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HINDSIGHT 

Connecting past discoveries
to build a better future

INSIGHT 

Revealing unseen relationships that spark ideas and speed 
discovery

FORESIGHT 

Identifying trends and emerging opportunities to accelerate 
growth



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

CAS



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

CAS

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 --CAS SciFinder

CAS Commercial Sources

>38.9万个独特的
备案、管控物质

每周更新
CAS REGISTRY

>2.5亿个物质
包括独特的有机物、无机物，
如合金、配合物、矿物质、

混合物、盐及序列
丰富的实验数据、预测

性质数据和谱图

每日更新

CAS Reactions

>1.3亿条单步、多步反应及
合成制备信息

内容涉及反应条件、产率、催化
剂、实验步骤等

每日更新

CAS Markush

>130万条可检索的
马库什结构

每日更新

CAS Reference 

& 

CAS Patents

>5,500万篇期刊，专利、学位论
文、图书、报告等。

64家专利授权机构的专利

每日更新

Medline

>3200万篇生命科学尤
其是生物医学方面的期

刊文献
>5,400种期刊文献

每日更新

CAS SciFinder是提供经CAS科学家人工标引内容的工具型解决方案。
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CAS

DISCOVERY

INTELLECTUAL 

PROPERTY

CUSTOM

SOLUTIONS

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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CAS SciFinder

https://SciFinder.cas.org

每个用户必须注册后才能使用
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CAS SciFinder

工具栏

文献检索

已保存的结果集

定题追踪

物质检索

反应检索
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CAS SciFinder --
▪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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Index Term
主题检索：植物中天然活性成份的抗癌研究

检索式： Nature Active Component with Anti Cancer

关键词之间用介词连接：in, with, of... 
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“Concepts”表示对主题词做了同义词的扩展；

“Closely associated with one another”表示同时出现在一个句子中;

“were present anywhere in the reference”表示同时出现在一篇文献中；

Index Term

只有253条文献吗？
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Index Term

文献筛选工具
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Index Term

Index Term

natural products, Pharmaceutical 

” ”
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Index Term

Natural Product with anti cancer

Index Term：

帮助用户了解涉及到的重要技术术语，并修正检索词更换检索词后，结果放大近60倍
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STN CAS Role



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

STN CAS Role



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

CAS Role
7722-84-1
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CAS Role
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CAS Role
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CAS Role
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CAS Role
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CAS Role
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CAS Role



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

Categorize

1. N- 123-39-7

2. N- 123-39-7
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Categorize

N- 123-39-7
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Categorize
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Categorize
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Categorize
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—CAS PatentPak

PatentPak

PDF

PDF PatentPak

SciFinder
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1. 主题检索时，使用介词 in, with, of 等作为连接词

2. 跟据检索要求选择合适的候选项

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

4. 利用Analyze-Index Term查看更好的关键词

5. 使用Categorize可以让系统来实现自动分类

6. 利用CAS Role解决问题

7. 检索思路：初检—浏览结果集—修正检索式或考虑相应的筛选策略—得到更准确的结果集
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CAS SciFinder --
▪物质检索方法

- 结构式检索

- 分子式检索

- 理化性质（物质属性）检索

- 物质标识符检索：化学名称、CAS RN

- 从文献或反应结果获得

▪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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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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CAS Markush

具体物质[Specific Substance]：

以具体化学结构陈述的特定物质，会被分配CAS RN
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CAS Markush

预测性物质[Prophetic Substance]：

• 使用Markush结构陈述的预测物质，一个

Markush可以陈述上百或上千个化学物质

• 被Markush结构包含，但未被实施或呈现

在表格、权利要求书或说明书中的结构，

不会被CAS分配CAS Registry Number

• Markush检索，能检索到通过结构检索检

不到的专利
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CAS Markush

Substance检索结果为0！
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CAS Markush

为了尽可能全面地获得公开的结构信息，需要同时进行Substance和Markush结构检索
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检索YAG: Ce3+复合物及相关文献

先通过物质标识符检索底物YAG

了解YAG的分子式，
主要是元素组成 Al、O、 Y
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画入所有原子，选择精确结构检索，随后选择单一组份
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人工通过列表上的比例判断目标物质，然后获取相关文献。

文献全吗？
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通过底物获得应用相关的文献
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用Ce限定文献
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该文中没有标引物质1947312-57-3，
却是我们需要的文献
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专利中仅仅以文字方式提到此物质
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已知起始原料的聚合物

（C8 H8 Br2 . C4 H6 O4）x

分子式检索后会得到同分异构体
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单一组分

聚合物
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已知重复单元的聚合物
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利用结构特征进行Refine，迅速查找需要的物质
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绘制好SRU后用亚结构检索

因为两段为开放状态

单一组分

聚合物
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含端基和SRUs的聚合物

(C2 H4 O)n C3 H6 O

SRU部分 两端部分
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杂化聚合物的检索：

检索由以下聚合物和2-丙烯酸（C3H4O2）聚合生成的聚合物

检索策略：分子式检索

(C3 H4 O2. (C2 H4 O)n C3 H6 O)x

SRU部分 两端部分丙烯酸
部分
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Block：嵌段聚合物

Graft：接枝聚合物
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后处理聚合物的检索：

检索对由2, 5-呋喃二酮和苯乙烯聚合而成的物质进行结构修饰的聚合物

检索策略：

1. 先检索由2, 5-呋喃二酮和苯乙烯聚合而成的物质，获得CAS登记号

2. 主题检索相应的CAS登记号加D

3. 如果有具体的修饰要求，可在topic中直接加入相应的词，

如：sulfonated xxxx-xx-xd，ester xxxx-xx-xd
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1. 选择合适的检索方式

2. 利用结构绘制工具合理扩大结构检索范围：R基团、可变基团、可变位置取代等

3. 利用结构绘制工具适当限定检索结构：环锁工具、原子锁工具、EZ构型限定等

4. 正确理解Exact、Substructure、Similarity检索结果集的意义和范围

5. 利用CAS Markush检索尽可能全面的获得结构的公开信息
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CAS SciFinder --

▪反应检索方法

- 结构式

▪常用获取方法

- 已知物质：由物质获取反应

- 已知文献：从文献中获取反应

- 精确结构反应检索

- 亚结构反应检索
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--

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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检索如下构型翻转的反应
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检索思路1：检索结构相似的物质，获得有参考价值的合成路线；

检索思路2：检索通式结构，获得有参考价值的合成路线；

检索思路3：先自行做逆合成反应分析，然后验证相关的反应。
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检索思路1：相似结构检索，获得有参考价值的合成路线
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检索思路2：通式结构检索，获得有参考价值的合成路线
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检索思路3：先自行做逆合成反应分析，然后验证相关的反应。



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

1

2
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反应1：

酰化剂为酸，不符合
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如何提高主产物的收率？
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2. 扩大范围进行检索

R1=C、N、O；R2=X、OH

1 .检索主产物

没有相关反应！



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

Similar Reaction：获得更多相关反应信息
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如何获得相关度更大的反应信息？
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Refine—Non-participating Function Group

进一步筛选选择性反应
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--MethodsNow

物质信息
名称
角色

实验过程

反应类型

MethodsNow

supporting

information
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1. 反应检索方法汇总与区分

2. 反应绘制工具的灵活使用

3. 反应结果排序：Group by Transformation/Document

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

5. 相似反应的获取获得更多启发

6. MethodsNow获取反应详情

7. SciPlanner工具助于自定义设计拟合成反应路线
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CAS Analytical Methods

• CAS Analytical Methods
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CAS Analytical Methods

Organic Compound Analysis: …

Organometallics / Inorganics: 

Pharmacology / Toxicology: …

Bioassays: / …

Water Analysis: …

Historical Analysis / Dating: 

Environmental Analysis: / / …

Agricultural Applications / Analysis: …

Food Analysis: …

Fuels / Geology / Biofuels: …

Miscellaneous: …

Water: …

Polymer: …
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CAS Analytical Methods www.methodsnow.com
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分析物

基质

方法分类

技术&仪器

年份
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所用材料、标题摘要、著录信息、仪器
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操作步骤和数据有效性验证
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CAS Analytical Methods

1.CAS Analytical Methods目前有13个大类，45个小类；某些子类属于多种方法分类；

2. 可通过关键词检索，或者浏览方法分类来获取分析方法结果；

3. 检索结果可通过分析物、基质、方法分类、技术&仪器，以及年份来纵览或精炼；

4. 所有的分析方法都可获取详情，包括所用材料、标题摘要、著录信息、仪器、实验条件、

操作步骤和数据有效性验证等信息；

5. 支持三种不同的分析方法之间的对照，以表格的形式清晰对比呈现所有的实验详情。
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• Windows 7以上用户建议升级IE到10以上，不支持IE7、IE8

• Chrome和FireFox浏览器在所有系统上的表现都优于IE浏览器

• 不建议使用360浏览器检索SciFinder，会被自动拦截相关功能或插件
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CAS SciFinder

请注意：
1.必须输入真实姓名和邮箱。
2.用户名必须是唯一的，且包含 5-15 个字符。它可以只包含
字母或字母组合、数字和/或以下特殊字符：
• -（破折号）
• _（下划线）
• . (句点）
• @（表示“at”的符号）
3.密码必须包含 7-15 个字符，并且至少包含三种以下字符：
• 字母
• 混合的大小写字母
• 数字
• 非字母数字的字符（例如 @、#、%、&、*）
例：abc@123

4.从下拉列表中选择一个密码提示问题并给出答案。
单击 Register（注册）。

登录学校图书馆网站找到CAS SciFinder数据库说明页，按照提示进行注册
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▪ 一人注册一个帐号

▪ 实名注册，请提供真实姓名信息（中文名用汉语拼音全拼）

▪ 不得过量下载（以电子形式存储不超过5,000条记录）

▪ 不得账号分享

▪ 不得将账号用于非学术研究
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▪ 确认账号密码是否正确

▪ 如果账号密码正确，请填写问题报告后联系图书馆或china@acs-i.org
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谢谢 !

china@acs-i.org

+86-10-62508026/27

www.cas.org

美国化学文摘社北京代表处


