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Solid-state NMR analyses demonstrate that verbenol is a mixture of polymorphic materials
containing two distinct lattice types. The major crystalline component, characterized by X-
ray, consists of three molecules per asymmetric unit. The minor form contains four molecules
per asymmetric unit but crystals suitable for X-ray analysis are unavailable. The minor
polymorph is metastable and may be converted to the major form by melting and cooling to
resolidify. Experimental and ab initio computed chemical shift tensors are compared to

demonstrate that most of the structural variations in both polymorphs arise from differences
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dihedral angles near either 607 or 180°. Previous studies on similar compounds show that April 19, 2000
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Introduction

Facebook

umber of forms known for a given -~
compound is proportional to the time spent in research on that compound”. 2 Most X-ray and

solid-state NMR studies tend to focus only on a single polymorphic form. 2

Delicious

Interestingly, many molecular solids are composed of multiple conformations of similar energies.
These conformational isomers form either multiple conformationally distinct lattice typesin a
solid mixture or crystallize with two or more conformations within a single unit cell. This laté
case yields single crystals containing multiple molecules in the asymmetric unit. Such crystals
are readily characterized by diffraction methods. It has been determined that 8.3% of all
compounds 2 and 40% of aleohol crystals 2 in the Cambridge database have more than one redes SOCiaIeS
molecule in the asymmetric unit. However, even the availability of a X-ray structure from a

Compartir en

single crystallite is no guarantee that the bulk solid does not contain a mixture of polymorph
forms. Crystallographers typically select the best crystal from a mix and thus may choose only
one representative of a set of mixed crystallites. Evidence for this proposal is found in solid

1,3,5-tdamino-2,4,6-trinitrobenzene. The published crystal structure is centrosymmetric but
the bulk solid exhibits second-order harmonic generation, a property of noncentrosymmetric
solids. £ One explanation is that the crystal used in diffraction was atypical of the bulk solid.
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patterns for the 2 sp? carbons, C2 and C3.

3 Figure 1 Structure of verbenol.
Ty

Figuras

: Figure 2 A comparison of the isotropic 2C spectrum before (bottom) and after
Ver Ia i (top) thermal annealing. The top spectrum was produced by both slow and
o :'- rapid cooling of the melt as well as drying from a variety of solvents. Peaks
|magen con between 140 and 150 ppm arise from C2 while those near 120 ppm are due to
5 : C3.

mayor
resolucion

Figure 3 Spinning sideband patterns for C2 and C3 showing the similarity of tensor
patterns obtained for the individual isctropic lines of a given carbon. The six

distinct lines for each carbon arise from only minor conformational variations in the
solid-state molecules.

The narrow isotropic lines support the view that verbenol is composed of a mixture of different
crystalline forms rather than an amorphous mixture, This position is further strengthened by
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Busqueda rapida usando palabras clave de su tema de busqueda

Frases literales
Operadores boleanos
Paréntesis

Comodines (Wildcards)
Proximidad

Busqueda aproximada

Plurales and Derivaciones
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Frases Literales

Uso de comillas en la bdsqueda para documentos que contengan un palabra o frase
exacta

”salt marsh”
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Operadores boleanos AND, OR, NOT

AND busca en documentos que tengan ambas palabras

No es necesario usar AND, se aplica automaticamente en toda busqueda basica
biodiversity AND salt marsh = biodiversity salt marsh

OR busca documentos que continen al menos uno de los dos términos

Biodiversity OR salt marsh
encuentra documentos que contienen sélo biodiversidad
encuentra documentos que contienen sélo marisma de agua salobre, y
encuentra documentos que contienen ambas, biodiversidad y marisma de agua salobre

NOT busca documentos que no contengan el término dado

biodiversity NOT salt marsh
Encuentra documentos que contengan biodiversidad pero NO marisma de agua salobre
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Parentesis

Use paréntesis para agrupar términos y operadores boleanos

Las expresiones dentro del paréntesis se evaltan primero.

“salt marsh” AND (biodiversity OR “species diversity”)

Encuentra documentos que contengan ya sea biodiversidad O “diversidad de especies” Y “marisma de
agua salobre”

Sin paréntesis los resultados son documentos que contienen ambas, “marisma de agua salobre” y
biodiversidad O documentos que contienen “diversidad de especies”
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Plurales y Derivaciones

La busqueda por palabras claves usa automaticamente plurales y derivaciones

no se requieren caracteres especiales
encuentra ya sea el singular o plural del término

La derivacién encuentra términos con inicios similares pero diferentes sufijos

No automatico para Frases Literales
Plurales — agregar el simbolo &
“diversity&” = divresity y diversities

Derivaciones — agregar el simbolo #
“marsh#” = marsh, marshes, y marshland
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Comodines (wildcards)

Construye busquedas con términos de busqueda parciales

? Empata cualquier caracter
I?7st = last, lest, list, etc.
200? = 2000 hasta 2009
* Empata a cero 0 mas caracteres
duoden* = duodenal, duodenectomy, etc.
p*diatric = pediatric, paediatric, etc.
Los comodines no pueden ser usados en ciertas circunstancias

Al inicio de un término se genera un error

En una frase literal se ignoran
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Blusqueda Aproximada

Para construir una busqueda que incluya un término que pueda tener diferentes ortografias, use

la tilde ~

dostoyevsky~ regresa al documento que contiene las variantes

dostoevsky, dostoievski, etc
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Busqueda avanzada con otros criterios con Busqueda Avanzada

El vinculo de Busqueda Avanzada aparece debajo de la seccion de busqueda rapida, en el
extremo superior derecho de cada pagina del sitio de BioOne

Las opciones de busqueda por criterio se encuentran en la columna izquierda de la pagina de
Busqueda Avanzada Y de la pagina de Tus Resultados de la Busqueda
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Opciones de Busqueda por Criterio

Autor: buscara tanto el nombre como el apellido del autor del articulo (no usa ni derivaciones
ni plurales)

Titulo del Articulo o del Capitulo
Resumen: busca en el texto del resumen del articulo o capitulo
Texto Completo: busca texto que se encuentre en cualquier lugar del articulo o capitulo

DOI: DOI, o digital object identifier, es un hilo Unico y permanente de caracteres asignado
para la identificacion del contenido en linea

Capturas de Figuras & Tablas: busca cualquier captura asociada a imagenes, figuras y tablas
en el articulo
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Opciones de Busqueda por Criterio

Refinar por Seleccionar Titulo(s)

Designa si los resultados obtenidos deben limitarse a una o mas publicaciones de BioOne
Presione la tecla CNTRL o COMMAND para seleccionar multiples titulos

Refinar por Rango de Fechas

Limite su busqueda a articulos publicados entre determinadas fechas o afios
From selecciones de mes y afio indica qué tan atras quiere que se haga la busqueda
To selecciones de mes y de afio no buscara fechas de publicaciones mas recientes a su seleccion
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Blsqueda en el historial

Todas las busquedas de su sesion actual aparecen en el menu que se despliega debajo de la
seccion de Search History

Para ver los resultados de una de sus busquedas use la lista que se despliega y haga una
seleccidn

Il considere que la lista SOLO aplica para su sesion actual — el salir o cerrar el buscador borraré su
historial de busqueda de esta lista
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Suscribase para obtener una Cuenta BioOne

Guarde Busquedas
Tabla de Alertas de Contenidos
Alerta de Citas

Articulos Favoritos
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Funciones mas especializadas

Traduccion de Google
Acercamiento de Alta Resolucion
Busqueda de Citas

Articulos mas citados

Articulos mas leidos
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SciFinder

ciFinder*

The choice for chemistry research.™
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SciFinder

Herramienta de busqueda de CAS que permite
recuperar y analizar, desde una sola plataforma, la

Informacion de las
CAS.

Temas: Quimica
Fisica
Biologia
Ingenieria
Medicina
Agricultura
Materiales
Microbiologia

Iferentes bases de datos de

Nanotecnologia
Farmacia

Textiles
Tecnologia Nuclear
Toxicologia
Geologia

Y muchos maés..
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Bases de datos

Sustancias Referencias de CAplussM
co. G e >37M_de patentes iournals. conferencias, etc
Quimicas >
. | CHEMCATSs®
N s « > * CHEMCATS ofrece informacion sobre quimicos
* Q comercialmente disponibles y sus proveedores: CAS
* A Registry Number®, informacion del proveedor, cantidad
CAS REGISTRYSM 1?61 y precio.
» >72M de sustancias organicas e ; * >69M de productos comercialmente disponibles
inorganicas unicas « > ¢ >21M de sustancias Unicas
* >64M de secuencias SciFinder * { - >880 proveedores de quimicos de todo el mundo
» >4B de valores de propiedades * A - >1,005 catalogos quimicos
CHEMLIST® . lzbjztuallzadacada semana con informacion no anterior a
» >297Kmil sustancias quimicas reguladas MESEeS.
inventariadas

Marl§ « 1980sal presente
* >99 . 13inventarios ,

repy - Actualizadacada semana
Ol ST eTaTE S T PuTeTITS ladal
» Cobertura desde1961

» Actualizadaa diario

CASREACT®
» CAS ofrece informacion sobre racciones:
— Diagramas de estructura para reactantes y reagentes
— CAS Registry Numbers”® para todos los productos, reactivos, productos,
catalizadores, solventes for all reactants, products, reagents, solvents, and catalysts
— Condiciones de reaccién deatalladas
— Procedimientos experimentales
» >51.9M de reacciones simples y de multiples pasos
» >13.6M de preparaciones sintéticas
 Cobertura desde 1840

» Condiciones de reacciones desde 2003
* Actualizada a diario
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Ir a https://scifinder.cas.org/

0 http://www.cas.org/

0 http://www.conricyt.mx/index.htm

www.ecorfan.org

Login ID

NBWEB100
NBWEB101
NBWEB102
NBWEB103
NBWEB104
NBWEB105
NBWEB106
NBWEB107
NBWEB108
NBWEB109
NBWEB110
NBWEB111
NBWEB112
NBWEB113
NBWEB114

Password

043Vv820
043Vv837
043Vv853
043V869
043Vv886
043Vv902
043Vv919
043V935
043Vv951
043V968
043Vv984
043Vv001
043V017
043Vv042
043Vv058
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Holdings

Colombia Guatemala

Cameroon Democratic
El Sahvador  Republic

Taiwan  of Congo

Micaragua Paraguay


mailto:contacto@ecorfan.org
https://twitter.com/ecorfanc
https://www.facebook.com/ECORFAN-M%C3%A9xico-S-C-717112418391483/
mailto:contacto@ecorfan.org
https://scifinder.cas.org/
http://www.cas.org/
http://www.conricyt.mx/index.htm

RENIECYT

@@ Registio Nacional dz Instituciones

SciFinder- Pantalla Principal o COMCT

Explore w Saved Se Preferences | SaFinder Help v |EFITS

Preferencias de ™ Welcome Adriana Beltran

mi Cuenta SAVED ANSWER SETS @
® AyUda (inCIUye Autosaved Reference Set
antibiotic residues on dairy products tUtO r i a‘ I eS) s

Create Saved Answer Sets

HRefFFReMcEs. = — 1

Research Topic

Author Name

Company Mame

Document Identifier
Journal

Fatent

Tags

r of aromatic compounds

View All | Import

KEEP ME POSTED @
Electrochemical Reactions

Jan 18, 2014(33)
Dec 14, 2013(1)

Para realizar una
busqueda dar click View Al

Markush en la opcion

Molecular Formula

Froperty deseada
Substance Identifier

SUBSTANCES

Chemical Structure

& REACTIONS

. Contact Us | Copyrights and Trademarks
Feaction Structure Copyright © 2014 American Chemical Society. All Rights Reserved. | RICP& 130135605
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Explore References

Tema

Autor
Compania ) l
|dentificador de Documento "

Journal b O
Patente -

Etiquetas (personal)
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|_I:|=:|;D,-i_dal_5 E;E‘;E::mnsg::ﬁ Mexico Colombia Guatemala
Mexico State, 55120 chu-de Bolivia Cameroon
Phone: +52 | 55 6159 2296 WWW.ecorfan.org Spain El Sahvador  Republic
Sk}’p-.E: BT Ecuador Taiwan of Congo
E-mail: contactoi@ecorfan.org

Facebook: ECORFAN-Mivico 5. C PE ru

Twitter: @EcorfanC

Democratic

Micaragua Paraguay



mailto:contacto@ecorfan.org
https://twitter.com/ecorfanc
https://www.facebook.com/ECORFAN-M%C3%A9xico-S-C-717112418391483/
mailto:contacto@ecorfan.org

RENIECYT

i CONACﬁ

ECORFAMN-México, S.C.
143 — 50 ltzopan Street
La Aorida. Ecatepec Munidpality
Mexico State. 55120 Zipcode
Phone: +52 | 55 6159 2296
Skype: ecorfan-mexico.s.c.
E-mail: contactoi@ecorfan.org
Facebool: ECORFAN Mexico 5. C
Twitter: @EcorfanC

Explore References

La interfaz de busqueda permite el uso de frases (limite hasta 5
palabras)

Se pueden utilizar paréntesis para indicar los sinOnimos de un concepto
en particular.

Se pueden utilizar “comillas” para encontrar conceptos exactos.
Permite el uso de operadores Booleanos: OR, AND, WITH, NOT
Emplea CAS RN en la basqueda por tema

SciFinder tiene un Thesaurus y un diccionario de sinGnimos.

Holdings

Mexico  Colombia Guatemala

Bolivia Cameroon _
Democratic

www.ecorfan.org Spain  Esavador  Republic

Ecuador Taiwan of Congo

Pe ru Micaragua Paraguay


mailto:contacto@ecorfan.org
https://twitter.com/ecorfanc
https://www.facebook.com/ECORFAN-M%C3%A9xico-S-C-717112418391483/
mailto:contacto@ecorfan.org

RENIECYT

Registro Nacional d Instituciones

ECORFAN

Explore References T

ScikFinder Smarts

Término de Busqueda Términos Asociados
Sinonimos incluyendo términos controlados - Paracetamol, Acetaminofen
Formas alternativas - Freeze, froze, frozen, freezing

- Waste water, wastewater
- Antibacteriano, anti-bacteriano

Formas con plural irregular - Woman, women

- Ox, oxen

- Mice, mouse, mousse

- Half life, half-life, halflife, halflives, half live, half lives,
halflive, halflives

Abreviaciones de CAS - Oxidation, Oxidn

Escritura Americana y Britanica - Synthesize, synthesise

Regras de trucagem para recuperar palabras empezando por - Palabras terminadas en -tion con una raiz de por lo menos 5
palabras de tronco comun letras son truncadas (depletion — deple?)- Palabras que

contienen -able, -ed, -ing como sufijos son truncadas (solvable
— solv?)- Palabras que contienen -e al final son truncadas

« (disease — diseas?)
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Explore References — Busqueda

Blusqueda simple por tema: escribir el termino o
frase (no son necesarios booleanos ni simbolos)

REFERENCES: RESEARCH TOPIC @ |

Examples:
The effect of antibiotic residues on dairy products
Photocyanation of aromatic compounds

= Advanced Search
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Explore References — Busqueda avanzada

REFEREMCES: RESEARCH TOPIC @

o Solo disponible para
_— busqueda por tema

|

Bheiays Shoner

Publication Years I
Sxmmples: 1995, 19951993, 1995, -1935

Delimitar por:

Document Types Bicgraphy Histarical

Book Journal ~

Clinical Trial Letter n O S

Commentary Patent

Conference Preprint -

Drissertation Report T

Editorial Rawizw I p O e
Languages Chiness Japansss

= documento

French Russian

German Spanish

Ttalian Idior],.]a
Author Last Mame = First Middl=

| | |

Company I

Examples:

Autor
Compaiiia
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Explore References — Resultados i

Me aparecen varias opciones (depende del termino
buscado):

Frase exacta

Con ambos conceptos relacionados

Con ambos conceptos en cualquier parte de la referencia
Sélo el primer concepto
Sélo el segundo concepto

select All Deselect All

0 of 5 Research Topic Candidates Selected

eferences were found containing "adverse effects of quinine" as entered.

107 refere e found containing the two concepts "adwverse" and "quinine” closely associated with one another.
1255 references were

1733853 references were found s SE"E‘CCiOnO ml
27906 references were found containing th preferencia y CliCk en
“Get References”

were present anywhere in the reference.
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Explore References — Pagina de Resultados " comer

Preferences | SdFinder Help +

Wilolereme 8 A Bl

Print Export

Titulo del documento
—ara ir a los detalles dar ——
click e

Refine | Categorize =0 e — ‘
. e AV e Pucc0 s3lvar mi bisqueda

Analyze by: @

Author Name '| O 1. y A ic druf i ish vi 0 eXpOrtarla en formato
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