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0. Vitajte v Reaxys



Vitajte v Reaxys

Urychlite vyskum a vyvoj pomocou chémie
pohananej umelou inteligenciou, spolahlivych
udajov a inteligentnych nastrojov.

Reaxys pomaha vedcom a inovatorom urychlit objavovanie
kombinaciou viac ako miliardy chemickych udajov s pokrocilou
umelou inteligenciou. Rychlo preskumajte latky, reakcie, poznatky o
bioaktivite, patenty a retrosyntézu, aby ste urychlili rozhodovanie v
oblasti objavovania liekov, chemického vyskumu a vyvoja a
akademickej sfeéry.

Ziskajte rychlejsie informacie a dosiahnite vacsi vplyv
vo vSetkych odvetviach:

*  Priemysel: farmaceuticky, CRO, CDMO, chemicky a
materialovy, agrochemicky, poradensky, IT, softvérovy,
bankovnictvo a financie, vyroba a dalSie

*  Akademicka sféra a Statna sprava: popredné univerzity,
vlada, vyskumné laboratoria a dalSie
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Uzivatel'ska
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dobre prepojené
udaje

d’) Prihlaste sa alebo zaregistrujte



1. Prihlaste sa alebo sa
zaregistrujte



Gy . . o
Prihlaste sa alebo sa zaregistrujte pe L
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Prihlaste sa alebo sa zaregistrujte a ziskajte pristup k Reaxys
najkomplexnejSim datovym suborom a pokrocilym nastrojom

~ , - . . Sign in Institution sign in
zalozenym na umelej inteligencii. ’ ’
Ako sa zaregistrovat’

. . . Pt . y s v . Your IP: 87.212.118.163

e Kliknite na Prihlasit’ sa a potom na Registracia. Vyplrte svoje S

Udaje With your Reaxys Account
*  Suhlaste s podmienkami a kliknite na Registracia. e
* Ak sa chcete zaregistrovat pomocou identifikacného Cisla N

inStitucie, navstivte stranku Registraéné identifikaéné &islo,

zadajte svoje udaje a prepojte Ucet. = & e
Registrovi pouzivatelia moézu:

ignin

. Ukladat vyhladavania a nastavit’ upozornenia, aby boli Sign i ia your institutian

informovani o vyvoj vyskumu. il
*  Exportovat vysledky na integraciu do sprav alebo prezentacii. Dont e arsean et Loammore >

fveg v L. , . . , Contact sales >

*  Predizit ¢as relacie na 6 hodin (oproti 30 minutam pre hosti).
¢ Kliknutim na ikonu pomoci v ramci Reaxys.com P

ziskate pristup do Centra zdrojov pre vedomosti, A
vzdelavanie a podporu. Q Tip pre profesionalov: Prihlaste sa alebo sa zaregistrujte, aby ste mohli ukladat
vyhladavania a nastavit upozornenia.

£ Ziskaijte dalSie informéacie o pristupe.

¢


https://www.reaxys.com/
https://www.reaxys.com/
https://www.reaxys.com/%23/
https://service.elsevier.com/app/answers/list/c/10543/supporthub/reaxys/
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Prispésobte Reaxys svojmu vedeckému pracovnému postupu. Prihlaste sa a o”_
prispOsobte si nastavenia Reaxys, vratane editorov Struktur, automatizacie, :
zobrazenia vysledkov a moznosti pristupnosti.

A. Prihlaste sa kliknutim na svoje meno alebo ikonu osoby a potom
vyberte moznost’ Profil.

B. Kliknite na Uget, aby ste upravili pouzivatelské meno, e-mail
a heslo. V nastaveniach pristupu mézete upravit nastavenia o
vyhladavania.

ke defals
Settnge

C. V Editor $truktury vyberte MarvinJS alebo ChemDrawJS ako
preferovany editor a upravte nastavenia (napr. zahrnut/vylucit
tautoméry, soli). e o

D. V nastaveniach Autoplan vyberte, kolko planov sa ma automaticky

generovat a maximalny pocet krokov. e
E. Vyberte pocet vysledkov na stranku.
F. Upravte velkost textu, kontrast a farbu textu pre lepsiu pristupnost. o ‘

2
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'Q' Tip pre profesionalov: Aktivujte MarvinJS a nastavte
predvolené filtre Struktdry (napr. zahrnat tautoméry, vylucit
soli), aby ste zefektivnili vyhladavanie podstruktdr a zabranili
irelevantnym vysledkom pocas planovania syntézy.



2. Prehliadka domovskej stranky



Prehliadka domovskej stranky

Zaénite vyhladavanie, najdite kfucové udaje a
urychlite objavovanie.

A.

B.

Rychle vyhladavanie: Najdite latky, reakcie, patenty a
dokumenty

Vyhladavanie podla Struktury: Nakreslite molekuly
(Marvin JS, ChemDraw JS)

Tvorba dopytov: Vytvarajte vyhladavania pomocou poli,
booleovskej logiky, bioaktivity, spektier a patentovych
dopytov

Vysledky: Prezerajte, filtrujte podla typu reakcie, bioaktivity,
patentov a exportujte na analyzu

Retrosyntéza: Planujte syntetické cesty s Al

Historia / Upozornenia: Ulozte vyhladavania, vyskum a
nastavte upozornenia

Nahrajte dotazy alebo subory udajov na import alebo
integraciu udajov

Zobrazit najnovsie Statistiky v prehlade obsahu Reaxys

o o o o S LSEVIER

RECIXYS Quick search  Query builder  Results  Retrosynthesis  History  Alerts Anindya Ghosh Ray ,CA

Search substances, reactions, documents and bioactivity data
Import &,
in Reaxys, Reasys Target end Bioactivi

ty, PubChem ard Commercial Susstances
° Search Reaxys
aun
o @4 Draw

Content Overview | Latest update: 07, April 2025 >

328M 69M 115M  46M 49M

®°Substances  AReactions FEDocument ts (G Potents @ Bioactivities

'Q' Tip pre profesionalov: Prediktivha retro syntéza s umelou

inteligenciou poskytuje rychlejSie a inteligentnejSie syntetické
postupy, ktoré vam pomozu skratit Cas, znizit naklady a
urychlit vyskum.

Kontaktujte nas a aktualizujte si verziu.


https://www.elsevier.com/products/reaxys/predictive-retrosynthesis
https://www.elsevier.com/products/reaxys/predictive-retrosynthesis/contact-us

3. Klucoveé funkcie Reaxys
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KrfuCové funkcie Reaxys

e e
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Pokrocilé objavovanie, planovanie syntézy a isté rozhodovanie vo vSetkych odvetviach.

1. Rychle
vyhladavanie

Okamzite prehladavajte
overené chemické udaje o
latkach, reakciach,
patentoch a bioaktivitach.

* Vyhladavanie
experimentalnych
udajov

* Kreslenie molekuil

* Pouzite filtre

2. Vysledky

Vyuzite kuratorsky
vybrané vysledky
bohaté na kontext na
podporu spolahlivych
rozhodnuti v oblasti
vyskumu a vyvoja.

* Analyzujte

experimentalne udaje
* Porovnavaijte struktury

zlucenin
* Exportujte a

zdielajte poznatky

T
P
7

3. Nastroj na
vytvaranie dopytov

Vytvarajte presné
vyhladavania s viacerymi
parametrami pomocou filtrov,
poli a vlastnosti.

* Kombinujte dopyty
polia

* Pouzite pokrocilé
filtre

* Vyhladava
nie podla
vlastnosti

}) Tip pre profesionalov: Prihlaste sa alebo zaregistrujte, aby ste boli informovani o najnovSich verziach Reaxys.

4. Retrosyntéza

Naplanujte syntetické
postupy s vyuzitim
umelej inteligencie a
zverejnené postupy,
aby ste urychlili dos

* Generujte syntézu
plany

* Preskumaijte
alternativy s vyuzitim
umelej inteligencie

¢ Porovnajte
moznosti reakcii


https://service.elsevier.com/app/release_notes/supporthub/reaxys/

Rychle vyhladavanie

o

Prejdite na rychle vyhladavanie: Kliknite v hornom menu
Importovat’ ulozené dopyty: Nacitat ulozené vyhladavania

Zadajte hladané vyrazy (chemicky nazov, reakcia, ciel, drzitef
patentu alebo autor). Funkcia automatického navrhovania
odporuca synonyma (pozri F).

Pomocou editora Struktury mézete nakreslit alebo viozit
chemické Struktary. Podporuje MarvindS a ChemDraw JS.

Kliknutim na tlacidlo N&jst spustite vyhladavanie a
zobrazite nahfad vysledkov zoradenych podla
relevantnosti

Pomocou automatického navrhovania dopliite pojmy, ako
sU mena autorov, synonyma alebo ciele, ¢im urychlite
vytvaranie presnych dotazov.
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Reaxys Quick search  Query buildar  Results  Ratrasynthesis  Histary  Alerts Roy A

Search substances, reactions, documents and bioactivity data Import &
i Rewxys, Reays Target and BloacEirty, PLbChe el substances
o Search Reaxys
i

€€ Drow o
Search Reaxys
aten

Chemical Names
(+}-atenolol
atenalol

< R

atenolol acid
(+)-atenclol
atenolol d7

Concepts
atenativ 500
atend

Target Names
atendol
atendo2
atendo3
atendod

Q

atendo5

Tip pre profesionalov: Kombinujte chemické nazvy a
Struktary, aby ste zvysili presnost’ vyhladavania.

%

Clanok: Viac informacii o vyhladavani



https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/11843/supporthub/reaxys/?utm_medium=LibGuide&utm_campaign=RX_LibGuide&dgcid=RN_AGCM_Program_400000875
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Rychle vyhladavanie: Editory struktur

A.

Vyberte editor Struktur: Vyberte MarvindS alebo
ChemDrawdJS (predvolené: odporuca sa MarvindS)

Vlozte Strukturu podla nazvu: Zadajte chemicky nazov,
CAS-RN, InChlKey alebo SMILES, aby sa automaticky
vygenerovala Struktura (pozri F).

Nakreslite svoju Strukturu: Pomocou nastrojov na kreslenie
vytvorte alebo upravte svoju Strukturu alebo reakciu

Pouzite upravy vyhladavania: RozSirte vyhlfadavanie
vyberom tautomérov, stereo konfiguracii, izotopov alebo
radikalov

Preniest do dopytu: Kliknutim na Preniest do dopytu
pridate Strukturu do vyhladavania a spresnite parametre

Vytvorte Strukturu z ndzvu: Pouzite Sablony Struktur na
generovanie presnych alebo Ciastocnych zhod

A00QR0Q00O R %

Create structure template from narne

&> Enter a chemical name, CAS-RN, InChiKey or SMILES Q

starts with
ends with
contains

_‘Q'_ Tip pre profesionalov: Pri zlozitych vyhladavaniach
pouzivajte boolovské operatory (AND, OR, NOT).

E' Ako vytvorit Strukturalny nakres v Reaxys

(fo Dalsie informacie: Pracovny postup kreslenia $trukttiry


https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/14387/supporthub/reaxys/

Vysledky: Nahlad

A.

14

Zobrazenie hladaného vyrazu: Zobrazenie
pévodného dopytu — klucové slova, Struktura a filtre

Zacnite nové vyhladavanie alebo upravte existujuce: Kliknite
na Nové pre nové vyhladavanie alebo na Upravit pre Upravu
existujuceho vyhladav

Prehlad udajov: kategorizujte vysledky podla latok, reakcii,
dokumentov, cielov alebo dodavatelov

Nahlad klu€ovych vysledkov: Zobrazenie troch
najdolezitejSich zaznamov pre kazdy typ udajov

Pristup k uplnym vysledkom: Kliknutim na Zobrazit
vysledky zobrazite kompletné vysledky na filtrovanie a
dalSiu analyzu

Vlozka: Nahlad najrelevantnejSich vysledkov a
zobrazenie klu€ovych vlastnosti a Struktur

e N
ELSEVIER

Results for "her2" AND|[®)]

&

k4

®

L =] =] <]

2

44,116

174,964

Quicksecrch  Querybuilder Results  Retrosynthesis  History  Alerss

-]

New @ et

Preview Resulis v | Views Results D

Preview Resulis v | Wiew Results >

Targets structure < G oz drawn o
Tergesls) : her?

Fitin Query Builder £ Crente alent O
Substances structure ;| @ os drawn

Tergerfs) : her

Editin Quory Bullder & Crente Alert £

Documents  Stuciue <@ osdwn

44,116 Substances | Targeifs : hee2

Freview Resulis v | View Results >

Errviews Rewalts A Wiew Results 3

Esit i Query Bulder £ Crcate Alerl 43

Top 3 reslrs

T A

Dd

Tip pre profesionalov: Pouzite funkciu Upravit’ v nastroji

Query Builder, aby ste spresnili vyhladavanie a zvyraznili
klucove taxondmie pre cielenejSie a presnejsie vysledky.
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Vysledky

A.

Prechadzanie kategdriami: Prepinanie
medzi typmi vysledkov

Pouzit filtre: Upravte vyhladavanie pomocou
viacerych filtrov, ako napriklad Obmedzit’ alebo
Vylugit

Exportovat udaje: Otvorte dialdgoveé okno
Export pre extrakciu suboru udajov

Zmena rozsahu databazy: Pomocou roletového
menu mézete prepinat medzi Reaxys a inymi
databazami

Triedit vysledky: Triedit vysledky podla
relevantnych kritérii pomocou moZnosti
Specifickych pre danu kategoriu

a8
ELSEVIER

=]

Tip pre profesionalov: Filtrovanie pouzite strategicky,
aby ste vysledky spresnili rychlejSie. Pouzite vylu¢enia
alebo obmedzenia podla typu reakcie, vytaznosti,
rozpustadla alebo dokonca kone¢ného vlastnika patentu,
aby sa zobrazili len najrelevantnejsie vysledky.
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Vysledky

GBS
T N

a8
ELSEVIER

F. Dynamickeé filtrovanie vysledkov: Kazda kategoria B
vysledkov ma jedine¢né moznosti '

G. Dostupnost komerénej latky: Pomocou ikony
nakupného koSika skontrolujte dostupnost latky u
jednotlivych dodavatelov (pozri viozku J).

H. Analyza zaloZena na $trukture: Upresnite plany syntézy
a podrobnosti Struktury na zaklade vlastnosti
podobnosti liekov a informacii o skuto€nych spektrach

I.  Preskumaijte odkazy na dokumenty: Ziskajte pristup k

vynatkom kfu€ovych udajov a suvisiacim vysledkom
. . . . , e Sort hresults [%
J.  Vlozka: Zobrazuje komerént dostupnost u o earresE

jednotlivych dodavatelov e

No of References ™ -l

No of Fragments

Molweight (g/mol)

K. Analyza na zaklade $truktiry: MoZnosti vylepSeni na
zaklade Struktury a prehliadanie databazy

Molecular Formula
Publication Year

Reaxys Registry Number

Options

> Find Similar

> Copy structure to query
> Copy SMILES
> Useas filter

> Open in database

Tip pre profesionalov: Pred pokracovanim v laboratérnych
testoch pouzite nastroje zalozené na struktire na identifikaciu
klu€ovych vlastnosti a uskutocnitelnosti syntézy.
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Vysledky: Moznosti filtrovania

A. Vysledky latok: Filtrovanie podfa Struktury,
molekularnej hmotnosti, pH, dostupnosti, roku
publikovania a drzitelovi patentu

B. Vysledky komerénych latok: Filtrujte podla
dodavatela, zasob, ceny, Cistoty, umiestnenia
a velkost balenia

C. Reakcia: Filtrujte podfa podmienok, ¢inidiel,
katalyzatorov a rozpustadiel; prepinajte medzi
jednokrokovymi reakciami alebo
experimentalnymi postupmi

'Q' Tip pre profesionalov: Filtry udrzatefnosti —
Identifikujte reakcie a materialy zelenej chémie

na podporu udrzatelného vyskumu.

’

=]
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Vysledky: Moznosti filtrovania

Filters Reaxps-22L  Cormerciol subsiances- 12 PubChem-99

D. Cielové vysledky: Filtrovanie podra druhov,
typu ciela, biologickych parametrov a
pOsobenia na ciel

221 1GTGELS 0t 779 St 17 Sl 10 B e

[ 8 selecied = ao B ety siphebeteall wr T %

00 sogle prosen vt e

E. Dokumentujte vysledky: Filtrute podra o
indexovych terminov, patentového Uradu a Foaa

typu dokumentu. Prepinajte medzi
kuratorskymi datovymi sadami pre overenu
literataru.

ine receptor L4 frat, Wild)
13,5 Fpdton iy OIS FECERAE -3, 55,3, Rkrka, Sarctor n eszgier 1o
-

[ ——

S aglh ol . i

Filiers

ren 17 PubChem %3

i ~

'Q' Tip pre profesionalov: Filtry udrzatelnosti —
Identifikujte reakcie a materialy zelenej chémie
na podporu udrzatelného vyskumu.

Fantbak 53

ELSEVIER
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Vysledky: Vizualizacia bioaktivity

Pomocou vizualizacie bioaktivity mézete preskumat vztahy medzi
Strukturou a aktivitou (SAR), u¢innostou zlucenin a selektivitou
cielov. Interaktivna matica, zaloZzena na normalizovanych
hodnotach pX, odhaluje rozdiely v sile bioaktivity medzi latkami a
cielmi.

A.

Pomocou funkcii Export, Nastavenia, Navigator a Legenda
mdzete prispdsobit zobrazenie a extrahovat' Udaje.
Exportujte hodnoty pX na analyzu, zdielanie alebo vytvaranie
sprav — tato funkcia je obzvlast uzitocna na porovnavanie
medzi ciefmi alebo identifikaciu trendov SAR.

Pomocou panela Navigator (vpravo dole) mézete
preskocit na oblasti zaujmu vo velkych maticiach.

Navedte kurzor na nazvy latok alebo cielov, aby sa
zobrazili Struktury, synonyma a identifikatory.

Kliknutim na fubovolnd bunku odomknete podrobné
informacie o bioaktivite, ucinnosti, podobnosti s liekom,
validacii ciela a suvisiacej literature.

Prispdsobte si vizualizaéni mapu vyluéenim stipcov a riadkov.

ELSEVIER

Tip pre profesionalov: Pouzite vizualizaciu bioaktivity na identifikaciu
bodov zlomu SAR — kde malé zmeny Struktury vedu k vyznamnym
zmenam potencie.

Dalsie informacie: Co je mapa vizualizacie bioaktivity?



https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/15683/supporthub/reaxys/kw/Heatmap/
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Vysledky: Vytvorte upozornenie

A.

Otvorenie okna upozorneni: Kliknite na Vytvorit
upozornenie z nahladu vysledkov alebo historie

Definujte nazov upozornenia: Zadajte nazov na
usporiadanie tém (napr. molekula, konkurent, projekt)

Pridat prijemcov: VaSa e-mailova adresa sa prida
automaticky; v pripade potreby pridajte dalSich

Nastavte frekvenciu/Casovanie: Vyberte tyzdenne,
dvakrat tyzdenne, mesacne alebo po aktualizacii
databazy

Nastavte podmienky spustenia: Spustite upozornenia pri
aktualizacii dokumentov alebo pri prvom zobrazeni.
(Volitelné: vylucte upozornenia s nulovymi vysledkami.)

Prispbsobte obsah upozornenia: Vyberte zdroj udajov (napr.

Reaxys) a obsah, ktory chcete zahrnut' (nazov, abstrakt,
podrobnosti o vysledkoch). Pre pokrocilé upozornenia
najskor pouzite nastroj Query Builder.

Aktivujte upozornenie: Kliknutim na Vytvorit dokoncite a
zacnite dostavat oznamenia

%

=
%]
51
<
—
i
el

=

Create Alert ° X

Query: Quick Search: "gper”

Name
Alert name: GPCR
send alerts to: o

v ~

Frequency: Every week on: Wednesday

Send alert: Upon first appearance in the dotabase ¥ e

[[] oo not send alerts with 2ero results 0]

ADVANCED ALERT CONTENT: (©)
From databases: IE Reaxys
Include In email: Title and bibliographic information

[m] #bstroct

() Full abstract
@ Partial abstract.
E Hit details keywords, substances, reactians or targets)

Email alerts will produce an emall with @ maximum of 99 records. (D) e—

o1

'Q' Odborny tip: Sledujte svojich konkurentov — nastavte si
upozornenia podla prijemcu patentu, aby ste mohli sledovat
nové prihlasky od klu¢ovych hra¢ov vo vaSom odbore.

-
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Vysledky: Sprava upozorneni

A.

Karta Upozornenia: Kliknite na Upozornenia v hlavnej
navigacii, aby ste zobrazenie a spravovali uloZzené
upozornenia.

Prehlad zoznamu upozorneni: Upozornenia sa
zobrazuju od najnovS$ich po najstarSie s podrobnostami
o type dopytu (latky, reakcie, ciele, dokumenty,
komeréné latky), datume vytvorenia, databaze a nazve
upozornenia.

Predchadzajuce vysledky: Pouzite vysledky z roletového
menu na zobrazenie predchadzajucich iteracii
upozornenia — uzitotné na vyhfadanie noviniek.

Uprava alebo odstranenie upozorneni: Kliknutim na
tlacidlo Upravit mdzete aktualizovat frekvenciu alebo
nazov upozornenia (nastavenia dopytu a e-mailu nie
je mozné zmenit). Pomocou tlacidla Odstranit mézete
upozornenie natr

%
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Alerts

Targets
Since Apr 9, 2025

Documents

Since Apr9, 2025

Quicksearch  Querybuilder Results  Retrosynthesis  History  Alerts

GPCR - in Reoxys Results from:

Quick Search: "gper

steroid - in Reaxys o Results from

Ducument Busic Index - "anabolic agents®; "anabolic agents’; "anabolic .. Show details ~

Edit #  Delete i

Aprd, 2025 TR

Edit #  Delete ff

Ny

’

'Q' Tip pre profesionalov: Nastavte frekvenciu upozorneni podla
potrieb vyskumu — tyZdenne pre aktualizacie a mesacne pre

trendy.



Vysledky: Export

A.
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Otvorenie okna exportu: Kliknutim na Export na
stranke Vysledky otvorite moznosti exportu.

Vyberte format: Vyberte format suboru (pozri G),
vratane PDF, Word, Excel, SDfile a dalSich

Definujte rozsah: Exportujte vSetky vysledky, vybrané
vysledky alebo vlastny vyber

Vyberte Udaje na export: Vyberte vSetky udaje, len ID,
len vysledky alebo konkrétne polia

Dalsie moznosti: Pridajte $truktury alebo
popisy na obohatenie sprav

Spustite export: Kliknutim na Export spustite
alebo kedykolvek zrusSite

Formaty exportu (vlozené): Exportujte vSetky vysledky,
vybrané vysledky alebo vlastny vyber

Export substances Reaxys ° X

Choose a format: PDF/Print v ®
Range: All results - 105 ARO]
Export: ® All available data ®
() Identification data only (0]
() Hitdata only ®
() Choose specific data ®

Additional options: |i| Include structures G
D Include a description in the

document

Disclaimer: please refer to our Terms and Conditions

before downloading data.

Y- |

%
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PDF/Print

® PDF/Print

XML

Microsoft Word
Microsoft Excel
Tab-delimited text
Electronic Lab Notebook
RD File

SDfMolfile

Smiles

-Q- Tip pre profesionalov: Na modelovanie a analyzu pouzite formaty Excel alebo SDfile. Reaxys exportuje az
500 zaznamov na davku — ak je vybranych viac, zahrnie sa len prvych 500.
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Vysledky: Historia vyhladavania

A.

Karta Historia: Kliknutim na Historia ziskate pristup k
nedavnym aj uloZzenym vyhladavaniam.

Nedavne dopyty: Zobrazuje dopyty a akcie z aktualne;j
relacie.

Ulozené dopyty: Zobrazuje dopyty uloZené z
predchadzajucich relacii (pozri viozku E)

Upravit' a znovu pouzit: Kliknutim na Upravit dopyt,
Ulozit, Upozornit alebo Zobrazit mézete upravit
alebo znovu pouzit ulozené vyhladavania

MozZnosti uloZzenych dopytov: Upravit,
premenovat alebo odstranit dopyty zo zoznamu
Ulozené

Yy

vyhladav

%

=

)
=
wn
55}
<
=
5!
=

Reaxys

History
Recent  saved o
Ryt
105 Su3st0e2s W >
ATt i s
giterrs s >
s s >
a2 uiters view 5 |
S6Tgitern |
- vy |
a7 Tglterrs i b
JEERI view >
L Toiere viewr >
History
Recent  Saved
Redxys
21 124 substances Feb1a2021  atenalol Pt Query B Delete I Rename B alet D | View >

Quick Search: "atanalal” AND

P

Tip pre profesionalov: UlozZte si klu¢ové dotazy, aby ste ich mohli rychlo vyvolat, ¢im zniZite opakovanie a zvysite efektivnost
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Nastroj na vytvaranie dotazov o' |
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A. Otvorte nastroj na vytvaranie dotazov: Spustite ho z
horného panela navigacie alebo pouzite moznost
Upravit dotaz na prispdsobenie vyhladavania.

B. Pridajte polia pomocou funkcie drag-and-drop: Reaxys
Kombinujte chemické, biologické a patentové polia
(napr. bod topenia, Cisla CAS, prijemca patentu)

C. Kombinujte vedecké a IP Gdaje: Najdite vysoko
ucinné zlu€eniny so znamymi syntetickymi
postupmi, ktoré nie su patentované
konkurenciou

P Reclions ~

D. Ulozte, znovu pouzite a nastavte upozornenia: .
UloZte dotazy na neskorSie pouZitie a nastavte
upozornenia na nové Udaje (latky, reakcie,
patenty) e -

E. Boolovska logika: Pouzite AND, OR a NOT na
rozSirenie alebo zuZenie vyhladavania — idealne
na spresnenie filtrov SAR alebo patentov

Fesdtack ()

'Q' Odborny tip: Kombinujte polia ,Prijemca patentu®, ,Bioaktivita“ a ,Syntéza“, aby ste urychlili objavovanie vysoko G€innych syntetizovatelnych
zlu€enin, ktoré nie su uvedené v patentoch, a ziskali tak nové prilezitosti pre inovacie.
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Spustite Query Builder z hlavnej navigacie Reaxys e ®

B. Vyberte aktualneho nadobudatela patentu, pévodného
nadobudatefla A alebo konec¢ného vlastnika (v ¢asti |
Bibliografia), na ktorého sa chcete zamerat’' D udajom
o vlastnictve v ramci latok, reakcii a dokumentov

C. Zadajte nazov spolo¢nosti alebo institucie: Pouzite obsahuje
pre flexibilné vyhladavanie. Zadajte cely nazov alebo jeho
Cast (napr. Pfizer), aby sa zobrazili vietky vysledky, ktoré
zodpovedaju zadanému vyrazu.

D. Vyberte typy vysledkov: Vyberte Latky, Reakcie, Ciele
alebo Dokumenty, aby ste preskumali udaje spojené s
vybranym prijemcom.

E. Filtrovanie a analyza vysledkov: Na stranke Vysledky
mdzete filtrovat’ podla ciela, Struktury alebo vlastnosti a
identifikovat zlu€eniny, reakcie a trendy suvisiace s
patentmi.

F. Zobrazenie zoznamu patentovych rodin: Kliknutim skontrolujte

celu skupinu patentov Q
Tip pre profesionalov: Pomocou filtrov vysledkov analyzujte trendy
G. Rucne alebo automaticky spracované tdaje: Zistite, Ci vlastnictva medzi prepojenymi latkami, reakciami a ciefmi — idealne pre
su udaje spracované rucne alebo automaticky. analyzu bielych miest alebo porovnavanie portfolii.

@0 Dalsie informacie: Clanky o nastroji na vytvaranie dopytov


https://service.elsevier.com/app/answers/list/kw/Query%20Builder/search/1/supporthub/reaxys/

Retrosyntéza: Publikovaneé

ELSEVIER

Reaxys

Nastavte dotaz na retrosyntézu

A. Prejdite na stranku Retrosyntéza a nakreslite
zlu€eninu: Spustite editor Struktury, aby ste nakreslili
alebo importovali zlu€eninu, ktora vas zaujima.

B. Definujte parametre vyhladavania pre publikované
syntetické cesty. K dispozicii vSetkym pouzivatelom s
uctom Reaxys. Ak ma va$a institucia pristup k modulu
Predictive Retrosynthesis (Al), uvidite aj moznost
vyberu Predicted routes (Predpokladané cesty).

C. Kliknite na syntetizovat: Spustite dopyt, aby sa na

zaklade vasej Struktury vygenerovali dostupné retro
syntetické cesty

75T G Apr 2425

D. Projekt retrosyntézy sa prida na vasu stranku projektov:
Prihlasenie je potrebné na uloZenie, opatovné otvorenie
alebo sledovanie pracovnych postupov retrosyntézy v
priebehu Casu

227Ma 17sepzom

@@:Qé pradcad @
Projes L#2F65077 = ‘<I.S“],'- ishes @& Feoitiat: OO
Moot & S a B Ldit & “
Yea
% wg predesd (8
Proje L #2211748 (9 ke ";L;," d itiishes @
¢ EF

ficlete @ em e B - Edit &
Focdback () |

E. Analyzujte syntetickd cestu: Prezrite si vSetky kroky
reakcie, medziprodukty a experimentalne podmienky v Q
Struktirovanom interaktivnom zobrazeni

26

Tip pre profesionalov: Pouzite Publikované cesty pre overené
syntetické cesty zaloZené na literature. Narazate na prekazky pri
syntéze? VyskuSajte Predikované cesty (vyzaduje modul Al) a
objavte nové alternativy navrhnuté strojom.
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Retrosyntéza: Analyza vysledkov

A.

Prepinanie medzi syntetickymi cestami a reakénymi
krokmi: Pomocou navigacnych tlacidiel mézete
prepinat medzi alternativnymi syntetickymi planmi a
krokmi.

Skontrolujte experimentalne podmienky: Prezrite si
vytazky reakcie, teploty, rozpustadla a literaturne
odkazy pre kazdy krok.

Pristup k experimentalnym postupom: Ak su k dispozicii,
otvorte postupy v plnom zneni, aby ste mohli replikovat
alebo vyhodnotit reakcie.

Zmeirite rozlozenie alebo pouzite funkciu Prispésobit
zobrazenie: Prepinajte medzi vertikalnym a
horizontalnym rozloZzenim a zvacsujte zobrazenie, aby
ste lahSie videli zloz

Exportujte syntetické cesty: Stiahnite si diagramy
Struktury a experimentalne udaje alebo ich exportujte
priamo do ChemDraw na planovanie laboratérnych prac
alebo spolupracu.

e e

.&L:%.

ELSEVIER

jj@ 0 ﬁ—\hDD-%

builcer  Results  Retrosynthesis  History  Alerts e Y

Tip pre profesionalov: Pomocou prepinania a funkcie Fit View
mozete rychlo porovnat alternativne syntetické cesty a vyhodnotit’
realizovatelnost, vytaznost a podmienky pre vyber optimalnej
cesty.
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Otvorte stranku Retrosyntéza a nakreslite svoju
zlu€eninu. Pomocou editora Struktury nakreslite alebo
importujte zlu€eninu, ktora vas zaujima.

Vyberte predpokladanu synteticku cestu: Viditefné len
v pripade, ak ma va$a institucia pristup k modulu
Prediktivna retro syntéza

Uprava parametrov: Prispdsobte rozmanitost,,
rychlost a stavebné bloky, aby ste usmernili vystup
umelej inteligencie

Kliknite na Syntetizovat: Vygenerujte syntetické cesty
predpovedané umelou inteligenciou na zaklade
internych algoritmov a uverejnenych poznatkov

Recenzia na stranke projektov: Porovnajte trasy Al s
uverejnenymi trasami (ak su k dispozicii) a podla
potreby ich vylepSite. Na ulozenie alebo opatovné
zobrazenie je potrebné sa prihlasit.

’

Q

(Y

Prediktivna retrosyntéza: Plan syntezy

G
i
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Reqxys o

& S el @ Farss () Sl

OEEICXad & rrHea

ik search

Quergbuilder Fesls Relsprllmts Hily  als

m| Predicted ®

General Intermediates
Enter intermediates ()

Include substructures {up to 10)

Enter SMILES

@]

Exclude substructures {up to 10)

Enter SMILES

e

powered by [KEOS B3

Tip pre profesionalov: Pouzite trasy predpovedané umelou inteligenciou, ked publikované moznosti narazia na

prekazky. Rychlo objavte patentovo nechranené alebo nové syntetické trasy prispdsobené vasim kritériam.

%

Kontaktujte nas a zaregistrujte sa na predplatné Reaxys Predictive Retrosynthesis.
Dalsie informacie: [Priru¢ka Al v priprave] - [Prirugka Iktos]

o

S

E

: \@%
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https://www.elsevier.com/products/reaxys/predictive-retrosynthesis/contact-us
https://supportcontent.elsevier.com/RightNow%20Next%20Gen/Reaxys/Reaxys%20Predictive%20Retrosynthesis%20Pending%20AI_R3.pdf
https://supportcontent.elsevier.com/RightNow%20Next%20Gen/Reaxys/Reaxys%20Predictive%20Retrosynthesis%20Iktos_R2%20(2).pdf

4. Zakladny obsah Reaxys
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Zakladny obsah Reaxys

Objavte najkomplexne

1. Latky

Preskumaijte stovky
miliénov

experimentalne overenych
zlu€enin — s Uplnymi
fyzikalno-chemickymi
udajmi, informaciami o
komerénej dostupnosti a
dodavateloch.

Si

2. Reakcie

Ziskajte pristup k jednej z
najvacsich zbierok
syntetickych reakcii na svete
— s podrobnymi
podmienkami, katalyzatormi,
vytaznostou a prediktivnym
planovanim postupu.

3. Dokumenty

Vyhladavajte v tisicoch
Casopisov a referenénych
zdrojov — prepojte literaturu
s chemickymi Struktarami,
reakciami

a bioaktivitami.

Cfo Prihlaste sa alebo zaregistrujte sa, aby ste videli najnovsi obsah Reaxys aktualizované Cisla

e overené informacie o chémii a bioaktivite

4. Patenty

Vyhladavajte patenty bohaté
na chemické informacie od
globalnych autorit —
Strukturované podla
chemickych latok a
vyhladavatelné podla
reakcii, cielov a narokov.

e e

.&L:%.

ELSEVIER

5. Bioaktivity

Objavte desiatky milionov
kuratorskych datovych
bodov bioaktivity —
priradenych k cielom, SAR,
MoA a terapeutickym
vysledkom.


https://www.reaxys.com/%23/about-content
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Latky

Navrhujte nové molekuly s experimentalne overenymi latkami.

A.  Zaénite zadavanim chemickej Struktdry alebo nazvu

B. Filtrujte podrla fyzikalno-chemickych vlastnosti (napr.
logP, MW, rozpustnost)

C. Prepnite dostupnost dodavatelov pre sourcing:
Preskumajte komercnu dostupnost u stoviek
globalnych dodavatelov — priamo prepojenych na
zaznamy latok Reaxys

D. Preskimaijte prepojené reakcie, ciele a literattru

E. Exportujte alebo znovu pouzite kuratorsku databazu

.
%

=
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31
el
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[ @ selctod

Reoxys- 4,348  Commerciol Substances-13  PubChem - 417

Cmen
4,348 Substances 1,342 Peuctiors, 961 Tagets.

®

3il s | o] ¢

g Drugliensss Physical Data - 160 Gther Duta - 1,051

sl

'Q' Tip pre profesionalov: Pouzite Reaxys na vyhladavanie, overovanie a ziskavanie

zluéenin — okamzite.

Ako vyhladavat latky podla nazvu? Pozrite si 2-minutové video

Ako rychlo ziskat komerénu latku?

Ako nastavit pracovny postup preferencii dodavatelov?

Ako sa vyhnut' Strukturalnym motivom so znamymi bezpe¢nostnymi problémami

NEEE


https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/36895/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/36895/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/36895/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/36457/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/36843/supporthub/reaxys/

Reakcie

Naplanujte optimalizované syntetické postupy pomocou
experimentalne overenych reakcii.

A.

B.  Otvorte kartu reakcie a preskimajte vSetky realizovatelné
syntetické transformacie

Nakreslite alebo importujte ciefova molekulu

Filtrujte podla Cinidiel, katalyzatorov, rozpustadiel,
vytaznosti a teploty

D. Zoradit podla vytaZznosti reakcie alebo experimentalnych
podmienok

E. Exportujte postup alebo overte pomocou prediktivnych nastrojov

umelej inteligencie, zaloZené na skuto€nych udajoch z laboratérii

32
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Reqction Classes

Reaxys A @
Quicksearch  Querybuilder  Results  Retrosynthesis  History  Alerts
Recxys-4,348  Commercial <13 PubChem - 417
k 4,348 Substonces 65577 Documents, 1,342 Reoctions, 961 Targets
By Structure Los & A
o
D port  Preporations
. :[:ID(LX Q 0 snces 4 N | Grid B | | Bioactivity Visualization B
EJ 1 doxorubicin
PRy [m]
REE ou s e s
4
Preparations-92 >
Reactions-514 >
Torgets 773 >
Measurement X ~ L B
Physical Data - 249 Documents - 59,847
Targets £l N»—L_ S
Filters Reoxys-1342 Commercial Substances-13  PubChem-417
1,342 Reacti 27 Documents, 4348 Subsiances, 961 Targets
By Structur o
4 0@ . ao Patys Rinidng 4>
xport. Hide Conditions
Yield v
Reagent/Catalyst ~ ™ Tas Sort search results [X]
Salvent ~ X u: L% ¥ & reayiranking 14
- v ¢
Solvent Closses v xR o Q& - R 5 @ &
Product Availcbility e -
& Conditions ~ Find Similer > Reaction I1D: 32866602 T—
Reactant Availability v shicotin Yerc

With N-sthy b tdilsopropylarming In N edimethylfor-_ 100% _ Currént Potent Assignee; TVA ABC - Wpam.clensn anac

L

'Q' Tip pre profesionalov: Rychlo identifikujte najvhodnejSie
syntetické cesty pomocou podmienok uvedenych v
literatire — nie len predpovede.



33

Dokumenty

N4jdite literaturu z réznych odborov s presnym uvedenim zlu€eniny
alebo reakcie — nie len klu€ovych slov.

A.  Vyhladajte Strukturu, latku alebo kfu¢ové slovo
B.  Zobrazit vysledky dokumentov
C. Filtrovanie podrla typu zdroja (napr. Gasopis vs. patent)
D.  Pristup k zvyraznenému chemickému kontextu v plnom texte
E. Vratte sa spat k prepojenym latkam, reakciam a
bioaktivite
F.  Exportujte a opatovne pouzite filtrované referencie na

ucely podavania sprav, dodrziavania predpisov alebo
ziskania informacii o

Reaxys

Query builder

Quick search Results

Search Reaxys

Retrosynthesis

Histary  Alerts

Search for "doxorubicin”

%

el

oy
o
2
) ELSEVIE
-2
Import &

METHODS AND COMPOSITIONS FOR SENSITIZING CANCER CELLS TO DRUG-

INDUCED APOPTOSIS

Offices WO, US

View full potent family @

hoeyS, 7,89,
(2R, 45,55 65}4-amina- 5-hydrony-
10,1 12

hexahy.

. (75 95k {[2R,15, 5565

.11

(28,8555,
57,8810 12 hexabyerotetracene-5 12ane._}

Irihydron-
Foedback ()

S x
Reaxys @
Queyblier ———— .
“doxorubicin® (2 ude
S E a3 sienes D] o P
329M 69M syt & Ete i &
0
| Reaxys o @ [ [resasns
7‘-' Quick search Query builder w Retrosynthesis History Mlerts
0o ziu ao a . Resuts | Vigw Resulls >
a

Frotk ||

Tip pre profesionalov: Priamo prepojte dokumenty so

zlu¢eninami a reakciami a vynechajte vSeobecné vyhladavanie
klfacovych slov, aby ste rychlejSie ziskali pristup k skuto¢nym

experiment
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%

=

Patenty

ELSEVIER
. . L, - . . . L, Reaxys Aiindy i @.
Objavujte nové zluceniny, reakcie alebo ciele uvedené v BB o o e TR
globalnych patentoch.
search for pd1 mport &

Search Reaxys
Zadajte zlozku alebo kltu¢ové slovo o I

A.

B.  Filtrujte podra jurisdikcie (napr. EPO, USPTO) =

C. Zobrazit zmapované reakcie alebo ciele Redxys ——
D. Exportujte do patentovej spravy -

615 Documents 17375 sutstong acions, 70 Toigets
S

O = ao @ Reewonce 4 V| Blosctivity Visuallzation [
xport

publication vear ¥ [J programmed cell death protein receptor-1 targeted maleculor probe and preparation
enT028916, 2020 Wonustycuraed
Documant Type v S

uthors of Scientifc ¥
Documents ~ Cloims v Béllographic info »  Substances (3§ v Aeoctions G v Full Text 2
Curret Aflation . Abstract hit: ~
Ttvetors of Patents v call i 1 torgeted probe and a preparation mathadand
epplication. )
Cument Patent Assignee.
Claims hit: ~
Putent Office ¥
a el © i thatit hot the structure..}
Journol Tl &
Index Terms hit: {_Programmed cell death 1 ligand 1, Programmed cell denth pratein 1.} ~
Substonce Closses =
| Reostion Clesses ~  [] COMPOUNDS AS PD1/PD-LL INHIBITORS AND METHODS THEREOF Feedback CJ

'Q' Tip pre profesionalov: Prehladavajte patentové databazy, aby ste objavili nové zlu€eniny a reakcie,
identifikovali terapeutické tvrdenia a porovnali chranené syntetické postupy v réznych jurisdikciach
|L| Ako ziskat udaje SAR pre zlu€eniny v patente? Pozrite si 2-minutové video


https://service.elsevier.com/app/answers/detail/a_id/36902/supporthub/reaxys/
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Bioaktivity

Reaxys

Vytvorte profil molekularnych cielov a vysledkov bioaktivity,
ktory vam pomoze pri SAR, MoA a farmakologickych

Quick search

Query builder

Results  Retrosynthesis History  Alerts

Search for pdl

-

poznatkoch.
A.  Spustit zadavanie $truktury alebo nazvu zlugeniny
B. Filtrovanie podla vysledku bioaktivity (napr. IC50, Ki, EC50) R""“l“l .
C. Prepinanie filtrov podfa typu ciela, triedy ciela
alebo druhu
D. Prejdite na prepojené ciele, zlu¢eniny a
dokumenty
E. Exportujte tabulky bioaktivity pre SAR, validaciu alebo

predlozenie

I e s e |6

32 Torgets 11

O

@ srialphabelically AZ &

S
Q

v | Eloactivity visualization B

Import &

o )

00 sigleprotsin
»

e 3,
en{ Reaxys
d

Quicksearch  Query builder  Resul

Filters

O Froteincomplen-2
Hemagglutinin [Influe
Synenyms: hemagghuting

-Q- Tip pre profesionalov: PouZite Reaxys na preskimanie toho, ako zli¢eniny pésobia na biologické ciele, a

14 Targets =

0@
o s

e Substances 4118
al o Oucum 94
[ —
-+ Programmed cell deoth protein 1 (ild)
Sprany: o278, 1, L, e e, progremmad call

identifikujte terapeuticky potencial, bezpeénostné varovania alebo cesty optimalizacie pomocou déveryhodnych,

experimentalne overenych Udajov o bioaktivite.

|E| Pozrite si tipy odbornikov na ciele a bioaktivitu

51
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https://youtube.com/playlist?list=PLQNGOAAhIKDR7m1EVY9bfYcZeyPBmm0c7&si=MfrVj1QTdEli2xrB

5 — Zdroje a podpora Reaxys
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Zdroje a podpora Reaxys
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Ucte sa, budujte si vedomosti, ziskavajte nové poznatky, budte informovani o novinkach v
produktoch a nadvazujte kontakty s kolegami prostrednictvom komunitnych podujati

/////

\\\\\\

/////

Stadium

Pozrite si tutorialy,
zaregistrujte sa na
kurzy a webinare a
ziskajte pristup k
navodom.

%

Znalosti

Rychlo si rozSirte svoje
vedomosti pomocou
vedeckych ¢lankov,

webinarov, videi a tipov

od odbornikov.

do Kontaktujte podporu: Mate problémy s prihlasenim? Skuste tieto kroky.

Produkt

Precitajte si referencnu
dokumentaciu k API,
prehliadnite rieSenia a
priru¢ky, pozrite si
najnovsie verzie a
kontaktujte podporu.

B

)
|
Y

Komunita

Zistite, ako skuto¢ni zakaznici
pouzivaju Reaxys vo svojom
podnikani. Zucastnite sa
podujati Reaxys a nadviazte
kontakty s kolegami.

'Q' Tip pre profesionalov: Prihlaste sa alebo zaregistrujte sa, aby ste mali pristup k najnov§im navodom a ¢lankom, kurzom, informaciam a novinkam o produktoch.


https://service.elsevier.com/app/answers/list/c/10545/supporthub/reaxys/
https://www.elsevier.com/products/reaxys/resources
https://service.elsevier.com/app/home/supporthub/reaxys/
https://www.elsevier.com/products/reaxys/resources
https://service.elsevier.com/app/release_notes/supporthub/reaxys/
https://service.elsevier.com/app/answers/list/c/10543/supporthub/reaxys/



