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提 纲 



创建于1907年 

ACS的分支机构 

密切关注，索引和提炼着全球化学相关的文献和专利 

最早创立了《化学文摘》 

总部坐落于俄亥俄州的哥伦布市 
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美国化学文摘社—Chemical Abstract Service 
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SciFinder数据库的创建--大批量信息的摄取 

U.S. Patent 

Office 

Patents, 

journals, web, 

catalogs, etc. 

 

 

 

 

CAS 

Scientists 
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SciFinder Web中最具价值的内容—人工索引 

Tips: 
1. 每一篇收录的文献，都经过人工索引 
2. 文献中提炼出来的重要概念，用Index Term标记出来 
3. 文献中提取的重要物质，用CAS No标记出来 
4. 重要物质在文献中所担任的角色，用CAS Role标记出来 



 解决不同科研人员，由于教育背景，语种，语言表述习惯不同而导致

的对同一个概念描述的不同 

 对于化学物质而言，用文字描述会导致繁琐，CAS No解决了文描述的

缺陷，而用一串数字描述，便捷了对特定物质的描述 

 利用SciFinder中的索引（Index Term，CAS No，CAS Role），可以

解决众多检索难题 
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SciFinder Web索引解决的问题 
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SciFinder 的构架 

期刊 专利 论文 会议报告 

溶剂，催化剂，
产率,实验过程等 

物质 
基因 

合成信息 

CAPlus Medline 

Registry 
CASReact 

Chemcats 

Chemlist 

Marpat 

专利中的Markush结构 
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SciFinder 的内容 

SciFinder Reactions 

References 

Markush Structures 

• >106万专利中的Markush结构 

• 回溯到1961年 

• 每天更新 

CHEMCATS® 

• CHEMCATS 提供物质的供应商信息  

• >9400万商业信息  

• >2800万不同种类物质 

• >880 个全球范围内的供应机构 

• >990 商品目录的覆盖 

• 每周更新 

CAS REGISTRYSM 

• >9100万有机无机物质 

• >6500万生物序列 

• >4亿条实验和预测数据 

• 物质报道文献，回溯到1802年 

• 每天更新 

References from CAplusSM 

• >4000万期刊，专利，学位论文记录. 
• >1万种科技期刊的覆盖 
• 63家专利发行机构的专利 
• 1997年以来的3.65亿条引文记录 
• 回溯到1800年 
• 每天更新 

References from MEDLINE® 

• > 1900万条生命科学相关文献 
• > 5600 期刊 
• 回溯到1946年 
• 每天更新 

CASREACT® 

• CAS提供的反应信息包含: 
– 反应中的结构信息 

– 反应中所有物质的CAS No  

– 详细的反应条件  

– 实验过程  

• >6340万单步多步反应 

• >1340万物质合成制备信息  

• 反应回溯到 1840 

• 反应条件起始于 2003 

• 每天更新 CHEMLIST® 

• 全球范围内的法规信息  

• >31.2万的化合物  

• 1980至今的数据 

• 每周更新 



9 

CAplusSM +Medline涵盖上万种期刊及63个专利发行机构专利 
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CAS REGISTRYSM 是化学物质信息的“黄金标准” 
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CASREACT® 是检索化学反应最权威的来源 

CASREACT是世界上最大
更新速度最快的反应数据库 
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MARPAT® —全球专利文献中的Markush结构库 

MARPAT帮助最大程度的
找到结构相关专利文献 
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SciFinder Web的注册和登陆 

SciFinder Web的系统要求： 

    Windows用户支持IE 9.x或FireFox 2.x, Chrome； 

    Mac 用户支持 Firefox 和 Safari 

    Java 安装（初次使用结构时自动安装，www.java.com） 

在图书馆相关页面上找到
SciFinder Web注册用的网址 
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点击URL创建SciFinder Web账号 

用学校邮箱注册， 

一人只能注册一个账号 !!! 
开始创建SciFinder Web帐号 



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） 

注：用户名不能用中文字符，并且与自己的姓名相关联 

 

密码： 

 必须包含 7-15 个字符，并且至少包含三个以下字符： 

      字母、 数字、非字母数字的字符（例如 @、#、%、&、*） 
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设置用户名及密码注意事项 

密码设置小技巧： 

1：不要和账号中有重复的字符 

2：密码格式最好是abc@123 
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对新ID的Email确认 

40分钟内查收邮件，注意垃圾邮箱 

48小时内点击邮件中的确认链接 

Https://scifinder.cas.org 

Https://origin-scifinder.cas.org 
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SciFinder Web登陆界面 

输入SciFinder帐号和密码 
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SciFinder Web主界面 

工具栏 

检索完，请点击退出 

检索入口 

已保存的结果集 

邮件提醒结果集 

检索页面 
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文献检索方法 

 功能方面 
– 主题检索 

– 作者名检索 

– 机构名检索 

– 文献标示符检索 

– 期刊和专利名称 

– 从物质，反应获得文献 

 

 检索方法推荐 
– 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：介孔分子筛的合成 

检索式： mesoporous molecular sieve with synthesis  

 

 

关键词之间用介词连接 
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主题检索的候选项 

“Concept”表示做了同意词的扩展 

“Closely associated with one another”表示同时出现在一个句子中 

“were present anywhere in the reference”表示同时出现在一段话中 
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引文排序-- Citing Reference 

Citing Reference: 帮助找到最重要的文献 
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文献检索结果 

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Analysis 

领域内主要研
究人员，专家 

主要研究机构，合
作伙伴，竞争对手 主要的期刊 
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文献检索结果的Analysis 

Index Term： 

帮助用户大致了解文献内容，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 Document Type： 

帮助用户迅速获得需要的文献 

PatentPak：帮助用户直接获取专利原文。收费！ 
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文献检索结果的Categorize 

Categorize系统分类功能，基于Index Term，根据大学科方向对文献进行自动分类。 

一级目录 二级目录 和二级目录相关
的Index Term 

选中的Index Term 



30 

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 

文献详细信息 

Save：保存在服务器上，

方便以后登陆查看，每次

可存1万条记录。 

Export：导出至本地电脑。 

Print：打印成PDF格式 
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文献信息—题录、摘要、索引 

一篇完整的文献界面包括： 
1. 题录信息 
2. 摘要信息 
3. 文献中重要的概念 
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，引文等 
7. 文献中的引文信息 

重要概念 重要物质 

获取PDF原文 



 主题检索时，使用介词作为连接 

 尽量选择包含Concept和Closed Associated with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 

 

 更多细节，请参考www.igroup.com.cn/cas 
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文献检索小结 
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• 功能方面 

– 结构式 

– 分子式 

– 理化性质 

– 物质名称，CAS No 

 

• 推荐的物质检索功能 

– 有机物、天然产物及衍生物：结构检索比较方便 

– 无机物、合金：            分子式检索比较方便 

– 高分子化合物：          优先分子式检索，其次结构检索 

物质检索方法 
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物质检索--标识符检索 

物质标示符包括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. 每行一个物质标示符。 

输入CAS RN或名称 
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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 

点击相应的CAS No 

获得物质详细信息 
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Substance Detail—物质详情 

CAS号、分子式、结构式、化学名、常用物质参数、别名 
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菜单式实验数据与实验谱图 
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由物质获得文献 

显示该物质在专利中出现的页码 
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物质检索--Property explore 

寻找导电率比铜的60%大的材料 
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物质结果集的限定 

如果有另外的参数的限制，可以从Property Value中进行进一步限定 



无机盐：按照混合物的方法检，使用Dot-disconnect将不同组分连接 
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物质检索—分子式 



物质检索--结构 

点击画图版来进行结构输入，初次使用Java版绘图板时需要安装Java插件 

64位系统：需同时安装32位和64位Java 



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 
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精确结构检索 

该结构中包含： 
 
配体 
金属 
正电荷 
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精确结构检索 

任何一种结构,使用精确
结构都可以检索到 
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亚结构检索 

单一组分物质 

有机物质 

亚结构检索：获得包含该母核结构的所有物质 
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亚结构检索 

Atom Attachemnt： 

了解结构中原子修

饰情况。 

鼠标放在任意原子上，

显示“？”，右侧列出

该原子修饰基团。 



结构检索—结构相似的检索 

N

Et

COOHHOOC

SciFinder中的相似结构检索，帮

助获得在结构上存在相似的物质。 



相似结构检索 

相似结构检索： 

 

取代基位置变化 

取代基变化 

母体结构变化 



 精确结构检索： 

 获得物质的盐，聚合物，混合物，配合物等，母体结构不能修改，不
能修饰 

 

 亚结构检索： 

 所画的结构必须存在，母体结构不能修改，但可以被修饰 

 

 相似结构检索： 

 母体结构可以修改，也可以被修饰，用相似度来控制获得的结果 
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结构检索小结 
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 具体物质[Specific Substance]： 

 以具体化学结构所陈述的特定物质，会被标示CAS No. 

 预测性物质[Prophetic Substance]： 

 使用Markush结构所陈述的预测物质，一个Markush可以陈述上百或

上千的化学物质 

 Patent 中所陈述的预测物质，不会被标示CAS No.  

     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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SciFinder中的Markush检索

能帮助做初步的专利评估。 
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全部是专利文献 
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• 功能方面 

– 结构式 

 

• 常用检索方法 

– 已知物质：先查找物质，通过标准菜单获得相应反应 

– 扩展检索： 对单步反应获得相似反应 

– 扩展检索：对已知反应获得更多反应 

– 已知文献：链接至文献中的反应 

反应检索方法 
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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 中反应定义工具 
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精确反应检索 

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，通过反应分类进行合并。 



61 

反应检索结果 

一篇文献只出现一条反应记录 

文献题目 

命中反应数 
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Experimental Procedure 

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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 2000至今的，USPTO, EPO, WIPO 中的英文专利 

 2008至今的，KOKAI, EPO, WIPO中的日文专利，以及 EPO, WIPO, GPO的德文专

利 会翻译成英文， 

 2000至今的，ACS journals 

 1985至今的，Springer Science+Business Media  (1985-present) 

 1998至今的，Taylor & Francis journals 

– Synthetic Communications 

– Journal of Coordination Chemistry 

– Phosphorus, Sulfur and Silicon and the Related Elements 

 1998至今的，Shanghai Institute of Organic Chemistry (1998-present) 

 

反应实验过程的收录范围 
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按照反应类型排序 

更精确的查找需要的反应 



65 

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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 一人注册一个账号 

 严禁过量下载 

 严禁账号分享 

 严禁将账号用于非学术研究 
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SciFinder Web使用注意事项 



并发用户数已满，请稍后再试 
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SciFinder Web 常见问题 



账号或密码错误，请在username处填写，截图，并与图书馆联系 
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SciFinder Web 常见问题 



任何需要反馈给图书馆的问题，都请点击测试IP地址的链接 

http://www.cas.org/cgi-bin/casip 
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SciFinder Web 常见问题 

将页面做成截图，一并发给图书馆 



 XP用户不建议使用IE7、IE8浏览器 

 Windows 7以上用户建议升级IE到9以上 

 Chrome和FireFox浏览器在所有系统上的表现都优于IE及

IE核浏览器 

 不建议使用360浏览器检索SciFinder 
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SciFinder Web浏览器选择建议 
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Thank You 

Comprehensive Content 

Unprecedented Results 

Sophisticated Analysis 

朱传娴 

Mail：Helen@igroup.com.cn 

Tel:  021-64453167-8033 

mailto:Helen@igroup.com.cn

