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Buts

Vous familiariser avec SciFinder, Reaxys, Chemspider,
PubChem:

* Contenus

* Droits

* Principes de recherche d’information

* Perspectives (lA...)

Dépendant de l'intérét:
* Gestion de bibliographie
* Finir avant 18h?
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SciFinder: enregistrement obligatoire

Créer un compte avec une adresse EPFL sur
https://scifinder.cas.org

En cas d’acces hors de 'EPFL (y.c. 4G/5G): VPN

Alain Borel &
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Recherche d’information : concepts de base

U: Universe
R: records you will consider Relevant
Q: records found by your Query

Alain Borel o
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SciFinder

Good Afternoon, Alain

© Ssubstances A Reactions B References W Ssuppliers

Search by Keyword, Substance Name, CAS RN, Patent Number, PubMed 1D, AN, CAN, and/or DOI.

Retrosynthetic Analysis e%e Search CAS Lexicon Search CAS Sequences
[ ]
Make reaction plans with > 4 Build powerful searches using @ Query BLAST, CDR, and Motif

conditions, yields, catalysts, ; L CAS concepts, chemical
and experimental proceduras. & - classes, and taxonomy.

algorithms for nucleotide and
protein based sequences.

Alain Borel

N rorvou (ED

CAPIlus: > 59 mio de référence (livres, conférences, brevets); 1'500 journaux complets des 1907 (50’000 titres plus
ou moins couverts), 180'000 réferences avant 1907. (+1.5 mio de 2022 a 2023, pas de nouveaux chiffres 2024 ou

2025)

ChemZent: références historiques 1830-1969 (traduction en anglais)

Registry: > 219 mio de composés (+15 mio entre 2023 et 2024, pas de nouveaux chiffres en 2025)
CASREACT: > 150 mio de réactions (pas de nouveaux chiffres en 2025)

Catalogues de produits

MEDLINE: 5200 journaux dés 1950, > 33 mio de références
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Recherche de structures: differents types

Alain Borel =~

* Structure exacte

* Sous-structure: le fragment fait partie d'une structure plus grande

* Similarité: autorise le remplacement d'atomes ou de liaisons

* Structures de Markush: contiennent des groupes genériques (-R, -X,
etc.) ; la recherche trouve des brevets au lieu de composeés

=> principe: recherche d’un type d’information (publication,
structure ou réaction) supportée par des filtres
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Trop de structures dans Scifinder?

* Utiliser des fragments plus detaillés

* H explicites ou?lock atoms|pour éviter les
substituants indésirables

*Lock rings

* Utiliser les filtres (substance role, Refine, etc.)

Alain Borel o
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Reaxys

Beilstein: chimie organique (175
journaux; dés 1771), 8'000'000
COMpPOSES.

Alain Borel

Gmelin: chimie minérale (62
journaux; des 1772), 2'200'000
COmMposes

Reaxys Quick search  Query builder ~ Results  Synthesis planner  History

nnnnn

ssssssssssss

\\\\\\\\\\\\\

aaaaaaaaaaaaaaaaaaa
Drag & Drop to build a new query

ooooo

nnnnnnnn

Bibliography

o)

lalalelclelclel<clcls

+ nouveaux contenus (Patent Chemistry
database, PubChem...)

=> 283 mio de composés (+23 mio), > 73 mio
de réactions
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Reaxys: enregistrement facultatif

Certaines fonctionnalités nécessitent un compte
personnel

Acceés hors de 'EPFL (y.c. 4G/5G): VPN

Alain Borel
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Recherches par propriétés dans Reaxys

Reaxys contient > 500 mio de faits expérimentaux
=> possibilité de recherches trés pointues

Composeés contenant au moins un I o
atome d'uranium B .
-+ U .
Etudié par des calculs quantiques F—

+

Etudie par RMN ' '

+

Point de fusion > 100 C

-
—y

Alain Borel
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Recherche de réactions

¢ Structure Editor

N | T B = m™ (7] Q |wow| & ) )
Drawing Editor:

/ ’ "-:_f-: Drag the reaction arrow to specify reaction direction. ' o

Atom %:&:II’T - @ Reachbion

o ] () Markush
—x . =R <
1-4 <l
=

Get reactions where
the structure(s) are:

@ vif1le s 2 04

=
() variable only at the
| | i spedified positions
as (*) Substructures of
;( - more complex structures
Y
c lc|/H o s N P c B F I si
e el — = -y =2 o EZ
L \1| |;|_ & e == = Cancel
0|0 o o™

A priori simple: fleche de réaction entre les reactants
et les produits

=y
N

Alain Borel
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w

Trop de réactions dans Scifinder?

©

—

o

m

£

4}

- X -

CAS Draw <

D 3 T A = +« B B © & B 7?7  EnteraCASRegistry Number, SMILES, or InChl... T@,
By Click a rin tem to block it from further ring fusion. Click a chain to block it from ring formation. X
& iw g Sys g 4
s 7
=8 Et
A

X R

cular Formula: C11HqsN (161.25)

@ X 2

Zoom: 100%

|abandonné |

*|Map atomg: associe les atomes des reactants avec ceux des produits
*|Mark bonds} spécifie les liaisons des réactants qui seront rompues ou celles des
produits qui seront formées

. |Functiona| groups:lignore +/- |la structure, recherche des réactions qui transforment un
groupe fonctionnel choisi dans une liste en un autre

o0
~

m Bibliothéque



chimie

05.2025 / Outils de recherche d'information en

Recherche de reactions dans Reaxys

OH
OH

CHs

H,C

Recherches de structures et de réactions similaires a
Scifinder, mais menus différents

Alain Borel
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Combinaisons de résultats : Scifinder-n

Alain Borel

Combine Saved Reference Results

O

Select a Combine Option: € Return to Result Type

@ D)

Intersect Subtract

Learn More About Combine
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Propriétes: autres sources possibles

* CRC Handbook of Chemisty and Physics

* NIST Chemistry Webbook
http://webbook.nist.gov/chemistry/

* Springer Materials http://www.springermaterials.com

Alain Borel
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Chemspider i

Alain Borel

> 120 mio de structures

Aggregation de sources variees (catalogues, bases

cheminformatiques + input communautaire, cf. https://www.
chemspider.com/Datasources )

Projet indépendant repris par la Royal Society of Chemistry;
beaucoup plus ouvert (Ul + RSC Compounds API)

Acces libre et gratuit
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PubChem :

Alain Borel

~ 119 mio de structures (+1 mio)

Développé par la National Library of Medicine (NIH, USA), aggregation de
sources (catalogues, editeurs scientifiques, agences gouvernementales... )

Liens avec les publications (PubMed) fournis par des tiers (ex. IBM):
Kim, S.; Thiessen, P. A.; Cheng, T.; Yu, B.; Shoemaker, B. A.; Wang, J.;
Bolton, E. E.; Wang, Y.; Bryant, S. H. Literature Information in PubChem:
Associations between PubChem Records and Scientific Articles. J
Cheminform 2016, 8, 32. https://doi.org/10.1186/s13321-016-0142-6.

Acces libre et gratuit
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Tendances actuelles

* Reétrosynthese
* |A
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Rétrosynthese :

Evolution logique des bases de données de reaction: conception de
plans de synthese. SciFinder et Reaxys sont en compétition pour le
developpement de cette fonctionnalité. Chronologiquement :

Alain Borel

* [2009] Reaxys Synthesis Planner (selection de reactions par
I'utilisateur)

* [2011] Scifinder SciPlanner (reactions et autres informations stockees
dans un document general)

* [2020] Scifinder-n “Create Synthesis plan”

* [debut 2022] Reaxys Predictive Retrosynthesis [pas disponible pour
'EPFL]

* [fin 2022] Scifinder-n Retrosynthesis Plan

* [20257] Interactivité dans les plans de Scifinder

=> tendance: aide a la décision, construction de résultats concrets

m Bibliothéque
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Et 'lA dans tout ca ? i

Développment des fonctionnalités, particulierement pour la
planification de syntheses Exemple: Segler, M. H. S.; Preuss, M.;
Waller, M. P. Planning Chemical Syntheses with Deep Neural

Networks and Symbolic Al. Nature 2018, 555 (7698), 604—610. https://
doi.org/10.1038/nature25978. => Reaxys Predictive Retrosynthesis

Alain Borel

Recherche en langage naturel facilitée https://www.cas.org/solutions
/cas-scifinder-discovery-platform/cas-scifinder/upcoming-enhancemen
ts

Nouvelle concurrence: ChatGPT et autres LLMs

Schulze Balhorn, L.; Weber, J. M.; Buijsman, S.; Hildebrandt, J. R.; Ziefle,
M.; Schweidtmann, A. M. Empirical Assessment of ChatGPT’s Answering
Capabilities in Natural Science and Engineering. Sci Rep 2024, 14 (1), 4998.
https://doi.org/10.1038/s41598-024-54936-7.
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Modeles/motifs/patrons/templates/patterns/idioms

Alain Borel

En informatique, on traite souvent un probleme a I'aide de structures
reutilisables plus ou moins abstraites.

Pattern: arrangement caracteristique d’éléments reconnus comme
une bonne pratique en réponse a un probleme (FR: motif, modele)

Template: modele comprenant quelques éléments modifiables dans
une structure réutilisable (FR: modele, gabarit, patron)

ldiom: expression toute faite qu’on réutilise assez systématiqguement
dans un contexte donné (FR: idiome, idiotisme ;-) )
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Al & Patterns -

Conception de LLMs: https://eugeneyan.com/writing/lim-patterns/

Alain Borel

Prompt patterns: https://medium.com/@corraljrmiguel/21-prompt-patter
ns-you-should-know-636¢c931bba2a

Méthodologies plus élaborées, facilitees par des templates
ReAct (Reason + Act): https://www.promptingguide.ai/technigues/react

Reflexion: https://promptengineering.org/reflexion-an-iterative-
approach-to-lim-problem-solving/

AutoGPT: https://medium.com/@Jstnwrds
55/a-prompt-template-for-generating-autogpt-input-summaries-with-
chatgpt-a98388059673
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Exemples

ReACt:
https://claude.ai/share/b8a6cl1fb-6803-4092-8766-e277e857cfl6

Reflexion:

https://claude.ai/chat/d5595641-1979-4b75-964f-fc2f4b3375db

Alain Borel
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Votre avis nous intéresse

https://library-survey.epfl.ch/c/unkggkud

alain.borel@epfl.ch

N
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Alain Borel
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