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如何使用SciFinder检索反应信息 



反应检索 

 

• 反应检索绘制工具及反应信息详情 

• 如何通过Analyze、Refine来精选反应 

• 巧用原子标记工具和位置标记工具提高检索精度 

• 通过PatentPak节省反应信息检索时间 

• 高级反应案例分享 

– 片段反应 

– 按照化合物类型查找反应 

• 手性反应专题 

– 手性分子合成反应 

– 手性构型翻转反应 

– 手性分子拆分反应 
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反应检索：精确结构反应检索 
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反应原子标记工具 

反应箭头 

反应角色定义工具 

反应位置标记工具 

官能团列表 



反应结果集 
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点击Transformation, 
获得反应类型的分类 



反应结果处理：分析 

 

CAS is a division of the American Chemical Society.                 

Copyright 2016 American Chemical Society. All rights reserved. 
5 

13种分析选项 
催化剂 反应步数 产率 



针对感兴趣的反应查看实验详情 
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Experimental Procedure 
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整段文字描述实验 
步骤 

 
 

冗长的化学名称 

数字标记 
  

字母简写 

数字标记 



MethodsNow Synthesis——人工标引的反应信息，节省您宝贵的时间 

 

• 详细、明确的物质信息 

• 全面、有条理的实验过程信息 

• 更好的阅读体验——表格形式 

• 无需查看原文直接获取实验详情——反应物，反应条件，步骤，产物性质，谱

图等 
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MethodsNow窗口 
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产物，反应物，试剂，溶剂，步骤， 
反应类型，规模，CAS方法号 PDF或XLS格式 

 

CAS RN即时查看物质 



反应检索：亚结构反应检索 
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输入的反应物和产物的结构会被修饰，但母体结构不变 

R1 = N, S 



反应结果集 
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反应结果处理：筛选 
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6种筛选选项：反应结构、产率、反应步数、包含/排除的反应类型(11种)、反应官能团(217种) 

 生物转化 
 催化反应 
 化学选择性 
 组合化学 
 电子化学 
 气相反应 
 非催化反应 
 光化学 
 放射化学 
 区域选择反应 
 立体选择反应 



反应类型筛选 
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限定某官能团参与反应 
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反应检索 

 

• 反应检索绘制工具及反应信息详情 

• 如何通过Analyze、Refine来精选反应 

• 巧用原子标记工具和位置标记工具提高检索精度 

• 通过PatentPak节省反应信息检索时间 

• 高级反应案例分享 

– 片段反应 

– 按照化合物类型查找反应 

• 手性反应专题 

– 手性分子合成反应 

– 手性构型翻转反应 

– 手性分子拆分反应 
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案例一：检索由溴苯转化为苯腈的反应 
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希望在该结果里进一步限定:溶剂为DMF，试剂为
Cs2CO3的反应，应如何操作？ 



获得34万多条反应，噪音较大 
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可以通过反应原子标记工具和反应位置标记工具提高反应检索精度 
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获得反应97188条 
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使用反应结果集中的Analyze功能，需要将结果集压缩到20000以下 



将反应限定为1步反应 
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通过Analyze by Solvent选择在DMF溶剂中进行的反应 
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在反应结果集中继续通过Analyze by Reagent选择Cs2CO3作为试剂的
反应 
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获得以 DMF为溶剂， Cs2CO3为试剂的一步反应，保存结果集 
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在初始反应结果集中限定2步反应，重复刚才的步骤 
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获得以 DMF为溶剂， Cs2CO3为试剂的2步反应，保存结果集 
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在Saved Searches中的反应结果集中找到刚保存过的结果集 
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合并结果集 
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反应检索 

 

• 反应检索绘制工具及反应信息详情 

• 如何通过Analyze、Refine来精选反应 

• 巧用原子标记工具和位置标记工具提高检索精度 

• 通过PatentPak节省反应信息检索时间 

• 高级反应案例分享 

– 片段反应 

– 按照化合物类型查找反应 

• 手性反应专题 

– 手性分子合成反应 

– 手性构型翻转反应 

– 手性分子拆分反应 
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通过物质检索获得香根酮的制备的专利文献 
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将文献结果集限定为专利，获得所有专利文献 
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通过PatentPak快速获取到香根酮的制备信息 
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节省你最宝贵的资源——时间 

 

 

 

 

• 即时获得来自世界上主要专利授权机构的专利PDF文件 

• 专利族涵盖了多种语言 

• 定位标引的重要化学物质所在专利页码  

• 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 
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反应检索 

 

• 反应检索绘制工具及反应信息详情 

• 如何通过Analyze、Refine来精选反应 

• 巧用原子标记工具和位置标记工具提高检索精度 

• 通过PatentPak节省反应信息检索时间 

• 高级反应案例分享 

– 片段反应 

– 按照化合物类型查找反应 

• 手性反应专题 

– 手性分子合成反应 

– 手性构型翻转反应 

– 手性分子拆分反应 
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片段反应检索 

 

• 检索要求： 

– 起始物上带有BOC基团 

– 苯环上的硝基还原为氨基 

– BOC基团不变 

• 检索思路： 

– 要保证苯环和BOC基团在同一个结构上， 

需要从物质结构检索开始，通过物质获得 

反应，再对反应进行限定。 

ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 34 



绘制片段结构，选择亚结构反应检索，并定义为单一组分 
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获得亚结构检索结果，并获得这些物质作为反应物的反应 
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限定反应步数为一步反应 
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反应结构限定 
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符合检索要求的反应 
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案例：在非反应仲醇存在的条件下，将伯醇转换为乙醛 
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使用反应角色定义工具 
和官能团列表 



案例：在非反应仲醇存在的条件下，将伯醇转换为乙醛 

 

ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 41 



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 42 

继续用“乙醛”这个结构 
对结果进行限定获得 

使用限定功能，根据反应 
类型选择反应 



反应检索 

 

• 反应检索绘制工具及反应信息详情 

• 如何通过Analyze、Refine来精选反应 

• 巧用原子标记工具和位置标记工具提高检索精度 

• 通过PatentPak节省反应信息检索时间 

• 高级反应案例分享 

– 片段反应 

– 按照化合物类型查找反应 

• 手性反应专题 

– 手性分子合成反应 

– 手性构型翻转反应 

– 手性分子拆分反应 

 
 

 

ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 43 



不对称合成反应 
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如何合成如下绝对立体构型的手性分子？  或检索此分子参与的所有反应？ 

思路：从物质检索出发，然后从具有绝对构型的物质获取反应 



不对称合成反应：从物质检索出发 
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绘入具有立体构型的物质结构 

物质检索 

精确结构检索 



不对称合成反应：获得物质结果集，再从物质获取反应 
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选择立体构型完全匹配的结果 

获得物质结果集 



不对称合成反应：获得作为产物的反应结果 
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不对称合成反应：获得作为任意角色的反应结果 
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提纲 

 

• 手性反应专题 

– 手性分子合成反应 

– 手性构型翻转反应 

– 手性分子拆分反应 

– 手性分子分离的分析方法 

 

CAS is a division of the American Chemical Society.                 

Copyright 2016 American Chemical Society. All rights reserved. 
49 



 

手性翻转反应 
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思路：通过物质检索，分别获得起始物和产物的

一步反应，再对结果集进行交集。 

如何通过精确反应检索如下的一步手性翻转反应？ 



手性翻转反应：通过精确结构检索S构型起始物 
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手性翻转反应：得到S构型物质，并通过Get Reaction获取其为“反应   

物”的反应 
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手性翻转反应：将反应结果集限定为一步反应，并存为answer1 
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将所得结果集保存为”answer1” 



手性翻转反应：通过精确结构检索R构型产物 
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手性翻转反应：得到R构型物质，并通过Get Reaction获得其为“产物”
的反应 
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手性翻转反应：将反应结果集限定为一步反应，并存为answer2 
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将所得结果集保存为”answer2” 



手性翻转反应：点击Tools，将answer1和answer2合并取交集 
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手性翻转反应：获得准确的反应结果 
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提纲 

 

• 手性反应专题 

– 手性分子合成反应 

– 手性构型翻转反应 

– 手性分子拆分反应 
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手性拆分反应 
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举例：R1可以是一些保护基，比如Boc、Cbz等， 
            甲基可以在吡啶环的2,4,5或6位的任意位置。 
 

N-保护的3-氨基-甲基哌啶 

如何检索如下消旋体拆分获得绝对构型的反应？ 



手性拆分反应：检索思路1 

 

• 从产物检索出发 

在反应结构编辑器中，同时绘制两个产物结构（无需画立体构型），选择亚结构反应

检索 

• 限定反应物 

在反应结果集中，通过Refine: Reaction structure对反应进行限定，所画结构为没有

立体构型的反应物 

• 获得结果集 
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手性拆分反应：从产物检索出发 
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在反应结构编辑器中绘制 
产物结构，无需绘制立体键， 
选择亚结构反应检索 



手性拆分反应：限定反应物 
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在反应结果集中通过Reaction Structure限定反应物 

绘制没有立体构型的反应物 



手性拆分反应：获得反应结果集 
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消旋体的拆分 



手性拆分反应：获得反应结果集 
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对映异构体的分离 



谢谢关注！ 
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美国化学文摘社北京代表处 
电话：010-62508026/7 
电子邮箱：china@acs-i.org 
中文网站：http://www.cas-china.org/ 
英文网站：http://www.cas.org/ 
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