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• 化学物质数量全球领先。目前收录的化学物质数量已超过1.79亿个，是进行新化合物确认的唯一可用

资源。

• 生物大分子数量全球领先。目前收录来自期刊和专利中的约5.8亿条序列（包括蛋白、核酸）

• 由CAS创建的CAS登记号是化学物质的黄金标准；是对物质进行确认的唯一身份识别号；是在进行化

学品进出口交易时，必须向相关国家管控机构提供的身份识别号；是在申报课题项目时，需向评议

组提供的身份识别号

• CAS几乎收录了从高分子聚合物到纳米颗粒的所有类别的物质，包括有机物、无机物、聚合物、合金、

矿物质、配合物、混合物、生物序列等
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SciFinder Discovery平台涵盖内容的独特性
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• CAS不但收录专利中报道的确定结构的物质，还收录专利中的通式结构（马库什结构），帮助用户在

使用CAS的数据后能够最大程度的避免专利法律风险

• 化学反应数量全球领先，目前收录的化学反应数量超过1.34亿条，是确认新的化学反应、工艺和方法

时必不可缺的资源

• 近千名科学家每天阅读来自全球的科技文献，并根据CAS制定的规则和标准、从信息专家和科学家的

角度对原文中重要的信息进行改写和标引，从而节省CAS的用户花在阅读、理解、总结科技原文文献

所需的时间，将更多的时间投入到其他的工作中
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SciFinder Discovery平台涵盖内容的独特性
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大纲
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• 天然活性成分的提取分离和活性研究

• 根据谱图信息来分析物质结构

• 骨架结构新颖性的确定

• 具有生物活性的衍生化结构检索

• 结构改造与合成
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优选布尔逻辑运算符支持的文献主题检索，充分利用提示词启发检索思路
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medicinal plants and alkaloids
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“medicinal plants” and alkaloids
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一键获取文献中
涉及的重要物质
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通过Concept概念词库，进一步分析文献涉及的研究点
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浏览涉及的研究点，并选择或再次检索自己密切关注的研究点
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提取物
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浏览涉及的研究点，并选择或再次检索自己密切关注的研究点
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分子结构，

构效关系
等

萃取方法
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获得分子结构及测定
方法相关的研究文献
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点击文献标题，
查看文献详情
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充分利用人工标引信息，快速了解文献详情
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通过Search Within 
Results,输入感兴趣
的检索词进行二次检
索，如分析研究
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点击文献标题，
查看文献详情
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充分利用人工标引信息，快速了解文献详情
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示例：查找有关天然药物提取，分析，剂型，药理等信息

• 以石杉碱甲为例：CAS No. 102518-79-6

• 执行相同检索策略：CAS号检索，由物质获得文献结果集

• 在文献结果集中通过筛选选项获取所需信息

Proprietary and Confidential / Do Not Distribute
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SciFindern 结果



SciFindern文献结果
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共计文献结果1704
其中专利612篇
收录期刊，专利，临床试验报告，
学位论文等丰富的文献类型

可以根据物质不同的研究领域
直接筛选文献：
如药物副作用，分析，生物，
制备，工艺，属性，用途等



通过Concept，快速聚焦关注的技术领域，获取所需信息
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提取

工艺

HPLC
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可以从哪些植物中提取石杉碱甲

石杉碱甲可以做成哪些剂型

在search within results中输入和药理学相关的词，
获取石杉碱甲药理文献



大纲
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• 天然活性成分的提取分离和活性等研

究

• 根据谱图信息来分析物质结构

• 骨架结构新颖性的确定

• 具有生物活性的衍生化结构检索

• 结构改造与合成
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例1：已知质谱和核磁谱图信息，分析天然活性成分的结构
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根据example中提供的格式，输入谱峰值

或者数值范围。
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点击CAS RN查看具体的谱图信息；根据Experimental Spectra查看其他
谱图研究信息
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再通过Bioactivity Indicator，查看对应的活性研究信息
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一键获得对应的研究文献
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根据文献详情判断文献主旨
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文献详情
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浏览概念词库和物质列表，获取文献中关键的研究点和物质对应的
研究角色

27

天然产物、结构和活性
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大纲
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• 天然活性成分的提取分离和活性等

研究

• 根据谱图信息来分析物质结构

• 骨架结构新颖性的确定

• 具有生物活性的衍生化结构检索

• 结构改造与合成
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根据已知结构来绘制并检索同一环系骨架结构的物质
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一次检索，同时获得精确结构、亚结构和相似结构结果
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浏览亚结构检索结果，完善检索结构

如果不希望母核上出现并环，

可使用环锁定工具修改检索

结构
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进一步修改检索结构式
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可进一步通过左侧聚类项，分析物质的理化属性、生物活性和研究角色
等信息

Copyright 2020 American Chemical Society. All rights reserved.



34

同时需要进行
Markush结构检索，

尽可能全面地获取
公开的结构信息

根据匹配的结构结果、取代

关系和原文匹配位置描述，

再通过PatentPak进入原文定

位处仔细分析专利风险。
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专利原文中匹配的结构展示
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大纲
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• 天然活性成分的提取分离和活性等

研究

• 根据谱图信息来分析物质结构

• 骨架结构新颖性的确定

• 具有生物活性的衍生化结构检索

• 结构改造与合成
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新颖性：天然产物提取物可能是全新的化合物，也有可能已被现有文献报道。

生物活性：提取物可能具有显著的生物活性，也有可能没有足够的生物活性特征。

稳定性：很多提取物稳定性并不理想。

还有生物利用度和毒性等各种直接成药的缺陷。

无论是为了提高天然提取物的生物活性、生物利用度、增强稳定性、降低毒性，还是

为了创造新分子等，都可以尝试通过研究结构衍生化来实现。

衍生化结构检索的目的
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例：青蒿素的生物利用度低，需要通过结构改造来研究其衍生化合物
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根据需要，通过CAS Draw中
的绘图工具修改母核结构
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结构编辑器使用指南
https://scifinder-n.cas.org/help/#t=Drawing_Search_Queries%2FDrawing_with_CAS_Draw.htm

考虑从何处着手衍生化，

然后限定结构检索式
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通过亚结构结果获取含有同一母核的结构
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根据Stereochemistry获取各类相关手性的物质结果
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根据Bioactivity Indicator,筛选感兴趣的生物活性
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药效和稳定性
更高的结构

药效更高，但
稳定性不高
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通过Similarity的结果，获取
更广泛的相似骨架结构；并继
续通过Bioactivity Indicator，
发现其对应的潜在功效
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大纲
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• 天然活性成分的提取分离和活性等

研究

• 根据谱图信息来分析物质结构

• 骨架结构新颖性的确定

• 具有生物活性的衍生化结构检索

• 结构改造与合成
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例1：提高稳定性的结构改造
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天然提取物根皮苷 结构改造物A                                             结构改造物B
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快速纵览最优逆合成反应路线，并锁定关键起始原料和反应类型

45

点击每个试剂瓶查看实验条件等更为详细的合成信息
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快速纵览最优逆合成反应路线，并锁定关键起始原料和反应类型
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点击每个试剂瓶查看实验条件等更为详细的合成信息
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例2：通过Non-Participating Functional Groups,查看反应前后没有
发生变化的官能团列表
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点击View All查看所有的Non-Participating Functional Groups
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浏览同时共存的官能团，并根据拟采用的原料结构选择不参与反应
的官能团
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查看筛选后的结果
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对F, Cl和Br有选择性，

且可控制Br的反应当量
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例3：已知天然产物结构，获取其衍生物及合成信息

• 以石杉碱甲为例：CAS No. 102518-79-6

• 执行相同检索策略：结构式检索

Proprietary and Confidential / Do Not Distribute
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SciFindern结果
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SciFindern 共检索到衍生物291个，
合计反应1177个



在线学习资源
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1.CAS官网上的培训资料
https://www.cas.org/support/training/scifinder-n

2.SciFinder-n Help使用指南
https://scifinder-n.cas.org/help/#t=Searching_in_SciFinder-
n%2FIntroduction_to_searching.htm

3.SciFinder-n What’s New功能更新动态
https://scifinder-n.cas.org/help/#t=About_SciFinder-
n%2FSciFinderN_Release_Notes%2FSciFinderN_Release_Notes.htm
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