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提纲

• 美国化学文摘社简介

• SciFinder简介及检索方式

– 文献检索

– 物质检索

– Markush检索

– 反应检索

– SciPlanner

• SciFinder常见问题及解决
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美国化学文摘社—Chemical Abstracts Service

•ACS的分支机构

•创建于1907年，简称”CAS”

•最早创立了《化学文摘》

•密切关注，索引和提炼着全球化学相关的文献和专利

•总部座落于俄亥俄州的哥伦布市



全面覆盖多学科、多文献类型
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人工标引----精准揭示关键技术信息

• 数千名科学家组成的编辑团队深刻理解客户的实际需求

• 审阅、筛选、摘要、标引以覆盖并揭示全球所有已公开的化学及相关信息

• CAS登记号——物质的黄金标准

• CAS Roles (CAS物质角色)——生物研究、性能用途、分析检测、合成制备

• CAS Index Terms (CAS技术词语标准)——揭示技术词语相互间的关联

• CA Sections (CAS学科分类，80个类别)——精准定位具体研究领域
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SciFinder覆盖的数据库

CHEMLIST
>34.6万个化学管制品

目录
15个国际和国家目录

CHEMCATS

>1.02亿商用化学品
>3300万独特的物质
>660 个全球化学品
供应商
>750 化学品目录

CAS REGISTRY
>1.18亿个独特物质

>6600百万个基因序列
>68亿条物质属性值

CASREACT
>7660万条单步多步反

应
>1400万条合成制备信

息

MARPAT
>113万代表有机或者

金属有机的马库什结
构

CAplus
>4300万篇杂志，专利，

论文等
63家专利授权机构的专

利
Medline

>2200万篇生命科学尤

其是生物医学方面的
期刊文献

>5600种期刊文献
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Tips:
1. 98%以上的文献，都经过人工索引
2. 用Index Term标引文献中的重要技术术语
3. 用CAS RN标引出文献中的重要物质
4. 用CAS Role标引文献中重要物质的研究领域

人工标引——CAS数据库最具价值的内容
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CAS人工标引解决的问题

 检索词的同义词拓展：解决不同科研人员由于教育背景、语言、表达

习惯不同导致的对同一个技术术语描述的差异。

 用名称、分子式等检索化合物，会导致检索不全、不准的问题。CAS 

RN很好的解决了该问题，帮助检索人员实现精准定位化合物的目标。

 利用SciFinder中的标引信息（Index Term，CAS RN，CAS Role），

提高效率，启发思路。
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SciFinder登录网址: https://scifinder.cas.org/

输入SciFinder帐号和密码
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SciFinder主界面

工具栏

检索入口

检索完，请点击退出

已保存的结果集

定题追踪
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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
主题检索：离子液体催化剂

检索式： ionic liquid with catalysis

关键词之间用介词连接：in, with, of... 
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主题检索的候选项

“As entered”表示对检索式做精确文本检索；

“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；



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 15

按被引次数排序— Citing References

Citing Reference: 帮助找到最重要的文献
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文献检索结果
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SciFinder提供强大的文献处理工具，帮助处理文献

文献分析工具

获取原文
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文献检索结果的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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文献检索结果的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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文献检索结果的Refine

Refine：帮助用户迅速获得需要的文献
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文献检索结果的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。

学科领域
主分类

学科领域
副分类 Index Term 选中的Index Term



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 21

结果集的保存— Save, Print, Export

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

Save：保存在服务器上，方便以
后登陆查看，每次可存2万条记录。

Export：导出至本地电脑。

Print：打印成PDF格式

文献详细信息
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文献信息—题录、摘要、索引
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重要概念 重要物质

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

获得引文及参考文献
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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

 尝试将不同的Analyze/Refine功能组合起来用，会有更多的收益

 使用Categorize可以让系统来实现自动分类，精准定位文献
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SciFinder检索选项——物质检索

 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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物质检索——标识符检索

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。

提示：
1. 一次最多可输入25个物质。
2. 每行一个物质标识符。
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SciFinder中的物质记录

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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SciFinder中的物质记录

物质详情

由物质获得文献，反应等信息
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实验数据与实验谱图
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物质检索——Property explore

寻找电阻率大于125ohm的含铁物质
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物质结果集的筛选——Refine

如何筛选含铁物质？
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物质检索——分子式

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

金属盐：金属离子和阴
离子间用点（.）分开



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 33

物质检索——结构
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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

物质检索——结构
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物质检索——精确结构检索

精确结构检索

限定为单一组分
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物质检索——精确结构检索
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物质检索——精确结构检索

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
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亚结构检索结果的限定

化学结构的再次限定

环锁定
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亚结构检索结果的限定
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物质检索——亚结构检索

 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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评分越高，相似度越高，结构越相似

取代基变化

相似结构检索结果

取代基位置变化
母体结构变化
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物质检索——相似结构检索

 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



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 46

提纲

• 美国化学文摘社简介

• SciFinder简介及检索方式

– 文献检索

– 物质检索

– Markush检索

– 反应检索

– SciPlanner

• SciFinder常见问题及解决



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 47

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

 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

— 专利中所陈述的预测物质，不会被分配CAS RN 

— 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,
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可用SciFinder中的Markush检索

查看专利中化合物结构保护范围。
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Markush检索

全部是专利
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SciFinder检索选项——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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反应箭头

反应原子
标记工具

官能团列表

反应角色工具

反应位置
标记工具

反应绘制工具
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SciFinder反应检索——精确反应检索

53

精确反应检索
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反应检索结果

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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按照反应类型排序

更精确的查找需要的反应
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反应检索结果的筛选

获得特定物质做还原剂的反应
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SciFinder囊括最大的反应实验过程合集

不用阅读全文，直接获得包含实验过程的反应记录
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亚结构反应检索

通过C-H活化对苯并噻唑或者恶唑进行烷基化

70
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亚结构反应检索

71
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通过后处理工具筛选反应--Analyze

通过催化剂筛选反应

73
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SciPlanner使用简介

62

进入Sciplanner 新建文件

将刚推送过来的反应拖至编辑面板

勾选想要的反应

点击Send to Sciplanner
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SciPlanner使用简介

继续推送到Sciplanner在检索到的反应中选择感兴趣的反应

打开中间产物的标准菜单
选择Synthesis this 
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SciPlanner使用简介

步骤同前，将推送过来的反应拖到编辑面板

中，可以看到两条反应中存在同样的结构
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SciPlanner使用简介

65

选择适当的输出格式，输出结果

用鼠标将两个同样的结构
拖至重叠，两条反应合并

点击 Workspace，选
择Export 导出结果
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SciPlanner导出结果
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SciFinder浏览器选择建议

• Windows 7以上用户升级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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如何获取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）。
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如何获取SciFinder账号

打开并阅读 CAS 的电子邮件（必须在48小时内点击，否则需要重新注册）
注意垃圾邮件、未知邮件、订阅邮件等来自@cas.org的邮件
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如何获取SciFinder账号

注册成功后直接点击https://SciFinder.cas.org即可访问SciFinder数据库
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SciFinder使用注意事项

 在校内完成注册（教学楼、图书馆、实验室）
 一人注册一个帐号
 请提供真实姓名信息（中文名的汉语拼音全拼）
 严禁过量下载
 严禁账号分享
 严禁将账号用于非学术研究



更多培训资料请访问

https://www.cas.org/support/training/scifinder
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美国化学文摘社北京代表处

010-62508026

china@acs-i.org
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