
CAS is a division of the American Chemical Society.                 
Copyright 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

通过SciFinder高效获取合成制备信息

程小燕

xcheng@acs-i.org

美国化学文摘社北京代表处



提纲

CAS is a division of the American Chemical Society.                 
Copyright 2021 American Chemical Society. All rights reserved. 2

• SciFinder中获取化合物制备信息的方法

• 反应相关信息获取方法

– 结构编辑器的使用（绘图、限定反应的工具）

– 如何通过反应式检索反应，精炼结果并获得实验详情

– 利用SciPlanner实现反应路线设计

– 反应检索案例分享

• 通过文献主题检索合成制备相关信息的方法
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在SciFinder中，检索化合物制备信息主要有4种方式：

方法1：在文献检索Research Topic中输入preparation of 50-78-2或者synthesis 
of aspirin进行检索
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方法2：检索物质后，在物质信息详情页面，可以由此物质获得制备
(preparation)相关文献或者产物为此物质的反应。
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方法3：也可以点击物质结构右上角的蓝色双箭头，点击Synthesis this，
获得相关反应
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方法4：在SciFinder反应检索编辑器中绘制结构，获得反应。
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小结：获取化合物制备信息的方法
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方法1：基于物质名称和主题词获取到合成制备信息；

方法2：基于物质的CAS号检索合成制备信息；

方法3：在CAS REACT中获取到该结构的精确合成信息；

方法4：在CAS REACT中获取到该结构的精确反应信息、该结构的盐、同位素、立体构型等

合成信息。
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结构编辑器
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画图工具

选中工具
锁定工具

画笔/橡皮 结构
反应
马库什

常用的原子/键/环

直接导入已保存的.cxf或者.mol文件

旋转/翻转
阴阳离子



结构编辑器
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元素周期表 常用官能团
可变基团 自定义取代基
重复单元 取代位点不确定

碳链

环/原子锁定

结构模板



Chemdraw 14.0以上正版用户可以直接在chemdraw里边画结构然后在
SF中检索
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如果想用复制/粘贴功能，请在java条件下运行结构编辑器，并且保证
Java及时更新
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结构编辑器：绘制反应工具
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反应箭头

原子标记

官能团列表

角色定义

化学键变化



例：反应前后物质中的原子标记
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标记反应原料和产物中相同的原子



例：发生变化的化学键标记
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标记发生变化的化学键
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精确结构反应检索：绘制反应式
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反应

执行的是锁环
锁原子的检索



精确结构反应检索：查看反应结果集
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分组，排序



精确结构反应检索：查看反应结果集
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点击Document，合并来自同一篇文献的反应；
点击Transformation，获得反应类型的分类。



精确结构反应检索：查看反应结果集

CAS is a division of the American Chemical Society.                 
Copyright 2021 American Chemical Society. All rights reserved. 21

排序：相关度，入库号，实验步骤，
MethodsNow, 步数，产率，发表年份



精确结构反应检索：查看反应结果集
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对于一步反应，可以点击
similar Reaction, 获取相似反应



精确结构反应检索：获取相似反应
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相似度限制：
Broad：仅反应中心相似
Medium：反应中心及附属原子和键
Narrow：反应中心及扩展的原子和键



精确结构反应检索：查看感兴趣的反应信息
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实验步骤



MethodsNow Synthesis——人工标引的反应信息，节省您宝贵的时间

• 详细、明确的物质信息

• 全面、有条理的实验过程信息

• 更好的阅读体验——表格形式

• 无需查看原文直接获取实验详情——反应物，反应条件，步骤，产物性质，

谱图等
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MethodsNow Synthesis: 通过Analyze，选择有MethodsNow标引的
反应，点击MethodsNow查看实验详情
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点击查看MethodsNow窗口



MethodsNow Synthesis: 实验详情展示窗口
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PDF or XLS格式
产物，反应物，试剂，溶剂，步骤，
反应类型，规模，核磁氢谱，核磁碳谱，
产物状态，CAS方法号

点击CAS RN，
即时查看物质



亚结构反应检索: 绘制反应式
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输入的反应物和产物
结构可以被修饰，但
母体结构不变

R1 = N, S



亚结构反应检索：获得反应结果集
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亚结构反应检索：分析处理
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13种分析选项
催化剂 反应步数 产率



亚结构反应检索：筛选处理
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6种筛选选项：反应结构、产率、反应步数、包含/排除的反应类型(11种)、不参与反应官能团(217种)

 生物转化
 催化反应
 化学选择性
 组合化学
 电子化学
 气相反应
 非催化反应
 光化学
 放射化学
 区域选择反应
 立体选择反应



亚结构反应检索：勾选反应类型
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亚结构反应检索：排除反应类型
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亚结构反应检索：筛选官能团

CAS is a division of the American Chemical Society.                 
Copyright 2021 American Chemical Society. All rights reserved. 34



提纲

CAS is a division of the American Chemical Society.                 
Copyright 2021 American Chemical Society. All rights reserved. 35

• SciFinder中获取化合物制备信息的方法

• 反应相关信息获取方法

– 结构编辑器的使用（绘图、限定反应的工具）

– 如何通过反应式检索反应，精炼结果并获得实验详情

– 利用SciPlanner实现反应路线设计

– 反应检索案例分享

• 通过文献主题检索合成制备相关信息的方法



利用SciPlanner设计拟合成反应路线
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选择感兴趣的反应，点击send to SciPlanner

点击打开SciPlanner工作界面



SciPlanner工作界面
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点击拖拽至工作区
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点击物质右上角的双箭头，
检索其合成方法

从结果中选择感兴趣的反应，
继续推送至SciPlanner
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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



SciPlanner——设计拟合成的反应路线
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合二为一的合成路线

导出设计的路线
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提纲

• 反应检索案例：

– 金属有机物质的反应

– 溴代杂芳环与炔烃的 Sonogashira偶联反应检索

– 片段结构的化学选择性反应

– 检索某物质作为试剂的反应

– 系列化合物的反应
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例1：金属有机化合物的反应——直接进行反应检索
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通过MethodsNow Synthesis获取合成实验详情
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MethodsNow Synthesis合成实验详情



根据物质获取反应——金属有机化合物的的检索
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例2：溴代杂芳环与炔烃的 Sonogashira偶联反应检索
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检索过程：（1）绘制反应结构式，杂环用-X中的Hy表示即可



在反应结果集中选择group by transformation
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根据需求，选择相应的反应类型（如，aryl-alkyne sonogashira偶联）
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获得全面、准确的反应
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例3：片段结构的化学选择性反应

检索要求：

1. 反应物中含有羧基和酰胺基团；

2. 反应物种的羧基被还原为产物中的羟基；

3. 反应物中的酰胺基在反应后没有发生变化。

分析：
化学选择性反应可以使用non-participating 
functional groups来限定不参与反应的官能团。
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使用标亮的工具，绘制如下反应式，进行亚结构反应检索
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1. 点击高级检索；

2. 点击不参与反应官能团；

3. 选择酰胺amide。
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点击Group by中的Transformation，显示反应类型
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选择羧酸还原为醇的这类反应
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最终，获得全面精准的片段结构
的化学选择性反应结果集
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例4：检索使用Na2S2O4作为试剂的反应
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• 分子式检索无机物，要按照Hill排序规则检索。具体为，不含碳化合物，按

照元素符号字母顺序排序。含碳化合物， 碳在前，氢紧随其后，其他元素

按照字母排序。

• 无机含氧酸盐，按照多组分物质检索（比如Na2S2O4，就按照相应的酸和

钠的混合物标引，阳离子有多少个阳离子，阴离子部分用H补齐），所用

分子式为: H2O4S2.2Na

思路：先检索物质，然后通过物质获取反应



通过物质获取反应，并限制反应角色为Reagent
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获得使用Na2S2O4作为试剂的反应
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例5：在非反应仲醇存在的条件下，将伯醇转换为醛
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使用反应角色定义工具
和官能团列表



通过Group by: Transformation，筛选需要的反应类型
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继续用“丙醛”这个结构
对结果进行限定获得

使用限定功能，根据反应
类型选择反应
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例1. 通过文献主题词检索，获取有关氯吡格雷纯化方面的文献
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concept代表对主题词中的
关键词进行了同义词扩展



在文献结果集中，可通过Categorize精准定位“purified substances”
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例2：去除N-甲基甲酰胺（123-39-7）
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文献详情中的Substance标引，指出物质在文献中的作用

69

需要的文献
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通过Categorize，精准获取所需文献
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通过Categorize，精准获取所需文献
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72

美国化学文摘社北京代表处

010-62508026

china@acs-i.org

www.cas.org
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