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Особенности баз Reaxys и Reaxys Medicinal Chemistry 

07.08.2019 

План 

• Особенности и покрытие базы данных Reaxys.  

• Оптимальная стратегия поиска литературы.  

• Свойства веществ в Reaxys 

• Химические реакции в Reaxys 

• Биологическая активность и медицинская химия в Reaxys 

• Вопросы 



Особенности и покрытие 

базы данных Reaxys.  
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Источники информации 

Индексация 

Извлечение данных 
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Решения в области life sciences НАПРАВЛЕНЫ НА КЛЮЧЕВЫЕ ПРОБЛЕМЫ В R&D 

Охарактеризовать & найти 

молекулы 

Идентифицировать & 

подтвердить соединение 

Отнесение 

доклинических данных 

на людей 

(Translational) 

Охарактеризовать 

мишень & проана-

лизировать пути 

заболевания 

Слежение за побоч-

ными эффектами & 

факты доказатель-

ной медицины 

Объединяют мир 

данных  и решений 

Выбор кандидата на роль 
препарата 

Решение 
Продолжать/нет 

Подтверждение 
доклинических данных 

Управление  

рисками 

Text Mining & Data Integration 

Discovery Pre-clinical Clinical Post-launch 

Поиск полных текстов 

статей в рецензируемых 

журналах 

Крупнейшая база данных по 

рефератам и цитированию 

Глубоко полнотекстовое 

индексирование 

биомедицинских данных 

4 Продукты Elsevier охватывают всю цепочку "От геномов к лекарству in silico" 



Информационная система, построенная для отражения реального использования химических знаний 

>105 Млн Записей соединений с 

>500 Млн извлеченных фактов об 

их свойствах: физические, 

химические, спектральные, 

экологические, биоактивность 

>41 Mлн Записей реакций 

включают извлеченные 

данные об условиях 

проведения реакций, 

растворителях, 

катализаторах, выходе 

51.9 Mлн 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 



Reaxys источники для научного контента 

56+mio  articles  

(Elsevier, ACS, Nature-Springer, Blackwell, Taylor 

and Francis,etc) 

 

1,5+mio  patents 

WPO, USPO, EPO [≈ mid 70´s >]  

PO: JP, KR, CN, TW [2015 >] 

 

380+k  book  chapters 

Beilstein, Gmelin,…. 

16.000 titles  
(journals, books and patents) 

≈ 450 journals + PO 
[manually excerpted] 

Reaxys 



Химия как принцип организации данных 

Химическая структура 

Химический и 

биохимический синтез 

Физико-химические 

свойства 

Фармакологические 

свойства  

Reaxys извлекает 

все необходимые 

данные даже из 

примечаний и 

текста 

Свойства химических соединений и их взаимодействия являются ключевыми для 

способа организации данных в базе данных.  

Также индексируется информация о физико-химических и фармологических 

свойствах. 

Из экспериментальных данных статей из рецензируемых журналов и патентов 

Природные 

материалы 

Физические 

свойства 

Спектры 

Биоактивность 



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 

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 

Enthalpy of Formation 

Enthalpy of Sublimation 

Flash Point 

Gas Phase 

Dissociation Energy 

Crystal System 

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 

NMR Spectroscopy 

IR Spectroscopy 

Mass Spectroscopy 

UV/VIS Spectroscopy 

ESR Spectroscopy 

NQR Spectroscopy 

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 

Target 

Substance Effect 

Substance Action on Target 

Substance Dose 

Bioassay 

Animal Model 

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 



Вы получаете данные непосредственно извлеченные данные 



Оптимальная стратегия 
поиска литературы.  
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Моисеев Алексей Александрович 
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Как быстро и эффективно найти и 

проанализировать литературу, включая 

патенты, по различным направлениям 

химии?  

Какова оптимальная стратегия поиска 

литературы по данному соединению или 

классу соединений? 
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Поиск литературы. Поиск по ключевым словам 



ИСПОЛЬЗОВАНИЕ ФОРМЫ ПОИСКА ЛИТЕРАТУРЫ. ПОИСК АВТОРА 



PATENT SEARCHING USING THE LITERATURE SEARCH FORM 



(IPC) A61K* -  

препараты для медицины, стоматологии или косметики. 



БЫСТРОЕ ОБЪЕДИНЕНИЕ ПОИСКОВЫХ ПОЛЕЙ ЛОГИКОЙ (OR,AND,NOT,NEXT) 



СОЗДАНИЕ ОПОВЕЩЕНИЙ 

Можно создать оповещение для появления новых совпадений, о которых система вас 
будет оповещать по электронной почте. 

Например, если появляются новые пути 

синтеза нужного вещества, Reaxys 

будет присылать Вам оповещение по 

электронной почте. 



Свойства веществ в Reaxys  

Как быстро найти экспериментальные 

свойства химических соединений, включая 

физико-химические, механохимические, 

электрохимический и многие другие? Как 

найти соединения с заданными свойствами?  



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 

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 

Enthalpy of Formation 

Enthalpy of Sublimation 

Flash Point 

Gas Phase 

Dissociation Energy 

Crystal System 

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 

NMR Spectroscopy 

IR Spectroscopy 

Mass Spectroscopy 

UV/VIS Spectroscopy 

ESR Spectroscopy 

NQR Spectroscopy 

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 

Target 

Substance Effect 

Substance Action on Target 

Substance Dose 

Bioassay 

Animal Model 

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 



Как найти соединения с заданными свойствами? 

 



Поиск веществ с необходимыми хроматографическими 

свойствами 



Время удерживания 



Состав элюента 



Химические реакции в Reaxys  

-В какие реакции вступает заданное 

соединение? И в каких условиях 

(катализатор, растворитель, температура и 

др.) Как получить соединение или класс 

соединений? Как построить план синтеза 

данного соединения? 

Как проверить доступность соединения 



Разработка методики синтеза химических веществ (субстанций) в Reaxys 

С помощью Reaxys можно решать задачу поиск оптимальных условий синтеза субстанций. 

 

Допустим, Вас интересует данное соединение 

? 
NARLAPREVIR 



Разработка методики синтеза химических веществ (субстанций) 

С помощью Reaxys можно гораздо эффективнее решать задачу поиск оптимальных 

условий синтеза субстанций. 



Разработка методики синтеза химических веществ (субстанций) 

Также за секунды 

Reaxys может 

построить 

многостадийный 

план синтеза из 

базовых 

соединений, что 

сэкономит время 

сотрудников и 

позволит выбрать 

метод, в котором 

не образуются 

опасные 

побочные 

продукты. 

Reaxys выдает Вам все реакции синтеза заданного соединения 

сразу с условиями, что позволит сэкономить деньги на 

реактивы, так вы сможете выбрать оптимальную методику 

(цена, доступность, хим. стабильность, токсичность и т.д.) 



ПОИСК РЕАКЦИЙ 

 
Можно либо нарисовать 
схему реакции, нарисовать 
одну структуру, затем 
определить ее роль, ввести 
название химического 
вещества и определить его 
роль, либо использовать 
построитель молекулярных 
формул и определить его 
роль. 



ПОИСК ВЕЩЕСТВ 

Дополнительную информацию о 
поставщике можно найти в этой 

вкладке. 
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Три больших вопроса: 

Есть ли этот материал на моей местном складе? 

 

Есть ли материал присутствует на складе у любого поставщика? 

 

Есть ли этот поставщик в моей системе покупки? 

 

 

На что уходит время? Ждем пока придут нужные реагенты!!! 

При планировании синтетической стратегии химики должны учитывать, как 

приобретать исходные материалы. 

Thousands of suppliers.  

Millions of chemicals. 

Тысячи поставщиков. Миллионы 

химических веществ. 
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Order Process Time Savings: 

• Chemist saves 30 minutes per order 

• Purchasing saves 15 minutes per order 

In addition to reinforcing negotiated discounts, procurement integration reduces the order process cost. 

Synthesis Project 

Order  

Cost 

 

60% Less 
45 min 

15 min 

30 min 

15 min 



Биологическая активность и медицинская 

химия в Reaxys 

 

Как получить экспериментальные данные о 

биологической активности соединения и его 

производных? На какие биологические виды 

действует данное соединения? И какие 

соединения изучены на данном виде? Как 

оценить безопасность, активность и 

эффективность соединений? 



Какие соединения, действующие на EGFR, могут быть использованы 

при заболевании Альцгеймера? 



Какие соединения, действующие на EGFR, могут быть 

использованы при заболевании Альцгеймера? 



Как найти вещества для которых изучено взаимодействие с 

биологическими видами Chlamydiae. Фильтр Biological species 



Вывод в виде тепловой карты 



Другие примеры использования Reaxys  

- Как найти вещества извлекаемые из 

природных компонентов 

- О применении Reaxys для поиска 

информации о минералах.  

- Как найти соединения, используемые в 

качестве катодных материалов или 

ингибиторов коррозии. 



Форма поиска натурального продукта 





Форма поиска натурального продукта (yeast, Escherichia coli, cell …) 



Форма поиска натурального продукта 



Какие соединения были найдены в тысячелистнике Yarrow? 



Все вещества получаемые с помощью ферментации. 



 

Поиск применимости веществ в медицине и фармацевтике 



Вещества использующиеся в онкологии 



добычи и глубокой переработки  углеводородного  сырья 



Use “cataly*” 



Какие соединения используются в качестве ингибиторов коррозии? 



Определить неизвестное соединение X: 

1. Элементный анализ показал следующее 

соотношение атомов C:F:N = 16:6:5 

2. Угол оптического вращения раствора X с 

концентрацией 1 г на 100 г хлороформа при длине 

волны 589 нм при 20°С составляет -22.6 - -21.8 

3. Какими дополнительными методами можно 

подтвердить предположение?  



Определить неизвестное соединение X: 



Определить неизвестное соединение X: 



Определить неизвестное соединение X. 

Какими дополнительными методами можно подтвердить предположение? 



Определить неизвестное соединение Y: 

1. Температура сублимации при атмосферном 

давлении составляет ~56,5 °С 

2. Температура плавления 64 °С 

3. Обнаружено, что данное соединение является 

стабильным (не разлагается) при нагревании до 2000 

K  

4. Элементный анализ показал отсутствие атомов C 

или O в соединении 



Определить неизвестное соединение Y: 

 



Определить неизвестное соединение Y: 

 



Определить сплав Z: 

1. Сплав содержит железо 

2. Сплав содержит кобальт 

3. Температура плавления 1410-1450 °С 



Определить сплав Z: 

 



АНДАЛУЗИТ И ДРУГИЕ МИНЕРАЛЫ 
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Поиск информации о минералах 



СВОЙСТВА АНДАЛУЗИТА 

ANDALUSITE 
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Поиск информации о минералах 



ПРЕВРАЩЕНИЯ АНДАЛУЗИТА 

ANDALUSITE 
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Поиск информации о минералах 
Transition Point(s) of Crystalline Modification(s) 

 



ПРЕВРАЩЕНИЯ АНДАЛУЗИТА В МУЛЛИТ 
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Поиск информации о минералах 



ПОЛУЧЕНИЕ АНДАЛУЗИТА 

61 

Поиск информации о минералах 



ПОИСК ЛИТЕРАТУРЫ ПО АНДАЛУЗИТУ 

62 

Поиск информации о минералах 
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Анализ вещественного состава 

 



64 

Анализ вещественного состава 
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Получение вещества  
AlCrGe3Mn3O12 



АВТОМАТИЗИРУЕТ ПРОЦЕСС СОЗДАНИЯ ПЛАНА СИНТЕЗА ВЕЩЕСТВА 

AUTOPLAN: 

66 

AlCrGe3Mn3O12 



Особенности баз Reaxys и Reaxys Medicinal Chemistry 

07.08.2019 

План 

• Особенности и покрытие базы данных Reaxys.  

• Оптимальная стратегия поиска литературы.  

• Свойства веществ в Reaxys 

• Химические реакции в Reaxys 

• Биологическая активность и медицинская химия в Reaxys 

• Вопросы 



РИСОВАНИЕ СТРУКТУРЫ С 
ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ MARVIN 

JS 



MARVIN SKETCH – НАДЕЖНЫЙ 

ИНСТРУМЕНТ ДЛЯ РИСОВАНИЯ СТРУКТУРЫ 

Вариация положения 
Списки Атомов 

Мульти Центр 

Индекс замещения Узел связи 

R группы 

Топология связи 

Реакционный 
 Центр 



MARVIN SKETCH – НАДЕЖНЫЙ 

ИНСТРУМЕНТ ДЛЯ РИСОВАНИЯ СТРУКТУРЫ 

Выбор 

Тип связей 

Повторяющиеся единицы 

Селектор R-групп 

Прикрепление R-Group 

Стрелка реакции/Мэппинг атомов 

Общие шаблоны 

Reaxys Generics 

показать/ убрать водороды Список атомов  
(таблица Менделеева) 

Основные атомы 



MARVIN SKETCH – НАДЕЖНЫЙ 

ИНСТРУМЕНТ ДЛЯ РИСОВАНИЯ СТРУКТУРЫ 



MARVIN SKETCH – НАДЕЖНЫЙ 

ИНСТРУМЕНТ ДЛЯ РИСОВАНИЯ СТРУКТУРЫ 

Нажмите на атом или связь, он будет выделен в 
зеленый, затем щелкните правой кнопкой мыши 

Нажмите на атом или связь свойств 
чтобы найти дополнительные варианты 



ПОИСК ВЕЩЕСТВ 

В большинстве 
случаев можно 

создать 
структуру из 

названия 

Можно выполнить 
точный поиск, поиск по 

субструктуре или 
подобию 

Используйте 
эти функции, 

чтобы 
исключить 
ненужные 
вещества 

Нажмите на редактор 
структуры, чтобы выбрать 
редактор по выбору. Java 
Free Marvin PS является 

предпочтительным 
редактором 



Пример использования smart R-grpoup 

 



  



стратегия синтеза 

аналогов димебона 

Dimebon 
  

  

  



Чтобы изменить 

ориентацию структуры, 

щелкните правой 

кнопкой мыши на любом 

атоме и выберите 

«Отразить по 

вертикали» или 

«Отразить по 

горизонтали». 

Нужный участок 

структцтуры или вся 

чтруктцра длжны быть 

выделены 

        

         



Вы можете 

отрегулировать 

размер структуры, 

прокручивая вверх 

или вниз.  

 

Удалите две 

метильные группы из 

верхних колец, нажав 

C и нажав Delete на 

клавиатуре. 

  



Задайте позиции плавающих связей 

a .   Click here to open the tool panel.            b . Select the position variation bond.   

       

Открыть панель инструментов Открыть инструмент позиционирования 

плавающих связей 



Выберите атомы для включения, нарисовав линию 

вокруг них. 

        

  





Откройте диалоговое окно Group Generics с помощью кнопки на нижней панели. Выберите G 

Это позволяет добавлять любую группу в качестве запроса в связи с изменением позиции. 

 

  



Добавьте стрелку реакции на левой 

панели, чтобы в запросе  ваша структура 

была указана как продукт. 

  

  .   

  



Нажмите find 
  

Click  Transfer to query   and then  Find .   

  



Исследуйте реакции вокруг 

определенных связей 

  

  



Щелкните правой кнопкой мыши на связи и выберите Свойства связи. Нажмите на выпадающее меню 

для Recting center и определите его как make или break. Это позволит искать те реакции, в которых эта 

связь либо возникает, либо разрушается. Как и раньше, перенесите это в свой запрос и нажмите 

«Найти». 

       

                          



 

Чтобы найти реакции, в которых связь не задействована, 

откройте структуру запроса и выберите Не центр в 

раскрывающемся меню Центр реагирования. 

  



Фильтрация результатов для конкретных 

промежуточных продуктов или реагентов. 
View   for the first set of results.   

  



Откройте меню «Параметры» для данного реагента и выберите 

«Использовать как фильтр». Это автоматически добавит в фильтр по 

структуре. 

  



Выберите Exclude (Исключить), чтобы просмотреть все реакции, которые не включают выбранную структуру в качестве реагента. Выберите 

Limit to to «ограничить», чтобы просмотреть все реакции, которые включают выбранную структуру в качестве реагента. 

 

  



Повторяющиеся фрагменты 



структуры соли органического катиона и 

органического аниона с заранее заданными физико-

химическими параметрами кристалла.  

Поиск плана синтеза crystal system  



crystal system, crystal phase, crystal 

properties… 



Квантово-химические расчеты  



Экспорт полной записи в PDF. 

Теплопроводность оксида алюминия.. 

 



• Мы использовали наши данные для сотрудничества с некоторыми 

ведущими мировыми учеными в области хеминформатики, такими как 

профессор Марк Уоллер, для разработки возможности прогнозного 

ретросинтеза и доведения ее до наших клиентов. Очень скоро 

исследователи и химики смогут спросить ReaxysAI о том, как сделать 

молекулу. 

Прогнозный ретросинтез 



Reaxys предлагает своим клиентам лучший в своем классе AI. Нужно 

синтезировать молекулу? Спросите у Reaxys AI как! 

Инструмент ретросинтеза, 

разработанный в сотрудничестве с 

профессором Марком Уоллером, 

расширит синтез малых органических 

молекул прогностическим 

моделированием ранее 

неопубликованных синтетических 

путей. 

В тридцать раз 

быстрее, чем 

традиционные 

компьютерные 

методы 

Система решает 

задачи 

ретросинтеза для 

почти в два раза 

большего числа 

молекул 

Одна из наиболее цитируемых работ в области прогнозирующего ретросинтеза стала 

возможной благодаря партнерству между Elsevier и профессором Марком Уоллером, и мы 

предлагаем это нашим клиентам. 

https://www.nature.com/articles/nature25978.pdf 

https://www.nature.com/articles/nature25978.pdf


 
 

Прогнозирующий ретросинтез: переосмысление 

химии и изменение синтетических маршрутов 

https://www.nature.com/articles/nature25978.pdf 

соотношение правильных / неправильных прогнозов. 

https://www.nature.com/articles/nature25978.pdf


Вопросы? 

 

Моисеев Алексей Александрович 

a.moiseev@elsevier.com +79251131255 
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Спасибо за внимание! 
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