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全程助力科学研究突破
CAS SciFinder
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CAS致力于提高创新效率
CAS的数据和服务是基于对以往知识经验的回顾，对当代前沿研究的洞察，以及对未来发展趋势的前瞻

HINDSIGHT 

Connecting past discoveries
to build a better future

连接前人的发现，建设更美好的未来

INSIGHT 

Revealing unseen relationships that spark ideas and speed 
discovery

揭示能激发想法和加速发现的，未预见的联系

FORESIGHT 

Identifying trends and emerging opportunities to accelerate 
growth

确定加速增长的趋势和新机遇
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CAS具有最全面的学科连接内容合集
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CAS SciFinder覆盖的学科
- 生物化学：

- 农化产品管控信息、生化遗传学、发酵、免疫化学、药理学

- 有机化学各领域：

- 氨基酸、生物分子、碳水化合物、有机金属化合物、类固醇

- 大分子化学各领域：

- 纤维素、木质素、造纸；涂料、墨水

- 染料、有机颜料；合成橡胶；纺织品、纤维

- 应用化学各领域：

- 大气污染、陶瓷、精油、化妆品、化石燃料、黑色金属、合金

- 物理、无机、分析化学各领域：

- 表面化学、催化剂、相平衡、核现象、电化学
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CAS科学家的智力标引

Data pre-
repository

1990
Smith, M.

anthracene

Androst-4-en-3-one, 
17-hydroxy-17-
methyl-, (17β)-

CAS科学家利用人类智慧对公开内容进行揭示，使相关信息更容易被挖掘
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CAS解决方案与服务

DISCOVERY
发现

INTELLECTUAL 
PROPERTY
知识产权

CUSTOM
SOLUTIONS
定制服务

CAS SciFinder 
Discovery PlatformTM

Get discoveries to market faster and 
optimize margins by giving researchers 

the information they need

STN IP 
Protection SuiteTM

Ensure that your intellectual property is 
protected and find opportunities to 

extend into new markets

CAS Custom
ServicesSM

Customized data, analytics and insights 
to maximize the value of information 
assets and fuel digitalization success
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检索界面
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文献检索

 文献检索方法

- 主题检索

- 作者名检索

- 机构名检索

- 文献标识符检索

- 期刊名称和专利信息（公开号，申请号等）

- 从物质，反应获得文献

 检索策略推荐

- 关注某特定领域的文献：主题检索

- 关注物质有关的文献：先获得物质，再获得文献

- 关注某科研人员的文献：作者名检索

- 关注某机构科研进展：机构名检索
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文献主题检索
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文献结果候选项
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文献结果分析
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文献检索结果分析：CA Section Title

电化学、放射及热能技术

电现象

表面化学和胶体

硅酸盐

电化学

工业无机化合物

塑料制备和加工

普通物理化学

织物和纤维
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通过Index Term，可纵览或精炼研究点信息

碳纳米管

超级电容器

能量储蓄

蓄电池

电容

能量储蓄系统

电流-电位关系

纳米粒子
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也可通过Refine，筛选感兴趣的主题、作者、
机构等

例如：蓄电池
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通过Categorize，可精准获取特定的研究信
息
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通过Technology，精准获取制备的能源&燃
料，材料&产品等信息
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可通过Refine, 筛选专利文献
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点击文献标题，可获取文献详情
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文献详情
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文献详情

23

重要的物质列表

标准概念词列表

物质功能描述

定位信息

学科领域

物质CAS RN, 
物质名称
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无缝连接进行新的检索
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文献检索小结：

• 主题检索时，使用介词 in, with, of 等作为连接词

• 跟据检索要求选择合适的候选项

• 通过SciFinder 的Analyze/Refine功能来缩小检索的范围

• 使用Categorize可以让系统来实现自动分类

• 充分利用文献详情中增值标引信息
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物质检索的方法

 物质检索方法
—结构式检索

—分子式检索

—理化性质检索

—物质标识符检索：化学名称，CAS RN

 物质检索策略推荐

—有机化合物，天然产物：结构检索

—无机物，合金：分子式检索

—高分子化合物：分子式检索和结构检索
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结构编辑器的使用
重要绘制工具注释

选择可变基团

自定义R基团

重复工具

取代位置可变

锁环工具

锁原子工具
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有机化合物:通式结构的绘制

R1 = C, O

要求：

1.两个环系不能与其他环（系）形成新的稠环（系）或桥环（系）；

2. 六元含氮环上可出现互变异构，比如烯酮；

3. 六元碳环上有一个F取代和一个五至六元的饱和或非饱和杂环取代。

杂环的1,3位为N原子，R1为C或O；

4.六元碳环上有且只有杂环和F取代，且连接位点不确定。
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根据分子式检索无机化合物

分子式输入需要遵守Hill排序规则:不含碳化合物,按元素符号
的字母顺序排列;分子式为含碳化合物时,则“C”在前；如有氢
则紧随其后,其它元素符号按字母顺序排在氢的后面

无机金属盐：金属离子和
阴离子间用点（.）分开
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根据络合物的结构来检索配位化合物
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根据配体结构和中心金属原子来检索配位化合
物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物

37
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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物质标识符检索

提示：
• 一次最多可输入25个物质。
• 每行一个物质标识符。

物质标识符包括CAS RN和化学名称，化学名称可以是通用名称、商品名、俗名。
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物质结果
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点击CAS RN获取物质详情
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专利Markush检索的意义
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专利中的物质表达
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专利中的物质表达方式

确定物质[Specific Substance]：

o具有表征数据的物质（一般为实施例中的物质，会被CAS Registry收录）

o专利中其他确定物质 （只有有充分的证据证明此物质存在，才会被CAS Registry收录）

 预测性物质[Prophetic Substance]：

o使用通式结构（CAS Markush)表示的预测物质，一个通式结构可以表示上百或上千个化学

物质 （会被CAS Markush数据库收录）

o通常，实施例中只表征Markush结构中的部分物质，更大量的结构则被隐藏在Ｍarkush结

构中，受到保护
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绘制结构，并检索文献中报道的确定结构的
物质
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物质亚结构检索结果为零
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物质Markush结构检索

第一种是指除了所设置的可变基团外，
其他位位点默认锁定。
第二种是开放位点允许有取代

在SciFinder中进行Markush检索
（系统在进行Markush检索时，
将自动进行环锁定）
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Markush检索结果集：24项专利文献
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物质检索小结：

• 物质的检索方法汇总和适用性；

• 充分使用结构编辑器中的绘图工具，灵活绘制结构；

• 有机物、无机物、配位化合物和聚合物等物质的检索方法；

• 物质Markush结构检索，规避专利风险
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化合物制备信息的获取方法

方法1：基于物质名称和主题词获取到合成制备信息；

方法2：基于物质的CAS号检索合成制备信息；

方法3：在CAS REACT中获取到该结构的精确合成信息；

方法4：在CAS REACT中获取到该结构的精确反应信息、该结构的盐、同位素、

立体构型等合成信息。
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反应的检索方法

方法1：在文献检索Research Topic中输入preparation of 50-78-2或者
synthesis of aspirin进行检索
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反应的检索方法
方法2：检索物质后，在物质信息详情页面，可以由此物质获得制备
(preparation)相关文献或者产物为此物质的反应。
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反应的检索方法
方法3：也可以点击物质结构右上角的蓝色双箭头，点击
Synthesis this，获得相关反应
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反应的检索方法
方法4：在SciFinder反应检索编辑器中绘制结构，获得反应。
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结构编辑器：绘制反应工具

反应箭头

原子标记

官能团列表

角色定义

化学键变化
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反应前后物质中的原子标记

标记反应原料和产物中相同的原子



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

发生变化的化学键标记

标记发生变化的化学键
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精确结构反应检索：绘制反应式
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精确结构反应检索：查看反应结果集

分组，排序
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精确结构反应检索：查看反应结果集

点击Document，合并来自同一篇文献的反应；
点击Transformation，获得反应类型的分类。
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精确结构反应检索：查看反应结果集

排序：相关度，入库号，实验步骤，
MethodsNow, 步数，产率，发表年份
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精确结构反应检索：查看反应结果集

对于一步反应，可以点击
similar Reaction, 获取相似反应
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精确结构反应检索：获取相似反应

相似度限制：

Broad：仅反应中心相似

Medium：反应中心及附属原子和键

Narrow：反应中心及扩展的原子和键
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精确结构反应检索：查看感兴趣的反应信息

实验步骤
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亚结构反应检索: 绘制反应式

输入的反应物和产物
结构可以被修饰，但
母体结构不变

R1 = N, S
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亚结构反应检索：获得反应结果集
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亚结构反应检索：分析处理



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

亚结构反应检索：筛选处理

生物转化
催化反应
化学选择性
组合化学
电子化学
气相反应
非催化反应
光化学
放射化学
区域选择反应
立体选择反应
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亚结构反应检索：勾选反应类型
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亚结构反应检索：排除反应类型
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亚结构反应检索：筛选官能团
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利用SciPlanner设计拟合成反应路线

选择感兴趣的反应，点击send to SciPlanner

点击打开SciPlanner工作界面
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SciPlanner工作界面

点击拖拽至工作区
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SciPlanner工作界面

从结果中选择感兴趣的反应，
继续推送至SciPlanner

点击物质右上角的双箭头，
检索其合成方法
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SciPlanner工作界面

两个反应在同一工作窗口

继续拽至工作区

将相同的两个结构移动至重叠
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SciPlanner——设计拟合成的反应路线

合二为一的合成路线

导出设计的路线
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检索要求：

1. 反应物中含有羧基和酰胺基团；

2. 反应物种的羧基被还原为产物中的羟基；

3. 反应物中的酰胺基在反应后没有发生变化。

分析：
化学选择性反应可以使用non-participating 
functional groups来限定不参与反应的官能团。

片段结构的化学选择性反应
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绘制反应式
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可提前选择不参与反应的官能团

1. 点击高级检索；

2. 点击不参与反应官能团；

3. 选择酰胺amide。
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反应结果分组
点击Group by中的Transformation，显示反应类型
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Group by Transformation根据反应转化类型分
组

选择羧酸还原为醇的这类反应
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获得反应结果
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反应检索小结：

• 反应检索方法汇总与区分；

• 反应绘制工具的灵活使用；

• 反应结果的快速纵览及筛选，例如non-participating functional group；

• 反应结果分组：Group by Transformation/Document

• 相似反应的获取获得更多启发

• SciPlanner工具助于自定义设计拟合成反应路线
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谢谢关注！
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