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SciFinder在科研中的应用

CAS 华南代表处 王 薇

Tel：020-83274076      Email：verna@igroup.com.cn



美国化学文摘社—Chemical Abstract Service

• 创建于1907年
• ACS的分支机构，总部坐落于俄亥俄州的哥伦布市

• 密切关注，索引和提炼着全球化学相关的文献和专利，为全
球超过1200所高校提供SciFinder桌面检索平台

• 享誉百年的化学文摘，是全球化工行业公认的文献检索工具
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2009年 SciFinder Web全
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SciFinder介绍----背景



SciFinder介绍----背景

 由CAS自主开发研究的.
 一站式的信息检索平台，可以检索全球最大的，有关生

物化学，化学，化学工程，医药等化学相关学科的信息

 从中可以检索来自专利，期刊的文献 .
 最大的二次文献数据库.
 全球最大的物质数据库。

……
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期刊 专利 论文 会议报告

溶剂，催化剂，
产率等

物质 基因 合成信息

CAPlus Medline

Registry CASReact

Chemcats

Chemlist

SciFinder介绍----组成



我们不想检
索这些内容

这些内容是我
们感兴趣的

我们无法
检索这些
内容

我们无法检索
这些内容

为什么要使用二次文献检索——全文检索面临的问题



主题索引

题录摘要



物质索引
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SciFinder的注册和登陆
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SciFinder Web的系统要求

Windows用户支持IE 7.x或者FireFox 2.x

Mac 用户支持 Firefox 和 Safari

Java 安装（初次使用结构时自动安装）

在图书馆相关页面上找到SciFinder Web注册用的网址



点击URL创建SciFinder账号
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开始创建SciFinder帐号



每个用户必须输入各自信息
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对新ID的Email确认
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需要点击邮件中的确认链接



使用这个链接登陆SciFinder
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scifinder.cas.org



SciFinder的登陆界面

输入SciFinder
帐号和密码

https://scifinder.cas.org



SciFinder 的主检索界面
文献，物质，反应检索入
口，默认开始检索文献

可用的检索方法
保存过的结果集

邮件提醒结果集

在机构中寻找或添加联系人



寻找和添加联系人
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SciFinder包含的文摘数据库

CA plus(1907-至今)

• 包含了CA纸本和光盘的所有内容。
• 涵盖了98%世界化学化工文献。

• 10000多种期刊和61个专利发行机构的专利（含专利族）。除此之外，

会议录、技术报告、图书、学位论文、评论、会议摘要、电子期刊、网
络预印本；

• 每天更新

Medline

• 美国国立医学图书馆出品
• 生命科学医学相关
• 临床报告，毒理、病理学报告

可通过关键词、作者姓名、机构名称等查询，也可通过物质和反应链接



检索光催化技术用于污水处理相关的文献

23

随着工业的发展、城市规模的不断扩大，水
污染成为威胁人类的健康和安全的一大难题。

光催化技术是污水处理技术发展的一个重要
方向。



设置合适的关键词获得最为全面和相关的文献

检索前，也可以
提前限定一些内
容，比如年限，
文献类型等

使用介词of, with, by, beyond来连接关键词

获得光催化技术用于污水处理相关的参考文献
photocatalyst for wastewater



“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

设置合适的关键词获得最为全面和相关的文献



获得最为全面和相关的文献

文献记录数

检索命中的字段

可以快速阅览文献的内容，是
否符合要求 文献分析限定工具



SciFinder为文献分析提供：

12种分析方法
7种限定工具

包括索引词，学科，作者名，
机构名，文献类型，期刊名称，
出版年限，出版语言等。

SciFinder中强大的文献的后处理功能，帮助我们缩小文献范围



 这些文献涉及了
哪些领域？
 文献中出现了哪
些重要概念？
 哪些机构的研究
处于领先水平？

对文献进行多角度分析



通过文献类型直接获取专利

对文献进行限定，缩小范围



SciFinder将文献依不同类型做分类，列出所有 index，可自由勾选能更容
易找到感兴趣的主题

直接定位到感兴趣的污染物

甲基橙、
亚甲基蓝

苯酚

罗丹明B

……



SciFinder将文献依不同类型做分类，列出所有 index，帮助您获得新的创
造灵感

可选择的催化剂有哪些？

氧化钛

这是您感兴趣，打

算研究的催化剂

您不了解，但感兴

趣的催化剂

氧化锌

氧化钨



在摘要里可以看到这种纳米晶体光催化剂用于降解偶氮染料
的最佳比例、温度、时间

摘要里可以看到这种氧化钛/硅镁土复合催
化剂的制备方法

从文献中获取更多的信息



当原文摘要不足以反映全文内容时：重新编写摘要

SciFinder收录的70%的文献和专利重新编写摘要

SciFinder中的记录提供全文链接



详尽的索引帮助了解文献中重要的概念和物质



对文献添加标注（Tags）和评述（Comments） ，
方便快速的检索到文献，并和联系人共享对文献
的评述

可以用中文对文献进行标注或者评述



在SciFinder中设置实时提醒

36

设置提醒，每周用
Email方式通知，是
否有新的相关记录



实时跟踪全球的研究状态

当今研究现状及热点

精确获得特定应用领域的文献

轻松链接全文

和联系人分享对文献的评述

从感兴趣的主题出发，SciFinder为我们提供了哪些信息？
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SciFinder包含的物质数据库

Registry－－世界上最大的物质数据库

• 5400万个物质；6200万个序列
• 有机、无机、聚合物、混合物、核酸蛋白质序列
• 所有CAS Registry Number 物质
• 日更新4000多个物质

ChemList

查询备案/管控化学信息的工具。

Chemcats

4000万化学物质提供商的联系信息、价格情况、运送方式、质量等级等信息。

可通过结构式、分子式、物质名称、化学登记号查询，也可通过文献、反应链接



在SciFinder中检索双酚A的信息



 你是否知晓欧盟已全面禁用含双酚A的奶瓶？

 你了解双酚A吗？

 你想了解双酚A的毒副作用吗？

 你想知道目前双酚A最新的检测手段吗？

在SciFinder中检索双酚A的信息



简明的物质检索入口

检索方式：
 结构式;
 Markush结构;
 分子式;
 物质识别号
（CAS号、化学名称）

物质检索入口



双酚A（ bisphenol A; BPA）
通过物质标示符（名称，CA号，俗名，商品名）找物质

这里可以通过输入物质的名称，CA号，
俗名，商品名，来进行检索



轻松获得双酚A的记录
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通过物质的标准菜单，可以
获得和物质有关的所有内
容——文献、反应、供应商

信息、全球管制信息都可以
任意链接到。

Substance Detail获得和
双酚A有关的所有详细
信息



已删除的CAS号

SciFinder中收录双酚A的详细信息
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双酚A的CAS号、分子式、结构式、化学名、别名

按照CAS Role分类的

专利、非专利文献列
表。对某类文献感兴
趣，仅需点击交叉处
的v即可方便快捷地
获取。

网上获取物质CAS号的途径有多种，只有通过
CAS的平台SciFinder、STN获得的CAS号才是

唯一准确可靠的。



实验数据，可以看到原始文献对应的链接

SciFinder中收录详尽的理化性质数据



来源于文献报导的谱图信息

质谱图

可以直接点击查看谱图，也可
以去原文中查找更详细的谱图
数据。



获得双酚A毒副作用方面的文献



双酚A分析方法方面的文献

衍生化荧光

玻璃碳电极

电容传感器



获得双酚A合成制备方法



SciFinder结构绘制工具

可选择

精确结构检索、
亚结构检索、
相似结构检索



使用结构检索可以获得双酚A衍生物的信息
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当需要去检索物质的衍生物时，可以使
用亚结构检索，Substructue。



结构检索中的分析功能
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Substance Role分析，帮助获得具有特定研究报道的物质



可以通过理化性质限定物质，选择特定的理化性质，
输入数值范围，点击Refine

理化性质限定工具



Refine-Atom Attachment获得结构中特定修饰情况

55

Refine下的Atom Attachment工具，帮助科研工作者
了解结构中各个位点的可修饰性



获得特定位点上为非C,H的衍生物

特定位点上为非C,H的任何元素



可进行相似结构检索

57

N

Et

COOHHOOC SciFinder中的相似结构检索，帮助获得在结
构上存在相似的物质。



相似结构检索可获得相似度在60分以上的物质

58

与原结构存在以下的区别：

取代基位置变化
取代基变化
母体结构变化



在专利中描述物质的方式

 特定物质[Specific Substance]：
以特定化学结构所陈述的特定物质，会被标示CAS No.

 预测性物质[Prophetic Substance]：
使用Markush结构所陈述的预测物质，一个Markush可以陈述上百
或上千的化学物质
Patent 中所陈述的预测物质，不会被标示CAS No. 

Markush检索，能检索到通过结构检索检不到的专利

R1

R2

R1 = H, Br, Cl, I

R2 = Br, Cl, I, CH halogen,
CH3

CH2 halogen,

Br, Cl, F, IBr, Cl, F, I

SciFinder中的Markush结构检索



SciFinder中的Markush检索能帮
助做初步的专利评估。

SciFinder中的Markush结构检索



Markush直接检索包含该通式结构的专利



获得物质的CAS号,理化性质,图谱信息

获得物质的合成方法,分析方法,药理毒理信息

获得物质的所有衍生物

进行结构查新

查询物质的专利保护状态

SciFinder中的物质检索能帮助您
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SciFinder包含的反应数据库

CAS React（1840－至今）

期刊，专利中涉及的有机、有机金属、无机、生化反应。

2600万单步，多步反应。

1300万制备信息。

周更新。

可通过反应式检索，可通过物质、文献链接。



反应检索入口

点击，进
入画图版

反应检索入口



CHO COOH

精确反应检索帮助
获得特定物质之间
的反应，点击确定

使用反应定义工具定义反应



可以自定义一些反应溶剂以及不参
与反应的官能团。

可以提前设定反应的溶剂以及不参与反应的官能团



反应条件及
文献出处

详细的反应
过程信息

在SciFinder中能获得全面的反应集合



催化剂分析，用于找到经
济型催化剂
溶剂分析，用于找到低毒
性催化剂

反应检索中的分析功能



产率
限定

反应类
型限定

反应检索中的限定功能



相似反应的获取

对于单步反应，可以进
行相似反应检索

相似反应检索，依据和反应中心的相似程度，查询反应中心
彼此相似的反应。



对于选择是全部反应中检索相似反应，
还是在当前结果集中检索相似反应

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

选择相似级别



通过SciFinder检索该物质的合
成路线。但是没有找到具体的
反应。

SciFinder Web能查询更多的物
质制备信息。

获得物质的合成制备信息



SciFinder中没有收录该物质的合
成路线，但是能获得该物质合成
制备的文献，需通过全文才能获
得反应。

获得物质的合成制备信息



反应检索---检索对反应位置和原子有特定要求的反应

• 吡啶环的3,4位存在任意的非C,H原子或基团

• 检索在6位引入Cl的反应

75

N N

Q

Q

Q

Q

Cl



定义反应结构

76

大多数科研工作者，
刚开始都会画成这样。

但是，这样足够吗？

尝试SciFinder中的初
步检索。



亚结构检索，帮助获得所有的相关反应

77



SciFinder中的反应筛选
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我们获得3200+ 条反应. 

筛选的第一步是点击 “ONE REACTION PER REFERENCE”. 这项
功能将重复的记录合并



简单的看一下这些反应

79

第一条获取符合我们
的要求

第二条，吡啶环系发
生破坏，不是我们想
要的



反应中的Refine工具，添加环锁定

80

环锁定工具，当使用亚结构检索
时，不允许发生稠环。



锁定环后的结果

81

这条反应，原来的6位上就有
Cl，不符合我们的要求

这条，或许满足我们的要求，
这里需要大家思考，到底需
要什么类型的反应，如果只
想获得从H变成Cl的。



继续使用Refine

82



这是我们想要的反应

83

所有的反应都符合我们的
结构要求

在吡啶环的6位存在H到Cl
的变化



一些值得思考的问题

• 并不是所有的科研工作者，一开始就能准确的定义反应结构

• 建议先大致浏览下反应结果集，然后去思考如何去除我们不
想要的反应。

• 使用Analyze/Refine工具，或其他的检索策略，去除不想要
的反应.

84



SciPlanner功能帮助制定逆合成路线

85

什么是SciPlanner？

1. SciPlanner是一个特定的工作区域，可以让用户用一种更加直
接的方式去组织、管理检索结果。

2. 文献、物质、反应信息都可以传送到SciPlanner，并在其中进
行自由组织，增强可视化效果。

3. SciPlanner可以辅助进行逆合成路线的制定。



在SciPlanner面板上逆推出源于简单起始原料的合成路线

86



以PDF文件导出，可以看到整条合成路线

87



以及详细的反应信息、物质信息和文献信息

88



进行反应定义, 自定义不反应的基团

查看反应操作过程, 系统分析溶剂/催化剂等信息

获得没有被收录的反应对应的文献

获得反应中心相似的反应

利用SciPlanner功能帮助制定逆合成路线

SciFinder中的反应检索能帮助您



帮助您和联系人分享
对文献的评述和看法

信息的共享

帮助您实时跟踪特定
领域的全球最新动态

实时的跟踪

帮助您迅速准确地
获得最相关的信息

详尽的分析

帮助您通过多
种途径获得信
息 便捷的检索

SciFinder 帮您实现从检索到分析，到跟踪，到共享的飞跃



CAS databases streamline the investigative process allowing you to take an 
idea and rapidly find the important and necessary information before you 
forget about the idea or it loses its excitement. That really is invaluable."   

－Dr. Robert Grubbs
2005 Nobel Laureate in Chemistry

CAS的数据库提高了科研的效率。它能激发你的灵感，使你在灵感

消失或淡忘之前快速找到重要的、必需的信息，这简直就是无价之

宝。

罗伯特·格拉布

2005年诺贝尔化学奖获得者



For more information please contact：http://www.igroup.com.cn/cas/

iGroup广州办公室

广州市越秀区东风中路318号嘉业大厦2705

邮编：510030

王 薇

Tel:(020)83274076

Email: verna@igroup.com.cn
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