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CAS具有最全面的学科连接内容合集

263
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CAS SciFindern中覆盖的内容合集

Biosequence

>10亿条生物序列

包含来自NCBI的序列

CAS Commercial 
Sources

全球化学品供应商及化学
品信息。

数百万商用化学品

数百万独特的物质

CAS REGISTRY

>2.63亿个独特物质

包括约7000万条生物序列

约80亿条物质属性值和光谱

150个化学管制品目录

15个国际和国家目录，

包括TSCA

1980年至今的数据

CAS Reactions

>1.43亿条反应信息

回溯到1840年

CAS Markush

>130万有机、金属有机

马库什结构

回溯到1961年

CAS References

>5700万专利、期刊、学

位论文、图书、报告等

64家专利授权机构的专利

回溯到19世纪早期

Medline

>3200万篇生物学、

生物医学文献，

>5400种刊物，

回溯至1946年

来源：
https://www.cas.org/cas-data

https://www.cas.org/about/cas-content

https://www.cas.org/cas-data
https://www.cas.org/about/cas-content
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反应检索方法——直接检索
根据反应式/结构式、物质标识符、文献号检索反应

根据一个具体的结构进行逆合成反应路线设计
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反应检索方法——间接检索

通过文献结果获取反应信息

通过物质结果获取反应信息
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反应检索方法汇总

1. 直接进行Reaction检索

2. 通过Retrosynthesis Plan

获取逆合成反应路线

3. 通过物质获取反应

4. 通过文献获取反应
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反应检索场景及检索方法建议
1. 直接进行Reaction检索——根据反应式/结构式、物质标识符、文献号检索反应

✓ 已知反应式，或者反应物/产物/反应试剂的结构式

✓ 已知物质标识符（包括名称、CAS RN等）

✓ 已知文献号或专利号等

2.   通过Retrosynthesis Plan获取逆合成反应路线——依据一个确定结构的物质进行设计

✓ 有报道且结构明确的物质，无论是否有反应信息报道

✓ 未有报道且结构明确的物质

3.   通过物质获取反应——先检索物质，再通过物质结果获取反应信息

✓ 需要先对物质结果进行结构、属性或反应角色等筛选，然后再看反应

✓ 某些物质（手性分子、多片段结构组成的物质）和盐类化合物、聚合物等多组分物质的反应

4.   通过文献获取反应——先检索文献，再通过文献结果获取反应

✓ 通过结构检索没有得到反应结果

✓ 需要通过关键词精炼感兴趣的反应信息
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反应绘制工具介绍

反应绘制工具注释

反应箭头

反应角色标记

原子标记

化学键标记
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反应箭头和反应角色标记
反应箭头

反应角色标记

Reagent：参与反应，但不构成产物的碳原子

Any Role: 指reactant、reagent或product中的一

种
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原子标记
原子标记

标记反应物和产物中的同一个原子
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化学键标记
化学键标记

标记反应中发生变化的键（断裂、生成或键级变化）
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小结：

• 反应检索方法：直接检索（Reaction Search, Retrosynthesis），间接获取反应（通过物质或文献获取）

• 反应检索场景及检索方法建议：基于四种检索方法下的多个应用场景，考虑检索前已知哪些信息，检索

中的具体需求

• 反应绘制工具介绍：反应箭头、反应角色标记、原子标记和化学键的标记

• 数据关联支持灵活检索：文献、物质和反应数据已经CAS科学家进行深度关联
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例1：直接通过反应式检索反应
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反应结果分析与精炼

产率
步数
不参与反应官能团
实验详情
反应类型
试剂
催化剂
溶剂
供应商信息
反应分类
二次结构检索
文献类型
语言
发表年份
刊物名
CA学科领域
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Group by Scheme/Document：选择反应
结果的呈现方式
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Non-participating Functional Group: 浏览
或筛选不参与反应官能团

出现在反应前后，但未发生变化的官能团

同时考虑分子间和分子内的官能团
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使用Exclude，一键排除不感兴趣的反应
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Experimental Protocols获取反应详情



© 2022 American Chemical Society. All rights reserved.

Synthetic Methods获取增值的反应详情
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CAS PatentPak：高效获取专利详情
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CAS PatentPak：一键定位专利中重要的物
质
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小结：

• 直接通过反应式检索反应：绘制反应式，并根据需要使用原子标记或化学键标记工具等

• 反应结果聚类分析工具：Filter by/Exclude——Yield、Steps、Reagent 、Catalyst 、 Solvent 、

Commercial Availability 、 Non-participating Functional Groups 、 Reaction Note 、Experimental 

Protocols 、Search Within Results 、Source Reference 

• 反应结果分组：Group by Scheme/Document

• 反应详情的查看： Experimental Protocols——Synthetic Methods、Experimental Procedures, CAS 

PatentPak
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例2：直接通过物质标识符检索反应

Substance Role：浏览物质在反应中的角色
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例3：通过Retrosynthesis工具设计逆合
成反应路线，获得更多启发

Retrosynthesis Tool：可用

于未知化合物或已知化合物

和的逆合成路线设计
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预设参数
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结果查看

逆合成路线的第一步没有Experimental报道；

预测路线正在运算，等Predicted Steps: ON，

可看到预测路线
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获得逆合成反应路线结果

Experimental Steps: 实验报道路线（紫色）

Predicted Steps：预测路线（绿色）

Predicted Steps: ON，才可看到预测路线
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Predicted steps

⟹A       B+C+D的Evidence
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参考实验详情
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精炼反应物结构

通过Search Within Results，二次

限定参考文献（Evidence）中最相

关的原料结构
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Experimental Steps
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浏览Alternative Steps，获取其他合成方法
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获得新的逆合成路线
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通过Scoring Profiles重新调整逆合成路线
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小结：

• 逆合成反应路线支持的物质：有具体且单一结构的未知化合物或已知化合物

• 预设参数：Synthetic Depth、Set Rules、Starting Material Cost、Break/Protect Bond

• 结果查看：执行逆合成路线设计的当前界面、主界面上的Recent Search History处、检索历史界面

• 预测路线/实验路线：Predicted Steps（绿色）, Experimental Steps（紫色）

• 查看相关反应和替代反应：Evidence, Alternative Steps

• 精炼相关反应结果：利用Synthetic Methods和Search within Results从反应详情和反应物的结构来精炼

Evidence中提供的支持反应

• 评分介绍Scoring Profile：Complexity Reduction, Convergence, Evidence, Cost, Yield, Atom Efficiency
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例4: 通过片段结构信息获取反应

片段结构的反应检索：先从结构

出发进行物质检索，再通过物质

获取反应
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Search Within Results：精炼产物结构

使用原子标记工具精准定位原料和产物中的同一原子
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例5：通过多组分物质的结构信息获取反应

可提前精炼组分数、物质

类型、排除同位素标记物

等，再通过物质获取反应
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获得多组分物质参与的各种角色的反应

通过Substance Role，浏览

或筛选此物质参与的反应角色
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对比直接通过多组分物质的结构信息获取反
应

各种As Drawn的结果都会出现，

包括同位素标记物等

多组分物质中的多个组分会出现

在不同的物质中
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例6：通过文献获取反应
• 主题词：reduction and nitrile and 

catalyst and (nickel or Ni)

• Substance Role & Concept精炼

• 通过文献获取反应
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Substance Role：精炼检索主题中的物质在
文献中最相关的研究角色；Concept：纵览
并精炼文献核心研究点
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基于精炼后的文献获取反应信息
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进一步精炼反应结果
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主题词与反应式联用检索

Reference支持主题词和反应式

联用检索，同时识别主题词和

反应式
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获得关联文献中的反应结果
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小结：

• 通过文献获取反应：基于需要检索的反应信息，形成检索词，并通过逻辑符构建检索主题词

• Reference检索：支持文献主题与反应式联合检索反应文献

• 文献结果精炼：Substance Role物质在文献中的角色、Concept核心研究点

• 数据关联支持灵活获取信息：通过文献获取反应

• 反应结果精炼：可通过Search Within Results等工具精炼反应结果
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总结：
• 反应信息的获取方法：

✓ 直接进行Reaction检、通过Retrosynthesis Plan获取逆合成反应路线、通过物质或文献获取反应。

✓ 根据检索前掌握的信息和检索目的，灵活选择不同的检索方式。文献、物质和反应三者的数据已经CAS科学家

进行高度关联。

• 反应结果聚类分析工具：Filter by/Exclude

✓ Yield, Steps, Reagent, Catalyst, Solvent, Commercial Availability

✓ Non-participating Functional Groups, Reaction Note, Experimental Protocols, Search Within Results

✓ Source Reference 

• 反应详情的查看： Experimental Protocols——Synthetic Methods、Experimental Procedures, CAS PatentPak

• 逆合成反应路线设计工具Retrosynthesis：预设参数、查看每一步的Evidence详情、浏览并根据需要调整

Alternative Steps、如有必要进一步使用Scoring Profile。
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记住本次讲座口令：

反应检索

美国艾赛思国际有限公司北京代表处

(ACS International Ltd Beijing Rep Office)

china@acs-i.org

010-62508026/7

30天内微信公众号回复讲座口令，获得PPT分享
链接

联系我们
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学习资源
1. 关注“ACS美国化学会”微信公众号, 搜索SciFinder-n，查看检索技巧、检索视频，以及论
坛回放视频

2. CAS SciFindern网络在线演示培训资料
https://www.cas.org/about/events/scifinder-webinars

3.CAS官网上的培训资料
https://www.cas.org/support/training/scifinder-n

4.CAS SciFindern Help使用指南
https://scifinder-n.cas.org/help/#t=Searching_in_SciFinder-
n%2FIntroduction_to_searching.htm

https://www.cas.org/about/events/scifinder-webinars
https://www.cas.org/support/training/scifinder-n
https://scifinder-n.cas.org/help/#t=Searching_in_SciFinder-n%2FIntroduction_to_searching.htm
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2022年CAS SciFindern论坛直播日程表
日期 主题 主讲人

基础
培训

3月1日 文献信息的获取 刘萌萌

3月8日 物质信息的获取 钱欣

3月15日 反应信息的获取 程小燕

3月22日 生物序列的获取 刘萌萌

3月29日 利用CAS SciFindern顺利开题、进行文献综
述

钱欣

检索
策略
详解

4月25日 聚合物相关信息获取策略 程小燕

5月24日 无机与金属有机化合物相关信息获取策略 钱欣

6月14日 光电材料相关信息获取策略 程小燕

7月5日 农化相关信息获取策略 钱欣

9月13日 药物结构设计与合成 程小燕

10月11日 天然植物化学相关信息获取策略 钱欣

11月8日 稀土材料相关信息获取策略 程小燕

11月29日 纳米材料相关信息获取策略 钱欣

12月20日 催化合成信息获取策略 程小燕

扫描下方二维码
即可注册各期论坛：

直播时间：

18:00 – 19:00
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谢谢关注！




