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数量

复杂性

关联性

科学信息日益复杂

1978 2000 现在

世界各地重要的机构与组织都在使用CAS的产品

科学信息趋势

制药公司
全球TOP50制药公司中的49个

政府组织
全球10大专利局

化学公司
全球TOP50化学公司中的46个

大学
全球TOP100高校

生物技术公司
全球TOP25生物技术公司中的24个



触发灵感
成就创新

SciFindern远远超出了我对科研信息平台功能的期望。它不仅是检索工
具，还是我的“实验伙伴”，帮助实现了我的想法。在我从事药物研发工作
的经历中，还没有其他任何一个信息工具能够做到这一点。

—— Chris Lipinski博士 
“里宾斯基五规则”创建者
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Speed Up Your Science

内容全面 高效精准

助力创新 降低风险

便捷访问全球最全面的化学相关数据合集，包括由科学
家标引的化学反应、物质和科学文献

运用最先进的化学相关性搜索引擎、机器学习和预测分
析，攻克海量无序科学数据带来的挑战

通过SciFindern从已有的化学信息中获得灵感，实现创
新和突破

SciFindern有助于理解技术全景，实现创新保护

“ 
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SciFindern是美国化学文摘社（CAS）开发的权威科学研究工具SciFinder系列中全新的化学及相关学科智能研究

平台，提供全球最全面、最可靠的化学及相关学科研究信息合集。SciFindern由国际科学家团队追踪全球科技进

展，每日收录汇总、标引、管理着世界上的科学专利、期刊等内容，并通过SciFinderⁿ中包含的先进检索技术高

效揭示、发现重要的技术信息，确保研究人员及时准确地同步最重要的研究进展。SciFindern涵盖了化学及相关

领域如化学、生物、医药、材料、食品、工程、农学、物理等多学科、跨学科的科技信息。SciFindern收录的文

献类型包括期刊、专利、会议论文、学位论文、图书、技术报告、评论和网络资源等。

SciFindern包含了以下数据库：即CAplusSM

（文献数据库）、CAS REGISTRYSM (物质

信息数据库)、CASREACT® （化学反应数

据库）、MARPAT®（马库什结构专利信

息数据库）、CHEMLIST® (管控化学品信

息数据库)、CHEMCATS®(化学品商业信

息数据库)、MEDLINE®(美国国家医学图

书馆数据库)。SciFindern还整合了专利解

决方案PatentPak®、合成方法解决方案

MethodsNow® Synthesis以及逆合成路线

设计CAS Retrosynthesis Tool。

专利工作流程解决方案PatentPak
PatentPak是一个强大的、全新的专利工作流程解决方案，旨在为用户减少获取专利全文及阅读专利

所花费的时间。PatentPak包含来自全球 46 家主要专利局的约1,800万件专利全文，专利数量持续增

加。PatentPak提供美国化学文摘社（CAS）科学家增值标引的信息，包括物质在专利中的位置信息、物质

对应的结构、CAS号等，为用户节省大量查阅、解读专利的时间。通过PatentPak可直接下载带有CAS增值的

物质位置标记信息、结构式等信息在内的专利全文（PDF文件）。

合成方法解决方案MethodsNow Synthesis
MethodsNow Synthesis是美国化学文摘社（CAS）开发的实验合成方法信息数据库，该数据库是迄今为止

全球涵盖合成实验方法内容最多的数据库，专门为合成科学家提供。MethodsNow Synthesis提供详细的合

成方法信息，包括实验操作步骤、实验原料、实验条件、实验量级、反应转化类型、合成产物谱图信息、合

成产物形态等。无需查看原文，即可获得合成方法所需的全部信息。

逆合成路线设计工具CAS Retrosynthesis Tool
基于全球最大的美国化学文摘社（CAS）化学反应数据库（CASREACT），结合先进的算法和人工智能，综

合多种因素如原子经济性、收率、绿色、成本等为已被报道分子/未被报道分子提供实验验证或预测的逆合成

路线。为合成化学家节省时间并提供新的思路和见解。

独有功能模块

SciFindern内容
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SciFindern中各数据库简介

CAplusSM文献数据库
收录化学及相关学科的文献记录5,300多万条，包括19世纪早期至今的源自5万多种科技期刊（包括目前仍在出

版的近万种期刊）文献、全球64家专利授权机构的专利文献、会议论文、技术报告、图书、学位论文、评论、

会议摘要、e-only期刊、网络预印本等。可用研究主题、作者姓名、机构名称、文献标识号、期刊名、专利信

息等进行检索。对于全球9个主要专利机构公布的专利，保证其著录和摘要信息在公布两天之内收入数据库。数

据每日更新。

CAS REGISTRY®物质信息数据库
物质结构、物质CAS登记号和物质名称的权威数据库。包含超过1.65亿个物质，包括独特的有机物质、无机物

质，合金、配合物、矿物质、混合物、聚合物、盐等；及超过6,800万条生物序列。是全球收录物质最多的数据

库。CAS REGISTRY是最值得用户信赖的权威资源。用户可以通过化学名称、结构和CAS登记号（CAS Registry 

Number®）、属性和谱图等对物质进行识别，CAS登记号是化学物质唯一的标识。在文献中报道的物质最早可

回溯至19世纪初。收录丰富的物质信息，如实验和预测性质数据，包括约80亿条属性值、数据表和谱图。数据

每日更新。

CASREACT®化学反应数据库
可以检索各类型反应，如有机、无机、金属有机、聚合物等，获得精确、可靠、即时的信息。目前收录了1840

年以来的超过1.28亿条单步、多步反应及合成制备反应信息。记录内容涉及反应条件、产率、催化剂、试剂、

溶剂、实验步骤等信息。可通过结构式检索或从物质/文献链接获取反应。数据每日更新。

MARPAT®马库什结构专利信息数据库
MARPAT收录125余万条可检索的马库什结构，来自于1988年至今CAS收录的专利及1987年至今选择性收录的

日本专利。此外，部分收录1984-1987年的英语专利和1986-1987年的法语、德语专利。其他1961年-1987年

的数据来自于INPI（法国工业产权局）。2000年1月10日之后的俄罗斯专利和2008年至今的韩国专利也收录在

内。可显示530,000篇含有马库什结构的专利引文信息。数据每日更新。

CHEMLIST®管控化学品信息数据库
是查询全球重要市场被管控化学品信息（化学名称、别名、库存状态等）的工具。数据库目前收录超过39.4万

多种备案/管控物质。覆盖范围为1980年至今的150份名录及目录。数据每周更新。

CHEMCATS®化学品商业信息数据库
主要用于查询全球化学品供应商的联系信息、价格、产品纯度、库存等信息。记录内容还包括目录名称、定购

号、物质名称、物质CAS登记号、结构式等。数据每周更新。

MEDLINE®美国国家医学图书馆数据库
主要收录生命科学尤其是生物医学方面的3,000万篇期刊文献，包括1946年以来约5,300种期刊文献。数据每日

更新。
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主题词+结构式联合检索
直接通过主题词+结构式联合检索物质或反应，节省检索时间。

性质检索
•	 多种属性检索
•	 谱图检索圈定化合物范围
•	 质谱-核磁助力化学结构解析

SciFindern特色
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Markush检索
Markush结构检索，有助于快速判定化合物的新颖性/创造性，为化合物可专利性提供支持，避免化合物
专利风险。

SMILES
导出物质的SMILES，利于快速将SMILES与化学结构对应，提高理解物质信息的效率。
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反应安全信息
标引并提供反应安全信息，警示实验中潜在的危险，确保试验安全性。

检索历史
•	 保存检索式，可随时重新运行检索
•	 一键式重新运行或编辑历史检索式

SciFindern特色
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专利
通过PantentPak可实现：
•	 直接下载专利原文PDF文件
•	 快速定位专利中的物质

配方
查看配方/制剂信息，包括配方在原文中的位置，配方成分含量、作用等。

•	 节省理解专利所花费的时间
•	 阅读专利族中熟知语种撰写的等同专利
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物质的逆合成路线设计
•	 快速提供最优的逆合成路线
•	 可以自定义选择替代路线
•	 可以获取预测逆合成路线

现有文献报道的合成路线

预测的合成路线

SciFindern中的Retrosynthesis逆合成路线设计工具
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合成路线设计的参数设置
在进行预测的反应路线设计时，可对合成深度、反应规则的常见性和结构中键的保护或断裂设置。

自定义权重
Scoring自定义权重一共有5项，每项有4个设置（off, low, medium, high）。
•	 Complexity Reduction表示每一步原料结构相对于产物结构的复杂性；
•	 Convergence表示调整逆合成路线中前体的数量；
•	 Evidence表示预测路线支持的文献数量多少；
•	 Yield表示反应路线中每一步的产率，这会影响目标分子的产率；	
•	 Atom Efficiency表示每一步的原子转化经济性。

SciFindern中的Retrosynthesis逆合成路线设计工具



更多信息，请访问： 

WWW.CAS.ORG/SCIFINDER-N

WHERE SCIENCE &
STRATEGY CONVERGE
科学与战略的结合

美国艾赛思国际有限公司北京代表处
Tel: 010-62508026/7
Email: china@acs-i.org
www.cas.org


