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跟踪学科前沿发现
助力科研创新

CAS SciFinder
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• CAS SciFinder数据介绍

• 纳米储能材料的研究调研与追踪

• 生物、催化和医药研究的物质根基

• 结构视角下的专利风险规避

• 制备反应研究的技术支撑
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CAS具有最全面的学科连接内容合集
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CAS SciFinder中覆盖的内容合集

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

>2.69亿个独特物质

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

>1.47亿条反应信息

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

>5600万专利、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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CAS SciFinder覆盖的学科

- 生物化学：

- 农化产品管控信息、生化遗传学、发酵、免疫化学、药理学

- 有机化学各领域：

- 氨基酸、生物分子、碳水化合物、有机金属化合物、类固醇

- 大分子化学各领域：

- 纤维素、木质素、造纸；涂料、墨水

- 染料、有机颜料；合成橡胶；纺织品、纤维

- 应用化学各领域：

- 大气污染、陶瓷、精油、化妆品、化石燃料、黑色金属、合金

- 物理、无机、分析化学各领域：

- 表面化学、催化剂、相平衡、核现象、电化学
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CAS科学家的智力标引

Data pre-
repository

1990
Smith, M.

anthracene

Androst-4-en-3-one, 
17-hydroxy-17-
methyl-, (17β)-

CAS科学家利用人类智慧对公开内容进行揭示，使相关信息更容易被挖掘
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碳纳米管储能材料的主题检索
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文献结果候选项
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设置提醒，及时跟踪最新研究进展
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文献结果分析
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文献检索结果分析：CA Section Title

电化学、放射及热能技术

电现象

表面化学和胶体

硅酸盐

电化学

工业无机化合物

塑料制备和加工

普通物理化学

织物和纤维
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通过Index Term，可纵览或精炼研究点信息

碳纳米管

超级电容器

能量储蓄

蓄电池

电容

能量储蓄系统

电流-电位关系

纳米粒子
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Refine：二次限定，例如精炼蓄电池方面的
研究文献

例如：蓄电池
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Categorize：精准获取特定的研究信息
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Technology：精准获取制备的能源&燃料，
材料&产品等信息
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Refine：筛选专利文献
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点击文献标题，可获取文献详情
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文献详情
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文献详情
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重要的物质列表

标准概念词列表

物质功能描述

定位信息

学科领域

物质CAS RN, 
物质名称
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结构编辑器的使用

重要绘制工具注释

选择可变基团

自定义R基团

重复工具

取代位置可变

锁环工具

锁原子工具
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有机化合物: 通式结构的绘制

R1 = C, O

要求：

1.两个环系不能与其他环（系）形成新的稠环（系）或桥环（系）；

2. 六元含氮环上可出现互变异构，比如烯酮；

3. 六元碳环上有一个F取代和一个五至六元的饱和或非饱和杂环取代。

杂环的1,3位为N原子，R1为C或O；

4.六元碳环上有且只有杂环和F取代，且连接位点不确定。
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根据分子式检索无机化合物

分子式输入需要遵守Hill排序规则:不含碳化合物,按元素符号
的字母顺序排列;分子式为含碳化合物时,则“C”在前；如有氢
则紧随其后,其它元素符号按字母顺序排在氢的后面

无机金属盐：金属离子和
阴离子间用点（.）分开
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根据络合物的结构来检索配位化合物
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根据配体结构和中心金属原子来检索配位化
合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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通过聚合物的重复结构单元来检索聚合物
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物质标识符检索

提示：
• 一次最多可输入25个物质。
• 每行一个物质标识符。

物质标识符包括CAS RN和化学名称，化学名称可以是通用名称、商品名、俗名。
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物质结果
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点击CAS RN获取物质详情
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结构检索的原理与示例
Chemistry & Biology, Vol. 12, 385–395, 2005

WO2016081554

US005480883A

CAS Markush

CAS REGISTRYCAS REGISTRY
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结构检索的原理与示例

专利中物质的标引方式：

• 具体物质[Specific Substance]：

—以具体化学结构陈述的特定物质，会被分配CAS RN

• 预测性物质[Prophetic Substance]：

—使用Markush结构陈述的预测物质，一个Markush可以陈述上百或上千个化学物质

—被Markush结构包含，但未被实施或呈现在表格、权利要求书或说明书中的结构，不会被CAS分配CAS Registry Number

— Markush检索，能检索到通过结构检索检不到的专利
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例：此结构是否已被相关文献披露？是否被包含在已
公开专利文献的通式结构中？
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先在CAS Registry中进行物质结构检索

Query

Exact Structure, Substructure结果为0
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先在CAS Registry中进行物质结构检索

Query

Similarity结果中物质最大相似度

仅为73%
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再在CAS Markush中进行物质Markush结构检索
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Query structure

Indexed structure

Markush structure

CAS科学家对专利原文中的Markush结构进行直观标引
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WO2018062978

CAS PatentPak：查看专利中重要的物质信息

Query
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结构编辑器：绘制反应工具

反应箭头

原子标记

官能团列表

角色定义

化学键变化
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例1：双膦配体钴催化剂可以催化哪些类型
反应
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Group by Transformation：锁定反应类型
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快速获取各类催化反应类型
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查看反应信息
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例2：聚乙二醇单烯丙基醚的合成与修饰
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获得聚乙二醇单烯丙基醚的合成制备反应
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聚乙二醇单烯丙基醚的改性修饰
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Refine: 精炼烯烃接枝后的结构变化
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聚乙二醇单烯丙基醚的羟基修饰
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例3：生物转化反应
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查看生物催化酶
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细胞色素P450酶可以催化哪些反应
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Group by Transformation: 一键浏览反应类型
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利用SciPlanner设计拟合成反应路线

选择感兴趣的反应，点击send to SciPlanner

点击打开SciPlanner工作界面
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SciPlanner工作界面

点击拖拽至工作区



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

SciPlanner工作界面

从结果中选择感兴趣的反应，
继续推送至SciPlanner

点击物质右上角的双箭头，
检索其合成方法
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SciPlanner工作界面

两个反应在同一工作窗口

继续拽至工作区

将相同的两个结构移动至重叠
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SciPlanner——设计拟合成的反应路线

合二为一的合成路线

导出设计的路线



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

总结：

• CAS全面的数据内容、化学相关的广泛交叉学科覆盖和科学家的增值标引；

• 主题词构建及候选项的选择；设置提醒，及时跟踪最新研究进展；

• Analyze: CA Section Title锁定学科主题, Index Term精炼核心研究点；Categorize：高效、

精准锁定核心研究点；

• 各类物质的检索方法；结构编辑器的灵活应用；结构检索和Markush检索的数据基础，对

规避专利风险的帮助；

• 基于物质和反应的关联，灵活获取反应信息；Substance Role, Reaction Role一键锁定物

质在文献中和反应中的角色；Group by Transformation高效获取反应类型；SciPlanner

根据感兴趣的反应自主设计拟合出反应路线。
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谢 谢 关 注！
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