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 SciFinder介绍 

 SciFinder 文献检索难点解析 

 SciFinder 物质检索难点解析  

 SciFinder 反应检索难点解析  
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 SciFinder介绍 

– 索引的价值 

– 增值的专利信息 

– CAS最新动向 
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 创建于1907年，简称“CAS” 

 美国化学会（ACS）的分支机构 

 密切关注、标引和提炼全球化学相关的科技文献 

 最早创立了《化学文摘》 

 总部位于美国俄亥俄州的哥伦布市 
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美国化学文摘社—Chemical Abstract Service 
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1907年，信息的汇集、管理发生了重大的变化 

 “化学文摘”创刊 

 当年编制近12,000条文摘 

 今天，CAS每年收录、创建来自期刊、
专利和其他已公开信息的文摘达到了100

余万条 
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威廉•诺伊斯 

(William A. Noyes) 
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CAS构建最高质量的化学数据库 
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U.S. Patent 

Office 

Patents, 

journals, web, 

catalogs, etc. 

 

 

 

 

CAS 

Scientists 
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CAS数据最具价值的内容—人工标引 
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Tips: 

1. 98%以上的文献，都经过人工标引 

2. 用Index Term标引文献中的重要技术术语 

3. 用CAS Registry Number®标引文献中的重要物质 

4. 用CAS Role标引文献中重要物质的研究领域 
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SciFinder对专利的加强 
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改写的标题和摘要: 

1. 更真实反映原文内容 

2. 明确指出专利的科技要点 

3. 翻译50多种语言的专利 
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SciFinder中的专利族信息的价值 
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 多种语言等同件（用户可以选择阅读自己母语的专利） 

 查看专利保护国家及未保护的国家市场 

 通过专利分类代码判断专利公开状态 

 发明专利保护的范围和规模 

 基本专利（被数据库索引的第一篇专利）及化学索引等同件 

 判断专利申请及是否需要申请专利的市场相关信息 
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CAS最新动向—解决方案 
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 CAS于2015年2月正式发布PatentPakTM 

 专利工作流程解决方案 

 极大节约用户在研究专利时的时间 

 快速查找定位专利中的关键化学信息 
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CAS最新动向—解决方案 
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 CAS于2016年2月正式发布MethodsNowTM 

 最大方法信息合集 

 来自重要的全文信息资源：CAS高质量标引、全新的、增值的方法 

 满足合成和分析研究工作者的需求 
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CAS最新动向—解决方案 

嵌在SciFinder中的合成模块 单独的分析界面 
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 SciFinder 文献检索难点解析 

– 利用Index Term修正检索词 

– 巧用CAS Role 

– 善用Categorize去除噪音信息 
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提 纲 
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文献检索方法 

 功能方面 
– 主题检索 
– 作者名检索 
– 机构名检索 
– 文献标示符检索 
– 期刊和专利名称 
– 从物质，反应获得文献 

 

 检索方法推荐 
– 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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利用Index Term选词 

主题检索：植物中天然活性成分的抗癌研究 

检索式： Natural Active Component with Anti Cancer 

关键词之间用介词连接 
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利用Index Term选词 

“Concept”表示做了同意词的扩展 

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

“were present anywhere in the reference”表示同时出现在一段话中 

只有134篇吗？ 
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利用Index Term选词 

后处理工具 
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利用Index Term选词 

Index Term基于内容的分析工具，发
现natural products, Pharmaceutical 

这个和天然活性成分很相关的词 

 

是否用这个词去检索，效果会更好 
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利用Index Term选词 

新的检索式： 

Natural Product with anti cancer 

更换检索词后，结果放大了70倍 
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STN中CAS Role 
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STN中CAS Role 
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巧用CAS Role 

查找纯化双氧水（7722-84-1）的文献 
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巧用CAS Role 

噪音信息 
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巧用CAS Role 



CAS is a division of the American Chemical Society. 

Copyright 2016 American Chemical Society. All rights reserved. 25 

巧用CAS Role 
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巧用CAS Role 
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巧用CAS Role 

浏览记录，判断是否符合要求 
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巧用CAS Role 

都是需要的文献 
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善用Categorize去除噪音信息 

检索文献： 

1. 去除N-甲基甲酰胺（123-39-7）的文献？ 

2. 用N-甲基甲酰胺（123-39-7）作洗脱剂的文献？ 
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善用Categorize去除噪音信息 

去除N-甲基甲酰胺（123-39-7） 
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善用Categorize去除噪音信息 

需要的文献 
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善用Categorize去除噪音信息 

噪音信息更多，如何去除？ 
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善用Categorize去除噪音信息 
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善用Categorize去除噪音信息 
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提纲 

 SciFinder物质检索难点解析  

– 快速获得物质的生物活性及靶点信息 

– 无机物及合金的检索 

– 聚合物的检索 

– 检索具有相同结构特征物质及专利文献 

– 如何判断结构的新颖性 
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• 功能方面 
– 结构式 
– 分子式 
– 理化性质 
– 物质名称，CAS No 

 

• 推荐的物质检索功能 
– 有机物、天然产物及衍生物：结构检索比较方便 
– 无机物、合金：            分子式检索比较方便 
– 高分子化合物：            优先分子式检索，其次结构检索 

物质检索方法 
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快速获得物质的生物活性及靶点信息 
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作用靶点 

生物活性 
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分子式书写规则—Hill 规则 

 单一组分物质： 

– 对于不含C的物质，按照字母顺序排序 

– 对于含C的物质，C、H写在前面，其他的按照字母顺序排列 

– 相邻的两个元素之间必须有区分号，即数字或者空格，倘若数字为1，那么可以用空格来
区分 

– 区分大小写 

 多组分物质： 

– 每一组分必须遵照单一组分物质的分子式来书写。 

– 不同组分之间的排序按照各组分的首元素的字母顺序排序，但是含C组分的一定排在不含
C的组分前面。用点将不同的组分分开 

– 倘若不同组分的首元素相同，则看元素数量多少，数量多的排在前面，若元素数量一样，
则按次元素的顺序排列。 
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无机物及合金的检索 
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无机物及合金的检索 
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检索铁、锰、镍合金 

合金物质以列表形式呈现 
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无机物及合金的检索 

检索参杂铁、锰、镍原子的合金 
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聚合物的检索 

41 

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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聚合物的检索 
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单一组分 

聚合物 
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聚合物的检索 
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已知重复单元的聚合物 
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聚合物的检索 
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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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聚合物的检索 
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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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聚合物的检索 

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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检索具有相同结构特征物质及专利文献 
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检索具有相同结构特征物质及专利文献 

48 



CAS is a division of the American Chemical Society. 

Copyright 2016 American Chemical Society. All rights reserved. 

  SciFinder结构编辑器 

重复基团工具 

 

 

 

 

铅笔 

元素周期表 

可变基团 

碳链工具 

选择工具 

旋转工具 

环锁定工具 

正电子 

橡皮 

常用基团 

R基团定义工具 

可变位置连接工具 

模版工具 

原子锁定工具 

镜面旋转工具 

负电子 

索套选择工具 

常见环，多元环工具 

C原子和单键恢复工具 

结构检索选择 

单双键，RS构型，不确定键定义工具 

结构和反应切换功能 
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检索具有相同结构特征物质及专利文献 
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检索具有相同结构特征物质及专利文献 
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检索具有相同结构特征物质及专利文献 

通过DT限定获得专利文献，保存 
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检索具有相同结构特征物质及专利文献 

与前一个结果集合并，得到完整的结果集 
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如何判断结构的新颖性 

新颖性：是否存在？是否能申请专利？ 

SciFinder相关物质库：Registry和Marpat 

检索方法：物质检索？Markush检索？ 

Step1 Step1 
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提纲 

 SciFinder反应检索难点解析  

– 反应的精准定义 

– 巧妙获得有实验步骤的相关反应 

– 反应信息太少时如何获得更多的反应信息 

– 利用SciPlanner做逆合成反应分析 

– 直接检索反应受限时如何处理 

– 案例分析 
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反应检索方法 
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 功能方面 

– 结构式 

 检索方法推荐 

– 已知物质：先查找物质，通过标准菜单获得相应反应 
– 已知文献：链接至文献中的反应 
– 扩展检索： 对单步反应获得相似反应 
– 扩展检索：对已知反应获得更多反应 
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反应位置标记工具 

反应箭头 

反应官能
团列表 

反应原子标
记工具 

反应角色工具 

SciFinder中反应定义工具 
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反应的精准定义 

检索符合以下要求的反应，硝基还原的情况下，做SUZUKI偶联 
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反应的精准定义 

符合要求的反应 
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反应的精准定义 

不符合要求的反应 
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反应的精准定义 
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巧妙获得有实验步骤的相关反应 

该还原反应如何操作？ 
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巧妙获得有实验步骤的相关反应 

聚焦反应关键部位，查找相似反应 
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巧妙获得有实验步骤的相关反应 

通过Refine获得单步反应后选取有实验步骤的反应 
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获得全面的反应信息 

查找合成Daclatasvir的反应 
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获得全面的反应信息 

获得的附加反应不是完整反应 
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获得相关的反应信息 

反应信息太少，通过Similar Reaction

获得更多反应信息 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

通过物质标准菜单获得合成反应 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

点击小图，按住鼠标左键拖入左侧编辑栏 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

通过物质标准菜单获得中间体的合成反应 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

选择合适的反应，发送至SciPlanner 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

拖动相同物质之一直至两个红框重合 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

重复以上步骤直至原料易得 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

选中相应反应的编号，获得相应的文献 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

选中相应文献 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

选中相应文献，发送至SciPlanner 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 

同法获得所有需要的文献，列在相应的反应下方 
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SciPlanner在逆合成反应分析中的应用 
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直接检索反应受限的处理 

检索如下构型翻转的反应 
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检索要求： 

– 某个结构中包含环和Cbz，环上存在Br或者I  

– 寻找脱Cbz的一步反应，而环上卤素不脱掉 

 

 

案例分析 

定义困难： 

如何定义这个环系，杂环？C环？ 

Cbz和环的连接方法 
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案例分析 
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案例分析 

存在我们想要的结果集 
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案例分析 

存在大量的环与Cbz不
在一个结构上的反应 

如何去除？ 
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案例分析 

这种类型的反应，

需要先去检索和反

应相关的物质 
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需要定义为单一组分和具备

反应物或试剂角色的物质 

案例分析 
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获得所有的可能的反应物，并获得

这些物质作为反应物的反应 

案例分析 
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这里的反应中的反应物都包含要求的结构，

这时需进一步把产物限定进去。 

案例分析 
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先限定反应步数
为一步反应 

案例分析 
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再做反应中心限定，沿用之前的定义 

案例分析 
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都是我们想要的反应结果 

案例分析 
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SciFinder中的检索思路 

1. 初步检索 

2. 浏览结果集，判断是否符合要求，利用系统工具限定结果 

3. 修正检索式，再次检索 

4. 浏览结果集，判断 

 

 



CAS is a division of the American Chemical Society. 

Copyright 2016 American Chemical Society. All rights reserved. 93 



CAS is a division of the American Chemical Society. 

Copyright 2016 American Chemical Society. All rights reserved. 

94 

美国化学文摘社北京代表处 

010-62508026 

china@acsi.info 
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谢 谢！ 

95 

朱传娴 

高校客户顾问 

hzhu@acsi.info 


