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REAXYS en quelques mots
Accéder a REAXYS
Créer un compte sur REAXYS
1- Page d’accueil
2-My Settings Mes parameétres
3- Créer une structure a partir d'un nom Generate a structure from name
4- Dessiner une structure avec I'éditeur de formules
5- Onglet de requéte lié aux réactions
1- Recherche basée sur I'emploi de formulaires (Form-based Search)
2- Recherche avancée (Advanced Search)
6- Résultats — Réactions
1- Vue d’ensemble
2- Onglet des Réactions
3- Onglet des citations
4- Employer les Filtres
a- Filtrer par sous structure
b- Filtrer par Valeur ou par groupe
5- Output
5- Output apercu d’un fichier
7- Plans de synthése
Synthesis plans - OUTPUT
8- Onglet de requéte lié aux Substances et propriétés
1- Recherche basée sur I'emploi de Formulaires (Form-based Search)
2- Recherche avancée (Advanced Search)
9-Résultats — Substances et Propriétés
1- Vue d’ensemble
2- Onglet des Substances (table)
3- Onglet des Substances (grille)
4- Onglet des Substances (Citations)
5- Output
10- Onglet requéte liée a Text, Authors and more
11- Résultats - Text, Authors and more : Onglet Citations
12- Historique (History)
1- Vue d’ensemble
2- Combinaison de requétes
13- Mes alertes
1- Vue d’ensemble
2- Modification d’une alerte
14-Sauvegarde d’une recherche et Rappel d'une recherche sauvegardée

15- Liste des établissements ayant un accés par adresse IP a labase de données REAXYS

'reaxys“’

Innovation from CrossFire Beilstein

ELSEVIER



rreaxys” REAXYS en quelques mots
Innovation from CrossFire Beilstein
Le nouveau produit de “workflow” d’Elsevier pour les chercheurs en chimie et en
sciences regroupe les trois bases de données prestigieuses CrossFire Beilstein,
CrossFire Gmelin et la base de données des brevets en chimie a travers une interface
unigue et intuitive.

» CrossFire Beilstein : est une base qui couvre la chimie organique de base depuis
1771 et les publications de brevets datant de 1869 a 1980. Beilstein CrossFire fournit
tous les renseignements sur la chimie organique dont les chimistes ont besoin pour
identifier les voies de synthése, allant des propriétés physiques des substances

aux essais pharmacologiques, toxicologiques et écologiques.

*CrossFire Gmelin : c’est la seule base exhaustive et consultable par voie
électronique des réactions, des structures, des propriétés et des citations de revues
de chimie inorganique et organométallique, avec des sources remontant a 1772.

sLa base de données des brevets en chimie (CPD) : contient I'index et le descriptif
experimental des réactions de chimie organique provenant de brevets de chimie
organique et de sciences de la vie publiés depuis 1976. CPD complete CrossFire
Beilstein qui ne couvre la littérature de brevets que jusqu'a 1980.

ELSEVIER



Accéder a REAXYS

A- Acces direct (reconnaissance par adresse IP) Pour démarrer Reaxys, allez sur le site www.reaxys.com ; cet acces est possible
sur les campus des institutions de la liste annexée a la fin de ce manuel.

B-Acces via le portail SNDL : https://www.sndl.cerist.dz

Aﬁll Cliquer sur sciences et techniques
r FERNGUT ATTE £NVene Dar: OTe £5pace
: _ Entrez vos identifiants SNDL ||| ==
(A Cliquer sur connexion

| APROPOS ~ ACTUALITES =~ RESSOURCES PORTAILS BD EN ESSAI GRATUIT FORMA

\[ nor
”‘ Votre compte

ol v

] Tdentfiant

IR

SCIENCES &

lli;;:ll:hﬁ
IE&

|cadoc |

ot de passe

A ‘ JBASCIENCE ) E
AV TN M FTAS HBESIST I DT @ R
- @ Plus

@ SCIENCES HUMAINES &
e

Plus

Le nouveau prodwmt “workflow” d’Elsevier poy

P osye® prestigienses CrossFire Beilstein, CrossFire (§
et morganiques Schéma réactionnels et protoc
{b Cliquer sur REAXYS

Vous serez reconnu par 'adresse
RSEPUbhshmg RSC Publishing est l'un des plus grands éditen IP du SNDL

Publishing produit depuis 1841, un large évent
Donme acces a toutes les revues publiés par Ia

v Anonymous user (193.194.64.99)

Query Syhithesis Plans My &lerts | My Settings Register | Login «

Reactions | Substances and Properties  Test, Authors and more
cADoOC
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W)
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http://www.reaxys.com/
https://www.sndl.cerist.dz/

CREATION D’'UN COMPTE sur a REAXYS

Créer un compte sur REAXYS : pour pouvoir utiliser les options avancées de REAXYS telles que la création
des alertes et la sauvegarde des recherches. Pour cela, cliquer sur REGISTER.
'reaxys‘

Anonymous user {1%3,194.64,99)

Reactions | Substances and Properties  Text, Authors and more @

Query Syrithesis Plans | History

Cuery Results Synthesis Plans

welcome to Reaxys Reqgistration

Reqistration allows vou to personalize Reaxys, save History and create Alerts. 1_ Rem pl | r Ie fo r m u I al re et CI | q u er S u r Reg |Ster
User Name [mousbbes b
Title [ mar ~ "
First Name [Mourac e
Last Name [Buetbas o
Email [mausbbas@omail.com |
Job title [trairner Jr
capoc - 2- A votre prochaine visite:
[aigiers I Utiliser votre Usename et password pour vous
Password [ I loguer.(3)
Confirm password [nmmmmnan |

1 wish to sign-up to receive produck update bulletins and the bi-monthly Reaxys newsletker,

I Register I

[}
'reaxys
3 Mourad Guebbas { mouebbas ) is logged in

CQuery Synthesis Plans My Alerts | My Settings LogaLt

Reactions | Substances and Properties  Text, Authors and more



1- Page d’accueil

'reaxys““

Innovation from CrossFire Beilstein

Results My Alerts | My Settings Info

Syrthesis Plans

Histary

Reartio Substances and Propetties Text, Authars and more

| Generate skruckure From name

Double click this Frame and draw Feaction query

Search as / by

® Product [T tnclude tautomers

O starting material [ 1griore stereo

O any role [ wo isatopes

O Reagent) Cakalyst [ charges

) s drawn [ b radicals

O substructure: [ mo additional rings
on heteroatoms [ keep Fragmerts separate
on all atoms [ 1gnare Atam Mappings

O similarity

GOFY TO SUBSTANGES TRE | | GLERR |

’i 6 Search

Conditions (Advanced)

| Load QueryBatch | ‘ Sawe Query |

_onkact Us | Support | bout Reaxys | Terms and Conditions | Privacy Policy | Performance Page
“opytight ©1 2011 Elsevier Propetties 54, All rights reserved, Reaxys® is owned and protected by Elsevier Properties S8 and used under license,

Conditions (Form-based)

Reaction Data
Bibliographic Data

Clear Query

CADOC

1 Barre de navigation

Les menus suivants sont disponibles:
Requéte (Query), Résultats (Results),
Rétrosyntheses (Synthesis plans),
Historique (History), Mes Alertes (My
Alerts), Mes Parametres (My settings),
Aide (Help), Déconnexion (Logoud).

2 onglets de requéte

- Réactions

- Les substances et les propriétés
- Texte, auteurs et plus

3 Générer une structure du nom
Un nom chimique sera traduit
dans une structure.

4 Fenétre de Structure/Réaction
Ajout d’'une structure ou d’'une
réaction, avec également des
possibilités supplémentaires de
recherche.

5 Ajout de contraintes réactionnelle
ou bibliographique

Les onglets Form-based Search et

Advanced Search permettent I'entrée

de contraintes réactionnelles ou

bibliographiques supplémentaires.

6 Le bouton de recherche
Lancez une recherche.

7 boutons de commande

Effacer, charger ou sauver une
requéte. Des requétes en serie
peuvent également étre chargée ..

FI SEVIER



Synthesis Plans | History | My Alerts | My Settings

Modify Application Sel:ti
Eored, I

Select your favourite structure

Modify Personal Data
View details from your Registration Profile. Incudes a fadlity to change your Personal Details.,

Change Password
Change your Password,

Modify application settings
Structure editor
® ChemAxon Marvinsketch 0 Crossfire Structure Editor
3 O Symyx Draw
Reaxys uses ChemAxon's MarvinSketch as 5 1515 Draw
default structure and reaction query editor, 0] ymyx LalajLran
if no other editor is selected. 9] CambridgeSoft ChemDraw
O ICEdit

These editors can only be used, if the Reaxys Structure Editor
PlugIn is installed.

Please check this with your administrator or dick the hyperlink and
download the installer,

Reaxys wil present a warning message, if these editors are

selected, but the structure editor plugin is nHed.

Structure display options
Reaction search options

Substance search options

Hits per page
Show results per page

Highlights colol
ke s Wl e | B

2-My Settings
Mes parametres (1)

1 Menu My settings

Sélectionnez ce menu pour :

-Modifier les parametres de I'application
-modifier des données personnelles
-Changer le mot de passe

2 Section Modify Application settings
Sélectionnez cette option pour spécifier
votre éditeur de dessin préféré et les
couleurs employées pour I'accentuation des
structures et des textes.

3 Structure editor
Choisissez votre éditeur de dessin préfére..

4 Information

Ce lien permet I'accés aux informations sur
les paramétres employés par défaut, et au
téléchargement du connecteur a I'éditeur de
dessin choisi (plugin).

5 Section Highlights colors
Sélectionnez la couleur employée pour
I'accentuation des structures et des textes.

6 Boutons Back & Save
Confirmez vos nouveaux parametres (save)
ou conservez la configuration précédente

Back | 1 Save | E

(Back).

ELSEVIER



2-My Settings
' reaxys’ Mes parametres (2)

Innovation from CrossFire Beilstein

Modify application settings

Structure editor
Crossfire Structure Editor

® ChemAxon MarvinSketch
Symyx Draw
Reaxys uses ChemAxon's Marvinsketch as
default structure and reaction query editor,
if no other editor is selected.

Symyx ISIS/Draw
CambridgeSoft ChemDraw
ICEdit

00000

These editors can only be used, if the Reaxys Structure Editor

Flugln is installed.
Please check this with your administrator or dick the hyperlink and

download the installer.

e Options  d’affichage  des  structures
développées.

Structure display option Structure display options
Carbon Labels R/5 Labels

Reacti h opti
eaction search options O ,u!l||l|.'.|la'5.'5 O on 'a'"
Substance search options O Never O Absolute Stereo
H.C OH
TTo e son[s ! CH, (®) At straight angles and H atoms ) none
oW
) Implicit Hydrogens E/Z Labels
L 'lflf;
Highlights colors N ‘ "PH O onal O on
S ‘ _a O onHetero ® off
Ho Ho 0 (*) On Hetero and Terminal

O off

Display atom numbers

O On
® off )

Back | I Save I

Sélectionner pour votre compte les options d’affichage par défaut.

ELSEVIER
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) 2-My Settings
’ reaxys Mes parametres

Innovation from CrossFire Beilstein

=] Reaction search options

Modify application settings I:‘?:I Product I:l Ignore stereo
I_) Starting material D Mo isotopes
Structure editor ':_:' Any role I:l Mo Eharges
) Reagent/ Catalyst [T Mo radicals

[ INo additional rings
|:| Keep Fragments separate
|:| Ignore Atom Mappings

@) As drawn
) substructure:
on heteroatoms
@ on all atoms

L]
|| pisable automatic search expansion for reactions
Structure display opt'n\
Reaction search options Bu bstance search options
@ Az drawn |:| Ignore stereo
Substance search options = Sl_lhstrl_ln:tl_lrE' I:l No Sa|t5
Hits per page on heteroatoms D Mo mixtures
(@) on all atoms [CIMo isotopes
Highlights colors [ INg additional rings
[ | tndude related Markush
D keep Fragments separate
Mo charges
C [“Ino radicals
[ |#cofAtom
[ | #ofFragments
[ |#ofRing Closures
L]

[ | pisable automatic search expansion for
substances

Sélectionner les options de recherche de réeaction ou substance par defaut pour

votre compte.

ELSEVIER



3- Créer une structure a partir d’'un nom
'reaxysm Generate a structure from name
niiovalion from Crosebive Belistoin Cette fonctionnalité est disponible sur les menus de requéte des Réeactions, et des Substances
et Propriétés.

—
Reactions Substances and Properties Text, Authors and more

Remarque : cette gption fonctionne seulement si le composé correspondant est disponible dans /la base de

Generate structure from name |n d0/7/7é€$ de REHXJ/S.
Please enter a chemical identifier and then click "Submit" =
1 Bouton generate structure from name
|2-butnx v-1-meth -,'\-—‘-mtr:jbenzeme[ E:I g

Cliquez sur ce bouton pour accéder une forme ou entrer les données.

Chemical Name:  aspirin

InChIKey: BSYNRYMUTXBXSQ-WXRBYKICCW
CAS-No: 50-78-2 Cancel ’ Z 4
Smiles: CC(=0)0C1=C(C=CC=C1)C(0)=0 - 2 Forme d entreg d_es données o
N— Tapez un nom chimique tel qu’un nom trivial ou un nom
Reactions | Substances and Properties  Text, Authors and more SyStématique, une clé |nCh|*’ un numéro d’enregistrement CAS™
| Generate structure from name ou un SMILES™ string. Pressez le bouton Submitpour créer votre
Dauble click this frame and draw reaction query Search as / by structu r?' . .
® 3 Fenétre de structure/Réaction
i L e tatomers La structure créée est affichée dans cette fenétre, vous pouvez
OStartmg raterial Il Ignare steren | )
CHy O nyrole [ ha isotapes a OI'S,. . L.
/@ OReagert Catalyst o charges a) Démarrer immediatement la recherche.
ol o @ he drann [ o radicats b) Editer la structure par un double click dans la fenétre (ou par
] KI\ O substructure: [ o additional rings un click droit), et la modifier dans I'éditeur de dessin.
oH, o "Ftet““a“ms L Keep Fragments separats c) Définir le type de recherche, ajouter des contraintes en plus
on all atoms . , . . , .
O simlarlty L tgnore e appings et/ou sélectionner des options de recherche supplémentaires.
By name translation | GOPY T0 SUBSTANGES TAE | | CLEAR: |
|| search ||
Conditions (Form-based) Conditions {Advanced)

* Clé Inchl : IUPAC International Chemical Identifier(InChiKey) : est un identifiant textuel pour les substances chimigues, congu pour fournir un moyen
standard et lisible pour coder les informations moléculaires et de faciliter la recherche de telles informations dans des bases de données et sur le web.

** | e numéro CAS (CAS number ou CAS registry number) d'un produit chimique, est son numéro d'enregistrement unique auprés de la banque de
données de Chemical Abstracts Service (CAS), une division de I'American Chemical Society (ACS). Le CAS assigne ces numéros a chaque produit
chimique qui a été décrit dans la littérature. le numéro CAS de I'eau est 7732-18-5

*** e Simplified Molecular Input Line Entry Specification ou SMILES est un langage symbolique de description de la structure des -, @
=/~ molécules chimiques sous forme de courtes chaines de caracteres ASCII. Exp : CC(=0)0 représente l'acide acétique gy




P reaxys” 7 4- Dessiner une structure avec I'éditeur de formules

1- Double- cliquer a I'intérieur de ce cadre pour lancer I'éditeur 2- lors de votre premiere ut|||’sat,|on, VOL,JS IE_’ systeme vous
demandera une autorisation d’exécuter I'application Java de
Query sults | Synthesis Plans | History I'éditeur si vous cochez toujours faire confiance au contenu

provenant de cet éditeur cette demande ne sera plus faite aux
Reactions | Substances and Properties Text, Authors and mg prOChaineS Utilisations.

| Generate structure from name

Informations de sécurite

Double dick this frame and draw reaction query La signature numeérique de I'application a été vérifige, «
Souhaitez-vous exécuter |'application? =

Mom : mapplet
Editeur : Chemdxon KFt.

De: hkkps: f fraww, reaxys. com

Toujours Faire confiance au contenu provenant de cet édiceor.;

R [ Exécuter ][ Annuler
|Open skruckure editor l

Catte spplication va f'exécuter avec un accés illimitd qui peut
exposer vos informations personnelles & un risque, L'identité de
I'éditeur 2 été werifige. Exécutes cette application uniquement si

Pluz d'informations...

waous approuves cet éditeur,
COF'd TO SUESTANCGES TARE | | CLEAFR I

%2 Structure Editor Windowr - Google Chrome

File Edit View Insert Options Object Templates Chemistry JTools Help

=1 L= R=a =R E=RI=5)

3- la fenétre de I'éditeur s’affiche et vous pouvez

Ll
alors éditer la formule chimique du composé que & | T
vous rechercher sur Reaxys. 'i;'] @j
. . , . CIN =
Une fois la formule dessinée, cliquer sur transfer t_—, . ]
querry pour transferrer la formule sur la page (= -
recherche de Reaxys. (A
=A-
Note : un guide d'utilisation peut étre consultée surla g
page suivante : (™)
=
. T - i
http://www.chemaxon.com/marvin/help/sketch/sketch |

-index.html

[ I il

Transfer Query Cancel & Return
g Reaxys supports various structure editors. Please check "My Settings™ for mo
CADOC



http://www.chemaxon.com/marvin/help/sketch/sketch-index.html
http://www.chemaxon.com/marvin/help/sketch/sketch-index.html

5-Onglet de requéte lié aux Réactions

'reaxys“’

Innovation from CrossFire Beilstein

Query Synthesis Plans | History | My Alerts | My Settings Info

Reactions Substances and Properties Text, Authors and more

| menerate structure From name

Double click this Frame and draw reaction query Saralher il
® Product O tnelude tautomers
O starting material [ tgnore steren 4
] Bylies D Mo isotopes
1

O Reanent) Catalyst O ua charges

A

MH

& as drawn [ hin radicals
O substructure: [ mo additional tings

an heteroatoms [l Keep Fragments separate

on all akoms

D Ignore Akom Mappings
O similarity

By name translabion [ sorute suestances e | | eLenr |

|I= Search
‘ Conditions {Form-based) ‘ Conditions {(Advanced)

Reaction Data 5
Biblingraphic Daka

Clear Query | | Load Quety/Batch | | Save QUery

Conkack Us | suppott | Abouk Reaxys | Terms and Conditions | Privacy Policy | Performance Page
Copyright i@ 2011 Elsevier Properties 54, Al rights reserved, Reaxys® is owned and protected by Elsevier Properties 54 and used under license,

CADOC

1- Boite de Structure/réaction

Cette forme contient la structure ou la
réaction recherchée. Un bouton permet de
copier la structure vers longlet des
Substances et Propriétés.

2- Fonctionnalité Search as/by
Si nécessaire, définir le role attribué a la
substance.

3- Sélection du type de recherche
Sélectionnez comment la structure sera
cherchée: As drawn (avec les contraintes
incluses dans le dessin) ou As Substructure
(dans ce cas les résultats contiennent des
substituants supplémentaires).

4- Options supplémentaires
Sélectionnez d’autres options pour
affiner votre recherche.

5- Ajouter d’autres contraintes
Cliquez les hyperliens Form-based
Search ou Advanced Search afin
d’affiner votre requéte en ajoutant des
contraintes réactionnelles ou
bilbiographiques (Ze. un rendement
et/ou un auteur).

6- Bouton Search

Ce bouton lance la recherche. L'évolution
de la recherche <s’affiche, vous
permettant d’annuler celle-ci ou d’afficher
les résultats trouvés

ELSEVIER



' N 5- Onglet de requéte lié aux réactions
ﬂﬁgi?ﬁ e Recherche basée sur I’emploi de formulaires

1- Form-based Search
le menu Form-based Search permet d'accéder aux champs les plus couramment utilisés en fonction de la recherhe effectuée, ces
champs sont groupés en données réactionnelles (telles le rendement ou le nom d’un réactif) et en données bibliographiques (telles le
nom d’un journal ou le dépositaire d'un brevet). Les champs “All Reaction fields” et “Title/Abstract/Keywords” sont des champs de

texte, ou vous utiliserez les opérateurs Booléens. .
1- Données réactionnelles

Spécifiez les champs Reactant name, Product

= R Eion Crak . . .
Zonditions (Form-based) Zonditions {Advanced) meeen mes na.me, Reagent, Yleld et/OU A” ReaCtlonS fleIdS.
R{actant name is b e, .,
_ > Des champs différents sont combinés avec
= Reaction Data
fa iz f Z 7
Resctant nane = Froduct name —~ I'opérateur Booléen ET.
—— . ReagentfiZatalyst is LS n
Reagent/Catalyst is v Wield (%) = s 2' Opérateu rS
ield () ; v Solvent = | — P L'opérateur approprié sera choisi a I'aide du
S — = T thy = —[rolehe M menu déroulant.
Time (h) ctarks with toluene
endts with Temperature (*C) = e to:uene EID mI)l—}hexane ot
emperature (> Zentains toluene (100 mi-isopro ether H A
ikt FPressure (Tarr) = + || toluene (20 mI)—tetr:hde‘:"lo—Furan 3_\L|Ste de don ne,es B .
Dés qu’'une donnée est tapée, une liste de
Select index items and click "Transfer® Sé|eCtI0nS apparalt
Reagent/Catalyst is - Search For: |methan
i 4 rmethanogenic culture (4)
Yield (%) * | |50 methanogenic reductive dechlarinating bacterial 4_ Champ numérlque
- - - methanoic acid (1) L. , i
selvent e | methancl;toluene’ || methanol (334500 Dans un champ numérique, sélectionnez
rmethanol * triethylamin (12)
Time {h = hd h 1 cl 1 ’ 74 H
Thethanat byaracnione acid (1) I opérateur et tapez ensuite la valeur dans la
Temperature (©C) = - 22::::2: E: Z;I:énaucle(g;: acid {13 b0|te d|sp0n|b|e
Pressure (Torr) = e methanal or ethanol or 1-propanol ar 1-butanol (1
h | h | 2- | h 1 A 1 1 H
resction Type — Mithanal or thanal of n-brapanal or acetene (1) 5- Donnee Bibliographique
Mathanal or othanal or oxalic acid (2) Specifiez les champs  Authors,  Patent
All Reaction Fields iz . . .
methancl or ethancl or propancl (21 Assignee, Journal Title, Title, Patent Number,
= Bbliogaphic Data Select index items and click ‘Transfer’ 2| Patent Country Code, Publi-cation Year et/ou
suther B | S Sesrch o froct Title/Abstract/Key-words. Des champs
S — e (bg?()ﬂ glffelr,entsETsont combineés avec |'opérateur
; ; ooleen .
Journal Title i v ;
journal of organic chemistry 1:221 eetmi:.re?()ﬂ
Title is + | journal of organic chemistry ussr (english translation) ' - A =
journal of organometallic chemistry trost, andreas (1) 6 Acceder a I Index . o .
Patent Number is + | journal of organometallic chemistry library trast, b. m. () Le bouton permet I’acces a |’|ndeX ou
journal of paint kechnalogy trost, barry (1) . , . ~ .
Patent Country Cade is | ljournal of peptide science trost, barry m. (863) diverses sélections peuvent etre faites. Le
journal of pharmaceutical sciences trost, b tin (1 H Z Y
Publication Year = | journal of pharmaceutical sciences of the united arab republic 1:2; hz:;?:a&?n((g) bOUton TranSfer aJOUte des dOnnees a Ia
journal of pharmacokinetics and biopharmaceutics trast, bary m. (1) requéte_
Titlef Sbstract] Keywords i + | [journal of pharmacokingtics and pharmacodynamics lmst: baryy m. (1)




5- Onglet de requéte lié aux réactions
Recherche avancée
2- Advanced Search

Check Syntax

|| ZERRCH FOR FIELD || REZET |

la forme Advanced Search permet la création de requétes complexes et
sophistiquées, mélant propriétés et structure chimique ou réactionnelle; elle
peut étre employée de deux fagons:

1. Tapez directement votre requéte dans la case disponible, en entourant les
valeurs attribuées aux champs par des guillemets,

2. Ou sélectionnez les valeurs pour chaque champ dans la liste hiérarchisée.

1- Check Syntax

Chieck Synta

Identification exists
Phwsical Data exisks
Specktra exisks
Bioackivitw Ecotox  exists
Usefapplication  exists
Matural Product  exists
Quuantum Chermical Daka 4
Bibliographic Cata

HEEHEMBEEEEE

Basic Indexes

‘ SERRCH FOR FIELD | RESET

Select index items and click ‘Transfer'

search far: ‘phenylam

= Reaction Data

[ Readion
Feeaction 10 (Ry.I0)

Praduct (R, PRO)

Humber of Reaction Dietals (R MYAR)
Reecard Type (RX.ATVF)

Reaction Detalls

Reaction Basic Indes

acenaphthens guinane (1)

phen 3)
phenylamine perchlorate (14)
phenylaring-nonaborane (1)

phenylarming; cormpound with benzene (1)
phenylaming; compaund with cyclahexane (1)

phenylarming; compound with methoxy-acetic acid (1)
phenylarming; cormpound with trifluoro-thioacetic acid (1)
- phenylaming bis(dichiaraphosphine oxide) (3)
phenylaming rmagnesiom bromida (1)

phenylaming magnesium iodide (1)

dinitrogenjtetrakis(rimethylphosphine) theniumfy) (2)

phenylaring; compaund with genenic inorganic neutral cormponent

Vous pouvez saisir les codes de conditions ou
Sélectionnez le code du champ nécessaire a
l'aide d'une liste hiérarchisée, Si la requéte
est manuellement entrée, vérifiez-en la
syntaxe a l'aide de la commande check
syntax.

2- Types de champs
Cliquez sur le signe + pour ouvrir la liste des
champs nécessaires.

Check yntax

| SEARCH FOR FIELD || RESET

=

proximity
not

near
nedt

Recard Type (RY.ATYR) &

[= Reattion Detais

Reaction Classification (RxD.CL)
Fulltest of reaction (ReD.TET)
Hurnber of Reaction Steps (RXD.5TP)
Product %RM (RXD Y4RM)

Product (RxD. YPRO)

Select index items and dlick ‘Transfer’

Search far: ‘dma

Vield (RAD. YD)
Yield (numerical) (R0 YD) dmae [n-n'dimemwamam‘de) U)
Vield (opical) (R4D.YDO) dmae-(n,n-dimethylaminaethanol) (1)
Mumber of Stages (RXD.SHR) dmd 2)

and v Salvert (RAD, 0L is [ dme (1)
Reagent Catalyst (RAD.RGTCAT) dme (1 2-dimethoxyethane) (1)
Time 1 (RAD.TIM) s dme B mi. b2 g ()

Conditions (Form-based)

Conditions {(Advanced) |

o]

FX.BCT =

(n,n-dimethylaniline)

'phenvlanine' AND EBxD. 30L =
acetamide) ';'dmna [(dimethylacetamide)';'dma
[dimethylformamide) ';'dma (n.n-dimethylacetanide)';'dma

'xidma!

'dma [(dimethyl

3- Opérateurs
Sélectionnez a laide du menu déroulant,
'opération a effectuer (and, or, proximity, not,

near, next).

4- accéder al'index
Le bouton|... permet l'acces a l'index ou
diverses sélections peuvent étre faites.

5- Transférer la donnée choisie

Sélectionnez la (les) valeurs nécessaires pour le
champ, et transférez-les dans votre requéte a
I'aide du bouton Transfer.

6- champ d’affichage des
conditions:
Les codes s’affichent automatiquement dans
ce champ et elles sont liées entre eux par les
opérateurs logiques choisis.

codes des



1-Outil de navigation

Un affichage graphique montre
I'effet des actions effectuées sur
les résultats.

6- Résultats — Réactions
1- Vue d’ensemble

'reaxys“‘

Innovation from CrossFire Beilstein

Query | Resulbts | Synthesis Flans | History | My Alerts | My Seltings Infa Lagout
—
Query 2 reactions 5 peactions
“ i ﬁ Khr] Mered
'S he 1 . 1
Create flatt
32 reactions out of 23 citations
Filter by:
. Raactions | Chations 70 to Page o Page 1o 4 ‘]
Sub-sthucture ¥ = -
; B E & | @ 5
- : | ® | % | 9 Sotby | Resys-Ranking | 1L 4
iz 5 | lintlo | Cupd | Print | Zoomin Zoomou  Hde Y [neay : S
Record Type ¥ Yigld Cunditions Refirences
Reeagent Catalyst 4
Sohvant ¥ : g
Reaction Type ¥ _.r‘,.l '\‘grc" I - f) 7
|:| T He g
Ma, of Steps 4 : " o i o
Product Avalabiity ¥ =# nl=|@
= R 29718472
Reactant Avalabiity % Synthesize Synthesize Find sirrlar reactions
Cacurnent Type 4 3% With sodium hydrovide in- N M-dirmethi-farmnanide Sang, Roberto; Guilarte, Yeronica; Garcia, Muria
T=140°C; 4 hy Inert atmasphere; Organic and Biornolacular Chemnistry, 2010, vol, 8, #17 p. 3860 - 3364
Authors ¥ Tilefibstract  Full Test  View citing atticles  Show Details
Patent Assignes ¥
il 3% With sadium hydrovide in- N M-dirmethifarmnarnide Guilarte, Yeronica; Castroviejo, M, Pilar; Garcia-Garcia, Patricia; Fernandez-Rodriguez, Manuel
Joumal Tite ¥ T=140°C; 4 by Inert atmosphere; A, Sanz, Roberto
e T Rt i g i S

L'outil de navigation situé en haut de I'écran indique les actions effectuées sur votre set initial de

résultats.

Cliquez sur une des boites entourées d’'une ligne rouge pour accéder a une liste précédente ou a

la requéte.

2- Create alert : définir une
alerte par rapport a la recherche
en cours.

3- Nombre de résultats et
nombre des références sources
de ces réactions.

4- Onglets des réactions/Citations

L'onglet des réactions s’affiche par
défaut; vous pouvez également
afficher I'onglet des citations.

5- Menu Filter by

Pour affiner les résultats, utilisez les
filtres réactionnels (VYield, Record
Type, Reagent/Catalyst  Solvent,
Reaction Type, No. of Steps) ou
bibliographiques (Document Type,
Authors, Patent Assignee, Journal
Ti-tle, Publication Year).

6- Barre d’outils

Accédez aux fonctionnalités Limit to
Selection, Output et Sort by ainsi
que zoom in et zoom out.

7- Résultats-Réactions

Cette table présente un apercu des
réactions trouvées avec leurs
propriétés. Elle contient le titre et
I'abstract de la référence, ainsi qu'un
lien vers le texte original de l'article
ou du brevet, et un acces a toute
information  corrélée issue de
Scopus.



6- Résultats — Réactions
2- Onglet des Reéactions

Feactions

— E B
Limitlo | Gutpul

field

i HE

1 Synthesize

3%

73%

Synthesize

] =
Ao, L
HE : —

& @ @
Print | Zoomin |Zoomout  Hide

Conditions

o NH

ol
ni={em
- Ri-ID: 29713472

Synthesize Find sirilar reactions

With sodiurn hydrovide in M H-dimethyl-f id
T=140°C3 4y Inett atmosphere;

With sodiurn hydrazide in MM-dimethyl-formarnid
T=1407C; 4 by Tnert atrrosphere;

] /"Q: NH

Symithesize Ri-I0: 13098211

Multi-step reaction with 2 steps

13 89 percent | Culi DMF [0.33h [ 190 C [ 6000.6 - 750075 Torr |
rhicrowave ittadiation

21 74 percent [ Zn; AcH | methanal; CH2CL | Heating

Wiew Scheme

Multi-step reaction with 2 steps
1; dimethylFarmamide [ 80 h [ 110 *C

22433 q / aq, brrdrazing brydrate | tetrahydrofuran; methanal [ 10 - 20 +C

Wiew Scherme

Multi-step reaction with 3 steps

11 DM, TrtonB | ethanal

20 Hy [ Sparcent PA-C [ athyl acatate

3080 percent [ FuClPPh=I3 | toluene [ Heating
Wiew Scheme

¥ Show All Remaining Details (3)

Sart by | Reaxys-Ranking

0 to Page ° Pae 1 of 4 w
¥ 6 g 1
MF: C1SHZOCIMOZS
References MW= 309,565
CAS-BM: I

Showe Details

Copy Structure to Clipboard
Copy Struckure ko Query |
lUse as Sub-structure Filker

Copy Reaction to Quety

Sanz, Roberto; Guilarte, Yeronica: Gardia, Nuria
Crganic and Biomolacular Chervistry, 2010, vol, 8, # 17 p. 390 - 3964 2
Titlejibateact  Full Test  View citing atticles  Shaw Details

Guilarte, Yeronica; Castroviejo, M, Pilar; Garcia-Garcia, Patricia; Fernandez-Rodriguez, Manuel
A.; Sanz, Roberto

Joumal of Organic Chemistry, 2011, wol 76, #9 p, 3416 - 3437

Titlefbstract  Full Test  View citing artides  Show Details

Siu, Jason: Baxendale, Ian R Ley, Steven V.
Organic and Biornolecular Cheristry, 2004, wvol, 2, #2 p. 160 - 167
Titlejbsteact  Full Test  Views citing atticles  Shows Details

Katayama, Masato
Biosdence, Biotechnology, and Biocherristry, 2000 , wol, b4, #4 p, 908 - 515
Titlejbsteact  Full Test  Views citing atticles  Show Details

$akagami, Youji; Manabe, Kan; Aitani, Takayuki: Thiruvikraman, S. ¥.; Marumo, Shingo
Tattshedron Letters, 1993, vol. 34, #6 p. 1057 - 1080
Titlejsbsteact  Full Test  View citing atticles  Shaw Details

Cliquez sur une structure ou sur [=Imenu :contenant
des informations et des options possibles s’affiche.

1- Options et données supplémentaires

Reaxys — RN (N° d’enregistrement Reaxys), MF
(formule brute), CAS-RN (N° d’enregistrement
CAS), show de-tails (affiche les propriétés), plan a
synthesis (créer une rétrosyntheése), copy
structure to clipboard (copier la structure).

2- Acces a des détails bibliographiques

Affichage du titre/abstract, accés au texte original
de la référence et a Sco-pus. Accés au mode
opératoire extrait des brevets. Affichage des
étapes des réactions multi-steps dans le menu des
plans de syntheése.

3-2% Disponiblité commerciale

Ces icones affichent la disponibilité commerciale et
les fournisseurs potentiels d'une substance
(eMolecules-Symyx ACD).

4- Fonctionnalité L/mit to selection
Sélectionnez des hits et cliquez sur ce bouton
pour restreindre votre liste.

5- Commande Output
Exportez les données dans un format
choisi.

5- Fonctionnalité Sort by
Triez les résultats de facon (dé)croissante Il en
fonction d’un critere

ELSEVIER



' ) 6- Résultats—Réactions
S 3- Onglet des citations

Innovation from CrossFire Beilstein

32 raactions out of 23 citations

Restions | Chais goto Page o Page 1of 3 w
Z2mleglalalm — Dans [longlet citations, les sources
|—' e | 08 %R Sotby | Publication Year ¥ [ ¢
linkly | Oopad | Pl | Bk o] Hilk bibliographiques sont affichées dans une
Tile of the Docurment—— Authors Ve | Soure Times cted . .
table donnant le titre du document (article,
Appraaches to the Gulate, Veranica; 01| Joumal of Crganic Chemistry, 2011, val, 76, #9 p. 3416 - 347 1 i
siynthesis of 23+ Castrovieja, M, Filay Full Tet View cting attices brevet) , les auteurs , lannée de
[ dhalanioes, Usshd | GaraGaria, Py o o
| preowsorsof 4 Famandez-Rodiguez, publication ainsi que la source. Une
Punitionalized-1 Hindoles | Manuel &, Sanz,
Rebetty colonne donne également le nombre e
¥ Tile/Mbsrac citations recus par [larticle (source

¥ Show All Reactions (438) SCOPUS).

¥ Hit Reactions in this article (8 out of 438)
¥ Show All Substances (166)

D Synthesis of 4 Sang, Robetta; Gulate, | 2010 | Onganic and Biarnolecular Chernistry, 20101, vel, 8, # 17 p, 3560 - 3864 i
; ncionalzed-tHndoles | Varanica; Gatia, Mura Full Tet View cting attices

frarn 2,3-dhalaphenal

¥ Title/Abstract

¥ Show All Reactions (39)
¥ Hit Reactions in this article (1 out of 59)
¥ Show All Substances (77)

Miitowwave assisted Sin, Jasony Barendale, | 2004 | Onganic and Biarnolecular Chernistry, 2004, vol.2, #2 p. 160- 187 £

Lemgruber-atcho Tan R.g Ly, Steven V), Full Tet Vi citing attices
(] teation forthe

3 preparation of indales,

snaindoles and
CADOC

pittelquinglings

ELSEVIER
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6- Résultats-réactions
4- Employer les Filtres
a- Filtrer par sous structure

Filter by Sub-structure

1 Generate sthucture fram name
Filter by Double chck this Frame and draw reaction query
Sub-ztruckure
Yield
Recard Type CHy
Reagent/Catalyst
4
Solvent &
Reaction Twps
Ha. of Steps

Product & ail ability

H H H O HOHH M F

Reactant Swailability

Crocurnent Type
Authors
Patent Aszignes

Jaurnal Title

oLE

Search as / by

O Produst

@ Starting material
Any mle

O Fiaagent] Catalyst

@' B drawn
O Substructure:
on hieteraatams

on all atams

(D tnelude taurarners
a Tgnate stereg
Ome igotopes

Ohech
(o ra

(It addiionl ings

a Feep

a Tgnare fskarn Mappings

dicals

supplémentaires

Fragments separate

en choisissant
substance.

‘| filtrer par sous structure
recherche de réactions peuvent étre filtrés par
rapport a une structure particuliére en utilisant :

1- Filtrer by substructure ou alors 2- use as
s substructure filter dans le menu d’informations

les résultats d'une

3- limit to ou exclude .
Une fenétre de recherche s’ouvre et on peut alors
limiter les résultats a cette structure ou I'exclure
également le

role de cette

H #H #H #H

FPublication ¥ear

Copy Structure ta Query | Copy Structure from Query

2 MF: C15H20CINO250
MW 309,865
CAS-RN: I
Show Details
Copy Structure to Clipboard
Copy Struckure bo Query I

| Use as Sub-structure Filker |

Copy Reaction bo Query

Effet du filtre /structure sur les résultats d’'une

requéte.

Gusary 32 reactions
o 2 T
Create Alart

Lt o

;o

O

1

O
H

Excluge

Close

Résultats filtrés par rapport a structure

2 reactions out of 7 citations

Reactions | Citationz

0 to Page © Page1of1

- = o =
B L4 =] &, B Sort by | Reaxys-Ranking |8
Uiitto | Ouput | Print | Zoomin | Zoomout  Hds

“ield Conditions

o on
Ao N
ae) B
% —
@l
L= HE
Synthesize Synthesize Ri-ID: 12598211

Multi-step reaction with 2 staps
1: 89 percent [ Cul; DMF [ 0,33 h [ 180 *C [ 60006 - 750075 Torr [ microweae iradistion
2: 74 percent | Zn; fweOH Jf rethanol; CHCl [ Heating

Wiew Scheme

Multi-step reaction with 2 steps

1: dirnethylFormarnide J 20 h [ 110 °C

2:243.3 g | 3. hydrazine hydrate | betrshydrohran; methanel |10 - 20 °C
iews Scheme

Multi-step reaction with 3 steps

1: DMSCy, Tritong § methanol

2t H; f Spercent PA-C [ ethyl acetate

31 30 percent § RuCl{PPhJ3 [ toluene | Heating
iews Scheme

¥ Show All Remaining Details (3)

Synthesize

Synthesize Rr-ID: 18555314

Multi-step reaction with 2 steps
13 1) Triton B, 2,) Zn, CaClz /1) Mes50, 35 deg €, Lh, 2 Ha0, reflux
2192 parcent | RUCl{PPh )3 [ toluzne [ & h [ Heating

iew Scheme

References

Siu, Jason; Baxendale, Tan R.; Ley, Steven ¥.
Organic and Biornolecular Chemistry, 2004 , wol. 2, #2 p. 160- 167
Titlefabstract  Full Tert  Wiews citing atticles  Showe Details

Katayama, Masato
Bioscience, Bistechnology, and Biochernistry, 2000, wol. 64, #4 p, 808 - 215
Titlefesbstract  Full Text iewe citing articles  Shows Details

Sakagami, Youjir Manabe, Kan; Aitani, Takayukir Thiruvikraman, $. ¥.r Marumo, Shinge
Tetrahedron Letters, 1993, wol, 34, #6 p, 1057 - 1060
Titlejabstract  Full Text Wiew citing amicles  Show Details

Tsuji, ¥asushi; Huh, Keun-Tae; Yokoyama, Yasuharu; Watanabe, Yoshihisa
Journal of the Chemical Society, Chemical Communications, 1986 . # 21 p. 1575 - 1576
Titled#bstract  Full Text Yiew citing articles  Shows Details

Show |9 | results per page

2 reactions out of 7 citations o to Page|

&) Pagelofl




6- Résultats-réactions
4- Employer les Filtres
b- Filtrer par Valeur ou par groupe

Filtre ‘by value’ Filtre ‘by group’

'reaxys“

Filter by
4 Innovation from CrossFire Beilstein

Filter boys

Sub-stracture ¥

Sub-structure

1 ¥ iald +
Yield = by Walue by Sroup

les filtres permettent d'affiner rapidement et facilement vos résultats. Cliquez sur la double

by Walue | by Group Zgg ) :E: i fleche pour ouvrir la liste des sélections. Deux options sont a chaque fois disponibles:
enter waluejrange =70 - 753 = | 1. L'onglet by Group permet d'accéder a une sélection prédéfinie.
80-95 e | 2. L'onglet by Value permet de choisir une valeur spécifique (ou une gamme de valeurs) pour
O] -an- 1 le filtre. i i i
P o S0 - 35 . 1 E_mployer ,Ies_ Filtres (Filter by)
2 conditions de réaction:
Lirnik to Exclude - . . P .
Record Type ¥ Choisir le les filtres en fonction des spécification
— By ol eaction
sohent N —— = v'Yield : rendement
React::-:-n Type ¥ Reaction Type ¥ v'Record type type du résultat (eX: 1 ou
Mo, of Steps ¥ Ma. of Steps i A
Product A ailabilicy ¥ Product :"-:a“abilitv : E)/IESIeurS e/tapesl’) ) ” |
et Fvalabity ¢ TR Effet du Filtre ‘rendement’ sur ’ eagent/catalyst (réactif/catalyseur)
I’outil de navigation \/SOIVent (solvant)
Reaction type type de réaction ex
H ‘ ) 1 ‘ ) — z - . .
Filtre ‘by group Filtre ‘by group - — réduction, cyclisation.
l C f%‘ v'N° of steps : Nbre d’étapes.
3 = (X5
Joumal Title + Docurnent Type = 3 x 2-B t Limitt t Exclud
oy Ve [y Gmm ] - Boutons Limit to et Exclude
by Waluz [ by Group | = Cliquez sur le bouton adéquat.
D . |:| journal 2
journal of Fl
Eanic chernistry patent E
tetrahedron . . ,
tters ’ T e e 3- Employer les Filtres (Filter by): données
organic and bibliographiques
biarnalecular z Authars : 3 B : ey L egn . ., .
chermistry Fatent Assignee . 48 ﬁ 4 -G0 it Spécifiez le(s) filtre(s) lié(s) aux données
chernical % ihli i .
Sharmaemtica 3 Sourmal Tl . bibliographiques :
bulletin — v Document type : type de document : article
organic letters 1 Publication Year : ou brevet
journal of the
cheical sociey. 1 v' Authors : auteurs
e eations v/ Patent Assignee : dépositaire de brevet
joumal of the 1 v' Journal title: titre de la revue
chermical sociaty . . , . .
v/ Publication Year : année de la publication

Mare

Lirnit ko Exclude



. 6- Résultats-reactions
reaxys
Innovation from CrossFire Beilstein 5_ O u t p ut

|- Exporter la table de réactions

utput Reaction Results

1 Section Output

T @ Reactions Table (7 Reactions Citation Table . 7 \
4T L e _ Choisir le type de résultat & exporter :
il 2 [ 1 ~®™  |-Reactions Table ou
() Microsoft Excel . . .
II- Reactions citation table.
[l Include the following headiine 3
Output range @ AlHts @ Range: 2 SeCUOn to
eqg. 1, 2-5, 10 s - . . , . .
: Définir le format du fichier exporté: PDF/Print, XML, Microsoft Word ou
Lo ]:jjj:if:;fm’::hwmm Excel, TXT pour les Systemes gérant la Littérature, ou RD File.
® al avaizble data
';‘ Identification data only
') Hit data only

3 Include the following headline
Cochez la case et tapez le titre qui s’affichera sur chaque page du

document.
1 K 1l | Cancel ‘

lI- Exporter la table de références des réactions | # Section Outut range _ o
Définir les données a exporter: A// hits, Selected hits (a sélectionner

avant de cliquer sur le bouton Outpul), ou Range (a définir dans la

1|lpul Reaction Results

[ Output () Reattions Table (%) Reactions Citation Table cas 6).
N © porn @mm o S e
s el 5 Section output contains
Définir le type de données a exporter:
it |- Reactions output. include Structures et/ou Experimental
Ouputrange () ks O Range — Procedure, All available data ou Identification data only.

[I- Reaction citations table : Include abstracts structures reactions
include front page information all available data

include Front page Infarmnation
s 6 Boutons OK et Cancel
Le bouton OK démarre I'export, tandis que le bouton Cance/
I 0K I| Caniel | E

Dutput contains

'annule.

ELSEVIER



6- Résultats-réactions

préparation du 4 chloro... («

5

5- Output

' @ préparation du 4-chloroindole-resultats
Query
Query Results Date
a
1. Query N 32 reactions | 2011-12-27 07h:27m:51s (EST)

NH

Search as: Product, As drawn, No salts, No mixtures

2. refined LAST RESULT and itemno in (1,2,3)

3 reactions

2011-12-27 07h:28m:32s (EST)

® préparation du 4-chloroindole-resultats
reaxys

£ o

Yield Conditions & References

Rx-1D: 29718472 View in Reaxys

3860 - 3864
View in Reaxys

73% With sodium hydroxide in N,N-dimethyl-formamide, Time= 4h, T= 140 *C , Inert atmosphere

Sanz, Roberto; Guilarte, Veronica; Garcia, Nuria; Organic and Biomolecular Chemistry; vol. 8; nb. 17; (2010); p.

View in Reaxys

73% With sodium hydroxide in N,N-dimethyl-formamide, Time= 4h, T= 140 *C , Inert atmosphere

Guilarte, Veronica; Castroviejo, M. Pilar; Garcia-Garcia, Patricia; Fernandez-Rodriguez, Manuel A.; Sanz, Rob-
erto; Journal of Organic Chemistry; vol. 76; nb. 9; (2011); p. 3416 - 3437

Apercu du fichier PDF
contenant 'export des
résultats d’une recherche de
réactions.

S
FILSEVIER




Vous pouvez créer/fouvrir un plan de synthése

7- Plans de synthése
Synthesis plans

'reaxys“’

Innovation from CrossFire Beilstein 1. Créer une requéte et cliquez sur le lien synthesis
disponible en dessous de chaque structure sur la page de
résultats.

2. En ouvrant un plan sauvegardé sur votre disque avec I'outil

Synithesis Plans

Synthesis 1 Synthesis 2 Synthesis 3
B » & 8 B 0 B ofood = B o= - | Save.
Mew  Unde  Open  Save  Rename Duplioste Culpud  Fit Lk gt Reste  Twambral Shaw

3. en cliquant sur le bouton "New" sur la page synthesis plans
et en entrant une requéte de réactions.

1-Boutons undo, open, et save
Annuler la derniere action, ouvrir ou sauvegarder un plan de
synthése.

2- Boutons Rename et duplicate
Renommer ou dupliquer la page actuelle

He-sl oH 3- Bouton Output
H,C i N
" s Exporter le plan de synthése.
Hide selected detall Hide 4ll detais Show al detals 4' Rep résentation deS I’étrosynthés es

7 reactions out of Z citations gotoDageie Page 1 of | Le plan de Synthese S aﬁIChe Vertlcalement (Top)

ou horizontalement (Left, Right). Le bouton Fit

E R ety Rengsfire v[G permet de dimensionner le plan a la taille de la

il i Zoom e ~

F|t.er ! ield Conditians Feferences fenetre

Yield ¥

Record Type ¥ I HHO, en, - e -
DA o 5- Add selected : ajouter une réaction au

FeaagentiCatalyst ¥ @ oK, p g | d h N . | | d

e . R A R plan de synthése voir la page plan de

Reaction Type ¥ Sﬂud o e Synthese (2) de ce gUIde

50 Sleps. : J Cveate_neu\: plan Cvea:le n_ew |;\an . Rr-ID: 29718500

Product Avalabllty ¥ #dd this veaction to plan 6_ Fllter by LeS réaCtionS pouvant étre

Reactant Avalabilty %

Docurent Type

uthars

¥

¥

Patent Azsignee ¥
Joumal Title ¥
¥

Publication Year

8%

8%

Sanz, Roberto; Guilarte, Yarenica: Garcia, Nuria
Organic and Blomalecular Chemistry, 2010, vel, &, #17 p, 3560 - 3864
Tilefdbstract  Ful Tewt View citing aticles  Shaw Details

With bis-triphenilphosphinepalladiumi1T) chlotide; copper() iodide; diethlaming in- M N-dimethyl:
Famarmide
T=d0*Cy 5.5 by Inert atrasphere; Senagashira coupling;

With bis-triphenilphosphinepalladiumi1T) chlotide; copper() iodide; diethlaming in- M N-dimethyl:
Famarmide
T=d0*Cy 5.5 by Inert atrasphere; Senagashira coupling;

Rodriguez, Manuel A.; $anz, Roberto
Joumal of Organic Chemistey, 2011, vel, 76, #9 p, 3416 - 3437
Titlefobstrart  Full Tet  Wiew cling aticles  Show Dretals

Guilarte, Yeronica; Castroviejo, M. Pilar: Garcia-Garcia, Patricia; Fernandez-

utilisés pour la synthése de la molécule
peuvent étre filtrés tout comme les réactions
d’une recherche.



: (Poutil add/select), elle s’affiche dans la fenétre
SyntheSIS plans (2) supérieure d'affichage du plan de synthese.

7- Plans de synthése Lorsque une réaction est sélectionnée et ajoutée
' reaxys

Innovation from CrossFire Beilstein

= S T 1- Représentation des rétrosyntheses
A9 & B B 0O B o oo oo = B oE = i
Mew  Undo  Open  Sawe  Rename Duplicate Culpdl  Fit Lt Righ  Top  Resze  Thembeal Show LEft, nght and TOp .
( v ) Le plan de synthése s’affiche verticalement
(Top) ou horizontalement (Left and Right).
2- Hyperlien Synthesize : Affiche différentes
préparations pour une molécule. On peut
F @/::’sz‘“-\ alors rajouter d'autres étapes de synthese au
CH
o plan.
i 3- Hyperlien Add/Remove . ajoute ou
L supprime I'étape de synthése affichée en
. pﬁr proposant d’autres voies de synthése pour le
i e, ,
Add T, compose.
emove = ’ . ’ N
4- Détails des étapes de synthése
rendement, conditions et références
HyE, |, CH, - .
P bibliographiques de Ila source de ces
HC" CH:| . i
réactions.
Sqnthesize
En cliqguant sur le lien synthesize @ d'un
produit de départ, on peut rajouter au plan de
synthése les réactions qui permettent la
préparation de ce composé — voir le résultat
| Hide selected details_. : Hide all ;:letails Show all details sur |a page Suivante_
| Step ild | Conditions | Refetences
1 |:| With biz-triphenylphasphine-palladiurn(IT) chloride; copper() iodide; diethylarning im MH-dirnethl- Sanz, Roberto; Guilarte, Yeronicar Garcia, Nuria
81% farmamide Crganic and Bionolecular Chemistry, 2010, wol, %, # 17 p, 3960 - 3364
T=40°; 5.5 h; Inert atmasphere; Sanagashira coupling; Titlefdbstract  Full Text View citing articles  Show Details
|:| gith bi;-triphenylphosphine-palladium(IIJ chlaride; copper]) iodide; diethylarnine in M,M-direthl- Gu::arte. Yeronica; Castroviejo, M. Pilar; Garcia-Garcia, Patricia; F . .
i R
i T:nqﬂa‘l’-(nII;ES.S h; Inert atmosphere; Sonogashira coupling; Jotlmea'l‘t:F COrganic Chemistry, 2001, wol. 76, #9 p, 346 - 3437 VOIr Ia' pag e Su Ivante
Titlef&bstract  Full Text View citing articles  Show Details
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7- Plans de synthéese
Synthesis plans (3)

'reaxys‘“

Innowvation from CrossFire Beilstein

Synthesis 1 € Synthesis 2 0 Synthesis 2 © Synthesiz 4 © | Synthesizs § &
w @ H B ©O B = oo oo = B oE -
Hewe Undo Cipen Save  Rename Duplicate Cutput Fit Left Right Tep Bezize  Thumbral Show
iy ]
".:‘,XZ‘
V-.'-'
Synthesize 3 3
BEA =] =]
o L=
o a, .\'.“,)<
. 4 . ey
T ";‘.iﬁ:@ 4 @ a
Al Add
5 4 Remaove Remove 1
= =] B2a B8a =]
ue :
S R % L P
e e b e
Synlhesiza Remoya Ramovea Remova
BERA mERA BERA (=[5
o S
Zon
Synihesize
BERA
Hide selected details | | Hide all datailz | Shawy all details

CADOC

Plan de synthése avec plusieurs étapes.
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7- Plans de synthese

' . Synthesis plans (4)-OUTPUT
reaxys

Innovation from CrossFire Beilstein

Output Synthesis 5

E’ Output G} Synthesiz Plan {:} Citations

to () POFfPrint () Microsoft Ward () RD File

Include the Fallowing headline |sptiese dn 52 hor-1H-Incok-2camsy Tk ack], B rHagkimetnds I e 1 5 etpes

Include experirnental text

ki . =

Copyright @ 2011 Elsevier Propertiss SA. All rights reserved. Authorized use only. 78 2011-12-27 05:49:57
Reaxys & is a trademark cwned and protected by Elsevier Properties SA and used
under licanse.

Wy |

My W

' - synthése publi
reaxys

Fichier PDF contant le plan de synthése

exporté détaillant chaque étape du plan. ’O@C Q
_’ \D Cl

Rx-ID: 10400201 View in Reaxys

ield Conditions & References

86 % Stage 1: With 2,26 6-tetramethylpiperidinyl-lithium, Zn-t-Bu; in tetrahydrofuran, T=-78 - -45 °C
Stage 2: With iodine in tetrahydrofuran, Time= 2h, T= 20 °C

Sanz, Roberto; Guilarte, Veronica; Garcia, Nuria; Organic and Biomolecular Chemistry; vol. 8; nb.
17; (2010); p. 3860 - 3864

View in Reaxys

84 % Stage 1: With t-Bu,Zn(tmp)Li in tetrahydrofuran, T= -78 - -30 °C

Stage 2: With iodine in tetrahydrofuran, T=-30 - 20 °C

Guilarte, Veronica; Castroviejo, M. Pilar; Alvarez, Estela; Sanz, Roberto; Beilstein Journal of
Organic Chemistry; vol. 7; (2011); p. 1255 - 1260; Art.No: 146

- View in Reaxys

il
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Innovation from CrossFire Beilstein

Comment trouver les informations liées a une substance particuliere?

1. Vérifier que vous étes dans l'onglet Substances & Properties et éditer
(double click) la zone de dessin.

2. Dessinez la structure chimique souhaitée et retourner dans Reaxys a l'aide
du bouton de transfert. Vous pouvez aussi utiliser I'outil Generate structure
from name.

3. Cliquez sur le bouton Search et analysez vos résultats.

Info

Query

Reactions

Substances and Properties | Text, Authars and more

8- Onglet de requéte lié aux Substances et propriétés

1- Boite de Structure/Réaction : Cette forme
contient la structure. Un bouton permet de
copier la structure vers I'onglet des Réactions ;
il est également possible de supprimer la
structure représentée(clear).

2- Fonctionnalité Search as : Définir le type
de recherche: As drawn (avec les contraintes
incluses dans le dessin) ou As Substructure.

3- Options supplémentaires Ajoutez si
nécessaire d'autres options, telles que : nombre
de cyclisations, inclure les formes tautomeres...

4- Fonctionnalité Further options :

| 5enerate struckure From name |

Double click this frame and draw structure query
® as drawn
O substructure: [ 1nelude tautomers
o] OH
on heteroatans 2 |:| Ignore skeren 3
1 on all akors O e salks
c O Similarity [ haa mitures
=3 O e isotopes
[ Mo additional rings
Further options,
c
:
| COF'Y TO REAGTIONS TRE | | CLEAR
| 6 I
‘ Properties (Form-based) | Properties (Advanced) =
|
Substance Data
Bibliographic Data 5
| Clear Query | | Load Query/Batch | | Save Query

- Further options
| Include related Markush
] keep Fragments separate

[ 11 charges

[ 1 o radicals
wpe walues in felds e.g, 3-5)

# of Atoms
# of Fragments
# of Ring Closures

Ajoutez si nécessaire d’autres options,
telles que /nclude related Markush ou
Number of Ring Closures ...

5- Ajouter d’autres contraintes Cliguez sur les
hyperliens Form-based Search ou Advanced Search
afin d'affiner votre requéte en ajoutant des contraintes
liées aux substances ou a la littérature.

6- Bouton Search Ce bouton lance la recherche.
L'évolution de la recherche s’affiche, vous permettant
d’annuler celle-ci ou d’afficher les résultats trouvés.

CADOC

ELSEVIER
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8- Onglet de requéte lié aux substances
Recherche basée sur I'emploi de Formulaires
A- Form-based Search

le menu Form-based Search permet d’accéder aux champs les plus couramment utilisés; ces champs sont groupés en données liées a la
substance (telles des données spectroscopiques ou de bioactivité) et en données bibliographiques (telles le nom d’un journal ou le dépositaire
d’un brevet). Les champs « search text in all facts » et « Titel/Abstract/Keywords » sont des champs de texte, ou vous utiliserez les opérateurs

Booléens.

Properties (Fom-based) | Properties (Advanced)

[ Substance Data

= Search textin all Facts

[ Substance Data
[= Search text in all Facks
Search far is Y
Identification Data
[ Physical Data
[ Physical Data available

0 Melting Paint (*C)
available or

Boiing Paint (*C)
0 available or

1- Données liées a la substance : Spécifiez les champs Search
text in all facts/Search for (différents termes tapés dans cette case
et séparés par un “;” sont combinés avec I'opérateur Booléen OU),

ldentifica-tion Daz‘a, Physical Data, Spectroscopic Data, Bioactivity
Data and/or Ecotoxicological Data. Des champs différents sont
combinés avec I'opérateur Booléen ET.

2- Opeérateurs : L'opérateur approprié sera choisi a l'aide du
menu déroulant ; en cas de champ numérique, tapez la valeur
dans la case disponible.

3- Spécifiez les champs liés a la bibliographie : Authors,
Patent Assignee, Journal Title, Title, Patent Number, Patent
Country Code, Publication Year etlou Title/Abstract/Key-words.
Des champs différents sont combinés avec I'opérateur Booléen
ET.

: B
Search for is [ Density available or ¢
= 2
derification Data - Solubity Data (g) |-
g . starts "'”_'th 2 O available or »=
Physcal Dt ends with [ Dissocition Expanent | betneen
. contains z
Spectroscopic Data
_ 0 Refractive Indesx
Binactivity Data available
Emntoxicological Data 0 Optical Rotation data
available
Natural Products
[ pow available
Biblingraphic Data
Select index items and dlick ‘Transfer’
[ Bibliographic Data 3 5 Search for: \nasielski
Author is v nasielsk [24) _
Patent Assignee is v nasielski, j. (77)
nasielski, jacques (1)
Journal Title is o fjournalof orgar] | e nasielski, jagues (1)
fourmal of organic cheristry nasielski, joanna (2)
Ttle is | fournal of organic chemistry usst (english translation) nasielskij. (2)
: nasielski-hinkens (2)
Paterk funber 5 nasielski-hinkens et al. (4)
- Ao nasielski-hinkens, r. (24)
Pakent Country Code is w | journal of peptide science

Publication ‘ear

journal of pharmaceutical sciences

+ | journal of pharmaceutical sciences of the united arah republic
journal of pharmacakingtics and biopharmaceutics

| ournal of pharmacokinetics and pharmacodynamics

f

journal of organametalic chemistry

w | journal of arganometalic chemistry library

journal of paink technology 4
f
f
f
f
f

nasielski-hinkens, raymande ()
nasielski-hinkens r. (2)
nasielsli, j. (1)

nasgiew (1)

nasif, fernando j. (1)

4- Liste de données
Des qu’une donnée est tapée, une liste de
sélections apparait.

5- Accéder al'Index
Le bouton |~ permet I'acces a I'index ou
diverses sélections peuvent étre faites. Le
bouton 7ransfer ajoute ces données a la

Cancel requéte.

Transfer

; At Keywards
lcADOC
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8- Onglet de requéte lié aux substances
Recherche avancée
B- Advanced Search

La forme de recherche Advanced Serach : permet la création de requétes complexes et sophistiqués, mélant propriétés et structure chimique;

elle peut étre employée de deux fagons :

1. Tapez directement votre requéte dans la boite disponible, en entourant les valeurs attribués aux champs par des guillemets.
2.  Sile champ nécessaire est inconnu, localisez-le a I'aide de I'hyperlien Show fields and Operators.

Properties (Form-based) | Froperkies (Adwvanced) |

SNUC = '13c' AND NME.F='<400' l

Check Syntax

erbhication sxsts
Identification exists Physicd Data et
Physical Data  exists 2 O Soena es
3pectra exists [ MR Spectroscopy exists
Binackiviky [Ecokoy exists Desaioton (MR, W)
Uefappcaion exsls RSV
Matural Product  exists Cougig i (NFRL AL
Quantumn Chemical Data  exisks Salents AR, 500
Reaction Data Temperature, °C (WA T)
Bibliographic Data Frequency, PHe MR
Basic Indexes Orgind Tet (iR.THT)
IR Spectroscopy exists

oo nsss . —

1- Sélection de conditions

Vous pouvez saisir les codes de conditions
ou Sélectionnez le code du champ
nécessaire a l'aide d'une liste hiérarchisée,
Si la requéte est manuellement entrée,
vérifiez-en la syntaxe a laide de la
commande check syntax.

2- Types de champs

= Spectra exists

[ MR Spectroscopy exdsts
Diescriptian (HMR.KW)
Mucleus (MR, HUC)
Coupling huclei (MR NUT)
Salvenits (HIR,50L)

Crignal Tk (HMR.THT)
IR Spectrascopy exists
Mass Spectrometty exists
LMIVIS Spectroscopy exists

5 Select index items and click "Transfer’ Cllquez sur le ,Slgne + pour-ouvrir la liste
‘ des champs nécessaires.
Search far: 13c
v, 3- Sélection d’'un Champ
; 2 Cliquez sur champ choisi
ﬁfp(:?a 4- Opérateurs
14300 (19) Sélectionnez a l'aide du menu
HZS(T)GD) déroulant, I'opération a effectuer.
14h (1) _
n (5172 5- accéder a lI'index
! Le bouton permet l'accés a
160 21117) 'index ou diverses sélections
165ho (17) A :
o) peuvent étre faites.
ﬁéffégg) 6- Transférer la donnée choisie
170 787} Sélectionnez la (les) valeurs
) lg;‘a((fjgd) nécessaires pour le champ, et
Wy L, A~ S~y
transférez-les dans votre requéte a l'aide
Search for: (400 du bouton Transfer.
4|
—

400.002 (3)
400.004 (5)
400.009 (2)
400.01 (163)

CADOC

400.011 (1)

7- champ d’affichage des codes des
conditions:

Les codes s’affichent automatiuer:
lies entre eux par les opérat:<
logiques choisis.

ELSEVIER
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Create Alert
Filter by:

Innovation from CrossFire Beilstein

9-Reésultats — Substances et Propriétés
1- Vue d’ensemble

Synthesis Plans

Histary

My Alerts

My Settings

Infi

G675 substances

)
LAV

675 substances out of 2308 citations l

o to Page

Logout

o Page L of 75 w

Substances (Grid) | Substances (Table) | Citations
Sub-structure ¥
, 2B & &8 sartby | No of References v &b ¢

Mol lar Weight ¥ | Liitta | Outpt | Brint | Zoomin Zoomout  Hide

Mumber of Fragments ¥ N of preparatians o |l T

PhysiclData - Structure Cherical Mame All Preps | Al fwvailable Data 1ef Pointg
Reactions :

Spect ic Diat

e ¥ uprafen 174 prep Tdentification 1549

Bioactivty ¥ He =\ 2-{4-isobutylphertyl)prapionic acid aut of Physical Data (547)

) \,_Q ’7_\ a-methyl-4-(2-methylprapylbenzeneacetic acid £92 reactions. Spectra (188)
Matural Product ¥ HO =4, ! J-cH, | 2{a-{2-methylprapyllpheny(Tpropancic acid Binactivicy/Ecata (1236)
0 H.G a-{p-isobutylphenylipropionic aci s} Application
. " | a-{prisobutyiphenyl)propianic acid Use/Application (3026)
fvalabiity ¥ 1 {+/-)-2-{4-isnbutylphenylpropionic acid
0 alpha-{4-isobutylphersy)propionic acid

[ LT

S Ty ¥ Synthesize Show Details

Authors ¥

Patent Assignies ¥ {53-2-(Hsobutylphenylpropianic acid 136 prep Tdentification 256

: {9-{+)-2-{4-{2-methylpropyliphenylipropanaic acid ol of Physical Data (153)
Journal Title ,g'_‘ {25)-2-{4-isbutylphenyl)-propanaic acid 279 reackions., Spectra (66)
S— _« \_‘>_‘ {23)-2-(4-isobutylphenyliprapionic acid Binactivity Ecotox (178)
Publicatian Year ¥ 0 5-2-{p-isobutylphernylipropionic acid Lse/dpplication (151)
2 By seratirTh
0 S+ ]-buprofen
Synthesize Show Details

1-Outil de navigation

Un affichage graphique montre
I'effet des actions effectuées sur
les résultats.

2- Create alert : définir une
alerte par rapport a la recherche
en cours.

3- Nombre de résultats et
nombre des références sources
de ces substances.

4- Onglets Substances (grid)/
Substances (table)/Citations

La table des Substances s’affiche
par défaut; vous pouvez aussi
afficher les autres onglets
Substances (grid) ou Citations.

5- Menu Filter by

Pour affiner les résultats, utilisez les
filtres liés a la substance (molecular
weilght, number of fragments,
physi-cal data, spectroscopic data,
bioacti-vity, natural product) ou aux
référen-ces bibliographiques
(document type, authors, patent
assignee, journal title et publication
year).

6- Barre d’outils

Accédez aux fonctionnalités Limit to
Selection, Output et Sort by ainsi
que zoom in et zoom out.

7- Résultats- Substances et
propriétés

Cette table présente la liste des

substances trouvées avec leurs
pro-priétés accessibles par des
hyper-liens

ELSEVIER



' . 9-Résultats — Substances et Proprietés
i 2- Onglet des Substances (table)

Innovation from CrossFire Beilstein

1 tupageme Page 1 of 75 w Reaxys — RN (N° d’enregistrement Reaxys),
MF (formule brute), CAS-RN (N°

I_, SR | 8|8 Q| E | sy o of References. ¥ & d’enregistrement CAS), show de-tails
Hide

Limitte  Qutput | Print  Zoomin  Zoom out (affiche les propriétés), plan a synthesis

675 substances out of 2308 citations 1- Opt/ons et données supp/émenta/res
Substances (Grid) | Substances (Table) | Citations

Reaxys-RM: 2049713 e of preparations wo | Boing (créer une rétrosynthése), copy structure to
Struckure Chen 1 SEEEEEEJ Al fvailable Data (ef. it clipboard (copier la structure).
MW 206,255
ibupr DR . 174 prep Identification 1549
2.4 CAS-RN:15687-27-1 at of Physical Data (547)
(—Q\ f/—\ SF]}B Show Details 692 reattions. ;ﬁf{iiit{ﬁ;&ox (2% 2- Disponibilité commerciale:
0 op-  Copy Structure to Clipboard Use/Application (3026) L’icone [t affiche la  disponibilité
1 ng;Ih) Copy Structure to Query commerciale et les fournisseurs potentiels
2 i e n berser d’'une substance (eMolecules-Symyx ACD
Synthesize Hide Detals 3 view related markush . .
3- Commande Show/Hide details
Structure/Compound Data
Reaxys Registry Number: 2049713 Molecular Formula: Cy3H30; A ffichz-lgérféce‘%ﬂie;ﬁ;osnéﬁ %Lé/rﬁ:)gséa
CAS Registry Number: 15647-27-1 Linear Structure Formula: HO,CCHICHSICHyCHy CHICHS )2 '
Chemical Name: ibuprafen, 2-{4-isobutylpheny propionic adid, a- Molecular Weight: 206,235
methl-4-{2-methylpropyl)benzeneacetic acid, 2{4-(2-
methrylpropylipheny(propancic acid, 0-{pisobutylphenylipropionic acid, _ _
(+Ib-)-2i(¢|:-isu%utylnhenvl)D:jupionic acid, alpha-{+- 5- Fonctionnalité Sort by
isobukylpheny!jpropionic aci ;
Type of Substance: isocyclc InChi Key: HEFNMW SRS ATRW-UHFFFAQY AN TI’I,e z . les résultats de fagon
(dé)croissante ‘Il en fonction d'un
¥ Identification critere

¥ Physical Data
¥ Spectra
¥ Bioactivity,Ecotox

¥ Use/Application

CADOC ELSEVIER
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9- Résultats - Substances et Propriétés

3- Onglet des Substances (grille)

675 substances out of 2308 citations

Siubstances (Grid) | Substances (Table)  Citations

goto PageEQ Page 1 of 75 w

&

c /"'\' J;'\
= D 8 & @
Lirnit ko~ Cutput Print  Zoomin  Zoom out

Sorthy | Mo of Refarences  »| b

=

Synthesize

Idenkification
Physical Data (29)
Spectra (17)

Binactivity/Ecotoy (125)

Use/dpplication (37)

O

£

D D
1 H.C = Z
34 H,C —
\ ;;f_\ g
HO - CH, "/
\(D_Q H.C> 2 HO -« J=CH
3 0 H,C
]
Reaxys-RM: 2049713 =
i Synthesize
Identiiation PMWY: 206,285 i
Physical Data (547) CAS-RMN: 15657-27-1 iata (153)
Spectra (188) i)
BinactivityEcobi (1 Show Details 1/Ecotax (178)
IJse/dpplication {302 ~ation (151)
Copy Structure o Clipboard
O Copy Structure o Query
4
Ho Use as Sub-structure Filker “‘J/ “f
0: Wiew relaked markush
& &
Synthesize Syrkhesize
Identification Identification
Physical Data (30) Physical Data (5)
Spectra (15) Spectra (5)
Binactivicy Ecobax (45) Binactivity/Ecatox (33)
|Jse/dpplication (19) |Jse/Application (24)

|'_\i\-vj

—

Syrikhesize

Identification
Physical Data (5)
Binactivity/Ecotoy (4)
Use/dpplication (17)

CADOC

1- Affichage selon une Grille
Affiche les composés en un rapide coup
d’oeil.

2- Options et données supplémentaires
Cliquez sur une structure ou sur pour
afficher le menu contenant des informations
et des options possibles. Reaxys — RN (N°
d’enregistrement Reaxys), MF (formule
brute), CAS-RN (N° d’enregistrement CAS),
show de-tails (affiche les propriétés), plan a
synthesis (créer une rétrosynthese), copy
structure to clipboard (copier la structure).

3- Disponibilité commerciale:

L’icbne [y affiche la  disponibilité
commerciale et les fournisseurs potentiels
d’'une substance (eMolecules-Symyx ACD

4- Fonction OUTPUT
Exporte une sélection de résultats.

5- Fonctionnalité Sort by
Triez les résultats de fagonlldé)croissante
en fonction d’un critére

6- Propriétés disponibles

Les propriétés disponibles pour chaque
substance sont affichées via des commandes
écrites en rouge.

ELSEVIER



""faf!j;m O- Résultats - Substances et Propriétés
4- Onglet des Substances (Citations)

Dans l'onglet citations, les sources bibliographiques sont affichées dans une table donnant le titre du document (article, brevet) , les
auteurs , 'année de publication ainsi que la source. Une colonne donne également le nombre de citations recus par I'article (source :
SCOPUS).

675 substances out of 2308 citations

Substances (Grid) | Substances (Table) | Ciations go to Page e Page 1 of 257 w
. E) lE.IJ ) = = —
I—b = = = Sortby | Publication Year v JL 4p
Lirnit ko 2ubput Print Zoom in Zoomout Hide

Title af the Document Authars Year Source Times cited
D SPIRG PHOSPHORIS- Zhejiang Jiuzhou 2011 Patent: EPZZ272853 A1, 2011 ;
1 OXRAZOLINE, SYNTHESIS Pharmaceutical Co., Lkd. Patent Family: WO2009/129700 A1; EPZ272853 AL, US2011/118472 AL;

AMND LISE THERECF Full Tk

4 Title/Abstract

SPIRO PHOSPHORUS-OXAZ0LINE, SYNTHESIS AND USE THEREOF

The present invention belongs to a spiro phosphine-oxazoline and preparation method and application thereof, particularly, publishes a nowel spiro phosphine-oxazoline and
the prepatation method of its iridium complex, The substitubed 7-diaryl phosphino-7-carboeey-1, 1'-Lo-diydro-indene is used as the starting raw material to synthesize the
novel spiro phosphine-oxazaling of the present invention through a two-skep reackion, The novel spiro phosphine-oxazaoling and the iridium precursor are complexed ko
become a complex, and then through ion exchange, an iridiumyphosphine spiro-oxazoline complex with different anions can be obtained. The present invention overcomes
the shortcomings of the existing technology, The cheap readily available amino alcohaol is used as the raw material to synthesize the novel spiro phosphine-oxazaling, on the
fourth position of the oxazoline ring of which there is no substituent, The iridium complex of this novel spiro phosphine-oxazoline can catalyze the asymmetric hydrogenation
of a-substituted acrylic acid, and shows very high ackivity and enantioseleckiviey, therefare has a wey high research value and an industrialization prospect,

¥ Front page Information

¥ Show All Reactions (26)

¥ Show All Substances (36)

¥ Hit Substances in this article {2 out of 36)

ELSEVIER



'reaxys““

Innovation from CrossFire Beilstein

Output Substance Results

[ output ) Substance Grid () substance Details Table

AML
Microsaft Ward
Microsaft Excel

() Substance Cikations Table

Literakture Management Svskems
(2.9, ReferenceManager, Endhlote ete.)

:

9- Résultats - Substances et Propriétés

RD File
SDyMalfile
Smiles

Include the following headine [molécules de type ibuprafen

to (%) PDFIPrink §

Output range 4 ® All Hits O Range: |
eq. 1, 2-5, 10
utput contains include Structures
Output contai (] include Struct
all available data
Identification data only
5 ' Hit data arly
Select data
|| Ok, || | Cancel | E
| Selact Al

[ ]spectra
MMR Spectroscopy (125)
IR Spectrascopy  (B6)
[ Mass Spectrometry (25
[ uivIs Spectroscopy (10
|:| Fluorescence Spectroscopy

[ ]Physical Data
(] Melting Paint {148)
[] optical Rotatory Power (37)
[] Crystal Property Description (37)
[] Dynamic Yiscosity  (23)
Buiing Point (18)

[ IBioactivity /Ecotox
Pharmacological Data (139)
[] Ecotoxicology ()
[ Concentration in the Ervironment (49
[ ] Biodegradation (4)

(3 [] &bictic Degradation, Hydralysis (1)

‘

Please select the facts you want to export from the list below.

[ Juse,Application
[1use (&7

CADOC

5- Output

1 Section Output
Choisir le type de résultat a exporter.

2 Section to

Définir le format du fichier exporté:
PDF/Print, XML, Microsoft Word ou
Excel, TXT pour les Systémes gérant la
Littérature, ou RD File.

3 Include the following headline
Cochez la case et tapez le titre qui
s'affichera sur chaque page du
document.

4 Section Outut range
Définir les données a exporter: A/ hits,
Selected hits (a sélectionner avant de
cliquer sur le bouton Outpud, ou Range
(& définir dans la case).

5 Section output contains

Substances output. /include Structures
et A/l avallable data ou \dentification
data only ou Select data. Citations
output: Jnclude  Structures  et/ou
Abstracts .

6 -Boutons OK et Cancel
Le bouton OK démarre I'export,

tandis que le bouton Cancel
I'annule.
7- Sélectionner des données a

exporter .

ELSEVIER



10- Onglet requéte liée a Text,
' ™ Authors and more 1- Page de requéte
reaxys Spécifiez les champs Quick Search,

Innovation from CrossFire Beilstein Author(s)/Assignee(s), Journal Title,
Patent Number, Patent Country,

| et/ou Publication Year.

Des champs différents sont
combinés avec I'opérateur Booléen

Query Synthesis Plans My Alerts | My Settings

Reactions  Substances and Properties | Text, Authors and more

2- Fonctionnalité Quick search :

‘ Form-based Advanced Combinez les termes tapés avec des
opérateurs Booléens. L'emploi de troncatures
est possible.
Quick Search: Troncature. "*” = plusieurs caractéres “?” = un
2 seul caractere

3- Liste de données
Dés gu'une donnée est tapée, une liste de

sélections apparait.
o LT Select index items and click ‘Transfer’
Assignee(s): . Snyder, PeteP Ry e.q, Sny*
Search for: |snyden|
Journal Title: oo
= n I = of Oroanic Chemistry & a. *organic*®
€.0. Journal ot Lrganic Lhemistry, €.g. “0rg shyder (284)
snyder cowe (1)
Patent Number: .. | Patent Country: snj,fder dd (12'
&.0. U512343678 eq.EP snyder et al. (51)
) snyder et al. arg. synth. call. val. iii<1955=471 (1)
Publication Year: () ‘ @ Al years shyder o] ()
£.d 2005, £.4. 2000-2008 cieclor 1o =Y
S 4- Accéder al'Index
m—— ; = = Le bouton  permet I'accés a l'index ou
iy | loadQueryBaich | | SaveQuery sear diverses sélections peuvent étre faites. Le
bouton Transferajoute ces données a la
requéte.

5- Exemples : Affichage sous chaque case liée
aux champs d'indications permettant d’entrer
correctement vos termes de recherche.

CADOC




p 1-Outil de navigation

i} 11- Résultats - Text, _Aut_hors and more Un affichage graphique montre I'effet
reaxys Onglet Citations des actions effectuées sur les

résultats.

Innovation from CrossFire Beilstein

| 2- Create alert : définir une alerte

Results | Synthesis PRns | History | My Alerts | My Settings Logout par rapport A la recherche en cours
— 3- Nombre de citations et le nombre
51 chations de réactions et substances figurant
dans ces citations.
Ho structure ] )
4- Onglet Citations
L'onglet des Citations s'affiche par
défaut; vous pouvez également afficher
Create Alert I'onglet des citations.
51 citations out of 547 reactions and ESSsubstances 5- Menu .Flltel’ by ; .
Fiterby: ) Pour affiner les résultats, utilisez les
4 Citations | Reactions ~ Substances (Grid)  Substances (Table) E L Pa@eDQ S Wfiltres bibliographiques (Document Type,
Document Type ¥ . 5 aQ = Authors, Patent Assignee, Journal Ti-tle,
ahors . iz [® EJ B S = sotby | Publication Year v &L 4 Publication Year) ou réactionnels (Yield,
Limitta = Cutput Pt Zoomin  Zoomout  Hide
et A Record Type, Reagent/Catalyst, Solvent,
AlENT ASsIgneEe .
’ ¥ ‘ Title of the Document ‘ Authors Year | Source 2;35 Reaction Type, No. of Steps) .
Journal Title ¥
Publication Year 3 [ Snyder et al, 1978 | Journal of Organic Chemistry, 1978, val, 43, p. 224,229 6- Barre d’outils
! FulText Accédez aux fonctionnalités Limit to
% show AllReactions (1) Selection, Output et Sort by ainsi que
Yield oW eactions .
£ i ¥ Show All Substances (1) zoom in et zoom out.
Record Type ¥
Reagent/Catalyst ¥ o 7- Résultats-Citations
[l Snyder et al, 1978 | Journal of Pharmaceutical Sdences, 1978, vaol, 67, p. 413 Cette tabl . t d
Solvent ¥ 2 Ful Text  View citing articles ,e’ € lable pres?n € un apergu €s
. références trouvées. Elle contient le
Reaction Type ¥ % show All Reactions (14) titre et !’abstract de la référenc_e, ainsi
No. of Steps 4 ¥ Show All Substances (14) gu'un lien vers le texte original de
l'article ou du brevet, et un accés a

toute information corrélée issue de
Scopus.

CADOC
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12- Historique (History)
1- Vue d’ensemble

'reaxys‘”

Innovation from CrossFire Beilstein

le menu History affiche toutes les listes de la session en cours : listes issues de requétes ou
des analyses effectuées sur vos résultats. Les listes les plus récentes se trouvent en téte.
Ce menu permet également de combiner graphiquement vos résultats.

Query Synthesk Plans | Hstory | My Slerts | My Settings Info Logaut
Conbing hitsebs - Select at least two hitsets for cambining
‘ Query ‘ Temparary tesulk description Date
n 011-12-27 1308
0 3 - 32 teattions View Shore
> @ Reactions: Product, As drawn
D W 3 ctations Yiew Store
: 1
Edt Create Alert
Reactions: Product, & drawn
e 90 0
il 4CHOLOROINDOLE 2011-07-21 16230
4 reartions
@ réaction de synthse de 40 Yiew Remove
3
Edt Create Alert
Reactions: Product, As drawn, Yield
(numerical)»=50 PROXIMITY
Solvent="methanal’; toluene’
aie glutamique 20110731 1434
0 3848 reactions
WA reactif Wiem Remove
[
4
Ha
Edt Create dlert
Reartions: Starting material, & drawn

1- Listes temporaires :

La partie supérieure de la table affiche
toutes les listes créées pendant la
session en cours. La commande View
affiche la liste dans le menu Results.
Store permet de sauver la liste (entrez un
nom et un commentaire).

2- Listes permanentes

La partie inférieure de la table montre les
listes sauvegardées par |'utilisateur. Ces
listes ne sont affichées que si l'utilisateur
s'est identifié. Remove permet de
supprimer une liste sauvegardée.

3- Colonne Query

La commande Edit affiche la requéte
associée a la liste de résultats dans le
menu Query. Notez que cette colonne ne
contient pas de requéte pour les listes
créées par emploi des filtres.

4- Bouton Combine hitsets

Le bouton Combine hitsets devient
disponible dés qu'au moins deux listes
ont été sélectionnées (en cochant les
cases situées prés de la colonne Query);,
ce bouton donne accés a quatre graphes
permettant de combiner de différentes
facons les listes choisies.

ELSEVIER



12- Historique (History)
' reaxys’ 2- Combinaison de requétes

Innovation from CrossFire Beilstein

Histary My Alerts My Settings Infio

Select how you want to combine the hitsets . .
1- Bouton Combine hitsets

Le bouton donne acces a quatre
- ‘ graphes permettant de combiner

de différentes fagons les listes

Merge 3 with 4 Owerlap 3 with 4 Exclude 3 from 4 Exclude 4 from 3 choisies.
Cancel
WO gt v & ¢
ol 4CHOLOROINDOLE 2011-07-21 1636
4 reactions
@ rébaction de synthése de dci Yiew Remave
NH
3
Edt Create Alert
Reactions: Product, &s drawn, Vield
{numerical) =50 PROXIMITY
Solvent="methanal; toluene
INDOLE 2011-07-28 1722
£40 reactions
@\\ syrithese de indole aucun critere Yiew Remave
NH
4
Edt Create Alert
Reactions: Product, As drawn
cADoOC 21 SPVIFR




» reaxys" 13- Mes alertes L My Alerts affiche |
y e menu My Aleris airichne la
Innovation from CrossFire Beilstein 1_ Vu e d ensem ble /lst.e 0’95 a/e,.[es 0’/:9,00/7/[7/95.

Les alertes sont des questions définies par l'utilisateur et sauvegardées sur le serveur de
Reaxys; elles peuvent donc étre accédées chaque fois que vous vous identifiez. Les alertes  1- Comment créer une alerte?
fonctionnent tous les lois ou a chaque update de la base de données. Vous recevrez un mail  Créer et lancer votre requite. Sur le

vous notifiant des résultats de l'alerte, et contenant un hyperlien pour accéder a ceux-ci. menu Results, cliqguez sur le lien
Create Alert situé sous loutil de
navigation. Complétez la forme

QLery Synthess Plans | History | My Alerts | My Settings ep | Info Logaut
d’alerte et sauvez-la.
[0 create a new Alert perform a new search and click the 'Create Alert' ink on the results page 1 2- Bouton View results
Cette fonctionnalité vous permet de
— T /] voir les résultats lié¢ a I'alerte dans la
Mame Query Description Date created Last run Frequency page R E’SU/ s..
arideglutamig 0 Reactions: Starting material, &s drawn 2011-07-31 2011-12-13 After each update . L .
Modiy dert oH hits: 28 3-Fonctionnalité Modify alert
HN @ réeigtilameer votre requite. Sur le Vigw resiiks 2 Permet de modifier les critéres
O menu Results, cliquez sur le lien définissant votre alerte
: o Create Alert situé sous loutil de
" navigation. Complétez la forme 4- Bouton Delete
Edt query d'alerte et sauvez-la. Cochez la boite située a gauche de
la colonne contenant le nom de
cgdf Reactions; Product, As dravin, Yield {rumerical):==50 PROXIMITY 2011-07-31 2011-12-05 Monthly 'alerte ; le bouton Delete s’active.
Modify alert 3 cl Solvent="methanal; toluens' hits: 3 . . ,
View resuts Cliquez-le pour supprimer [l'alerte
0 \ concernée.
NH
Z
Edit query
ketocbone Reactions: Product, As drawn 2011-07-31 After each update
Modify alert
Commment: keto cyclo butanone svnthese
HiC
0
3
HG
Edit query

ELSEVIER



13- Mes alertes
' reaxys 2- Modification d’une alerte

Innovation from CrossFire Beilstein

Synthesis Plans | History | My Alerts Info

Modify an existing alert

Hink: wou may change the e-mail address of a person, whao should be copied on the alert, the commentfdescription, Privacy Policy
the frequency of the alert, or the E-mail Format. IF wou want to modify the query of the alert, then please return ko
the lisk of available alerts, select 'Edit query', run the search and click. 'Create alert’,

Query
O\ Reactions: Praduct, As drawn, Yield (numerical) =50 PROXIMITY
i Solvent="methanal’; toluene'

Name of Alert |ca |

E-mail Address |da1abases@cadnc-dz.cnr| send copy to |

.0, a.smithi@test, com; b, smithi@test, com

Comment/Description | |
Frequency | tonthly v
E-mail format ) el O bt

CADOC

1-Fonctionnalité Modify alert

Permet de modifier les criteres définissant
votre alerte (Name of Alert, Copy (o,
Comment/Description,  Frequency and
Email formai).

2- Le bouton Save
permet de sauvegarder les modifications
apportées.
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Innowvation from CrossFire Beilstein

Reactions | Substances and Properties  Text, Authors and mare
| Generate structure from name
Double click this frame and draw reaction quary Search as / by
G product [ tnclue tautomers
O Starting material O Tonore stereo
ol O Any ol |:| No isotopes
O Reagent] Catalyst Ome tharges
\ © s drann O s radicats
MH
O substructure: (1 o ackftiomal rings
on heteroatams O Keep Fragments separate
on al atoms |:| Ignore Atom Mappings
O similariy
= 1
Conditions (Form-based) | Conditions {Advanced)
|
Reaction Daka
Bibliographic Data
Clear Query | | Load Query/Batch | | Save Query

Search

Conditions (Form-based) | Conetions (Advanced)

Reaction Data
Biblographic Data

File | C:\Documents and Settingshamelies documentsrearys\search_|| Parcounr.. Open

Click "Browse..." - button bo open 2 previously saved Reays quary or afil
cankaining batch querias, Refer to help for mare detals,

Clear Query ‘ Load Query/Batch H Save Query ‘

14-Sauvegarde d’'une recherche
Rappel d’'une recherche sauvegardée

Comment sauvegarder une requéte?

1. A nimporte quel moment, vous pouvez revenir sur la page de
requéte « query » et sauvegarder la requéte en cours., en cliqguant
sur « save query ».

Comment afficher une requéte préalablement sauvegardée?

1. Vérifiez que vous étes sur un onglet de requéte et cliquer le bouton
Load query.

2. Localisez a l'aide du bouton Browse votre fichier sauvegardé en
format XML et cliquez le bouton open.

ELSEVIER



'reaxys"“ 15- Liste des établissements ayant un acces par adresse IP a la base de données REAXYS

Innovation from CrossFire Beilstein

N° Etablissement
1 |Université Badji Moktar de Annaba

2 |Université El Hadj Lakhdar de Batna

3 |Université de Béchar

4 |Université Abderrahmane Mira de Béjaia

5 |Université Mohamed Khider de Biskra

6 |Université Saad Dahlab de Blida

7 |Université M'hamed Bougara de Boumerdeés
8 |Université Mentouri de Constantine

9 |Université Ziane Achour de Djelfa

10 [Université 8 mai 1945 de Guelma

11 [niversité Omar Telidji de Laghouat

[EY
N

Université de Mascara

Université de M'Sila

Université d'Oran - Sénia

Université Kasdi Merbah de Ouargla

Université Larbi Ben Mhidi de Oum El Bouaghi

Université Ferhat Abbas de Sétif

Université El Djilali Liabées de Sidi Bel Abbes

Université des sciences et de la technologie Houari Boumediene (USTHB)
Université des sciences et de la technologie Mohamed Boudiaf d'Oran (USTO)
Université Larbi Tebessi de Tébessa

Université Ibn Khaldoun de Tiaret

Université Mouloud Maameri de Tizi Ouzou

Université Aboubeker Belkaid de Tlemcen

Centre universitaire de Khenchela

Ecole normale supérieure de Kouba

Ecole Nationale Polytechnique (ENS-P ex-ENP)
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http://www.ummto.dz/
http://www.univ-tlemcen.dz/

Pour toute information contactez :
' reaxys’

Innovation from CrossFire Beilstein

CADOC
Rue de la flanelle cité Ain Allah, Delly Brahim —
16320 Alger

BP 143 — 16000 Alger-Gare
Tel : 021910352 Fax : 021910351

E-mail: Q
Reaxys E-Customer Service |
Theodor-Heuss-Allee 108

60486 Frankfurt/Main, Allemagne

Tel: +49-69-5050 4268
Fax: +49-69-5050 4213
Email: nlinfo@reaxys.com
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