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 如何高效获取反应详情（Synthetic Methods）

• 分析相关信息的获取 (CAS Analytical Methods)
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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内容合集--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解决方案与服务

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登录网址

https://SciFinder.cas.org

每个用户必须注册后才能使用



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

CAS SciFinder主界面

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检索--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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文献检索--主题

关键词之间用介词连接：in, with, of... 

主题检索： 老药新用治疗COVID-19

检索式：drug repurposing in COVID-19
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主题检索的候选项

“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；
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文献结果集的排序--Citing Reference

Citing Reference: 帮助找到最重要的文献

获取原文

文献筛选工具
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文献结果集的筛选--Analyze
本领域研究人员

本领域研究机构、
合作伙伴、竞争对手 期刊 涉及学科领域
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文献结果集的筛选--Analyze
Index Term：

帮助用户了解涉及到的重要技术术语，并修正检索词

选择感兴趣的内容，点击Apply
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文献结果集的筛选--Refine

Refine：帮助用户迅速获得需要的文献
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文献结果集的筛选--Categorize

Categorize学科分类功能，基于Index Term，根据大学科方向对文献进行自动分类。

羟氯喹

氯喹

瑞德西韦

洛匹那韦

利托那韦

法匹那韦

沙喹那韦

奈非那韦

Index Term 选中的Index Term
学科领域

主分类
学科领域

副分类
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药剂学文献信息检索策略
•Step 1: 由结构信息获取文献
•Step 2: 通过Catagorize系统分类功能筛选药剂学文献
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药代动力学文献信息检索策略
•Step 1: 由结构信息获取文献
•Step 2: 通过Catagorize系统分类功能筛选药代动力学文献
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药理学文献信息检索策略
Step 1: 由结构信息获取文献
Step 2: 选择analyze ，CA section title，Pharmacology，点击keep analysis
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药理学文献信息检索策略
获得体外实验文献的检索方法
Step 3: 选择refine，research topic，输入vitro
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文献结果集的保存
Save：保存在服务器上，

方便以后登陆查看，每

次可存1万条记录。

Export：导出至本地电脑。

Print：打印成PDF格式

Citation manager: 保存成RIS等格式，

可导入EndNote 等文献管理工具

Offline Review：保存成PDF，RTF等格

式，用于脱机浏览

查看文献详情
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文献结果详情--题录、摘要、索引

文献详情界面包括：
1. 标题
2. 摘要
3. 文献中重要的技术术语
4. 文献中重要的物质
5. 书目信息
6. 获得文献中的物质，反应
7. 参考文献
8. 链接原文

重要概念 重要物质
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专利工作流程解决方案



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

越来越多的新化合物倾向于首先通过专利公布
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CAS PatentPak

——专利工作流程解决方案：

点击Viewer，获取PatentPak Viewer
查看专利权属状态
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CAS PatentPak

——专利工作流程解决方案

在PatentPak Viewer中点击物质下面的灯泡，快
速定位到PDF文件中的物质信息

PatentPak浏览器

专利PDF文件

下载包含物质位置等信息的专利PDF文件

下载PDF文件



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

CAS PatentPak

——专利工作流程解决方案

也可实现PDF文件与
PatentPak Viewer互动
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CAS PatentPak

——专利工作流程解决方案

可在PatentPak Viewer中直接返回
SciFinder进行结构、马库什和反应检索

点击view detail，
直接查看物质信息详情
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CAS PatentPak

——专利工作流程解决方案

从PatentPak Viewer直接跳转到结构检索界面，同时无需绘制，系统
会自动将相应的结构直接导入到绘图面板，点击Search即开始
SciFinder检索，拓展新的研究方向
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节省您最宝贵的资源——时间

 即时获得来自世界上46家专利授权机构的逾1800万份专利PDF文件，且数量

持续增加

 专利族涵盖了多种语言

 通过CAS登记号获得物质在专利文献中的相关信息

 专利研究安全保密

 每日更新

 SciFinder检索功能中内置交互式浏览器

 每日更新

 SciFinder检索功能中内置交互式浏览器
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文献检索小结

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. 尝试将不同的Analyze/Refine功能组合起来用，会有更多的收益

5. 使用Categorize可以让系统来实现自动分类
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CAS SciFinder检索--物质检索
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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物质检索--标识符检索

提示：
1. 一次最多可输入25个物质。
2. 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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物质结果集

在SciFinder中，鼠标滑过物质，
即可打开物质标准菜单，获得与
物质相关的所有内容

点击CAS RN 获得物质详细信息
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物质结果详情

由物质获得文献，反应，供应商等信息
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物质结果详情—实验数据实验谱图
实验数据

实验谱图

预测数据

预测谱图
管制信息
生物活性指示剂

生物靶点指示剂

其他
CAS文献角色
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物质结果详情—生物活性

神经保护剂

胆碱酯酶抑制剂

抗阿尔茨海默病

认知促进剂

Bax蛋白

白细胞介素-1β

白细胞介素 6

肿瘤坏死因子-α
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物质检索--Property Explorer

寻找分子量在250-400之间的物质
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物质结果集的筛选--Refine

7855万多个结构，

如何筛选黄酮类物质？
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物质结果集的筛选--Refine

锁环工具：避免在被锁定的环结构上出现新的环结构
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物质结果集的筛选--Refine

从7855万多个结构中

筛选出19423个黄酮类物质
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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

物质检索--分子式检索
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物质检索--结构式检索
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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

物质检索--结构编辑器
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物质检索--精确结构检索

精确结构检索

通过CAS RN转换结构：
CAS RN: 50-36-2
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物质检索--精确结构检索

可卡因
盐酸可卡因

可卡因组合物

精确结构检索：

获得被检索结构的盐，混合物，配合物，聚合物等，被检结构不能被取代
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物质检索--亚结构检索
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物质检索--亚结构检索结果集

同位素

取代物

离子

稠环物质
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物质检索--亚结构检索结果集的限定

化学结构的再次限定

环锁定

原子锁定
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物质检索--亚结构检索结果集的限定

亚结构检索：

包括精确结构检索结果，及被检索结构的修饰结构
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物质检索--相似结构检索
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物质检索--相似结构检索结果

相似度越高，结构越相似

取代基位置变化
母体结构变化

取代基变化

相似结构检索：

获得片段或整体结构与被检索结构相似的结果，母体结构可以被取代，也可以被改变
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CAS Markush检索

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检索

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检索

Substance检索结果为0！
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CAS Markush检索

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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物质检索小结

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. 充分利用物质筛选项准确定位目标物质：Reaction Role、Reference Role等

6. 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检索--反应检索

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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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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反应检索--精确反应检索

精确反应检索
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反应检索结果集--排序

获取相似反应

浏览记录，发现很多反应来自同一篇文献，
通过Group by Document合并。
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扩展反应检索--获取相似反应

选择相似反应的相似限制：

Broad：仅反应中心相似

Miedum：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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按照反应类型排序

更精确的查找需要的反应
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反应检索结果集--筛选
获得特定物质做还原剂的反应



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

不用阅读全文，直接获得包含实验过程的反应记录

反应检索结果--Experimental Procedure
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反应检索结果--MethodsNow

MethodsNow中的实验详情不仅包含原文

中描述的实验内容，还包括supporting

information中涉及的实验内容

物质信息
名称、角色

实验过程

反应类型
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SciPlanner--设计合成反应路线

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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反应检索小结

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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大纲
• CAS及CAS SciFinder介绍

• 文献相关信息的获取策略

 文献检索方法

 文献结果排序、筛选和详情

 如何高效阅读专利文献详情(CAS PatentPak)

• 物质相关信息的获取策略

 常见的物质检索方法

 物质结果排序、筛选和详情

• 反应相关信息的获取策略

 反应的获取方法

 反应结果排序、筛选和详情

 如何高效获取反应详情（Synthetic Methods）

• 分析相关信息的获取 (CAS Analytical Methods)
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MethodsNow – CAS Analytical Methods

(www.methodsnow.com)

 Organic Compound Analysis: 天然产物分离分析，手性分离，活性药物成分及代谢产物分
析…

 Organometallics / Inorganics: 地质分析，无机物分析，金属有机化合物分析

 Pharmacology / Toxicology: 成瘾药物检测，有毒物检测…

 Bioassays: 生物探针，生物标定细胞实验，生物标定药物实验，生物医学材料分析，生物分子/
生物组织分离测定…

 Water Analysis: 阴阳离子分析，元素测定，痕量元素分析，废水分析，生物标记公共卫生分
析…

 Historical Analysis / Dating: 考古分析，同位素分析

 Environmental Analysis: 土壤/空气/水分析，农药残留分析…

 Agricultural Applications / Analysis: 除草剂分析…

 Food Analysis: 脂肪酸分析，脂肪酸酯分析，蛋白质分析…

 Fuels / Geology / Biofuels: 生物燃料分析，油气分析，石油产品分析，煤炭加工…

 Miscellaneous: 化妆品分析，爆炸物分析，纳米材料分析…

目前有13个大类，45个小类。某些子项目属于多种方法分类

http://www.methodsnow.com/
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MethodsNow – CAS Analytical Methods

(www.methodsnow.com)

登陆www.methodsnow.com

输入SciFinder的账号密码

http://www.methodsnow.com/
http://www.methodsnow.com/
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MethodsNow – CAS Analytical Methods

(www.methodsnow.com)

检索/高级检索

方法分类

历史检索

点击一个类别浏览
相关方法

点击“X”
删除检索历史

点击历史检索重
新运行检索

保存结果集

http://www.methodsnow.com/
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MethodsNow – CAS Analytical Methods

(www.methodsnow.com)

检索选项：关键词、分析物、基质、
方法分类、技术、CAS Method 
Number、期刊名

删除检索条件

增加检索条件

支持逻辑运算符：and, or, not

http://www.methodsnow.com/
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案例：高效液相色谱法测定血液中罗红霉素的含量

此处只需输入一个关键词即可
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结果显示
保存方法

导出方法

限定分析物、
基质、方法等
条件

典型分析方法标题格式：通过某技术手段在某基质中分析某物质

方法对比

查看方法详情
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结果显示
实验材料

设备条件

文献信息

实验步骤



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

结果显示
导出对比PDF文件



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

• 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

浏览器选择建议
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如何获取CAS SciFinder账号
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如何获取CAS SciFinder账号

请注意：
1.必须输入真实姓名和学校邮箱。
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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使用注意事项

 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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常见问题

 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


