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Bienvenido a su Guia de Inicio Rapido de Reaxys Medicinal Chemistry.

Reaxys Medicinal Chemistry es una solucién web sin Java que se ejecuta en navegadores modernos. Existe una amplia
variedad de navegadores disponibles. El equipo de Reaxys ha probado el sistema en los siguientes navegadores:

*  Firefox (versién 49 o superior)
*  Chrome (versién 53 o superior)
*  Edge (versién 14 o superior)

»  Safari (versidén 9 o superior)

* Internet Explorer (versién 11)

Recomendamos utilizar uno de estos navegadores para lograr el mejor rendimiento. Si bien Reaxys Medicinal Chemistry se
puede ejecutar en otros navegadores, es posible que algunas caracteristicas y funcionalidades no operen correctamente.

Comuniquese con nosotros si tiene alguna inquietud sobre la compatibilidad con el navegador.

NOTA para todos los usuarios: Recomendamos no utilizar complementos ni extensiones o al menos reducir su nimero al minimo absolutamente necesario. Todos estos
componentes influyen en el rendimientoy el uso de la memoria de un navegador.
NOTA para los usuarios de Google Chrome: asegurese de tener al menos 2 GB de espacio libre en el disco duro para obtener el rendimiento ptimo de Reaxys.




Busqueda rapida

La opcidn de
busqueda rapida por
texto acepta el uso de
palabras clave® en
lenguaje coloquial.

Truncamientosy
comodines también
pueden ser usados.

*En inglés.
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Navegue ficilmente entre Blsqueda rdpida, Generador de consultas,
Resultados, Planificador de sintesis, Historial y Alertas.

Cree un perfil de usuario para
habilitar la visualizacion de
resultados personalizados
(visitas por pagina), alertas y
basquedas guardadas.

Reaxys

Quick search  Query builder ~ Results ~ Synthesis planner  History  Alerts

Search substances, reactions, documents and bioactivity data

in Reaxys, Reaxys Medicinal Chemistry, PubChem, eMolecules, LabNetwork, SigmaAldrich and Commercial Substances

\ SEarcHIRAZAE

Substance ADME, e.g. Pharmacokinetic of Imatinib
AND

@9‘ Draw

La busqueda por estructura permite dibujar estructuras y reacciones quimicas.
Usela como consulta principal o combinela con palabras clave® para una biisqueda més precisa.
Consulte la Guia de Inicio Rapido de Reaxys para obtener mas informacién sobre esta
herramienta de bisqueda.

{
m@\

Import ¥,

Haga clic en el signo de
interrogacion para acceder al
Centro de Soporte de Reaxys,
en dénde encontrard gufas,
material de capacitaciény
una lista con las preguntas
mds frecuentes.

Arrastre su
archivo de
estructura o
haga clic aqui
para buscarlo
e importarlo.



Busqueda rapida: Vista previa de los resultados
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Una vez ingresada la consulta

haga clic en Buscar.

Search Reaxys
pharmacokinetic of imatinib

Cell Lines Name, e.g. HEK293

Search for pharmacokinetic of imatinib

Reaxys analiza la consulta ingresada en Busqueda rapida y proporciona opciones
basadas en la interpretacién de la misma (en este caso Objetivos*, Sustancias,
Documentos y Sustancias Comerciales. La opcién Reacciones también puede

encontrarse con los términos de bisqueda apropiados).

AND
)& Draw
& Targets rine @] avdrm NG [Bisosy Catugery Pots Rasus A | View Results >
Famikin
Bk b Query Bubder B Covain Mect 1
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Cytochrome P450 2C8 (human, Wild)
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*También conocidos como blancos moleculares.
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411,530

37,541

Targets

Substances

Documents

Substances

Documents

Documents

Commercial
Substances.

Strueture ;| () asdrawn AND  Bloassay Category
pharmacokinatic
€dit in Query Builder # Crete alert £

Structure : () asdrawn AND  Bioassay Category ©

sharmacokinetic
Editin Query Buder @8 Create Alert £

Tites, Abstrscts, Keywords :"pharmacakinatic imatinib’”
Edit in Query Builder 48 Creste Alert £L

Structure : () asdrawn
EditIn Guery Buikler g Create Alert L,

Tihes, Abstracts, Keywords. :"pharmacokinetic’
Editin Query Bukdes & Creste Alert £

Titlas, Abstracts, Keywords : “imatinib”
Editin Query Buider & Creste alert £

Structure < () s drawn
Editin Query Buider 4 Create Alert [

Now &7 Edit

Praview Results +  IUEUIEETIERSY

Preview Results v | View Results

Preview Results v | View Results >

Preview Results v | View Results 3

Preview Rasults v | View Results >

Preview Results | View Results >

P> Prview Results

View Results 3

A

Para ver los tres resultados
principales de una opcién haga clic
en Previsualizar resultados.

Ver resultados.

Para ver todos los resultados
de una opcidn haga clic en



Generador de Consultas: Panel de Campos, Formularios e Historial

La vista inicial muestra
las diferentes categorias
disponibles de campos
de busqueda.

Existe una gran variedad
de campos de busqueda
de quimica medicinal con
parametros disefiados

Para abrir el Generador de

consultas haga clic aqui.

Reaxys Quick search  Query builder  Results
Search in:

Import

History  Alerts

Struclure Moleclar Lommaks CAS RN 11, A1L & KW

Para buscar Campos o Formularios de

busqueda, ingrese palabras clave* aqui.
Por ejemplo, "target" ayudaria a encontrar
todos campos relacionados con los
objetivos moleculares.

Search fields

&3] Felds Forms  History

Reaxps A
Topics and Keywords
Identification

Physical Properties

Spectra ~

para garantizar la

precisién en la obtencién
u .

de resultados

ELSEVIER

Drag & Drop to build a new query

*En inglés.

MedChem ~

< Targel Name

<> Substance Action an Target

< Submtanes |l

<> Measurement pX

< Target Nature

Para visualizar busquedas
recientes y guardadas haga
clic en Historial. Estas
busquedas se pueden
reutilizar en el Generador de
consultas combindndolas
entre sf o con otros campos
de bisqueda.

Para acceder a formularios S

de busqueda predefinidos Felde  Forms  Hisary
o personalizados, MadChem
incluyendo varios P

formularios enfocados en —>
quimica medicinal, haga
clic en Formularios.

< Substance Action on Target

<> Substance Effect

<> Measurement pX

< Target Nature

< Target Mutant/Chimera Details

<> Target Transfection

<> Substance RN

<> Substance Route of Adm.

< Substance Desing Regimen




Generador de Consultas

Los campos y formularios seleccionados aparecen en el

Una vez ingresada la consulta haga clic en buscar por
area de trabajo principal del Generador de consultas.

Reacciones, Objetivos, Sustancias o Documentos.

Guardar le permite guardar

BH ick search  Query builde sults nthesis planner isto lerts. ]
la consulta para reutilizarla Reaxys Quicksenreh Zu bl Reedli Sthessploner e Al ae
.
mas tarde.
— ] (o>

"® e o s

Import  Save  Resetform  Delete all

k3 [+ Felds Forms  History
Structure  Molecular Formula  CASRN 1, AB & KW

a < Measurcment pX.

<> Target Name is \v [Target Name/ Uniprot IDf PDB IDf Reaxys Target ID %, X < Tanget Nature

@ <> Substance Action on T... is v Substance Action on Target 2 x < Target Mutant/chi
— R
m <> Substance Route of Adm. starts with \# Substance Route of Adm. W X
OR p < SubstanceRN
A
+ AND © Sbmarn ot ok

NoT < Substance Dasing Regimen .

NEAR Haga clic o arrastre y suelte

NEXT b o los campos y formularios

PROXIMITY © subsance Highes in e para agregarlos al area de

S Subtnie RN trabajo principal.

< Substrate Name

HAGA CLIC PARA ANADIR OPERADORES LOGICOS: Defina los criterios de bisqueda* aqui
» OR (O): contiene datos de al menos uno de los campos. 4 qut-
« AND (Y): contiene datos de ambos campos.

« NOT (NO): contiene los datos del primer campo y excluye los del segundo.

« PROXIMITY (PROXIMIDAD): asegura que el contenido de ambos campos se

relacione entre si (generalmente se usa con campos de pardmetros, por ejemplo,

punto de fusidn y solvente).

Nota: Si un campo o formulario contiene varios
pardmetros, estos se combinan automaticamente
mediante el operador PROXIMIDAD.

*En inglés.
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Documentos: Pagina de Resultados

Utilice las opciones de Filtros para restringir La clasificacién predeterminada es por afio de publicacién
los resultados. Puede emplear las opciones descendente. Otras opciones disponibles son:
de Limitar a o Excluir. « Relevancia. | « Tipo de documento. | « Citado por.
Filters l 1,394 DOCUMENS with 6528 Substances, 7,192 Reacions, 1449 Tagets Haga clic aqui para abrir
Utilice los Términos indexados R m o+ Qo @ publionter & v | Heatman B3 (g el Mapa de Calor de los
(lista) yfo los Términos R 5 A T objetivos y/o las
indexados (ReaxysTree) para : O Tolerability of Highly otein Bound Targeted Oral Oncalytc Drugsin Patients With Hypoalbuminemia: A sustancias en estos
ﬁ Itra r dOCU mentos por tema Index Terms (ReaxysTree) v Retrospective Analysis
p ‘ Murdock, Joshua L; Duco, M{rissa R ; Reeves, David J. [Annals of Pharmacotherapy, 2021, vol. 55, # 2, p. 165 - 173] documentos.
Publication Year & Abstract v Index Terms v Full Text 2
Document Type v Abstract hit: he
Aithors - {..Given the pharmacollinetic interactions between serum proteins and protein bound medications, administration of...}
Patent Assignes o Index Terms hit: {..Jhypoalbuminemia, pharmacokinetics, protein binding...} v
<4
Patent Office o, [0 Neuroblastoma-targetdd nanoparticles and novel nanotechnology-based treatment methods
2 Mobasheri, Taranom; Rayzan JElham; Shabani, Mahsima; Hosseini, Mina; Mahmoodi Chalbatani, Ghanbar; Rezaei, Nima [Journal of
. Journal Title X Cellular Physiology. 2021, vof 236, # 3, p. 1751 - 1775]
Haga clicen el nombre de un Abstract ~  IndexTerms | Substances @) v Full Text 2
Substzp Ses. v
autar para exp l,o rar detalles Abstract hit: {...in th pharmacokinetic properties of the drugs. Some of these novel drug delivery..} -
sobre sus publicacionesy Reacion Clases Y
obtener opciones de analisis 1] Mpiaty procssmed Index Terms hit: {.ibet 726, imatinib, immunoglobulin enhancer binding protein...} v
. ® content onl
adicionales en Scopus®. i/ [0 The BCRP inhibitor feblixostat enhances the effect of nilotinib by regulation of i I
® o, Fumiko: Miura, Masatom}: Fujioka, Yuki; Abumiya, Maiko: Kobayashi, Takahiro; Takahashi, Saori; Yoshioks, Tomoko; Kameoks,
Yoshihiro; Takahashi, Naoto [Ihtemational Journal of Hematology, 2021, vol. 113, # 1, p. 100 - 105]

Exportar resultados:

« Haga clic en Exportar en la barra de herramientas.

« Defina el formato, rango, datos a exportar y las opciones adicionales.

« Haga clic en Exportar: el progreso se mostrara en la parte inferior derecha de la pantalla.
« Cuando se complete la exportacidn, haga clic en Descargar.

Nota: Para seleccionar resultados individuales, utilice las casillas de verificacidn.

£l
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Objetivos: Pagina de Resultados

ELSEVIER

Haga clic en el texto o en la
flecha para expandir el filtro.

Haga clic en Mostrar
detalles del objetivo
para ver la
distribucién de
bioactividades.

Filters
Tyl Spucies v
Targel Type -
Messurement pX v
Paramaters v
Substsnee axzion an target 7
“

Drcument Typs v
PublicajffGesr ~

Geert wigras ~

-0 O

Utilice estos enlaces para ir directamente a la sustancia a la
que se hace referencia en este registro o a los documentos
fuente de esta informacién.

Haga clic aquf para abrir el Mapa de

o _i;_ ao & sonsbtubiatrza s v [ Hetmp B |d— e i
d calor de los objetivos yfo sustancias.

Single protein Most active substance:

Substances - 168 >

Documents-24 &

Syranyms: har, b, histamine b4 receptor, hrhé 0

Musant/chimera Detalk: \ild ]
v

Unipret: 591242 _F-

Hic details ~

Histamine H4 receptor (mouse, Wild)

@ B = 3e

PECS0-5.6nc unit

Target details &

Histarmine F4 receptor (mause, Wild)
Synanyms: hir, bhir, histamine hi recepior, hrit
Wutantichimera Detsils: Wild

Uniprot:  goly2

Reaeys Target 1D 421136427

Distribution of bieactivities

Over biaacsays. Over cell ines
W [3lggammac scay 4 55¢) W eios ol lne (ai)
W Brta arestin 2 recrumen: 97%) W ekl s (5.0%)
Binding (2335%) [ e
Tine (16.5%)

Call wration (14256

st ol e 19.258)
cpurter gens wsa (LL3%)

0 cll e 5.156)
Second messerger {10.159)

St n el fine (21.2%)

china cell e (1.45%)
crn luccall e (L56]

N dat

Punacmiin ranges (waeed i - seing )

Olbrs: dendlicenl (04563 hek293-
ir-s-bics

Pase el puntero sobre la estructura
para revelar el Carrito de compras, el
enlace al Planificador de sintesisy
otras opciones.

Haga clic en el Carrito de compras
para ver la informacién de
disponibilidad de esta sustancia.
Haga clic en el Planificador de sintesis
para planear manual o
automaticamente la ruta sintética de
esta sustancia.



Usando filtros

Filters 30 Targets outof 536 Documents, 12,003 Substances, 17,499 Reactions

O o & ao @  SortalphabeticallyAZ 4 v | Heatmap EJ
Export
 Targets v
[[] Protein complex -4 Most active substance
) T . s
e e G-alpha i 2 subunit (Wild) Substances - & ;
S . Synonyms: g-alpha i 2 subunit

1. Hagaclicen el texto o en la Mutant/chimera Details: Wild

flecha para expandir el filtro.

G-protein gamma 2 subunit (Wild)

Parameters Synenyms: g-pretein gamma 2 subunit

[ kitnhibition constangy 381 Mutant/chimera Details: Wild QG = =e |
phi ity ) . .

E S e “ Histamine H4 receptor (human, Wild)
innisition percenisge

e e Synonyms: axor35, g-protein coupled receptor 105, gperl05, gprvs3, Parameters ( Clear selected X A Sort by Oceurrence v
i hdr, hhdr, histamine hd receptor, hrh4, pfi-013, sp9144

S = Mutantjchimera Details: Wild L =srm——

Q== 7 Uniprot: qoh3ng [ percentage

[] =0 a1 0 e

Fitter by value v View more =protein beta 1 subunit (Wild) [ sope

Synonyms: g-pratein beta 1 subunit 0] ke

i ils: Wil
Mutant/chimera Details: Wild [ nh (hill coeffcient)

Document Type

2. Haga clic en Ver mas

Show targst details [ ken
para mostrar opciones de Publcaion Year . | Qe
filtro adicionales. [] Protein comples -2 [ fol inerease

Patent Assignee v . . .
S Histamine H3 recentar (hiiman. Wild) [E] binding rate

[®] binding percentage
3. Haga clic en Limitar a para ver tnicamente
los resultados concernientes a la tasa o
porcentaje de unién o Excluir para ver todos
los resultados excepto los concernientes a la
tasa o porcentaje de unidn.

*En inglés.
&%
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Informacidn sobre Bioactividad de Sustancias

En el registro de una sustancia, haga clic en Druglikeness para obtener
datos sobre el perfil de firmaco de la misma, incluyendo una

aspirin
L, p PP | e ;
representacién grafica de las reglas de Lipinski/Verber T 1 GHOOLCHCOOH 1le T 50782
0 |dentifiestion Physical Data - 593 Preparations - 96 3
O aspirin ) Druglikeness Spectra - 207 Reactions - 1297 3
0 /g coccancom 1gfe T\ E— ther Data - 4466 Targets - 453 >
G} Idertifcation hysical Data - 593 Prepsrstions =96 B& R =g Documents - 28,562 >
o - Nectra . 207 Reactions 1297 >
Bioactivity (All) OthYy Data - 4,466 Targets - 453 > » “
B&EHR =3 Documents - 28,562 3 ESEI
~ Identification
- .
aspirin + Druglikeness
v Identification A Bioactivity (All)
~ Druglikeness s Invitn
e viion & Invive: Anityal Madel - 2436
Maolecs lar Wieighi 18015 e Metabalism -
ogp 1an o -  Pharmacokinetic -385
HeA 3 v ToctySsfety Pharmatology - 714
i f
~ Physical Data - 593
Matching Lipinski Rules 4
s Spectra - 207
Vabar rules componant
Potr S " asa o " ~ Other Data - 4466
Rotatablc Bond (RotE) 3

Ve Rl 2

W ubstance
v Bioactivity (All}
« Physical Data - 593

« Spectra - 207 . . o .
Haga clic en Bioactividad para ver la eficacia,
toxicidad, perfil metabélico y farmacocinético
de la sustancia.

~ Other Data - 4466

*En inglés.
sl
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Mapa de Calor

Se ofrecen varias opciones para trabajar con el Mapa de calor, que Seleccione un objetivo o sustancia para resaltar su columna o fila.
incluyen limitary excluir las columnas seleccionadas, exportar los Al hacer clic en los tres puntos al lado de los nombres se exhibe un
resultados, cambiar la configuracién de la pantalla, activar o mend que permite ordenar el mapa de calor por actividad, limitar
desactivar el panel del Navegador y activar o desactivar la leyenda los resultados a la seleccidn, excluir la seleccién, entre otros.
asociada a los colores.

El Mapa de calor relaciona las Mo @0 o = o ol
. . LimitTe Exclude Export Settings Navigator Legend

sustancias (en este ejemplo en el

eje Y) con los objetivos (en este

ejemplo el eje X) en términos de

5 Documents | | ¢ Exit Full Screen

k Active o desactive la vista de

t kinase 1

[mammal]

Y {mammal]

e Kinase 1
... ase CLK2
~}[mammal

v } [mammal]
.} [mammal]
Y {[mammal]

... }[mam

alciumjcalm...e kinase 2

AMP-activat...} [mammal]
Dual specificity...inase 1A
Dual specifici... d kinase 2
Dual specifici... d kinase 3
EMLA-ALK (...} [mammal]
EMLA-ALK (...} [mammal]

la fuerza de su interaccién = T % £ £ T8 5 A é T & = pantalla completa o vuelva a
(afinidad relativa). J‘é E %L A % AR g i Pl E % % ‘5;; % los resultados de Objetivos,
53 ®EE 5% =3 ::2:::z E £ 5 5 Sustancias o Documentos.
=
Substances Al salir de la vista de pantalla
En el Mapa de calor, a todas las arsases | completa se abrird el panel
sustancias se les asignan valores pX 24528903 de Filtros al lado izquierdo
estandarizados. Estos representan bl [ | de la pantalla.
el valor relativo de afinidad de la 7152498
sustancia por el objetivo. 27152499 El Navegador muestra el
7152500 mapa de calor completoy
Colores "mas calientes” de pX — permite explorar dreas con
representan una mayor afinidad. sasos conglomerados de

resultados interesantes.
27152505

Si no se conocen interacciones
publicadas entre una sustancia y el
objetivo, no se da ningtn valor.

27152508

27152509

27152510

27152511

27152512

*En inglés.
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ReactionFlash by Reaxys®
Named Chemical Reactions

P

EL

Reaxys’
Medicinal Chemistry

Inicie sesion en https://www.reaxys.com.

Visite el Centro de soporte de Reaxys para obtener mas
informacion util sobre el uso de Reaxys.

@ @elsevierlatam @) @ElsevierLATAM
() @ElsevierLATAM @ Elsevier LATAM

REAXYS es una marca comercial de RELX Intellectual Properties SA, utilizada bajo licencia. Scopus es
una marca comercial de Elsevier BV Copyright © 2017, Elsevier BV
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https://www.instagram.com/elsevierlatam/
https://www.youtube.com/channel/UC-G3xm8J1vgDALGkksdD9ig
https://twitter.com/ElsevierLatam
https://www.facebook.com/ElsevierLatam/
https://play.google.com/store/apps/details?id=ch.reaxys.reactionflash&hl=en_AU
https://apps.apple.com/us/app/reactionflash/id432080813
https://www.reaxys.com/
https://service.elsevier.com/app/home/supporthub/reaxys/

