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Contiene símbolos predeterminados  

Contiene grupos predeterminados  

Lápiz Borrador 

EDITOR DE DIBUJO I 
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Para “bloquear” anillos o cadenas  y que no se produzcan fusiones  

Para “bloquear” átomos. Los “shortcuts” están bloqueados por definición.   

Se usa para rotar una estructura o un fragmento – que no esté unido- en el sentido de las 
agujas del reloj o el contrario.  

Invertir una estructura, bien horizontal o verticalmente. Se seleccionan los puntos que se quieren invertir: 
control + click y: a) horizontal: marcar  H; b) vertical: marcar: V 

Añadir carga positiva 

Añadir carga positiva 

Herramientas para la búsqueda por reacciones 

EDITOR DE DIBUJO III 

Flecha de reacción 

La misma función que la anterior pero se despliega un 
cuadro de diálogo para preguntar sobre la función de la 
estructura o el grupo funcional en la reacción: product, 
reactant, reagent, Reactant or Reagent , cualquier 
función, non reacting (sólo para grupos funcionales) 

Se define un react/product o un  par de 
átomos react/product  

Se señala el enlace o enlaces por donde 
va a tener lugar una transformación  
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Grupos funcionales 

EDITOR DE DIBUJO IV 
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 EXPLORE REACTIONS  

 
¿Qué vamos a hacer? 
 
 
1. Una búsqueda por reacciones empleando una subestructura como producto 
2. Refinar la búsqueda  
3. Recuperar reacciones y eliminar las no deseadas 
4. Recuperar las referencias en las que aparecen estas reacciones 
 
 

EJEMPLO:  
 
Sintetización de derivados de benzoxazol (C7H5NO) a través de la formación  
de un anillo de benceno 
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Iniciaremos la búsqueda seleccionando 
“Explore Reactions” 
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Para abrir el editor de dibujo 
hay que pinchar en la imagen 
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En esta búsqueda de reacción con una  
subestructura, elegimos la opción  
“Substructures of more complex structures” 
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Una vez dibujada la reacción y  
dar OK, volvemos a la pantalla 
de Explore Reactions 
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Se recuperan 32564 reacciones 

Se han recuperado tantas reacciones 
porque no se ha especificado ningún  
reactivo, mecanismo de reacción, etc. 
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Para acotar la búsqueda tenemos dos  
herramientas:  Analysis y Refine 
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De todas las posibilidades que  
Ofrece esta opción, 
 elegiremos “Reaction 
Structure”. 
 
 

Pinchamos en el  
editor de dibujo 
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Se abre el editor de dibujo y seleccionamos 
la herramienta que nos permitirá elegir 
por dónde queremos que se dé el enlace 
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Seleccionamos “Substructrures of 
more complex structures” y OK 
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Al pinchar OK, volvemos 
a la página de “Explore reactions”.  

En la imagen ya aparecen  
los cambios realizados.  



SCIFINDER 

Scifinder. Búsqueda por reacciones 17 

Se recuperan 54 reacciones 

Pinchamos en el icono 
de “one reaction per reference” 
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Entre paréntesis aparecen las referencias asociadas 
a las reacciones. 
En este caso, las 54 reacciones están incluidas en 9  
referencias. 
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De esta forma se muestran las reacciones 
asociadas a cada referencia. Así 
como el resto de reacciones incluidas 
en esa referencia.  

Referencia con 40 reacciones 

(1,2,…,40) 

Referencia con 3 
reacciones (41, 42, 43) 
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Keep Selected: seleccionamos las reacciones 
que nos interesan.  
 
Remove Selected: eliminamos las reacciones 
que no son de interés 
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Con la opción “Get references”  recuperamos  
las 9 referencias bibliográficas asociadas  
a esta búsqueda 
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Desde aquí se cambia la visualización de los resultados de búsqueda:  
 
1. Número de referencias por página 
2. Referencias in resumen, con resumen parcial o completo de la referencia 
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En esta sesión formativa hemos realizado: 

 

1. Una búsqueda por “explore reactions” empleando como producto una subestructura.  

2. Especificación de los enlaces para que se dé la reacción  

3. Cambio de la visualización para ver las referencias asociadas a las reacciones que se  

       han recuperado.  

1. Mantener o eliminar reacciones de interés o no.  

2. Recuperar las referencias asociadas a las reacciones.  

3. Cambiar la visualización de estas referencias.  

 
 


	Número de diapositiva 1
	Número de diapositiva 2
	Número de diapositiva 3
	Número de diapositiva 4
	Número de diapositiva 5
	Número de diapositiva 6
	Número de diapositiva 7
	Número de diapositiva 8
	Número de diapositiva 9
	Número de diapositiva 10
	Número de diapositiva 11
	Número de diapositiva 12
	Número de diapositiva 13
	Número de diapositiva 14
	Número de diapositiva 15
	Número de diapositiva 16
	Número de diapositiva 17
	Número de diapositiva 18
	Número de diapositiva 19
	Número de diapositiva 20
	Número de diapositiva 21
	Número de diapositiva 22
	Número de diapositiva 23
	Número de diapositiva 24

