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CAS SciFindern是美国化学文摘社（CAS）出品的新一代的权威科学研究工具，是化学及相

关学科智能研究平台，提供全球全面、可靠的化学及相关学科研究信息和分析工具。CAS 
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、管理着世界上的专

利、科技期刊等内容，并通过 CAS SciFindern 平台提供的先进检索技术高效揭示重要的技

术信息，确保研究人员及时同步全球重要的研究进展。CAS SciFindern 涵盖了化学及相关

领域，如化学、生物、医药、材料、食品、应用化学、化学工程、农学、高分子、物理等

多学科、跨学科的科技信息；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、预印本和网络资源等。 
 

CAS SciFindern 独特内容和特色： 
 

• 提升文献检索效率：业界最先进的检索引擎之一，将文献检索时间缩短一半，获

得更精确的结果，提高检索效率。 

 
• 高效设计合成计划：充分利用全球最大的单步和多步反应数据库之一，全面考量

反应条件、产率、催化剂和实验步骤，高效设计出合成计划（可节省一半的时

间）。 
 

• Synthetic Methods 合成方法解决方案：Synthetic Methods 是 CAS SciFindern 中的模

块，是世界上最大合成方法合集之一，涵盖顶级期刊及专利中的合成制备信息，

提供合成方法的每步详细操作信息,  以易于阅读的表格形式展示实验详情，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 
 

• CAS PatentPak ®专利分析解决方案: CAS PatentPak 是 CAS SciFindern 中的模块，服

务于科研人员和知识产权人士。PatentPak 在定位和分析大量专利中的化学结构方

面，可以为研究人员节省一半以上的时间。PatentPak 是加速化学专利分析最可靠

的工具之一；迄今为止只有 PatentPak 采用人工标引——研究人员可以快速识别专

利中难以发现的物质（例如，表格化合物和图形图像内的化合物）。使用 PatentPak 
可以访问 CAS REGISTRYSM——世界上最全面的可公开获取的物质信息集合。 

 
• 逆合成路线设计工具Retrosynthesis：基于全球最大的化学反应数据合集CAS 

REACTIONS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。 
 

• 支撑生物学研究：生物序列检索工具Biosequences Search 提供超过12亿条可检索

生物序列,  可进行 FTO 检索、侵权检索。 
 

• 可视化检索结果：用户友好的可视化工具可以帮助用户快速做出更好的决策， 这些工

具可以精确定位趋势、模式和异常值，帮助将信息转化为洞察。 
 
• CAS REGISTRY: 全球最大的物质数据合集，收录自19世纪初至今公开披露的超过1.9亿
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个独特的物质（包括合金、配合物、矿物、混合物、聚合物和盐），CAS登记号被誉为

化学物质的黄金标准，是向WHO提交INN申请时必须提供的信息，被广泛地应用在科

研界及商务流程中。 
 
• CAS Reactions：CAS创立的全球最大化学反应合集，收录1840年以来源自专利和非专利

文献的1.4亿多条单步和多步反应。CAS的科学家在标引化学反应过程中提供了独特的增

值信息，包括：实验安全信息、反应类型、反应条件及详细的实验操作步骤等，节省了

用户从全文中总结、归纳相关反应信息所花费的时间。 
 
• 马库什结构：CAS是全球唯一提供专利马库什结构的机构。从全球64家专利授权机构公

开的专利中提取超过130万个可检索及浏览的马库什结构。一个马库什结构可能涵盖数

千甚至数万个化合物，提升了用户进行化合物结构新颖性和创造性检索的能力。 
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账号问题 

Q1：如何登录 CAS SciFindern? 

A1：如果已经有 CAS SciFinder 账号，请使用 CAS SciFinder 账号和密码登录即可。如果没

有 CAS SciFinder 账号，则请与贵单位 CAS SciFinder 管理人员联系获取账号。CAS 

SciFindern 的登录网址为：https://scifinder-n.cas.org。 

 

Q2：我是一名学生。作为新用户，怎样才能访问 CAS SciFindern? 

A2：学校的新用户需要先通过学校的 CAS SciFindern 注册链接注册账号后才能使用 CAS 

SciFindern。账号的具体注册方法，请访问所在学校图书馆网页或咨询所在学校图书馆的负

责老师。 

 

Q3：我可以在智能设备上使用 CAS SciFindern 吗？ 

A3：请使用授权 IP 范围内的网络登录智能设备，即可以使用。 

 

Q4：我在上一家单位（学校）曾经注册过 CAS SciFindern 账号，在目前的单位能够继续使用

吗？ 

A4：不可以，到新单位后需要重新申请（注册）账号。 

 

Q5：我在本校注册的 CAS SciFindern 帐号可以在校外机构使用吗？ 

A5： 不可以。只能供自己和研究课题使用，禁止为他人代查。 

 

Q6：我毕业之后可以继续使用在学校注册的 CAS SciFindern 账号吗? 

A6：不可以。在学校注册的帐号仅能在学校就读期间使用，毕业后则不能再使用。 

 

Q7：我可以与他人分享我的 CAS SciFindern 账号吗？ 

A7：不可以，自己注册的帐号仅能自己使用，不可与他人分享。 

 

https://scifinder-n.cas.org/


2 
 

Q8：忘记登录密码怎么办？ 

A8：登录 SciFinder-n.cas.org, 在当前页面点击 Can`t log In，在弹出页面根据要求填写相应信

息找回密码即可。如果您无法自己找回密码，请联系 china@acs-i.org，由相关客服人员协助

您解决密码找回问题。 

 

Q9：为什么显示此 IP 没有授权？ 

A9：用户需要在授权 IP 范围内才能使用 CAS SciFindern。如果您在使用时遇到 IP 未被授权的

问题，请使用网址 http://web.cas.org/cgi-bin/casip 查询您的电脑 IP 地址，并将页面截图及

您的 SciFinder 登录账号及注册 SciFinder 时使用的单位域名邮箱发送至 china@acs-i.org，便

于 CAS 客服人员尽快解决您的问题。 

 

Q10：我在本校注册的 CAS SciFindern 帐号可以在校外机构使用吗? 

A10 ：不可以，只能在学校授权 IP 范围内使用，禁止在本校外的任何机构使用。如果您正在

某商业机构实习或为某商业机构工作，也不允许在这些商业机构中使用在学校注册的 CAS 

SciFindern 帐号。 

 

Q11：CAS SciFindern 有并发用户限制吗？ 

A11：没有并发用户数限制。 

 

Q12：如果 CAS SciFindern 账号无法登陆，如何联系 CAS 中国大陆地区客服？ 

A12：CAS SciFindern 账号无法登陆或者其他有关 CAS SciFindern 的问题，可拨打电话或者发

送邮件与 CAS 中国大陆区客服人员联系：电话：010-62508026/7，电子邮箱：china@acs-

i.org。 

  

mailto:china@acs-i.org
mailto:china@acs-i.org
mailto:china@acs-i.org
mailto:china@acs-i.org
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文献检索 

Q1：CAS SciFindern 文献结果集中会出现重复的文献吗？ 

A1：CAS SciFindern 涵盖的两个文献数据库 CAplus 和 Medline 有部分重复的文献。但是 

在展示的结果集中，已经自动进行了去重处理。对于 CAplus 和 Medline 重复收录的文献，在

其文献详情页面左侧会看到如下信息： 

 

 

Q2：在文献结果集中，如何使用专利号筛选文献？ 

A2：点击文献结果集页面左下角的 Search Within Results, 在输入框中输入专利号，然后点击

Find，即完成用专利号筛选文献。 

 

Q3：专利文献结果集中，如何通过专利国家对结果进行筛选？ 

A3：在文献结果集页面左侧选择 Publication Name，在弹出的页面即可根据国家进行筛选，

如下图所示。 
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Q4：如何在 CAS ScFindern 中查看专利法律状态？ 

A4：在 CAS SciFindern 专利文献详情页面，可以查看专利的 Kind Code。 

 

Q5：当我选择 References 检索时，输入物质名称和结构检索有何差别？ 

A5: 输入物质名称时，在检索时会进行同义词的扩展（即物质的其他名称），命中的结果中可

能是名称完全匹配的结果，也可能是匹配片段名的结果。用名称检索时，检索的范围为标题、

摘要、Concepts, Substances、Substance Role 等。 

输 入 结 构 时 ， 匹 配 的 是 文 献 中 Substances 部 分 展 示 的 结 构 ， 可 以 通 过 As Drawn 或

Substructure 来筛选文献结果。如下如所示： 
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Q6：CAS SciFindern 中布尔逻辑算符运算的优先性？ 

A6：在 SciFinder-n 中支持使用布尔逻辑算符 AND、 OR 和 NOT。默认的运算优先顺序为 OR > 

AND >NOT。在使用逻辑算符时，可以使用括号（），括号里的算符优先运算。如：（A   NOT 

B）AND C，则会优先运算括号中的 NOT，然后再运算 AND。 

 

Q7：如何筛选晶型研究相关的文献？ 

A7：在 CAS SciFindern 主页选择 References, 在输入框中输入关键词，比如 crystal polymorphs，

crystal structure，获取晶型研究的相关文献。可以在文献结果集左侧，通过 Concept 列表查

看和晶型研究相关的概念词，对文献结果进行精炼。 

如果涉及某具体物质的晶型研究，则可以采用文本与结构联用的方式进行检索。 

 

Q8：在物质结果集页面筛选出具有潜在生物活性物质后，如何获得它们的合成工艺专利？ 
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A8：点击获得具有潜在生物活性物质结果集页面顶端的 References，获得报道这些物质的文献

结果集。然后在文献结果集页面左侧的 Substance Role 选项中勾选 Preparation, Process。最

后在文献结果集页面左侧 Document Type 选项中勾选 Patent, 即可得到物质的合成工艺专利。 

 

Q9：如何检索某个年份的 ADC 技术的专利，尤其是寻找关于如何偶联（conjugate）的专利？ 

A9：有 2 种方法实现，分别按以下步骤进行。 

方法一： 

1. 在 CAS SciFindern 主页选择 References，在输入框中输入相关检索式，如， “antibody 

drug conjugate” or ADC，检索后得到文献结果集 

2. 点击文献结果集页面左侧的 Filter by, 在 Document Type 选项下勾选 Patent，将结果限

定为专利 

3. 点击专利文献结果集页面左侧 Filter by，再点击 Concept 下的 View All，在弹出窗口中

勾选 crosslinking agents 等相关词语，以获得更精准的检索结果。 

4. 点击专利文献结果集页面左侧 Filter by，在 Publication Year 下勾选需要的某个年份即

可 

方法二： 

1. 如果确定使用关键词 crosslinking，则可以按方法一所述第一步的输入框中输入检索式

（“antibody drug conjugate” or ADC）and crosslinking 

2. 按照方法一所述的第 2 和第 4 步操作即可。 

 

  Q10：如何检索某机构关于合成和工艺方面的研究文献？ 

A10：按以下步骤操作： 

1. 在 CAS SciFindern 主页面选择 References，再点击 Add Advanced Search Field 

2. 点击 Select，在弹出列表中选择 Organization Name,然后在输入框中输入机构名，检索

后得到该机构的文献 

3. 点 击 文 献 结 果 集 左 侧 Filter by ， 在 Search Within Results 下 面 的 输 入 框 中 输 入

preparation/synthesis/process/catalysis 等类似关键词来筛选合成和工艺方面的研究文

献。 

如果需要查看具体的反应，可以点击文献结果页眉下方的 Reactions 获取文献中涉及的

重要反应结果。 
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Q11：如何检索与 pvdf 修饰相关的文献？ 

A11：点击 References，在输入框中输入主题词进行检索，例如 modified pvdf。如果对于修饰

的方法有明确的限定，可以利用布尔逻辑算符进一步精准构建检索式，例如 pvdf and 

"hydroxyl group"，或"CF4 plasma" and PVDF 等。 

 

Q12：如何检索 MOF 材料的电致发光材料的研究文献？ 

A12：在 CAS SciFindern 中，可通过布尔逻辑符，结合恰当的关键词，灵活构建检索式，比

如： (Electrochemiluminescence or ECL) and MOF，获得目标结果。 

 

Q13：如何查某一个药物在体内的代谢产物，次级代谢产物？ 

A13：按以下步骤操作： 

（1） 通过药物名或药物结构获取药物的物质信息，在物质结果集页面点击 References，

获得药物的文献结果集； 

（2） 在获得的文献结果集页面，点击左侧 Filter by： Concept，勾选 Drug metabolism

等与代谢有关的词语，获得药物代谢研究的文献；  

 

Q14：如何获取研究高强、高导铜合金的文献？ 

A14：选择 References，在输入框中输入检索式，检索式中可考虑使用恰当的布尔逻辑运算

符，以获取预期结果。如输入：High-strength and high-conductivity and "copper alloy" 或

"High-strength" and" high-conductivity" and "copper alloy"等。 

 

Q15：已经知道结构修饰位点，如何检索一个特定小分子化合物的前药研究专利？ 

A15：选择 References。绘制小分子结构式，同时在输入框中输入关键词（如，prodrug and 

doxorubicin），采用文本+结构联合检索方式得到文献结果集。再在文献结果集页面左侧

Filter By: Document Type 选择 Patents, 即可获得该小分子前药研究专利。 

 

Q16：如何检索某个机构的研究文献？ 
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A16：点击 References，再点击 Add Advance Search Field，然后点击 Select，在弹出列表中

选择 Organization Name，输入机构名，例如 Abbive。 

 

如果需要考虑其分支机构，则可参考输入框中提示的分支机构名，并使用逻辑算符 OR 输入多

个名称同时进行检索。 

 

 

Q17：新的农药成分，如何查询其慢性毒性？ 

A17：推荐检索步骤如下： 

（1）通过物质检索，获得农药分子后，再由物质获取其研究文献； 
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（2）在文献结果中通过左侧 substance role:选择 adverse effect 可获得涉及副作用方面的研究

文献，通过 biological study 可获得全面的生物学相关研究； 

（3）同时可通过 concept 搜索毒性相关的词，比如 toxi*（通配符可对其做扩展，会同时获得

toxin, toxicity, toxicology 等概念词）最后点击 Apply 查看相关文献结果； 

如果是新农药，研究文献有限，建议使用新农药的母核结构，或者文献量较大的相似结构农药，

重复上述过程，进行检索。 

 

Q18：CAS Lexicon 只包括 concept 的扩展联想么？ 

A18：CAS 词库包括 CAS 科学家标引的概念词（Concept）和物质。在 CAS Lexicon 中可获得

检索词的相关词、同义词/近义词、上位词、下位词和相关词。 

 

Q19：如何查询农药的工业制备方法？ 

A19：通过物质检索获得农药分子后，可以选择获取物质结果集的文献，或者单个物质的研究

文献。 

 

在文献结果集左侧 substance role 中选择 Industrial Manufacture 即可直接获得经过 CAS 科学

家人工标引的农药工业制备文献。 
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如果以上方法未获得丰富的结果，也可以在获得文献结果集后，在页面左侧 search within 

results 中输入 Industrial Manufacture 等关键词进行限定，尝试检索。 

 

 

Q20：如何查看最新出版（公开）的文献？ 

A20：在 CAS SciFindern 文献检索结果中，可以根据排序功能查看最新出版（公开）的研究文

献。 

比如，在文献检索结果集页面，通过 Sort: Publication Date: Newest 优先查看最新的文献。可

以通过左侧聚类分析项中的 Document Type 进行浏览，期刊、专利、综述、会议论文、预印

本等。通过 Publication Year 查看逐年的文献数量趋势，并可以自定义查看特定年份范围的文

献结果。 
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物质检索 

Q1：在 CAS PatentPak 中如何搜索 CAS 登记号 ？ 

A1：使用 Ctrl+F，输入 CAS 登记号，即可快速定位到所关注的物质。 

 

Q2：用结构式检索后，As Drawn、Substructure 和 Similarity 中哪个结果集可以使用  

Chemscape 来进行分析？ 

A2：As Drawn、Substructure 或 similarity 选项中的物质都可以利用 Chemscape 来进行分

析。 

 

Q3：如何根据碎片结构检索潜药？ 

A3： 

1）首先在结构编辑器中绘制碎片结构（各个碎片结构之间无需任何连接），结构上传后进行

检索。通过物质结果集页面左侧的 Number of Components，确定这些碎片结构呈现在一个

（选数字 1）还是多个（除 1 以外的其他数字）化学结构中； 

2）再通过物质结果集页面左侧的 Bioactivity Indicator 或 Target Indicator 筛选具有潜在生物

活性的物质； 

3）最后，点击物质结果集页面的 References 获取潜药的相关文献。 

 

Q4：如何根据折射率来获取物质? 

A4：先点击 CAS SciFindern 主页左侧的 Substances，再点击 Add Advanced Search Field，然

后点击 Select，在出现的列表中选择 Optical and Scattering，再选择 Refractive Index，在输

入框中输入希望检索的定值（比如 2）或者区间值（比如>1, 2 to 3），点击检索，即可获得符



CAS SciFindern 常见问题解答 

 
如需更多 CAS SciFindern 帮助，请联系 china@acs-i.org, 010-63508026/7 

 13 
 

合要求的物质结果集。 如下图所示：

 

 

 

 

Q5：怎样绘制苯并杂环的通式结构？ 

A5： 

（1）首先绘制一个苯环，然后在苯环上绘制一个并环，根据需要使用重复键重复原子或片

段，获得期望的环。 

（2）如果有特定的杂原子可选，则可以使用 R 基团，将需要的杂原子定义在 R 基团中，如果

对并环是否饱和无特殊要求，则并环中的键可用… (unspecified bond）来表示。 

 

Q6：在一个含有 N 杂环的物质 Substructure 检索结果集中，快速筛选出含有 2 个或者 3 个 N 原

子数的物质的方法？ 

 A6：点击结果集页面左下角的 Search Within Results，打开结构编辑器，在结构编辑器中绘

制指定的原子，比如要求筛选出含有 2 个 N 原子的物质，则在结构编辑器中绘制 2 个 N 原

子，2 个 N 原子之间无需任何连接，单独绘制即可。检索后即可得到指定原子个数的物质。 

 

Q7：已知分子式及部分结构片段，如何快速得到目标物质？ 
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A7：通过分子式进行检索，在得到的物质结果集页面左下角选择 Search Within Results，在打

开的结构编辑中输入结构片段，然后检索，即可快速获得目标物质。 

 

Q8：如何通过组分数筛选组合物？ 

A8：在物质结果集页面左侧选择 Number of Components，即可通过组分数筛选组合物，如

下图所示： 

 

 

Q9：如何检索同位素标记的化合物 

A9：以下三种方法可以获取到同位素标记的物质： 

1） 对于含有 H 的同位素物质，可以在结构编辑器面板点击 H，在弹出框中直接选择 D, 

T 进行结构绘制。如下图所示 

 

2） 在绘制结构时不考虑同位素，通过结构检索得到物质结果集页面后，点击物质结果

集页面左侧 Filter by: Isotopes，选择 containing isotopes，即可获得各种同位素标

记的物质。 

3） 绘制任意特定原子的同位素方法如下： 
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Q10：怎么找到物质的衍生物？ 

A10：按照下述步骤操作： 

• 点击 Substances，打开结构编辑器，绘制结构。上传结构并检索 

• 通过结构检索可同时获取 As Drawn, Substructure 和 Similarity 检索结果集，默认展示

As Drawn 结果集。 

• 点击 Substructure，可获取绘制结构母核不变的衍生物；点击 Similarity，参考一定范

围的相似度分值，可以获取绘制结构母核发生一定变化的衍生物。 
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Q11：CAS   SciFindern 中的结构是否区分构象异构体？ 

A11：在 CAS SciFindern 结构编辑器中绘制结构时，可使用结构面板的异构体键，绘制旋光异

构体或顺反异构体。在绘制结构和展示物质结果集时，不区分构象异构或位阻异构等其他异构

体，这些异构可通过文献详情获取。 

 

Q12：如何检索无机氧化物，比如 CaTiO3？  

A12：点击 Substances，再点击 Add Advanced Search, 点击 Select，在下拉选项中选择

Molecular Formula。在输入框中输入 CaO3Ti，点击 Search 即可获得 CaTiO3 的物质信息。 

如下图： 
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在输入分子式时，需要遵循 Hill 规则：分子式中不含碳原子时，各元素排序根据字母顺序表进

行排列； 分子式中含碳原子时，“C”排首位，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。 

 

Q13：如何检索对苯二甲酸和 Zn 组成的 MOF 材料？ 

A13：按以下步骤操作： 

（1） 选择 Substances，打开结构编辑器，绘制对苯二甲酸和 Zn，进行结构检索。 

（2） 在结果集页面，可直接查看 As Drawn 结果，如果需要查看有这类配体衍生物组成的

MOF 材料，则可查看 Substructure 结果。 

在物质结果集页面左侧选择 Filter By : Number of Components 选 1，即获取配体和金属中心

在同一个结构中的物质；如果需要，可进一步通过 substance class 选择 coordination 

compound 或 polymer。 

 

Q14：根据手性物质进行结构检索，为什么结果中呈现的物质数量有时候少于 As Drawn 显示的结

果数？ 
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A14：As Drawn 涵盖的物质既包含 Absolute Stereo Match，还包含 Stereo that doesn`t  

Match Query 的物质。在展示结果时，CAS SciFindern 自动勾选了 Absolute Stereo Match，这

样就导致了呈现的物质数量与 As Drawn 展示数量不一致的情况。如果需要 As Drawn 包含的

所有物质，则可在结果集页面左侧勾选 Filter by: Stereochemistry 下所有选项。如下所示： 

 

 

Q15：一个含有酰胺(O=C-NH) 的环系化合物，如何获取其互变异构形成的-OH？ 

A15：用结构式进行物质检索。在获得的结果集页面左侧，点击 Analyze Structure Precision，

选择 Tautomers and Zwitterions 获取互变异构体和两性离子化合物。 
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Q16：如何检索沸点是特定沸点的溶剂，且这个化合物不包含-COOH 和金属？ 

A16：按如下步骤进行： 

• 选择 Substances，点击 Add Advanced Search Field 

• 点击 Select，在展示字段中点击 Thermal，然后点击 Boiling Point 

• 在输入框中输入沸点范围或者确定的值（输入格式可为：500 to 600， > 500, 或 550 这

类格式）；进行检索，得到物质结果集。 

• 在物质结果集页面左侧点击 Exclude 

• 点击 Metals: containing metals；排除含有金属原子的物质 

• 点击 Search within Results，打开结构编辑器，在结构编辑器中输入 CO2H， 上传后进

行检索，得到不含-CO2H 的物质，如下所示： 
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Q17：如何获取物质的旋光度？ 

A17：（1）若已知物质名称、CAS 登记号或结构式等，通过物质检索获取到物质信息后，在物

质详情页面 Experimental Properties: Optical and Scattering，获取 optical rotatory power 旋

光度信息。 
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（2）如果不知道物质结构或名称等信息，可以根据旋光度值来检索物质。点击 Substances: 

再 点 击 Advanced Search Field ， 选 择 Optical and Scattering ： Optical Rotatory Power 

(degrees)，输入旋光度值（定值或者范围值都可以）。 

 

(3) 如 果物 质详 情中 没有 提 供旋 光度 值信 息， 可 通过 输入 主题 词（ 如 ：optical rotatory 

dispersion and methyloxirane），获取特定物质的旋光度研究文献。 

 

 

Q18：如何检索有机盐？ 

A18：通过以下两种方式获取： 
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（1） 两个组分同时画出来，不用任何键连接 

 

 

获得所需结果 
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(2)绘制其中一个组分的结构
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获得结果集

 

在结果集中可以用物质类别筛选出盐 

 

也可以在 search within results 中，通过结构筛选另一组分 
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Q19：如何绘制二茂铁类金属有机化合物？ 

A19：使用单键，或者不确定键，连接金属原子和配体，点击 OK。 

 

 



CAS SciFindern 常见问题解答 

 
如需更多 CAS SciFindern 帮助，请联系 china@acs-i.org, 010-63508026/7 

 27 
 

根据需求选择锁环锁原子检索结果（As  Drawn）;亚结构检索结果（Substructure）或者

相似结构检索结果（Similarity）

 

 

根据组分数，物质类别，是否包含同位素等筛选选项，获得结果。 
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Q20：已知商品化农药，能否查出其靶标？已知靶标，能否查出靶向该靶标的农药？ 

A20： 

（1）如果已知商品化农药：通过物质检索获得农药分子后，由物质获取其研究文献，然后用

已知关键词限定（如 target, receptor, channel 等），获取农药相关靶标研究文献； 

（2）如果已知靶标：通过关键词检索文献后，根据需要对文献结果进行精炼，再由文献获得

物质，最后使用 substance role 筛选具有 Agricultural use 的物质。 

 

Q21：在农药工艺研发过程中，杂质不可避免。如何查出农药生产过程中的杂质？ 

A21：推荐检索 步骤如下： 

（1）检索到农药分子后，通过物质获取其研究文献； 

（2）在结果左侧 substance role 选择 preparation 和 process， 

（3）然后用 search within results 中输入 impurities，可以获取农药生产过程中的杂质文献。 

如果以上方式没有获得丰富的结果，可以尝试在获得研究文献后直接在左侧 search within 

results 中输入 impurities，获取该农药关于杂质的文献信息。 

 

Q22：Substance role 的 preparation 和 process 有何不同？ 

A22：Preparation 包括生物工业制造、生物合成制备、副产物、（化学）工业制备、纯化回

收和（化学）合成。Process 包括生化过程、地质或者天体过程、物理、工程或者化学工艺；

移除或者分解等。 

 

Q23：如何检索特定形貌的纳米材料？例如：MoS2 纳米线 nanowire 

A23：方法一：直接通过关键词检索 
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方法二：结构式检索，并获取文献 

 

在文献结果集中，选择 substance role: nanoscale；Concept 包含 nanowire 的结果。 
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Q24：如何画出一个化合物 A 的盐酸盐的不同比例（1:1.5，1:1.2,   2:3 等等）？就 1:1.5 和 2:3

而言，看成相同还是不同？ 

A24：在以吡啶的盐酸盐为例。 

（1）可以通过如下结构进行物质检索 
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（2）在物质结果集中，通过左侧 Substance Class，选择 Salt and compound with，限定结

果为盐和组合物类。在物质结果集中可以根据结构式和名称，清楚地看到组成比例。比如，对

于吡啶：盐酸比例在结构中呈现 1：3/2 和名称中呈现的 2：3 代表同一个物质。 
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反应检索 

Q1：如何获取无机盐的反应信息？ 

A1：无机盐的反应信息获取策略如下： 

1） 选择 substances, 是检索框中输入无机盐的化学名、分子式或通过结构编辑器绘制无机

盐的化学结构式（然后上传结构式），检索得到无机盐的物质结果集； 

2） 在无机盐的物质结果集页面点击 Reactions，即可得到无机盐的反应信息。可以利用反

应结果集页面左侧的 Filter 对反应结果集进行筛选。 

 

Q2：如何获取含有羧基的离子型或配位型化合物的反应信息？ 

A2： 

（1）离子型化合物的反应信息获取策略：先点击 Substances，通过物质检索获得离子型化合

物的物质信息（可以在结构编辑器中绘制离子型化合物的结构式，如羧基离子型化合物的结构

式可绘制为 O=C-O….M），在获得物质信息后。通过物质结果集页面左侧的 Substance Class

筛选项将结果限定为 salt and compound with（注意区分是否需要带水合物的盐）。如果离子

化合物的分子组成明确，也可直接使用分子式检索，比如 CH2O2.H2O.K）。获得离子型化合物

的物质信息后，在物质结果集页面点击 Reactions，即可获得其反应信息。 

（2）配位型化合物的反应信息获取策略：可以直接将此配合物绘制在反应式中，使

用….(unspecified bond) 来绘制羧基配合物，比如 O=C-O….Pd。 

 

Q3：如何合并来自同一篇文献的反应？ 

A3：通过反应结果集页面右侧 Group: by Document 合并来自同一篇文献的反应。如下图 
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Q4：在反应结果集筛选项中的 Non-Participating Functional Groups 是什么意思？ 

A4：Non-Participating Functional Groups 表示该官能团不参与化学反应。 

 

Q5：CAS 会收录权利要求书中用化学通式表示的化学反应吗？ 

A5：如果专利中披露的反应其起始物和（或）产物的信息很明确，CAS 就会收录该反应。 

另，还可以直接通过 CAS PatentPak 下载专利全文，直接在专利原文中获取相关反应。 

 

Q6：在 CAS SciFindern 结果集页面点击物质结构时，在弹出窗口会显示 Reactions, Synthesize 和

Start Retrosynthetic Analysis，请问这三者的区别是什么？ 

A6：Reactions 表示该物质参与的所有反应；Synthesize 表示该物质作为产物的反应；Start 

Retrosynthetic Analysis 表示生成该物质作为终产物的逆合成路线。 
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Q7：在一个硝基苯还原为苯胺的还原反应中，如果原料和产物中都含有 Boc 取代基，但在反应前

后不发生变化。如何检索这样的反应？ 

A7：这属于片段结构的化学选择性反应检索，可分为分子间和分子内两种情况： 

（1） 如果 Boc 取代基和硝基苯/苯胺可以存在不同的结构中，即分子间选择性反应，那

么可以绘制片段结构直接进行反应检索，比如反应物绘制硝基苯和 Boc 两个片段，

产物也绘制为苯胺和 Boc 两个片段。 

（2） 如果 Boc 取代基和硝基苯在同一个原料中以及 BOC 和苯胺在同一个产物中（Boc

与硝基苯及苯胺间有其他连接片段），即分子内选择性反应，那么可以通过如下三

步实现精准检索： 

第一步：绘制硝基苯和 Boc 片段，进行物质检索。查看 Substructure 结果集，并

在页面左侧 number of components 筛选项下选择 1，这样即可将硝基苯和 Boc 限

定在同一个结构中。 

第二步：在第一步物质结果集页面点击 Reactions，得到第一步获得的物质结果集

的反应信息，并在页面左侧 Substance Role 筛选项下选择 Reactant。 

第三步：点击第二步获得的反应结果集页面左下角的 Search within Results，在弹

出的结构编辑器中绘制反应式，原料为硝基苯和 Boc 片段，产物为苯胺和 Boc 片

段，同时使用结构编辑器左下角原子标记工具来标注原料中与硝基相连的碳原子，

以及产物中与氨基相连的碳原子，同时标记原料和产物中 Boc 的羰基碳原子，从

而限定原料和产物中对应的是同一个原子。选择 Substructure，点击 Find 即可获

得精准的反应结果。 

 

Q8：如何检索酶催化羰基还原反应？比如苯乙酰还原为苯乙醇反应 

A8：有两种方法： 

1) 直接进行反应检索。在 CAS SciFindern 主页选择 Reactions，打开结构编辑器，绘制苯

乙酰还原为苯乙醇的反应式，进行反应检索。在得到的反应结果集页面左侧 Catalyst

筛选项中查看有哪些催化剂，选择酶，将反应结果集限定为酶作为催化剂的反应。 

2) 采用文本与反应式联用进行文献检索。在 CAS SciFindern 主页选择 References，在输

入框中输入主题词，如，“carbonyl reductase” or SSCR。再打开结构编辑器，绘制
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苯乙酰还原为苯乙醇的反应式，上传反应式后，进行检索。在得到的文献结果集中，

可选择左侧 As Drawn 查看锁环锁原子反应对应的文献结果集。 

 

Q9：已知起始物料和 API 的 CAS RN，怎么检索合成路线？ 

A9：在 CAS SciFindern 主页选择 Reactions，进行反应检索。打开结构编辑器，分别通过 CAS 

RN 将起始原料和 API 的结构导入到结构编辑器后，再添加反应箭头，进行反应检索即可获得

对应的合成路线。 

 

Q10：如何全面准确检索合成丙烯酸的反应，同时排除由丙烯酸衍生物制备丙烯酸的合成方法？ 

A10：按下述步骤进行： 

1) 在 CAS SciFindern 主页面选择 Reactions，在输入框中输入丙烯酸的 CAS 登记号 79-10-7，

检索后得到丙烯酸参与的化学反应 

2) 在反应结果集页面左侧 Filter By 筛选项 Substance Role 下勾选 Product, 将结果限定为丙

烯酸为产物的反应 

3) 点击反应结果集页面左侧的 Exclude，点击 Search Within Results 下的结构编辑器，绘制

丙烯酸的结构并将其限定为 Reactant，上传结构后，选择 Substructure 进行检索，即可

排除丙烯酸衍生物作为底物参与的反应。 

 

Q11：CAS SciFindern 中，对于反应结果集而言，默认的排序规则是什么？ 

A11：通过反应式检索得到的反应结果集，其默认的排序规则是综合考量相似分（Tanimoto 

Score）、反应步数、产物结构、产率等多个参数。在 Scheme 下的 Reaction Summary 中，

反应按照步数、产率、公开日期和文献标题来排序。 

 

Q12：如何检索某一类催化剂涉及的某类型反应的机理？ 

A12：用以下两种方法来进行检索： 

（1）如果没有具体的反应式，仅知道反应类型或催化剂的类型，则建议选择 References，

输入主题词进行检索。可根据需要灵活构建检索式，如：reaction mechanism and 

"carbon-carbon" coupling and (trivalent manganese or manganese catalyst)。在得到的
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文献结果集页面，点击左侧 Filter by Concept，选择 Reaction mechanism，获取锰催化剂

或三价锰催化的 C-C 偶联反应的机理研究文献。 

 

 

（2）如果有具体的反应式，则推荐选择主题词和结构式/反应式联用的方法进行检索。如

下图： 
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Q13：含有手性结构的化合物拆分的反应怎么检索？ 

A13：手性化合物的拆分反应可以直接绘制反应式进行快速检索，也可以从物质检索出发，在

获取到手性结构后，再获取其反应信息。以下面的反应为例： 

 

（a）直接绘制上述反应式进行检索，可以快速获取各类手性拆分反应。 
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(b) 如果希望获取拆分后的产物为特定手性的反应，可先检索精准手性的物质，然后再获取反

应。 
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例如，先使用结构编辑器下方的手性键，绘制 S 构型的拆分产物，并进行物质检索；通过物质

结果左侧 Stereochemistry 获取 absolute stereo match 立体构型完全匹配的物质。 

 

 

 



CAS SciFindern 常见问题解答 

 
如需更多 CAS SciFindern 帮助，请联系 china@acs-i.org, 010-63508026/7 

 41 
 

CAS RN 1515-99-7 为立体构型完全匹配的物质，点击其下方的 Reactions，获取其参与的反

应。在反应结果集页面左侧 Filter by 限定 Reaction Role 为 Product, 并在 Search Within 

Results 中输入原料的结构，且使用反应角色标记工具标注其角色为 reactant，进行二次反应

结构检索。即可获得手性精准的拆分反应。 

 

 

Q14：如何获取金属络合物的制备方法？ 

A14：通过以下两种方式可获取金属络合物的制备方法： 

1) 直接绘制反应式，进行反应检索。如下图： 
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2) 也可以通过绘制结构进行物质检索，再从物质获取其反应信息。金属络合物的绘制，可

通过配体、中心原子及连接键（虚线键）来绘制即可。结构检索结果有 3 个选项 (As 

Drawn, Substructure, Similarity）, 可根据需要查看感兴趣的物质，并根据物质获取其

反应信息。如下所示： 
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Q15：如何查找 MOFs 催化的二氧化碳加氢反应？ 

A15：点击 References，输入关键词 
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在文献结果集页面点击 Substances 

  

 

Q16：在绘制锁定的金原子以后，能不能再去添加别的结构？例如：含有金的催化剂催化降解叠

氮键？ 

A16：金原子锁定后不能再添加非氢结构。 

如果要检索含有金催化剂降解叠氮，则推荐先检索金化合物，然后选择其作为催化剂的反应，

再用叠氮结构限定结果。 
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序列检索 

Q1：Biosequences 检索时，如何获取来自 CAS SciFindern 的相关文献？ 

A1：点击序列展示页面右边的 References，即可获得来自 SciFindern 的相关文献，如下图所

示。

 

 

Q2：CAS SciFindern 中 Biosequences Search 数据的来源？ 

A2：CAS SciFindern 中 Biosequences Search 数据来自专利、期刊、NCBI 等。 

 

Q3：如何优先展示生物序列检索结果中 Subject Coverage%高的结果？ 

A3：点击 Biosequences 结果集页面右上侧 Sort 下拉菜单，选择 Subject Coverage，序列结果

将按照 Subject Coverage%从高到低排列。如下图： 
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Q4：Biosequences Search 中 Query Coverage%, Subject Coverage%和 Alignment identity%是

如何计算的？ 

A4：请参见如下示意图 
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Q5：如何输入序列获取其相关信息？ 

A5：点击 Biosequences，根据检索需要，可选择 BLAST、CDR、Mofit 输入序列，然后进行检

索。 

 

如果需要检索的序列长度和输入的序列一致，可在结果左侧将 Subject Coverage 设置为 100%，

或者通过右上角 Sort: Subject Coverage 按照 Subject Coverage%从高至低重新排序。点击结

果中的 Subject 查看目标序列（包括修饰和非修饰序列）及对应的 CAS RN。 
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将下面的 CAS RN 拷贝至 Substances 检索输入框，进行物质检索，可获得修饰序列的物质结

果。 
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点击 CAS RN 查看序列详情。 
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Q6：如何将.txt 文件中的多条序列导入 Biosequences 进行序列检索？ 

A6：CAS SciFindern 中的 Biosequences 检索支持上传.txt 和.fasta 文件进行序列检索。其中上

传的.txt 文件仅支持单条序列上传检索；而.fasta 文件支持多条序列上传检索。最多支持同时上

传 100 条序列进行检索。 
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如果.txt 文件中含有多条序列，可以先为序列添加 fasta 格式，即在序列上一行添加>和序号

（如下图），然后保存并关闭文件，之后，将文件后缀改为.fasta, 就可以转化为含有多条序列

的.fasta 文件。可以通过 upload sequence 上传.fasta 文件进行多条序列检索。 
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Q7：多条 fasta 格式序列的检索，呈现的结果是与多条序列均匹配的序列，还是分别与其中一条

匹配的结果？ 

A7：Biosequences 中支持的多条序列检索，呈现的结果是逐条分别匹配的结果。 

 

Q8：Biosequences 检索核酸序列时，为什么查询序列和 Subject 中的目标序列不一致？比如查

询序列是 TACTTGGAGAGCATCACTG，检索结果 Subject 中会出现 CAGUGAUGCUCUCCAAGUA。 

A8：Biosequences 的核酸序列检索结果，会包括与检索序列匹配的序列、T 和 U 互换后匹配

的序列、及其反向互补序列。 

在这个例子中，BLAST nucleotide 的查询序列：TACTTGGAGAGCATCACTG（5’-3’），其反

向序列（3’-5’）为 GTCACTACGA GAGGTTCAT； T 和 U 互换后，为 3’-GUCACUACGA 

GAGGUUCAU-5’，其互补序列为：5’-CAGUGAUGCUCUCCAAGUA-3’，所以这个结果会出

现在 Subject 目标序列中。 

5’ CAGUGAUGCU CUCCAAGUA  3’ 

      | | | | | | | | | |  | | || || | | |  

3’ GUCACUACGA GAGGUUCAU  5’ 

 

Q9：Biosequences 序列数据库中是否会包含专利全文中表格里的序列、专利序列表中的序列？ 

A9：CAS 生物序列合集中包含来自期刊、专利和 NCBI 中的序列。其中，专利中的序列会包括

来自权利要求项、说明书、全文表格，以及专利申请人向专利授权机构提交的序列表中的序列

等。 
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例：下面截图是来自专利全文中表格里的序列。 

 

例：下面截图是专利申请人向专利授权机构提交的序列表中的序列。 

专利 WO2004045543 中的序列（CAS RN：766070-31-9 ） 

https://patentscope.wipo.int/search/en/detail.jsf?docId=WO2004045543&_cid=P11-L1XUM6-
13035-1 

 

https://patentscope.wipo.int/search/en/detail.jsf?docId=WO2004045543&_cid=P11-L1XUM6-13035-1
https://patentscope.wipo.int/search/en/detail.jsf?docId=WO2004045543&_cid=P11-L1XUM6-13035-1
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Q10：同时用 3 个 CDR 检索抗体序列，获得的包含 2 个或 3 个 CDR 的序列结果是在同一条链上

吗？ 

A10：是的。下图中显示包含 2 个 CDR 和 3 个 CDR 的序列结果，它们都出现在同一条链上。

点击 Subject 即可查看目标序列信息。 
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Q11：如何获取跟抗体轻链和重链中 6 个 CDR 序列均相关的专利？ 

A11：通过两次检索，分别检索轻链和重链中的 3 个 CDR 序列；得到两组序列结果后，分别获

取报道这些序列的专利文献；最后使用 Combine 功能，将同时包含这两组序列的专利文献结

果取交集，即可获得同时包含 6 个 CDR 序列的相关专利。具体操作方式如下： 

方式一： 

(1)  先输入抗体一条链中 3 个 CDR， 获取 3 个 CDR 均包含的序列结果集，再点击序列结果集页

面左上角 References 按钮，获取相关专利文献结果集，点击文献结果集右上角 Save 按钮，保

存结果集并命名，如：此例命名为“CDR to combine 1”。 
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(2)  输入抗体另一条链中 3 个 CDR， 同上面操作，获取 3 个 CDR 均包含的序列结果集，再点击

序列结果集页面左上角的 References 按钮，获取相关专利文献结果集。 
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(3) 在当前文献结果集页面，点击右上角 combine 按钮，选择合并方式，如：此例选取交集

Intersect；在弹出对话框中选勾选想要合并取交集的已保存文献结果集，如：此例选 “CDR to 

combine 1”。 
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(4) 点击 View Results 按钮，查看跟抗体轻链和重链中 6 个 CDR 序列均相关的专利文献结果。 

 

方式二： 利用 Biosequences 中的 CDR 检索分别检索轻链和重链中的 3 个 CDR, 分别获取 3 个

CDR 均被包含的序列结果集，再分别获取序列结果集的相关专利文献结果集，保存这 2 个专利

文献结果集并命名。点击检索起始页面上方 Saved and Alerts，在已保存结果 Saved 页面，点

击 Combine Saved Results 下的 Combine，选择 Reference，选择 Intersect，在弹出对话框中

勾选之前保存的 2 个文献结果集，点击 View Results，获取 2 个文献结果集的交集，即可获取

到跟抗体中 6 个 CDR 序列均相关的专利文献。 

 

Q12：Bioscape 中可以展示指定目标公司的序列吗？ 

A12：可以。具体操作如下示例。 

示例序列：

EALSFVSLVDGYFRLTADAHHYLCTDVAPPLIVHNIQNGCHGPICTEYAINKLRQEGSEEGM 

(1) 在 Biosequences 获得的序列结果集页面，点击页面左侧 Create Bioscape Analysis。 



62 
 

 

(2) 在 Bioscape 可视化分析页面，点击左侧放大镜图标，在 All 中输入指定公司名，如

“Compugen”，点击绿色 search 按钮，获得该页面上的指定公司相关结果。

 

(3) 点击柱体代表的序列，会在右侧弹出框中呈现该序列、序列长度、相关专利数量，点击代

表专利数量的蓝色数字，可获取该选中序列（绿框框柱的柱体）的相关专利合集。 
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(4) 在专利结果集页面左侧 Organization 筛选选项下，可见该专利结果集专利权人均为指定的

“Compugen” 。 

 

 

Q13：如何检索非常见氨基酸？ 

A13：可以使用 X 代表非天然氨基酸或非常见氨基酸。 



64 
 

 

Q14：如何检索获取某个核苷酸药物（如 Inclisiran）被甲基化或氟代修饰的序列和文献信息？ 

A14：推荐检索步骤如下： 

（1）在 References 检索界面，主输入区输入检索式：如 (fluor* or methyl*) and Inclisiran

（根据检索需求，关键词和检索式可进一步优化）， 进行文献检索， 获取相关文献。 

 

（2）点击 Substances，获取文献结果集中报道的物质。获取物质结果集后，在物质结果集页

面左侧选项 Substance class 下，选择 Nucleic acid sequence， 获取核苷酸序列结果。 
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（3）点击 CAS RN 获取每个序列的物质详情来查看其具体修饰信息；也可利用 ctrl+F 输入

fluoro 或 methyl 等，在科学家提供的物质索引名中先做筛选。在物质详情页面，Sequence 

Details 下的 Sequence Modifications 中查看具体序列修饰信息，包括修饰的类型、位点及详

情。 
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Q15：已知 ADC 的抗体序列，如何检索获取针对某个靶点的含有该抗体的 ADC 相关专利？ 

A15：推荐检索步骤如下： 

（1）Biosequences 的 BLAST 标签页下，输入抗体序列，进行 BLAST 检索，获取序列结果

集。 
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（2）调整筛选选项：Query coverage、Subject coverage、Alignment identity 设置为 100 to 

100，获取与查询序列长度相同且序列一致性为 100%的序列结果。 
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（3）点击该条序列结果的 References 按钮，获取披露该条序列结果的相关文献结果集。 
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（4）利用文献的二次检索功能 Search within results，输入 conjugate，获取 ADC 相关文

献。 
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（5）利用 Concept 聚焦目标靶点相关文献，也可用 Concept 对话框中的 search 功能，输入

目标靶点，获取相关文献。 
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（6）或者在 Search within results 中输入目标靶点，获取相关文献。 

 

 

Q16：Biosequences BLAST 支持的生物序列输入格式包括哪些？ 

A16：Biosequences BLAST 支持的生物序列输入格式包括： Plain、FASTA、EMBL、GCG 和

Genbank 格式。 

 

Q17：. Biosequences 输入的查询序列和结果序列都是按 5’到 3’方向吗？ 
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A17：是。 Biosequences 输入的查询序列需按 5’至 3’方向，且序列结果也是按 5’至 3’

方向呈现。如序列 5’-GUGUGCACUUCGCUUCACA-3’，以 GUGUGCACUUCGCUUCACA 输

入。 

 

Q18：Biosequences 支持检索反向互补序列吗？ 

A18：Biosequences 检索结果中会包括匹配的反向互补序列结果。需点击检索结果的 Subject

标签呈现。如序列 GUGUGCACUUCGCUUCACA 

 

 

Q19：如何检索化学修饰序列？ 

A19：修饰的核苷酸用未修饰的核苷酸代表字母进行检索即可，如： Af（2′-fluoro A）用 A 或

a 替代即可。 

如序列 5′-guguGfcAfCfUfucgcuucaca-3′用 GUGUGCACUUCGCUUCACA 输入检索框进行检

索。点击检索结果的 CAS RN 在物质详情页面 Sequence Details 中的 Sequence Modifications

下查看序列修饰详细信息。 
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Q20：检索 siRNA 序列，如何获取短序列，排除长序列（如基因组序列等）？ 

A20：利用 Sequence Length 筛选目标长度的短序列。 

如下图获得的 17857 个序列结果，长度范围分布在 18nt-236303nt，除了短序列还包含基因组

序列等。可利用 Sequence Length 设置目标序列长度区间，来获取目标长度的序列。 

如 Sequence Length 设置为 18-30， 获取到 166 个短目标序列。
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Q21：如何根据酶催化反应的底物或产物， 快速获取作为反应催化剂的生物酶序列？ 

A21：可利用反应检索及科学家标引的反应信息快捷获取 

（1）在结构编辑器中，绘制（上传结构文件、或利用 CAS RN、SMILES 或 InChl 编码输入结

构）酶催化反应的产物或底物结构，并设定该结构的反应角色，执行反应检索，获取相关反

应。以下图产物结构为例： 

（如已知底物或产物名称、CAS RN 等信息，亦可用文本检索，获取相关反应；之后在反应结

果集中限定 substance role 为 product 或 reactant。） 

 

 

（2）在反应结果集筛选项 Reaction Notes 下选择 Biotransformation 和 Enzyme 选项，来获

取生物转化或酶参与的反应。 
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或者，亦可在反应结果集筛选项 Catalyst 下选择目标酶类相关选项，来获取特定酶类作为催化

剂的反应。（本示例执行步骤 3-7 之前未勾选 Catalyst 下选项） 

 

点击 View All， 查看更多作为反应催化剂的酶类。 
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（3）获取反应结果集关联的文献 

 

（4）获取文献结果集关联的物质 



80 
 

 

（5）在物质结果筛选项 Substance class 下，选择 Protein/Peptide Sequence 或 Nucleic 

Acid Sequence，获取特定产物的生物转化或酶催化反应相关的生物序列结果。 

 

（6）亦可进一步在 Reaction Role 筛选项下勾选 Catalyst，查看由科学家明确标引作为反应催

化剂的序列。 
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还可以在 Reference Role 下，查看由科学家明确标引了文献中研究角色为 Catalyst Use 的序

列。 
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（7）点击序列的 CAS RN，在物质详情中查看详细的序列结果 
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CAS Formulus 

Q1：CAS Formulus 中，Formulation Designer, Formulation, Ingredient 的区别? 

A1： 

•  Formulation Designer 根据用户选择的应用领域、用途、物理形态和活性/主要成分，提

供配方设计模板。模板中包括建议的成分（活性成分、辅料、润滑剂、分散剂等）、功能、

替代的成分，对应的管控信息链接、组分含量，以及配方工艺等。用户可以使用模板中建

议的成分，或者手动添加其他感兴趣的成分，最终可以导出为 Excel 格式的文件，无缝对

接配方设计工作流程。 

• Formulation 是根据成分、功能、形态、用途、递送途径等来检索 Formulus 中的制剂/配

方信息。 

• Ingredient 是根据配方成分的化学名、CAS 号等来检索配方中的物质信息。获得的物质信

息包括该物质的 CAS 号、化学名、结构式、理化性质、其常见的配伍成分、管控信息

（FDA、ANMAT、DMF、EMA 等）、常见用途、配方详情和供应商信息等。 

 

Q2：如何通过技术手段检索制剂信息？ 

A2：在 CAS SciFindern 主页面选择 References，在检索框中输入有关技术手段的关键词，检

索得到文献结果集。在文献结果集页面左侧 CAS Solutions 选项中勾选 CAS Formulus，获得

制剂研究的文献结果集。在文献详情页面点解 View CAS Formulus Detail，链接至 CAS 

Formulus 获得制剂实验操作详情。 
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Q3：如何通过结构式检索制剂信息？ 

A3：按下述步骤进行： 

1） 在 CAS SciFindern 主页面选择 References 

2） 打开结构编辑器、绘制结构，检索后得到文献结果集。 

3） 在文献结果集页面左侧 Filter by 筛选项 CAS Solutions 下勾选 Formulus, 即可获得绘制

结构制剂研究的文献。 

4） 在文献结果集页面，点击 View CAS Formulus Detail 链接至 CAS Formulus 获取制剂研

究其他更多详细信息。 
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CAS Analytical Methods 

 Q1：如何通过已知结构，检索相似结构的分析检测方法？ 

 A1：操作步骤如下： 

1） 在 CAS SciFindern 主页选择 Substances, 然后 打开结构编辑器绘制结构，再进行物质检

索。   

2） 在物质结果集页面左侧选择 Similarity，获得绘制结构的相似结构结果集。点击该结果集

页面顶端的 References，获得报道这些结构的文献结果集。 

3） 勾选文献结果集页面左侧 Substance Role 选项中的 Analytical Study,或者 Analyte 获得与

分析研究相关的文献结果集。 

4） 或者勾选 CAS Solutions 选项下的 Analytical Methods。在文献详情页面点击 CAS Method 

Number 链接至 CAS Analytical Methods 获取分析方法实验操作详情。 
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其他 

Q1：我最近将 KMP alerts 从 CAS SciFinder 转移到了 CAS SciFindern。但是为什么我在 CAS 

SciFindern 中得到的结果比 CAS SciFinder 少呢？ 

A1：在 CAS SciFinder 中用于 KMP alerts 的筛选项不会自动全部转移到 CAS SciFindern。

因此您需要在 CAS SciFindern 中更改 Alert 检索策略。 

 

Q2： 在哪里可以获得筛选检索结果的选项？ 

A2：可在 CAS SciFindern 结果集页面获取所有的筛选选项。 

 

 

 

Q3：选择 All 进行检索，将得到什么信息？在检索框中需要输入什么类型的信息？ 

A3：当选择 All 选项时，可以在检索框中输入关键词、CAS 登记号、专利号或文献收录号

(Accession Number)等，将获得与输入信息相关的物质、文献、反应和供应商等信息。 
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Q4：CAS SciFindern 支持哪些操作系统和浏览器？ 

A4：请参考如下建议，同时不建议使用 360、Sogo 等浏览器。 

• Windows 10: 谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高版本、火狐 52 (ESR)、 IE11、

Edge 15 或更高版本 

• Windows 8.1: 谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高版本、火狐 52 (ESR)、 IE11 

• Windows 7: 谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高版本、火狐 52 (ESR)、 IE11 

• Mac OS X 10.13: Safari 11.x、谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高版本、火狐 52 

(ESR) 

• Mac OS X 10.12: Safari 10.x、谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高版本、火狐 52 

(ESR) 

• Mac OS X 10.11: Safari 9.3 或更高版本、谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高版

本、火狐 52 (ESR) 

• iOS 11: Safari 11.x、谷歌 60 或更高版本、火狐 8.0 或更高版本 

• iOS 10: Safari 10.x、谷歌 60 或更高版本、火狐 8.0 或更高版本 

• iOS 9: Safari 9.3、 谷歌 60 或更高版本、火狐 8.0 或更高版本 
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• Android 7.x: 谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高 

• Android 6.x: 谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高 

• Android 5.x: 谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高 

• Android 4.x: 谷歌 60 或更高版本、火狐 55 或更高 

 

网络连接要求 

• SSL (https)通过端口 443 连接 scifinder-n.cas.org； 

• https 通过端口 80 连接 chemport.cas.org 用于获取全文链接。 

其他建议和要求 

• 必须启用 JavaScript 和 cookie； 

• 将 https://scifinder-n.cas.org 添加为浏览器信任站点（Trusted Site）及非弹出阻

止程序（ Pop-up blocker Exceptions lists）； 

•  PDF Reader 用于导出和打印 CAS SciFindern 检索结果及其他信息。Adobe Reader

可用于 Mac 或 Windows 计算机。Mac OS X 提供免费浏览器 Preview。 

 
Q5：有检索方面的服务吗？ 

A5：可通过 CAS SCIENCE IP SERVICESSM 获取检索服务，如需了解详情及检索服务联系方式请

点击： 

https://www.cas.org/solutions/cas-custom-services/ip-services 

 

https://www.cas.org/solutions/cas-custom-services/ip-services
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