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CAS SciFinder



检索界面
CAS SciFinder拥有简洁的检索界面。

启动结构绘制面板

点击或按ENTER键执行
检索

检索界面
进行文献检索时，您可以在一个易于使用的界面中访问完整的检索结果集：
– 文献检索结果按照上一次设置偏好排序。
– 可以使用筛选项进一步缩小检索结果范围。
– 可以保存检索结果，发送链接，设置提醒，或将检索结果添加到项目列表。

检索结果排序

更改结果显示方式

查看关联反应查看关联物质

点击标题打开文献详细信息

点击访问全文链接

获取与该参考文献关联的物质、反应和引文信息

输入查询内容

清除所有筛选项

选择 Filter by 或
Exclude, 然后选择筛选项

移除已应用的筛选项

点击 CAS logo 
返回主界面 提醒 合并保存

的结果集
访问 CAS Formulus® 和

CAS Analytical MethodsTM
下载

保存或添加到项目

主界面
以下选项可在 CAS SciFinder 的主界面上找到。

分析方法详情

高级检索项，可用于物质检索和文
献检索

账户设置

访问针对用户的内容推荐

下载检索结果

与已保存的结果集合并

加载更多可能相
关的检索结果

选择筛选项以缩小结果范围

在检索结果集中进行二
次检索

项目、保存的内容、历史
记录、下载、提交反馈
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保存检索结果、创建提醒、
添加项目、共享检索结果



布尔逻辑运算符
您可以使用布尔逻辑运算符进行文献检索。
使用括号表明对此逻辑运算符进行优先运算，例如使用“OR”连接相关术语，如下所示:

使用通配符可在文献检索、物质检索以及二次筛选检索中获得更全面的结果。
通配符可用于词中或者词尾。

AND 要求文献结果中同时出现两个术语。

OR 要求文献结果中至少出现其中一个术语或两个术语都出现。

NOT 从检索结果中排除包含NOT后面的词语的文献结果。

(flavor or odor) and menthol not cigarette

文献详情
获取 CAS SciFinder 中每篇文献的详细信息。

文献详情和检索操作符

* 可替换0到多个字符 例如: polymorph* | immunoglobulin*conjugate*

? 可替换0个或者1个字符 例如: benzonorbornen?

包含双引号的短语将作为精确短语进行检索。
例如：搜索“Programmed cell death protein”只会找到完全匹配“Programmed cell death protein”的结果 。

点击获取现有技术分析

查看书目详情

查看文献的引文地图

文献详情快速导览

专利族和优先权申请信息

PDF: 显示原始专利PDF
PDF+: 显示带有标引物质表格的全文
Viewer: 显示带有标引结果的可交互的全文



物质检索
可以通过在检索框中输入一个或多个物质名称或标识符来检索物质。还可以通过绘制或编辑结构式进行检
索。以下是通过物质名称进行检索的示例选项。

检索 Streptomycin 记录
检索使用CAS Registry Number作为标识符的物质记录
检索三项记录: Streptomycin, Streptomycin sulfate 和 Sulfate
检索两项记录: Streptomycin sulfate 和 Streptomycin
检索所有以 Sulfoximin 开头的名称
检索该专利的所有标引物质

Streptomycin
57-92-1
Streptomycin sulfate
"Streptomycin sulfate" Streptomycin
Sulfoximin*
WO2019234160

物质检索结果在一个直观的界面中呈现，您将看到与您的检索最相关的结果，包括其关键属性信息和
高分辨率结构式图像。

勾选以执行Markush检索

输入化学品名称查询

删除此项内容

更改排序规则

更改显示的详细信息的数量
点击CAS登记号查

看详情

选择结构匹配的类型

点击检索结构以进行编辑

点击结构式打开物质
信息窗口

下载 .sdf 或.mol文件， 复制
Smiles 到剪贴板

检索与物质相关的数据

在结构绘制面板中
打开编辑此物质

在物质检索结果集中进行（亚）
结构二次检索

物质检索结果

物质名称及结构式检索

点击绘制新的结构

Reference Roles

结构精度分析

点击对结构检索结果
进行可视化分析
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当点击某个物质检索结果的 CAS 登记号时，会显示该物质详细信息，包括结构式、分子式、物质性质及其他
信息。

按希尔顺序排列的分子式

输入要绘制的元素符号

导入和导出结构文件

了解键盘快捷键（例如，快捷绘
制杂原子)

CAS 结构绘制面板
您可以使用 CAS 结构绘制面板绘制结构式和反应式进行查询。

绘制原子和化学键|橡皮擦

元素周期表|常见官能团和保护基可变基团定义

可变基团定义工具|R基团定义工具

可变位置定义工具|环锁定工具

重复结构单元工具|碳链工具

套索|选框工具

化学键标记工具|反应箭头绘制工具

添加正电荷|添加负电荷

反应角色定义工具|反应原子标记工具

绘制环

杂原子和氢同位素
绘制

片段结构定义工具|从模板中选择结构
绘制化学键.  带有 符号说明有其

他展开选项

调整窗口大小

系统名称

在源文献链接中列出或可获取的物质属
性和谱图信息

化学标识符列表，包含SMILES、InChI、系统名称、俗名和
商品名

重要参数

物质详情和结构绘制面板
物质详情

GHS危害图例，在页面底部
选项卡中可查看完整列表

输入 CAS 登记号、SMILES，或 InChI
以创建结构

原子锁定工具|旋转/翻转片段



您可以使用 CAS SciFinder 主搜索界面上的高级检索字段进行特定的文献检索和物质检索。
– 逻辑运算符的处理顺序为: OR, AND, NOT
– 仅使用单个高级检索字段时，不能使用逻辑运算符
– 允许使用通配符，例如 peek*
– 最多使用50个高级检索字段（如果主检索字段也被使用，则为49个）

检索说明：
检索“pollution monitoring”以及
（polyethylene or polypropylene）

高级文献检索 高级物质检索

检索说明：
检索钢材拉伸强度性能信息

高级检索示例

可用的高级检索字段
您可以在高级检索项中利用多个检索字段和类别，包括:

文献检索
– 作者
– 期刊名称
– 发表机构
– 标题
– 摘要/关键字
– 核心研究点
– 物质
– 生物活性数据
– 出版年份
– 文档标识符
– 专利标识符
– 出版商

物质检索
– 分子式
– CAS 登记号
– 化学标识符
– 文献标识符
– 专利标识符
– 实验谱图
– 生物活性数据
– 生物学数据
– 化学性质
– 密度
– 电学
– Lipinski
– 磁
– 机械属性
– 光学与散射
– 结构相关数据
– 热学

使用逻辑运算符组合检索字段

常规检索框

添加更多高级检索字段

点击“Edit Search”修改高
级检索项

改变检索字段

定义检索字段之间的逻辑运算符

高级检索
执行高级检索
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物质检索结果中的Roles
在物质检索结果集中，Roles的筛选项表示对应物质在文献中的Role。

Roles 与物质相关联，使您可以聚焦将感兴趣的物质与其在文献中的具体Role相关联的文献。
– Super roles 是广泛的类别，包括所有相关的具体的Role。例如分析研究（Analytical Study）。
– Specific roles 更为精确，比如分析研究中物质作为分析物（Analyte）的使用。

该结果集中的具有该Role属性
的物质数量

出现在物质检索结果集中的
“reference roles”的例子

文献检索结果中的 Roles
每当您的检索信息命中物质的标引信息部分，也就是说，通过检索物质名称，或进行基于物质检索之后的
关联检索时，Roles将作为文献检索结果中的筛选项出现。

示例：我对（海洋）污染这一课题很感兴趣。我怎样才能找到专门将聚丙烯描述为污染物（pollutant）的
文献？

检索聚丙烯会得到许多文献结果。其中 Substance role 窗口显示了此检索结果集中的聚丙烯的所有适用
Roles。其中 Pollutant 这一项Role表明有3,661篇文献将聚丙烯描述为污染物(pollutant)。通过二次检索功
能，或通过核心研究点筛选，可将检索结果限定于海洋污染。

单击“View All”可以
选择更多 Roles

此结果集中的3,661篇参考文献中的每一篇都将聚
丙烯作为污染物讨论。

CAS Roles
CAS Roles 概述



可以通过 CAS Lexicon，在CAS总的词库层级中浏览CAS科学家标引的概念词或核心研究点，以及重要的物
质，并建立用于文献检索的检索式。

CAS Lexicon
CAS Lexicon概述

首先点击主界面上的“CAS Lexicon”，输入检索词，然后浏览多层级词库列表。
访问和浏览

可以通过选择核心研究点并将其添加到右侧的检索窗口，来构建高度精准的 CAS Lexicon 检索。只有选定的
CAS核心研究点会被检索。

点击 “Search” 执行检索。检索结果详情
中命中的词将会突出显示

逻辑运算符可以用来组合不
同的核心研究点

点击 “Add to Query” 将所选词加入
右侧窗格

点击下位词以查看其子类别
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BLAST 相似性检索
BLAST 可用于检索相似的核苷酸或氨基酸序列。序列比对结果以直观的图形布局显示，并提供便捷的精确筛
选功能，可根据比对一致性和覆盖率百分比进行筛选。可以直接查看命中序列的关联文献。

可以使用三种不同的方式检索序列：
– BLAST：检索相似序列
– CDR：利用 CDR 检索抗体或T细胞受体
– Motif：检索氨基酸或核苷酸位点可变的序列

要执行BLAST搜索，请按照以下步骤操作：
– 在CAS SciFinder主界面中打开CAS Sequences模块。
– 从文件中加载序列，或粘贴序列到检索窗格中。
– 充分利用支持的格式，例如：包含由单字母代码表示的残基的序列（例如，在FASTA格式中）。
– 注意，序列输入可支持批量检索。
– 根据需要调整BLAST参数，然后启动序列检索。

将序列复制粘贴到
这个窗口

上传FASTA序列或粘贴到BLAST窗格

高级参数设置

包含NCBI数
据库中的序列

序列检索选项

检索CAS序列
检索选项



序列检索结果在最近检索历史（Recent Search History）和检索历史（Search History）中呈现。
点击 “View Results” 查看序列检索结果。

查看结果

筛选结果
检索结果会随着筛选项调整而动态改变。

在查看BLAST序列相似性结果时：
– 比对结果按序列一致性排序。
– 简化的图形概览显示比对质量。
– 不匹配部分以红线标示。
– 详细比对结果可在“Alignment”标签中查看。
– 目标序列详情和相关专利预览可在单独的标签中查看。
– 点击 可获取相关文献。
– 支持下载 XLSX 格式的结果文件。

获取披露所有序列的文献结果

BLAST 结果分析
访问结果

E-值（期望值） 比对上的序列长度
查询序列长度

比对上的序列长度
目标序列长度

匹配上的氨基酸或碱
基对的数量

比对上的序列长度

比对长度49+6=55 (包含5个氨基酸大小
的间隙)

查询序列长度

目标序列长度

查看披露此序列的
参考文献

查询序列中的空位，以及与
目标序列未匹配的氨基酸

+ 不匹配: 检索的aa与目标序列对应位点的
aa功能等同匹配

文献预览比对详情 目标序列详情，NCBI链接以及CAS 
SciFinder中的物质信息

查询序列和目标序列
的对齐情况
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文献详情页中的生物活性数据

通过物质检索和文献检索的高级检索字段，您可以找到与靶点、配体和疾病相对应的生物活性数据。
这将在 CAS Life Sciences 中检索物质和/或文献。

文献检索和物质检索中的生物活性数据筛选项

生物活性数据
检索靶点、配体和疾病

输入靶点

检索具有生物活性数据的文献检索具有生物活性数据的物质

通过药理学数据, ADME和毒性
数据文献结果集中进行筛选

通过物质的药理学数据, 
ADME和毒性数据，对物质结

果进行筛选

物质详情页中的生物活性数据

筛选功能
下载Excel文件

靶点、配体和疾病的可视化

显示完整的实验细节

选择靶点、配体或疾病（可添加和组合进一步的生
物活性检索字段）



可以使用CAS反应登记号、物质名称、CAS 登记号、文献标识符、化学结构或基于文本来进行反应检索。

选择Reactions

点击反应式以进行编辑

点击结构查看物质信息

显示反应的产率

反应结果集筛选项

查看供应商

查看反应参考文献

访问专利全文

按结构匹配度查看

将分组更换为“By Document”或“By Transformation”

查看反应详情

默认情况下，反应检索结果按照上一次设置进行分组。
反应检索结果

反应检索
进行反应检索

对于单步反应，你可以根据相邻原子与特定反应中心的相似性来获取相
似反应。
– Broad：获取反应中心一致的反应；
– Medium：获取反应中心一致，相邻原子一致的反应；
– Narrow：获取反应中心一致，相邻原子、拓展原子和键一致的反应。

发送到 CAS 结构绘
制面板

保存、提醒和共享选项

查找相似反应
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反应详情页为您提供了从文献及其 Supporting Information 中提取的信息，包括溶剂、催化剂、试剂、
反应条件和表征数据等。

反应文献

查看生成同一产物的其他反应

查看详细步骤

查看表征数据

反应转换类型 其他重要注释

反应详情
查看反应详情

查看所有作者

检索相似反应



在CAS SciFinder中启动“Retrosynthetic Analysis”主要有两种方式：
1. 点击主界面上的“Retrosynthetic Analysis”选项，在绘制窗口中绘制或导入一个结构。绘制的物质可

以是一个新颖结构（无文献报道过合成方法）。
2. 在现有物质的弹出窗口上点击 “Start Retrosynthetic Analysis” 选项。

逆合成反应路线设计工具
启动工具

2

1

2

1
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选择方案选项
您可以编辑方案选项以：
– 修改合成深度。
– 在整个合成路线保护指定的化学键。
– 定义在首次断键中要断裂的键。
– 更改起始原料的成本限制。
– 选择较少文献实例支持的不常见或罕见规则。

设置好了所需的选项后，点击 “Create Retrosynthesis Plan”

选择较少文献实例支持的不
常见或罕见规则

设置在首次断键中
要断裂的键

设置在整个方案
中保护的键 清除已有选择

更改原料成本上限(USD/mol或USD/g)

更改方案中的合成深度

逆合成反应路线设计工具

首次断键中要断裂的键 受保护的键

点击Create Retrosynthesis 
Plan，开始运行逆合成反应路

线设计



有报道的实验方案通常会在几秒钟内生成。预测的逆合成方案的计算可能需要更长的时间。

绿色虚线表示预测的步骤

蓝色实线表示报道的实验步骤

查看并选择备选反
应路线

打开/关闭预测步骤

调整评分选项

备选路线
您可以概览所有实验报道的和预测的反应，并将其与反应依据一起作为反应结果集显示。您可以通过以下
方式访问这些反应依据：(1)步骤概览中的链接，或(2)备选反应路路线的反应式。

查看方案信息
查看方案步骤

下载、分享和保存您的方案

编辑方案选项

预测反应依据

查看排除的步骤或物质

逆合成方案和备选路线
打开方案

1

2

显示报道的实
验步骤

展开相似反应分组
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对于包含预测步骤的方案，您可以增加或减少预测步骤和替代反应路线中每个选项中的分数权重，以决定
在逆合成方案/替代反应路线中所显示的内容。
– 每个评分项可以设置为“Off （最左），Low, Medium，或者High（最右）。
– 如下图所示，每个评分项的默认设置为 “Medium” 。

评分简介

逆合成评分选项
评分选项



在物质检索模式下，可以使用“Search Patent Markush”选项执行Markush结构检索。

定位到专利中物质所
在位置

添加注释：点击物质的定位标记符，即
可跳转至专利全文中改物质出现的位置

进行Markush检索

Markush在专利中的位置

跳转至相关信息

CAS科学家标引的重要
物质定位标记

专利中被标引的核心
物质

下载 PDF

下载 PDF，包括标引的物质和注释列表

跳转至专利文献详情页面

CAS PatentPak
在 CAS PatentPak 中有三种查看专利PDF的方式：
– PDF：仅提供支持文本搜索的专利PDF文件
– PDF+：附有标引关键物质专利全文PDF文件
– Viewer：附有标引关键物质定位符（见下）的专利PDF

跳转至 CAS PatentPak Viewer

命中的组装Markush
结构

CAS Markush 检索及 CAS PatentPak
CAS Markush 检索

Markush结构检索
类型

专利机构筛选

SciFinder Discovery Platform 快速入门指南 | 19



供应商检索允许您根据化学结构、名称或其他标识符查找化学品供应商信息。

ChemDoodle 是除了标准的CAS结构绘制面板之外，另一个可选的结构编辑器。 ChemDoodle非常适用于
平板电脑等移动设备。

绘制键

从 CAS 登记号导入结构

缩放

重复结构单元
碳链工具

反应箭头绘制工具

原子锁定/链锁定/环锁定工具

翻转片段

添加电荷

标签

可变位置定义工具

绘制环

反应原子标记工具
化学键标记工具

打开 | 保存

居中选择

撤销 | 恢复

剪切 | 复制 | 粘贴

清除 | 橡皮擦
模板

链接到详细信息

首选/非首选供应商标签

Contact information

Catalog details

Order link

ChemDoodle

排序选项

信息的最新更
新时间

供应商检索及 ChemDoodle
供应商检索

片段结构定义工具



在专利文献详情页中，提供了 “Get Prior Art Analysis”的选项。其结果也会呈现在检索历史中。其工作原
理如下：
– 提供基于人工智能的相关性预测。
– 以单一专利文件作为分析起点。
– 包括对 CAS 核心研究点、标引的物质、IPC专利分类号和专利题目、摘要等内容的分析。
– 生成一份按照相关性排序的已知文献列表，涵盖专利文献和非专利文献。

在文献详情页，点击Get Prior 
Art Analysis进行现有技术分析

在检索历史记录中查看结果

现有技术分析
回顾现有技术
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CAS Formulus



检索制剂或配方

删除此项内容输入检索词或物质

单击执行检索

清除所有内容

点击下拉菜单，浏览并设置运算符

添加新的检索项

浏览并选择检索项

输入制剂或配方的原料、用途、物理形态、功能或文献识别符（包括专利号、DOI号等），
单击放大镜执行检索
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选择筛选项，精准获得配方或制剂结果

制剂或配方成分，功能及用量

在CAS SciFinder中查
看文献详情

点击蓝色原料名称，查看详情

查看相似的制剂或配方

对比选中的制剂或配方

查看制剂或配方详情

获得结果集对应的文献

保存结果并设
置提醒

查看或下载专利全文

下载结果为PDF或Excel文件



制剂或配方详情
结果导出为pdf格式文件

结果保存

制剂或配方原料

相似的制剂或配方

制备工艺

制剂或配方实验评估

专利来源
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检索原料

选择Ingredients

输入原料名称、CAS登记号或功能信息，单击放大镜执行检索

通过电子邮件
发送结果

保存结果并
设置提醒

查看实验属性

下载结果为Excel文件

查看原料供应商信息

查看使用该原料的制剂或配方

将原料添加至
Formulation Designer

查看制剂或配方中，与该原料
同时使用的其它配伍成分

选择筛选项，精准
获得原料结果

查看管控信息及清单



查看原料供应商信息

查看供应商联系方式、货运详情及分
销商信息

点击打开来自供应商的购
买页面

选择筛选项，精准获得供应商信息 下载结果为Excel文件

设计制剂或配方

浏览更多选项

删除该原料

浏览并选择用途 最多添加5种原料进行
检索

浏览并选择物理形态

添加另一种原料

单击执行检索

浏览并选择应用领域
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点击，可重新编辑制剂或配方的应用领域、用途、
物理形态及原料 结果保存

结果导出为Excel文件

点击查看原料详情

点击查看原料管制信息

点击查看可替代的原料选项

点击可添加用途

添加用途后，点击获得新的制剂
或配方设计结果



CAS Analytical 
Methods



分析方法检索

输入关键词或者分析物等进行检索

点击历史检索重新运行检索，点击X删除检索历史

浏览方法分类，查看相关方法 高级检索

高级检索

删除检索条件

逻辑运算
符： and，
or，not

增加检
索条件

检索条件包括：关键词，分析物，基质，方法分类，技术手段，
CAS方法号，出版物名称

查看保存的结果

账号管理



分析方法的分类检索
可输入关键词

清除所有条件

增加关键词

浏览并选择方法分类及子分类

检索分析方法

分析方法结果集
结果保存

按照分析物、基质、方法分类、技
术手段、公开年份等条件筛选结果

选中方法，导出或保存

结果导出

查看方法信息详情

在CAS SciFinder中查看文献详情

展示摘要 获得全文链接

选择感兴趣的方法进行对比
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分析方法详情
结果保存

分析方法中的分析物、基质、材料、试剂等分类展示

所用仪器信息

结果导出

分析方法操作步骤

书目信息

展示摘要 获得全文链接
数据有效性



分析方法详情对比

一次最多可以比较三种不
同方法，所有方法信息详
情的内容都可以进行对比

点击X删除方法

下载方法比较结果为pdf或
excel格式

删除所有方法方法

点击X删除方法
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保存的结果集

复制链接，共享
检索结果；或删

除保存项点击重新运行检索

查看保存的结果集



ChemZent



ChemZent追溯学科早期的研究

获得原文

筛选来自CHEMZENT德国化学文摘的文献

点击文献标题，进入文献详情页面，查看英文版摘要

点击文献摘要下方的ChemZent按钮，下载获取原文



登录详情
请访问 scifinder-n.cas.org 登录

使用您现有的CAS SciFinder用户名和密码。

培训
即将举行的活动和网络研讨会：
https://www.cas.org/cas-webinars?attendance=Coming+soon

过往活动和网络研讨会录像：
https://www.cas.org/cas-webinars?attendance=On+demand

培训内容：
https://www.cas.org/training/platform/cas-scifinder-discovery-platform

支持
如需获取有关 CAS SiFinder 使用的其他帮助，请联系 CAS 中国代表处。
电话：010-62508026/7
电子邮箱：china@acs-i.org
网址：https://www.cas.org/contact

反馈按钮
从CAS SciFinder解决方案中向CAS提供直接反馈。

登录，反馈，培训，支持
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