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 介绍 
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– SciFinder中的结构面板使用技巧 
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SciFinder新界面 
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SciFinder Web中的几个主要数据库 
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CAS REGISTRYSM 

>7300万有机无机物质 

>6400万生物序列 

每天更新约12000新物质 

物质报道文献，回溯到1802年 

物质信息包含了大量的实验数据，预测数据，以及物质标签和谱图 

 
CASREACT® 

>4770万单步和多步反应 

>1400万物质合成制备信息 

源自专利和期刊文献 

每天更新 

反应回溯到1840年 

CAplusSM 
>3500万专利和期刊信息 

>10000种期刊的覆盖 

63个专利发行机构 

每天更新3000条记录 

文献回溯到19世纪初 

引文信息回溯到1997年之前，超过3亿条引文信息 

 
 

MARPART® 
>92.7万专利中的有机，有机金属结构 
回溯至1961年 
每天更新（60-75篇专利引文，以及150-200个Markush结构） 

CAS Databases 
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SciFinder结构绘制工具 

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 



提纲 
 介绍 

– SciFinder Web新界面 

 SciFinder Web中的检索 
– SciFinder中的结构面板使用技巧 
– SciFinder中的物质结果及物质检索方法 
– SciFinder中的反应筛选 
– SciFinder中Sciplanner的应用 

 SciFinder Web检索注意事项 
 

7 CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                                Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved. 



SciFinder中的物质结果界面 
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一个完整的物质结果
界面包含： 
 
•物质详情连接 
•文献连接 
•反应连接 
•商品信息连接 
•管制品信息连接 
•谱图连接 
•实验性质连接 



Substance Detail—查看物质详细信息 
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物质的的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     即可方便快捷
地获取。 
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Substance Detail—查看物质详细信息 

物质的生物活性和靶点信息，
直接点击，获得相关文献 



Substance Detail—查看物质详细信息 
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Substance Detail—查看物质详细信息 
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Substance Detail—查看物质详细信息 
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物质的实验谱图 



物质有关的文献信息 
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一键获得文献，可以获得全部，也可以勾选特别感
兴趣的内容，不勾选，默认获得全部 



物质有关的反应 
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SciFinder中的物质检索方法 
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SciFinder中的物质检索方法 
 功能方面 

– 物质名称，CAS No 
– 分子式 
– 结构式 
– 理化性质 

 推荐的物质检索功能 
– 有机物，天然产物及衍生物 ---结构比较方便 
– 无机物    ---分子式比较方便 
– 高分子化合物   ---首先分子式，其次结构 
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物质名称检索 
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直接输入物质的名称，CAS No，俗名，都能检索，一
次最多检索25个物质，用换行换开 



理化性质检索 
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分子式检索 
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分子式的检索，分子式书写按照Hill排序规则。 
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分子式检索-------聚合物的检索 
1. 知道聚合物的单体，重复单元结构不确定 

如果为一个单体聚合物   脚标x表示重复单元结构不确定。如：
(C10H8O4)x 

 
括号外用n表示重复单元结构确定。如 (C10H8O4)n 
 
先写聚合的部分，用括号括住加n;头尾部分元素数目加在一起写
在后面，先写碳、氢和氧的数目，其他元素按照英文字母的排列
顺序依次写上。如(C2H4O)nC12H26O 

如果为多种单体聚合而成，分别写出单体的分子式，用.隔
开，加上括号，外面加上x。单体顺序按照C的数目的多少排
列，如果C的数目相同，H数目多的排在前面。如
(C8H8.C4H6.C3H3N)x 

2. 知道聚合物的重复结构单元 
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案例：通过分子式检索ABS树脂 

对于不含C的物质，按照字母顺序排序 

STEP ACTION EXAMPLE 
1 写出每个单体的化学式 CH2=CHCN 

CH2=CHCH=CH2 
C6H5CHCH2 

2 分别按规则写出每个单体的分
子式 

C3H3N 
C4H6 
C8H8 

3 形成共聚物分子式 (C8H8. C4H6.C3H3N)X 

含C的物质: CH写在最前面，其它的按照字母顺序排列 

对于不含C的物质：按照字母顺序排列 

不同组分之间用点分开 



物质结果集 
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结构式检索 
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精确结构检索 
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检索结果 
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物质本身、多组分聚合物、混合物、含同位素物质、盐类
和自由基等。 



我想获得以下的一系列物质 
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结构定义 
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用亚结构检索获得所
有的物质 



亚结构检索结果 
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出现了稠环，不是我
们需要的结构。 
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用环锁定工具锁定结构中的环系，保证环系
不成为别的环的一部分。 

用Refine对结构式进行限定 
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结构限定之后检索结果 

对限定之后的结果集进行Substance Role分析，获得有制备信息的物质 



相似结构检索 
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相似结构检索候选项 



相似结构检索结果 
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得到取代基不同OR取代基位置不同OR母体结构略有不同 
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SciFinder中的反应定义工具 

37 

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基本反应检索 
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Allow variability only as specified: 仅在特定位点发生变化 
Substructure:亚结构检索，允许有更多取代情况 
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反应检索的界面 



反应结果集 
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Group by Document 按照出处文献分类显示 

来自同一篇文献的反应都被整合到一起并集中显示 



按反应类型分类 
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同一类反应被整合到一起并以通式结构集中显示； 
仅适用于单步反应，未被分类的反应显示在结果集最后 
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获得有实验步骤的反应结果集 
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反应结果集的分析限定工具 

反应分析类型: 
作者姓名 出版语言 
催化剂          出版年代 
机构名称        反应步数 
文献类型 产率 
期刊名称 试剂 
实验步骤        溶剂 

反应的限定功能： 
反应式           
产率 
反应步数         
反应类型 
排除的反应类型   
不参与反应的基团  



反应催化剂的分析 
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反应类型的限定 

46 CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                                Copyright 2013 American Chemical Society. All rights reserved. 



SciFinder反应检索—检索中的筛选 
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 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 

 

 

N N

Q

Q

Q

Q

Cl



定义反应结构 
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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 
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亚结构检索反应，帮助在最大范围内
获得感兴趣的内容 



SciFinder中的反应筛选 

50 CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                                Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved. 

我们获得5400+ 反应  
 
反应筛选第一步是Group By Document，这
样可以让来自同一篇文献的反应合并掉 



简单的看一下这些反应 
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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 
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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—继续浏览 
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这条反应，完全
符合我们的要求 



锁定环后的结果—继续浏览 
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这条反应，原来的6位上就有Cl，不
符合我们的要求 



锁定环后的结果—继续浏览 
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这条反应，或许
符合我们的要求 



思考：什么样的反应是我们想要的 
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第一条反应：6位H变成6位Cl—肯定是我们想要的 
 
第二条反应：6位Cl变成6位Cl—肯定不是我们想要的 
 
第三条反应：6位非H非Cl变成6位Cl—有可能是我们想要的 

不同的人在这里的选择不一样，我们先假设只想获得第一类的反应。 



继续使用Refine 
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这是我们想要的反应 

58 CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                                Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved. 

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 
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 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. 



案例的衍生 
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在刚才的检索过程中，我们认为以下的反应不是我们想要的反应。 
 
但是，如果我们认为，符合要求，那该如何处理？ 



将结果保存在网络上 
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使用导航条返回
曾经检索过的界
面. 
 
保存结果到网络
上. 
 



Refine工具来获取不需要的反应 
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因为我们很明确的知道，我们不需要这类反应。所以
可以先获得这些反应，然后去除他们既可。 



使用Combine去除不想要的反应 
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这些是我们不想要的 
 
如果将这些反应去除掉，
那么剩下的就是我们的目
标反应 



需要的反应结果集 
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检索策略 
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所有反应 不想要的反应 

使用Combine 
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Sciplanner-反应路线设计，创建反应路线报告 
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案例：氟康唑合成路线设计 
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检索结果编辑平台 

鼠标直接拖拽至编辑平台 
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选择感兴趣的中间体的反应路线并发送到Sciplanner 
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将相同的物质拖动到一起进行重叠 
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获取反应相关文献 
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选择文献信息发送到SciPlanner 
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添加相应的
文献信息 
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检索结果的保存与导出 

Export功能输出反应路线报告 
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检索结果内容 

1.反应路线信息 

2.反应条件信息 
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3.反应物质信息 
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SciFinder Web使用注意事项 
 请合理使用SciFinder，检索完，请点击Sign  Out 

 严禁过量下载SciFinder中的记录，如遇大量记录，请使用Analyze/Refine工具缩
小检索范围，或将结果保存在网络上 

 严谨将ID泄露给他人使用，公司同事之间也不能相互共享 

 

 更多的有关SciFinder的介绍和使用指南，请参考: 

     www.igroup.com.cn/cas 

 如有问题请发邮件至： 

 scifinder@igroup.com.cn 
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SciFinder Web网络在线资源平台 
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www.igroup.com.cn/cas 

资源下载：PDF文件 
 
在线演示：Flash演示 
 
网络培训：不定期的网络专题培训 
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Thank You 

Comprehensive Content 

Unprecedented Results 

Sophisticated Analysis 

刘衍兰 
SciFinder 培训专员 
Mail：tony@igroup.com.cn 
QQ答疑：505327260 

mailto:tony@igroup.com.cn�
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