
Самый короткий путь к эффективным 
исследованиям и образованию в химииисследованиям и образованию в химии



The world’ most prestigious award recognizing young chemists’ work

The PhD Prize recognises the 
research of extraordinary young 
chemists and celebrates the very 
best of chemistry research.

Symposium is held in a 
different but equally 

All 45 entrants are given an 
opportunity to present their research 

at the PhD Prize Symposium

The 3 winners will be 
selected and announced at 

the banquet closing the 
Symposium

No other award impacts the career 
of a young chemist like the Reaxys
PhD Prize

It represents a great opportunity for 
applicants, their research Group 
and academic institution to get 
further visibility in Chemistry 

Want to have a taste of PhD 
Symposium? 

(click to play the video)

2016 will mark the 7th edition of the 
prize. 2500 submissions have been 
received from over 400 universities in 
its 6-years history.

Each year, 45 finalists are selected 
by a panel of judges out of 
hundreds of applicants. 3 winners
will then be awarded.

different but equally 
prestigious location. In 2015, 

it was hosted in Hong Kong

The Chair of Reaxys PhD Prize 
Review Board is a selection of 
renowned chemistry experts from 
around the world

Each of the 3 winners receives an 
additional  cheque for $2000

All 45 finalists will be 
rewarded wide range of 

benefits including lifetime 
membership to PhD Prize 

Club, access to the 
powerful network of 270 

talented chemists and free 
access to Reaxys and 

Reaxys Medicinal 
Chemistry

further visibility in Chemistry 
community.

Discover more on our website:
http://inspiringchemistry.reaxys.com

/phdprize

Any question about the Reaxys
PhD Prize? 

Please email info@reaxys.ch

Submissions for 
2017 PhD Prize will 

open soon

Submissions for 
2017 PhD Prize will 

open soon



Химия является основным сегментом академической 
науки. Вклад химиков в публикационную активность 
составляет в среднем 30% по всему миру
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Химики в повседневной работе сталкиваются с рядом 
проблем, на решение которых затрачивается время, 
что снижает производительность труда

Какие известные вещества 
проявляют данные свойства?

Где найти базовую 
обосновывающую 
информацию?

Сколько времени 
займет поиск это 
информации?

Какие свойства 
опубликованы для данного 
соединения?

Обучение и наставничество Новые идеи и сотрудничество

Как мне передать 
студентам навыки поиска 
информации?

Как мне научить своих студентов 
использовать химические данные?

Что известно в этой области?

Кто работает в этой области?

информации?

Используются ли подобные 
вещества таким образом?

Руководство и планирование 
научной работой

Написание грантов



Поддержка работы студентов и сотрудников химиков:

• Повышает репутацию на международной арене

• Повышает эффективность научной работы

• Увеличивает финансовой отдачи от грантов, услуг, ИС

• Развивает инновационные технологии в рамках реализации 

стратегии импортозамещения

• Развивает российские фармацевтические НИОКР в рамках 

программы Фарма-2020



Вклад такой поддержки выходит далеко за пределы 
химического факультета

Знания о 
соединениях..
.

...их 
свойствах...

...и как это 
поменять... Основные 

принципы 
химии

Наука о материалах
Природопользование
Геологические Науки
Археология 
Палеонтология
Нанотехнологии

С-Х наук
Пищевых наук
Гидрологии 
Лимнология
Токсикология
Исследование поверхности
Клинические исследований

Молекулярная 
Биология
Клеточная Биология
Фармакология
Биохимия
Биомедицина
Биотехнологии

И многие другие...

Используются 
в различных 
дисциплинах

... актуальны для широкого спектра других дисциплин



Информационная система, построенная для 
отражения реального использования химических 
знаний

74.9 Млн Записей
соединений с >500 Млн
извлеченных фактов об 

их свойствах: 
физические, химические, 

спектральные, 
экологические, 
биоактивность

40.7 Mлн Записей
реакций включают 

извлеченные данные 
об условиях 

проведения реакций, 
растворителях, 
катализаторах, 

выходе

51.9 Mлм записей 
Литературы из 16,000 
периодических изданий 
описывая применения в 

области материало-
ведения, биомедицины, 

наук о Земле, технических 
и экологических наук, 

фармакологии...

Связь 
с

Основные принципы химии

Применение в 
различных 

дисциплинах



Снижает перегрузку информацией за счет курированных, качественно 
извлеченных данных

23%
Более 10 часов 

в неделю
44%

Менее 5 часов 

Данные
Запросы Время затраты

Более 50% химиков тратят не менее 
5 часов в неделю в поиске 

информации.

Химики тратят непропорционально 
много времени на поиски литературы. 

33%
Более 5 часов в 

неделю, но менее 10

Менее 5 часов 
в неделю

Литература
Запросы Время затраты

Поиск извлеченных данных
выполняется быстрее, чем поиск
ответов в полнотекстовой
литературы



Информационная система, предназначенная для 
ответа на исследовательские вопросы на лету

Пользователи Reaxys находят 
ответы более чем вдвое быстрее, 

чем другие пользователи
Reaxys

Опрос The ChemSearch Challenge

Лучшие конкурсанты, 
58% использовали Reaxys

минуты

0 2 4 6 8 10 12 14

Reaxys

SciFinder

All Non-RX

4.86

11.0

13.16

58%

14%

28%

Reaxys

SciFinder

All others



Reaxys
Responds to what really matters in chemistry (Re)search



Это мощный комплексный исследовательский инструмент для поиска 
фактов и литературы

Большинство пользователей используют содержащиеся записи Соединений и
Реакций, но мало только некоторые воспользовались всеми преимуществами 
обширной, качественной базой литературы.

1

Эти >51 Млн
Записей 

документов 
содержат ценную 

информацию, 
которую нельзя 
найти в других 

системах



Обеспечивает информационный „взгляд“ на содержание документа

Запись документа включает библиографическую 
информацию... 

Название
Авторы

Ссылка 

Реферат

2

Реферат

...и связана с контентом, организованным в 
записи Соединений и Реакций, а также с полями 
свойств

Соединения Реакции Свойства



Отображает соответствие источника ряду дисциплин

В дополнение к ключевым словам автора записи Документов указывают 
индексацию с другими лидирующими на рынке базами данных

3

With geographic, 
species and drug 
tradename indexing



Обеспечивает данными, которые можно использовать напрямую

Использование растворимости соединения требует знания температуры и 
растворителя использованных при измерении

4

Как Вы 
выглядят эти 
данные в 
литературе

Как Вы 
выглядят эти 
данные в 
Reaxys



Это обширные, хорошо проиндексированные данные под рукой

Reaxys является крупнейшим хранилищем данных о свойствах веществ в 
мире. Растворимость это только одно из >500 полей данных для поиска в 
Reaxys

Melting point
Boiling point
Sublimation
Refractive index
Density
Adsorption
Association

Enthalpy of Formation
Enthalpy of Sublimation
Flash Point
Gas Phase
Dissociation Energy
Crystal System
Crystal Phase

NMR Spectroscopy
IR Spectroscopy
Mass Spectroscopy
UV/VIS Spectroscopy
ESR Spectroscopy
NQR Spectroscopy
Raman Spectroscopy

Target
Substance Effect
Substance Action on Target
Substance Dose
Bioassay
Animal Model
Organs/Tissue
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Association
Autoignition
Bound Surface Phenomena
Viscosity
Circular Dichromism
Complex Phase Equilibria
Compressibility
Conformation
Critical Density
Critical Micelle Concentration
Critical Pressure
Critical Tempareture
Critical Volume
Electrical Data
Electrical Moment
Electrochemistry Data
Electron Binding
Energy Barriers
Energy Data

Crystal Phase
Heat Capacity
Henry Constat
Ionization Potential
Isoelectric Point
Kinematic Viscosity
Liquid Phase
Magnetic Data
Mechanical Properties
Molecular Deformation
Optical Data
Thermochemical Data
Solubility
Solution Behavior
Sound Properites
Static Dielectric Constat
Surface Tension
Transition Points
Transport Data

Raman Spectroscopy
Luminscence Spectroscopy
Fluorescence Spectroscopy
Exposure Assessment
Bioaccumulation
Biomagnification
Biodegradation
Abiotic Degradation
Stability in Soil
Oxygen Demand
Uses
Isolation from Natural Prod.
Reaction Yield
Reaction Conditions
Reaction Type
Named Reaction
Pharmacological Data
Route of Administration
Concentration

Organs/Tissue
Cells/Cell Lines
Measurment Parameter
Endpoint of Effect
Ecotoxicology Data
Dielectric Constant
Dissociation Exponent
Dynamic Viscosity
Electrolytic Conductivity
Enthalpy of Fusion
Enthalpy of Vaporization
Explosion Limits
Interactomic Distance/Angle
Kinematic Viscosity
Liquid/Solid Systems
Liquid/Vapor Systems
Metarotation

And many more...

Solubility



Делает информацию быстро и легко доступной

Записи Соединений 
содержат все 
извлеченные данные о 
свойствах соединений.

Записи документов
проиндексированы по 
ключевым словам из 
различных источников, 

Записи реакций
содержат извлеченные 
данные о реакциях 
(выход, растворитель 

6

свойствах соединений. различных источников, 
включая ведущие базы 
данных EMBASE, 
GeoBase и Compendex.

(выход, растворитель 
температура и др.) из 
множества исходных 
источников.

Быстрый поиск 
конкретных свойства 
веществ

Быстрый поиск 
конкретных свойства 
веществ

Легко найти все вещества, 
которые имеют 
определенное свойство

Легко найти все вещества, 
которые имеют 
определенное свойство

Создание 
высокоспецифичных 
поисков

Создание 
высокоспецифичных 
поисков

Планировщик синтеза 
упорядочивает реакции из 
нескольких источников 
для ретросинтетического
планирования

Планировщик синтеза 
упорядочивает реакции из 
нескольких источников 
для ретросинтетического
планирования

Используйте знакомые 
термины, чтобы найти 
релевантные результаты

Используйте знакомые 
термины, чтобы найти 
релевантные результаты

Прямой поиск полезной 
информацию для 
планирования работы

Прямой поиск полезной 
информацию для 
планирования работы



Разработан для любых видов использования информации и навыки 
поиска

Новички Промежуточные 
пользователей

Эксперты

7

пользователей

• Google-подобный 
поисковик

• Интуитивный 
Интерфейс

• Поддержка при 
поиске правильных 
поисковых терминов

ПОВЫШЕНИЯ НАВЫКОВ В ПОИСКЕ ИНФОРМАЦИИ

ВСЕ БОЛЕЕ ИЗЯЩНЫЕ СПОСОБЫ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ ИНФОРМАЦИИ

• Прозрачные 
функциональные 
возможности

• Объединение понятий в 
одном поиске

• Усечение, близость и 
логические операторы

• Инструменты 
расширенного поиска

• Интеллектуальный 
анализ данных и 
моделирование

Простота 
использования

Управление 
поиском

Комплексное 
использование 
данных



И Reaxys становится только лучше
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Elsevier обзвонил преподавателей и 
библиотекарей в ВУЗах в США
Поговорили 138 людьми
• 19 библиотекарей
• 119 сотрудники, лекторы, 

руководители лабораторных 

Выводы от ‘педагогов’

руководители лабораторных 
работ на химических факультетах

Открытая дискуссия о потребностях 
при преподавании



|   20

“Большинство очень ушлые искатели. Они находят 
невероятные вещи в Интернете. Однако, они имеют тенденцию 
быть поверхностными или даже нетерпеливыми со своими 
находками. Если они не могут найти ответ в течение первых 20 
результатов, они останавливаются.”
находками. Если они не могут найти ответ в течение первых 20 
результатов, они останавливаются.”

– Dr. Gregory O’Neil, Western Washington University
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3

Ожидают, что информацию легко найти
2

Ожидают информацию незамедлительно
1

Не «копают» глубоко

Актуальность источников вторична

Хотят прямых ответов
3

Предполагают, что поисковик 
понимает их

4

Не ожидают или не знают, 
как обрабатывать несколько 
или противоречивые ответы

Не разбираются в 
построении стратегии поиска
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Несоответствие структуры научной 
информации

• Плохие результаты
• Разочарование
• Результаты обучения студентов 

не достигнутыне достигнуты



Дизайн Дизайн -- это это не не о том, о том, 
что чточто что--то то делает... а о делает... а о 

ЭволюцияЭволюция……

том, том, что что это заставляет это заставляет 
сделать Вас....сделать Вас....
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3

Ожидают, что информацию легко найти
2

Ожидают информацию незамедлительно
1

Не «копают» глубоко

Актуальность источников вторична

Хотят прямых ответов
3

Предполагают, что поисковик 
понимает их

4

Не ожидают или не знают, 
как обрабатывать несколько 
или противоречивые ответы

Не разбираются в 
построении стратегии поиска
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Устранение несогласованностей

Дать студентам поисковик, который понимает их

Научить студентов строить стратегии поиска

или

Предполагают, что поисковик 
понимает их

4 Не разбираются в 
построении стратегии поиска

Научить студентов строить стратегии поиска

И то и другое

или

Ask Reaxys
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• Интерпретирует 
естественный язык

• Автоматически распознает 
замысел поиска (реакцию)

• Дает результаты 
незамедлительно

Позволяет быстрый поиск и 
беспрепятственное 
использование для 
новичков
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Как Ask Reaxys 
интерпретировал 
поисковый запрос?

Как и в каком 
контексте Ask 
Reaxys получил  
результаты?
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Как Ask Reaxys 
интерпретировал 
поисковый запрос?

Как и в каком 
контексте Ask 
Reaxys получил  
результаты?
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Дать студентам реальные данные

Хотят прямых ответов
3

Не ожидают или не знают, 
как обрабатывать несколько 
или противоречивые ответы

Устранение несогласованностей

Дать студентам реальные данные

Дать студентам возможность осмыслить 
вариабельность данных

Извлеченные данные



Соединения могут иметь информацию во многих полях 
свойств, например, соединение carbamazepine содержит 
данные в ~3,000 полях и подполях.

>90 M записей 
соединений с >500 M 
извлеченных фактов о 
их свойствах: 
физических, 
химических, 
спектральных, 
экологических, 
биоактивность и др. 



107 измерений 
растворимости с 
экспериментальными 
данными и ссылками

Табулированные данные, позволяет студентам изучить 
эмпирические измерения и понять влияние экспериментальных 
условий



|   33

Ожидают, что информацию 
легко найти

2
Релевантность источников 
вторична

Покажите студентам, как определить 

Устранение несогласованностей

Покажите студентам, как определить 
релевантность документа-источника

Предоставить им ”взгляд” в содержание 
источника

Записи документов
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Оценить релевантность в контексте ландшафта 
литературы
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Ожидают информацию 
незамедлительно

1
Не «копают» глубоко

Устранение несогласованностей

Показать студентам, как сделать новейшие 
взамосвязи

Глубокое индексирование
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Увидеть химию через междисциплинарные границы

Технология И Инжиниринг1

Биомедицины И Фармакологии2

Геонауки и окружающая среда3

Науки о жизни и медицина4

Химия
Препараты 
Виды и география

5



Дополни-
тельное 
содержание

Новый 
опыт 

Изменение Значение для вас

Больше охват 
патентов

Больше 
индексируемой 
периодики

30%

90%

4
5

0

1
6

K

• Больше соединений, свойств, реакций и 
литературы

• Быстрое и глубокое понимание 
литературы из широкого спектра 
дисциплин

• Актуальные и напрямую используемые 
данные, размещенные в мировой 
патентной литературе

Структуры

30% 100% • Легкий доступ к запросам, которые вы 
используете чаще всего

опыт 
пользовате
лей

Улучшенна
я 
интеграция

Повышена производительность в 
100% из наиболее 
распространенных видов поиска

70%

Литература

общие 
поиски

используете чаще всего

• Помощь в поиске и предпросмотр
результатов

• Интуитивная навигация и анализ 
результатов

Оптимизированное управление 
данными

• Мгновенный доступ к контенту Reaxys

• Беспрепятственная интеграция с 
платформами и инструментами 
обработки данных

• Быстрый и простой мэшап данных

Время, затраченное на интеграцию 
данных

Улучшенный 
API 



Reaxys – устраняет препятствия в академической науке

Помогает укрепить научные исследования, инновации и образование в вашем 
учреждении

• Лучшие в своем классе возможности поиска литературы

• Самый быстрый поиск релевантных, качественных ответов• Самый быстрый поиск релевантных, качественных ответов

• Легко интегрируется с повседневными исследованиями

• Более доступен для новых пользователей

• Лучше при подготовке студентов к научной карьере



• Содержит автозаполнения

Возможности поиска литературы

Возможность текстового поиска является Explore by Research 
Topic (ERT):
ERT работает, если пользователи знают, что надо поставить 

Резюме по основным параметрам текстового поиска

Конкурирующая 
база данных

• Содержит автозаполнения
• Осмысляет естественный язык
• Автоматически распознает формы 

единственного/множественного числа, 
английский/американский варианты написания, синонимы

• Автоматически распознает намерение поиска (темы, 
вещества, реакции, свойства, авторов, источник 
публикации) – не делает ни одна другая поисковая 
система

• Дает возможности для комбинации введенных понятий
• Интерпретирует усечения и логическое/близость
• Позволяет одновременно производить 

текстовой/числовой поиск совместно с структурным 
поиском

• Также позволяет пользователям управлять усечения и 
близость

Результаты поиска ранжируются по релевантности.

ERT работает, если пользователи знают, что надо поставить 
связи между понятиями: A с b с C.
Затем пользователи выбирают из списка кандидатов:
А, Б, В – ‘тесно связана’
А, Б, В – ‘В любом месте в записи’
Комбинации А, Б; А, С; B, C, то a; Б; В – ‘тесно связаны и в 
любом месте в записи’
Для одного понятия автоматически включено: форм 
единственного/множественного числа (в основном), 
английский/американский варианты написания, синонимы из 
‘словарь синонимов’; записи соединений, если они 
обнаружены, также осуществляется автоматически.

Нет автозаполнения или подсказок.
Не показывает, как происходил поиск. 

Ответы всегда ранжируются в обратном хронологическом 
порядке.



Возможности поиска литературы

Покрытие более 16000 периодических изданий.

Часть Elsevier
(ScienceDirect, Scopus, Embase, Ei Village and more)

Покрытие более 10000 периодических изданий

Резюме по охвату литературы

Конкурирующая 
база данных

Общий 

>53 M оригинальных реферативных статей
~1M патентных документов

Замечание: Индексируемые ключевые слова из 
Compendex, EMTREE, GeoBase, MEDLINE, Reaxys 
находятся в единой Литературной записи.  

Если их считать “независимо“, Reaxys будет 
покрывать >82 млн документов 

<<

CAplus:         >35 млн оригинальных записей
(включая  абстракты конференций /заметки ред колеегии)

MEDLINE:     ~24млн оригинальных записей
CAplus:         >8M патентных документов

CAplus и MEDLINE размещены раздельно. Всего записей >67 млн.

Возможны повторяющиеся записи!!!

“Итого”
>82 M

“Итого”
>67 M

Reaxys содержит на много больше реферируемых статей из журналов.
В Reaxys отсутствуют дублирующиеся записи, которые необходимо 
разделять в ручную.

Общий 
индекс

Общий 
индекс

Общий 
индекс



Поиска Reaxys обеспечивает результат напрямую

1. Введите термины на 
естественном языке без 
усечения/близости…

2. Обзор вариантов. Поиск дает одно 
вещество с информацией в 
области растворимости.

3. Нажмите View Results                             
…  и Reaxys показывает 
конкретные данные в записи 
соединения



Как Reaxys трактует 
запрос.

Поиска Reaxys обеспечивает результат напрямую



Применение Reaxys Применение Reaxys 

Ингибирование коррозии?



Обеспечивает релевантные ответы по дисциплинам, 
связанным с химией

Записи в Reaxys
глубоко 
проиндексированных по 
ключевым словам из 
автора, таксономии 
Reaxys, а также 
ведущими на рынке 

Находит сведения о свойствах малых 
молекул — органических, неорганических, 
координационных соединений и 

Находит сведения о свойствах малых 
молекул — органических, неорганических, 
координационных соединений и 

Получает литературу по большим 
веществам — полимерам биологическим 
продуктам и материалам — используя 
общеизвестные имена

Получает литературу по большим 
веществам — полимерам биологическим 
продуктам и материалам — используя 
общеизвестные имена

ведущими на рынке 
базами данных EMBASE, 
MedLine, GeoBase и
Compendex.

координационных соединений и 
мономеров — которые имеют отношение к 
вашей дисциплине

координационных соединений и 
мономеров — которые имеют отношение к 
вашей дисциплине

Детализированные 
данные о свойствах
с >500 поля данных для 
поиска, Reaxys является 
крупнейшим хранилищем 
данных о свойствах 
вещества в мире.

Осуществлять целенаправленный поиск по 
процессам и продуктам, характерным 
для вашей отрасли.

Осуществлять целенаправленный поиск по 
процессам и продуктам, характерным 
для вашей отрасли.

Фармацевтика 
Биотехнологии
Исследования в 
области полимеров
Материаловедение
Биомедицина
Окружающая среда 
Синтетическая химия

Токсикология
Нанотехнологии
Инженерия
Тонкая химия
Нефть И Газ
Новые материалы
и многое другое...



Это обширные, хорошо проиндексированные данные под рукой

Reaxys является крупнейшим хранилищем данных о свойствах веществ в 
мире. Растворимость это только одно из >500 полей данных для поиска в 
Reaxys

Melting point
Boiling point
Sublimation
Refractive index
Density
Adsorption
Association

Enthalpy of Formation
Enthalpy of Sublimation
Flash Point
Gas Phase
Dissociation Energy
Crystal System
Crystal Phase

NMR Spectroscopy
IR Spectroscopy
Mass Spectroscopy
UV/VIS Spectroscopy
ESR Spectroscopy
NQR Spectroscopy
Raman Spectroscopy

Target
Substance Effect
Substance Action on Target
Substance Dose
Bioassay
Animal Model
Organs/TissueAssociation

Autoignition
Bound Surface Phenomena
Viscosity
Circular Dichromism
Complex Phase Equilibria
Compressibility
Conformation
Critical Density
Critical Micelle Concentration
Critical Pressure
Critical Tempareture
Critical Volume
Electrical Data
Electrical Moment
Electrochemistry Data
Electron Binding
Energy Barriers
Energy Data

Crystal Phase
Heat Capacity
Henry Constat
Ionization Potential
Isoelectric Point
Kinematic Viscosity
Liquid Phase
Magnetic Data
Mechanical Properties
Molecular Deformation
Optical Data
Thermochemical Data
Solubility
Solution Behavior
Sound Properites
Static Dielectric Constat
Surface Tension
Transition Points
Transport Data

Raman Spectroscopy
Luminscence Spectroscopy
Fluorescence Spectroscopy
Exposure Assessment
Bioaccumulation
Biomagnification
Biodegradation
Abiotic Degradation
Stability in Soil
Oxygen Demand
Uses
Isolation from Natural Prod.
Reaction Yield
Reaction Conditions
Reaction Type
Named Reaction
Pharmacological Data
Route of Administration
Concentration

Organs/Tissue
Cells/Cell Lines
Measurment Parameter
Endpoint of Effect
Ecotoxicology Data
Dielectric Constant
Dissociation Exponent
Dynamic Viscosity
Electrolytic Conductivity
Enthalpy of Fusion
Enthalpy of Vaporization
Explosion Limits
Interactomic Distance/Angle
Kinematic Viscosity
Liquid/Solid Systems
Liquid/Vapor Systems
Metarotation

And many more...

Информация о 
применении



Reaxys нашел 191 запись соединений, 
применяемых как “corrosion inhibitor”



Reaxys нашел 21473 запись документов по теме 
ингибиторов коррозии





Identify an unknown substance isolated from a natural product     . Experimental 
results indicate that the substance has 30 carbon atoms       and an optical 
rotation of 75-85° .  Has it been tested for antimicrobial activity      ?

Поля поиска помогают разобраться в 
исследовательском вопросе и найти конкретные ответы

1

2

3

4

1
3

2

4

This search illustrates how searches through querylets can 
be combined to give very precise answers.  When this 
search is done, 6 substances are obtained and it is a 
simple task to look through data for all of them.



Пост-обработка литературного запроса

Cathode materials for batteries



Как искать информацию в области катализа? 

Что ищет каталитик?



Поиск информации в области катализа

Органические 
вещества

Полимеры

Металлоорганические

Координационные 

Находятся в записях Веществ REAXYS …
и …

Находятся в КЛЮЧЕВЫХ СЛОВАХ в REAXYS 
БИБЛИОГРАФИЧЕСКИХ Записях

Сплавы & Металлы

53

Неорганические Нуклеиновые кислоты 
И Белки

Координационные 
соединения

Керамика

Катализатор

Поиск в записях Соединений Поиск в записях Литературы



Search Reaxys: Bibliographic Records

 The two main ways to search for 
text terms in bibliographic records 
are:

 Ask Reaxys
» An intelligent natural language search 

interface

» Used to find initial information quickly

 Citation Basic Index Querylet
» Allows users to control the search

» Allows truncation (left-, right- and left/right-)

» Allows proximity/Boolean (NEAR, NEXT, 
AND, NOT, OR)

» Suggests individual terms or phrases 
through auto-suggest as you type in the 
Entry Box or in the box through Lookup

 Over 50 million bibliographic 
records are searched



Search Reaxys: Substance Records

 The main ways to search for 
substances in substance records 
are:

 Full/part structure through the Structure Editor(s)

 Full/part name through the Chemical Name or 
Chemical Name Segment Querylets

 Full/part formula through the Formula Builder (=> 
Molecular Formula Querylet)

 Substances may be found through  Substances may be found through 
the > 500 Property Querylets

 Specific querylets may be set up through 
Add/Remove fields…

 The Substance Basic Index 
Querylet is very useful to search for 
specific terms in substance records

 Notes
 Information on all substances may also be found 

through bibliographic searches (previous slide)

 For substances with “simple names” try Ask Reaxys 



Search Reaxys: Reaction Records

 The main ways to search in 
reaction records are through:

 Full/part structure for reactants, 
catalysts, products through the 
Structure Editor(s)

 Reaction-based Querylets
» For example through the Reaction 

Type Querylet that searches for 
Named Reactions and Types of Named Reactions and Types of 
Reactions

 Reaction Basic Index Querylet is 
particularly useful to search for 
specific terms in reaction records 
(including in the Experimental 
Details)

 Remember that auto-suggest terms 
appear as you type in the Entry Box or 
in the box through Lookup in all 
Querylets



ПОИСК ИНФОРМАЦИИ В ЗАПИСЯХ СОЕДИНЕНИЙ. 
ZR4+ В КАЧЕСТВЕ КАТАЛИЗАТОРА ?

Гомогенные, металлорганические, твердые растворы и 
др. в качестве катализаторов.



ПОИСК ИНФОРМАЦИИ В ЗАПИСЯХ СОЕДИНЕНИЙ. 
ZR4+ В КАЧЕСТВЕ КАТАЛИЗАТОРА ?

Гомогенные, металлорганические, твердые растворы и 
др. в качестве катализаторов.



ПОИСК ИНФОРМАЦИИ В ЗАПИСЯХ СОЕДИНЕНИЙ. 
ZR4+ В КАЧЕСТВЕ КАТАЛИЗАТОРА ?

Гомогенные, металлорганические, твердые растворы и 
др. в качестве катализаторов.



ПОИСК ИНФОРМАЦИИ В ЗАПИСЯХ СОЕДИНЕНИЙ. 
ZR4+ В КАЧЕСТВЕ КАТАЛИЗАТОРА ?

Гомогенные, металлорганические, твердые растворы и 
др. в качестве катализаторов.



ПОИСК ИНФОРМАЦИИ В ЗАПИСЯХ 
СОЕДИНЕНИЙ. 

ZR4+ В КАЧЕСТВЕ КАТАЛИЗАТОРА ?

Конкретная реакция, проходящая на Zr катализаторе.



ПОИСК ИНФОРМАЦИИ В ЗАПИСЯХ СОЕДИНЕНИЙ. 
ZR4+ В КАЧЕСТВЕ КАТАЛИЗАТОРА ?

Конкретная реакция, проходящая на Zr катализаторе.



Поиск литературы по окислению спирта на ZrO2

Поиск Литературы       Контекст

Два основных пути:

• Ask Reaxys

• Разумная “Google-like” функция обработки естественного языка

• Нет автоматических форм единственного/множественного числа, 
английское/американское правописание

• Часто дает отличные ответы, очень быстро

• Citation Basic Index поле для поиска
Усеченная форма

left-, right-, L-/R- *

• Позволяет искать по усеченным формам

• Позволяет соседство и логические операции

• Предлагает авто-продолжение терминов и фраз

• Пользователь контролирует поиск

• Ответы

• Пост-обработка (Analysis View, Filter by: )

left-, right-, L-/R- *

Близость/Логическ
ие

NEXT  NEAR  AND   NOT   OR

Parentheses Help!

(A NEAR B) AND (C OR D)

Синонимы
Auto-suggest Help!!



Ask Reaxys 
Быстрый поиск 
терминов или 

тем1. Выберите

Икону Literature

Где искать литературу в области катализа в Reaxys

64

2.  Основное 
поле для
поиска 

терминов и тем Поисковые 
поля



Поиск информации в области катализа в Reaxys
Поиск литературы по окислению спирта на ZrO2

ИЛИ

1)

2) 3)

4)

5)

6)



Поиск информации в области катализа в Reaxys
Поиск литературы по окислению спирта на ZrO2



Разработка методики синтеза химических веществ 
С помощью Reaxys можно гораздо эффективнее решать задачу поиск 
оптимальных условий синтеза неорганического или органического соединения.

Допустим, Вас интересует методика синтеза данного соединения

67



Разработка методики синтеза химических веществ 

Опции поиска 
соединений

68

Вы рисуете его в графическом редакторе формул или пишите 
название.
Также можно выбрать поиск всех подструктур. 
Нажимаете кнопку Search Reaction

Вызов 
графического 

редактора формул. 



Разработка методики синтеза химических веществ 
Reaxys выдает Вам все реакции синтеза заданного соединения 
сразу с обзором экспериментальных условий, что позволит 
сэкономить деньги на реактивах, так как Вы сможете выбрать 
оптимальную методику.

Synthesize - Запускает 
автоматического 

построения 
ретросинтетического

плана

69



Разработка методики синтеза химических веществ 

70

Также за секунды 
Reaxys может 
построить 
многостадийный 
план синтеза из 
базовых 
соединений, что 
сэкономит время 
сотрудников



Просмотр экспериментальных условий

71

В Reaxys приведены экспериментальные методики проведения реакция из 
более чем 280 химических журналов, что позволяет выбрать оптимальную 
процедуру химического синтеза. Тем самым экономя деньги на реактивы и 
время для выхода на стадию доклинических исследований



Проверка коммерческой доступности

72

Чтобы разработать наиболее экономически эффективную методику синтеза 
в Reaxys есть информация о стоимость молекул



Теплопроводность Алюминия при различных температурах

7
3



Поиск сплавов титана с температурой плавления 1320 – 1370 °С, 

Содержащих не менее 10% Ti

74



Поиск информации в области Наук о материалах в Reaxys
Поиск сплавов титана с температурой плавления 1320 – 1370 °С, 

Содержащие не менее 10% Ti

Жмем сюда

75

Для каждого 
сплава приведены 

свои свойства и 
литературные 

записи. 



Поиск сплавов титана с температурой плавления 1320 – 1370 °С, 

Содержащие не менее 10% Ti

76



Мы нашли 21 соединение 
титана с заданной 

температурой плавления



Поиск сплавов любых железа с магнитными свойствами

1.

2.
В Reaxys есть 
возможность поиска по 
комбинации из 400 
полей. Для поиска 
сплавов с магнитными 
свойствами необходимо 
воспользоваться 
полями Alloy и Magnetic 
data. Инструкция для 
вывода этих полей 

78

3.

4.

вывода этих полей 
приведена на слайдах



Поиск сплавов железа с магнитными свойствами

5.

6.
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6.



Поиск информации в области Наук о материалах в Reaxys
Сплавы железа с магнитными свойствами

80



Найдем в Reaxys органометаллические соединения 
кобальта с нафталиновым фрагментом. 

Какие соединения известны?



За один запрос в Reaxys найдено 2646 соединений 
кобальта с нафталиновым фрагментом
Что известно о электрохимических свойствам этих соединений?

Все найденные 
соединения в 
Reaxys можно 
отфильтровать. И 
оставить только те, 
по которым по которым 
известны 
электрохимические 
свойства



За один запрос в Reaxys найдено 2646 соединений 
кобальта с нафталиновым фрагментом
Что известно о электрохимических характеристиках этих соединений?




