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 CAS 与 CAS SciFinder Discovery Platform (Academic) 简介

科研信息的高效查阅

• 如何拓展文献调研？

• 如何调研某类物质？

• 如何调研反应信息？

• 怎么查、怎么选具体的实验方案？

常见问题
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大纲
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CAS SciFinder Discovery Platform 查找路径
学校官网
（图书馆）

图书馆官网
（电子资源）
（外文数据库）

外文数据库
（SciFinder Academic 数据库）
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CAS SciFinder Discovery Platform 简介与注册说明



如何获取 CAS SciFindern 账号
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请注意：
1.必须输入真实姓名和学校邮箱
2.用户名必须是唯一的，且包含 5-15 个字符。它可以只包含
字母或字母组合、数字和/或以下特殊字符：
• -（破折号）
• _（下划线）
• . (句点）
• @（表示“at”的符号）
3.密码必须包含 7-15 个字符，并且至少包含三种以下字符：
• 字母
• 混合的大小写字母
• 数字
• 非字母数字的字符（例如 @、#、%、&、*）
例：abc@123
4.从下拉列表中选择一个密码提示问题并给出答案
单击 Register（注册）

点击激活链接后注册成功；之后直接点击 https://scifinder-n.cas.org 访问

（登录贵校图书馆网站，查看注册相关的链接和说明）
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CAS 科学家智力标引

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

Data
pre-repository



CAS 具有最全面的学科连接内容合集

Over

scientific journals
and documents

50K
Over

million substances
279

Over

languages 
translated

50
patent offices 
worldwide

109
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内容合集

Sequences

>14亿条生物序列

包含来自期刊、专利和

NCBI 的序列

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

>2.79亿个独特物质

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
CAS Reactions

>1.5亿条反应信息

回溯到1840年

CAS Markush

>139万有机、金属有机

马库什结构

回溯到1961年

CAS References

>5900万专利、期刊、学

位论文、图书、报告等

109家专利局的专利

回溯到19世纪早期
Medline

>3590万篇生物学、

生物医学文献，

>5400种刊物，

回溯至1946年



CAS SciFinder Discovery Platform 涵盖的工作流程
解决方案

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

专业的配方数据库， 助力配方研究科学家快速评估配方、寻找
可替代供应商和探索监管信息

独特的分析方法详情数据库，有助于分析科学家快速获取详尽的
分析方法信息、直接用于实验，并启发新方法的建立
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CAS SciFindern 登录

https://scifinder-n.cas.org
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CAS SciFindern 主界面

CAS 应用

历史记录

结构检索
账户信息



 CAS 与 CAS SciFinder Discovery Platform (Academic) 简介

科研信息的高效查阅

• 如何拓展文献调研？

• 如何调研某类物质？

• 如何调研反应信息？

• 怎么查、怎么选具体的实验方案？

常见问题
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大纲
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– 主题词怎么选择？如何构建？

– 研究某结构相关的文献？

– 如何筛选文献？追踪 新进展？

– 关注某篇文献的被引文献和引文——引文地图

如何拓展文献检索？
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检索目标课题研究文献
主题词、物质名称、CAS 登记号、专利号、PubMed ID、文献号、DOI 号

自动提示
辅助纠错
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利用布尔逻辑运算符 & 通配符精准检索相关文献
• 支持布尔逻辑运算符 (or/and/not)，默认运算顺序 or > and > not 

• “ ” 不允许词形变化，但可出现单数或复数； ( ) 优先运算，括号中表达式还可以和其他术语交互

• 支持通配符 * 或 ?, * 代表 0 或多个字符，? 代表 0 或 1 个字符  
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CAS Lexicon 词库检索近义词和相关技术术语

 Preferred Terms

 Broader Terms

 Narrower Terms

 Related Terms
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根据作者/出版物/研究机构/物质结构检索相关文献

自定义高级检索项

物质结构



绘制化合物结构
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物质结构与关键词联合检索文献

文本与物质结构检索是 “and” 关系
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检索结果分析与筛选

 As Drawn 精确结构

绘制结构中可出现 R 基团、
可变基团；绘制结构中价态
未达饱和的原子只能接氢；
如有环系，不与其他环稠合
或成桥环

 Substructure 亚结构

包括 As Drawn 检索结果，
价态未达饱和的原子可以连
接氢以外的其他原子；如果
有环系，可形成其他环
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结果集二次检索研究内容：Search Within Results
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物质角色筛选文献：Substance Role

排序：

文献数量

字母顺序
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确定文献核心研究内容：Concept

自定义检索
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筛选不同研究领域文献：CA Section
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文献结果集管理 合并、下载、分享和保存
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保存和提醒

 结果保存

 自定义提醒频率

 标签分类
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下载和分享
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合并

 并集

 交集

 差集
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绘制知识谱图：Knowledge Graph
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查看目标文献详情
CAS 科学家提供的核心研究点

物质角色

重点研究物质
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查看专利详情
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PatentPak Viewer 高效阅读专利

CAS 科学家增值标引的信息

精准定位
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绘制引文地图：Citation Map



© 2023 American Chemical Society. All rights reserved.33

小结

1. 检索词的构建：使用布尔逻辑算符及通配符连接主题词，CAS Lexicon 丰富选词

2. 利用高级检索选项以及文本与结构联合进行自定义组合检索

3. 通过聚类筛选工具快速获得目标文献

4. 使用 PatentPak 高效阅读专利

5. 利用引文地图拓展检索
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– 快速检索聚合物或无机化合物？

– 利用谱图数值确认产物或杂质？从属性值出发，调研某类材料？

– 检索完整分子结构？通式结构？或含有某些片段的物质？

– 如何确认结构新颖性？

如何调研某类物质？
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检索研究所需物质

物质/文献标识符

高级检索

结构检索



© 2023 American Chemical Society. All rights reserved.36

物质/文献标识符检索与结果集排序

 可同时检索多个物质识别符（物质名称或 CAS 登记号）

 双引号“ ”可精确识别物质识别符

 不同物质用空格隔开，支持 2000 个字符
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分子式检索物质
不含碳元素，按元素符号首字母顺序书写 含碳元素，碳排第一位，氢排第二位，

其他元素符号按首字母顺序书写
金属离子和阴离子间用点 • 隔开，
补充和阳离子等同个数的氢原子

适合聚合物或无机化合物
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谱图和分子量联合检索物质

 从小到大的顺序输入检索信息

 英文模式下输入逗号和空格

• H 谱化学位移：3.5, 6.5 至 7.5, 11.1
• 分子量：170 至 200
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谱图和分子量联合检索物质

 点击 CAS 登记号查看

物质详情

 查看物质相关的文献、

反应和供应商信息
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查看物质详情
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利用结构信息检索物质

可变基团

自定义基团

片段结构

重复工具

取代位点可变

反应角色标记

锁定工具

CAS Draw 使用技巧
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检索结果集：Structure Match

 As Drawn：绘制结构中可出现 R 基团和可变基团。

绘制结构中价态未达饱和的原子只能接氢，环系

（如有）不能与其他的环稠合或成桥环。

 Substructure：包括 As Drawn 的检索结果，另外

价态未达饱和的原子可以连接氢以外的其他原子，

环系（如有）可以与其他环稠合或成桥环。

 Similarity：获得片段或整体结构与被检索结构相

似的物质，母体结构可以被取代和改变。

注意：Similarity 条件下不要绘制通式结构
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检索结果集筛选目标物质：Filter Behavior

物质在反应中的角色

物质在文献中的
研究角色

物质类别

特定官能团
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CAS Markush 检索，结构查新

预测性物质 (Prophetic Substance)

 使用 Markush 结构陈述的预测物质，一个

Markush 可以陈述数千甚至更多的化学物质

 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，则不会

被分配 CAS 登记号

 Markush 检索能够检索到仅通过 Substance

可能检索不到的结构

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 登记号
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完整的结构检索流程

Step 1: 物质结构检索

 As Drawn, Substructure 结果为 0

 Similarity 结果中物质 大相似度

仅 80-84%
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完整的结构检索流程
Step 2: Markush 结构检索

 直观呈现检索的结构与专

利原文中 Markush 匹配

的部分

 标引结构在专利中的位置

 详细的结构取代信息描述
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1. 物质检索方法：物质、文献标识符检索；分子式、物性参数、谱图数据检索；及结构式检索，

充分利用结构绘制工具，合理扩大或限定结构检索范围

2. 正确理解 As Drawn、Substructure、Similarity检索结果集的意义和范围

3. 充分利用物质筛选项准确定位目标物质：Reaction Role、Reference Role等

4. 利用CAS Markush检索尽可能全面的获得结构的公开信息

物质检索小结
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− 如何从我感兴趣的底物、产物或催化剂出发，找到关联的反应？

− 如何查找相似反应？

− 如何关注特定转化类型的反应？

− 如何在大量反应结果中，快速找到 想要的反应？

− 如何查找涉及机理研究的反应？或人名反应？

− 如何设计新化合物的逆合成路线？

如何进行反应调研?
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反应检索
直接反应检索

①

②
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检索物质能够发生的反应

物质标识符 物质结构式
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在物质结果集中查看能够发生的反应

 查找系列衍生物

 数据关联查阅相关反应
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关注反应的催化剂/机理研究或人名反应？

 查找特定研究领域中的文献

 数据关联查阅文献中的反应
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反应检索结果集分组与排序
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根据不参与反应的官能团筛选反应
出现在反应前后，但
未发生变化的官能团
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便捷查看详细反应操作

无需浏览原文即可获取详细的实验信息

 Experimental Protocols

 查看详细合成方法或实验过程
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逆合成反应路线设计
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逆合成反应路线设计

 先进行物质检索

 点击目标化合物，弹出物质菜单

 点击 Start Retrosynthetic Analysis
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预设路线参数

断裂键或保护键

反应深度

反应规则常见性

起始原料费用
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路线概览和参数调节

路线概览

参数调节

High

Medium

Low
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路线详情

 View All Alternatives

查看所有替代路线

 View Evidence

查看某步路线的支持报道

 Exclude This Step

删除不感兴趣的步骤
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反应检索小结

1. 反应检索方法：通过物质标识符、文献标识符、结构式以及文本信息等进行检索

2. 反应结果集筛选精炼：

 Non-Participating Functional Groups 确定不参与反应的官能团

 Search Within Results 可在结果集中进行二次筛选

3. 反应详情：Experimental Protocols 获取 CAS 科学家增值标引的反应详情

4. Retrosynthesis 支持化合物的反应路线预测（未知和已知化合物）

5. 支持查看反应路线详情和文献支持，也可以自定义选择替代路线或删除不感兴趣的路线
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– 如何获取获得具体的实验操作和表征数据等信息？

– 能一键获取从原文中提取的分析操作和数据详情吗？

– 如何对多种分析方法进行充分评估？

– 我研究的物质有什么具体的配方应用？

– 专利配方的组成和制备工艺是什么？如何进行实验评估？

具体的实验方案怎么查、怎么选？
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直观的合成实验详情 Synthetic MethodsTM

– CAS科学家标引的合成详情
– 节省阅读全文的时间，高效获得所需的合成实验信息
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CAS 分析实验方法详情

实验原料

操作步骤

数据有效性

分析仪器

分析条件

文献来源

– CAS科学家标引的分析实验详情
– 无需下载全文，高效获得所需的分析实验信息
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方法一：文献结果集页面点击 CAS Solutions 中的 Analytical Methods获得有具体分析实验方法的文献，
从文献详情页中链接至分析实验方法

关注文献关联的分析实验方法？
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直接检索感兴趣的分析实验方法
方法二：登录 https://methods.cas.org 进行主题检索或分类浏览

方法分类: 13大类，45小类

农业应用、生物鉴定、
生物分子分离、环境、
食品、考古、有机物、
药学、毒理学等

气体/土壤/废水/杀虫剂残留分析
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如何选择合适的分析方法？

 根据待分析物、基质、方法类别、分析

技术和发表年份筛选

 查看分析原料、所用仪器和方法来源

 支持多种分析实验方法对比
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如何选择合适的分析实验方法？

详细的分析实验方法对比
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研究课题在产品中的应用？配方/制剂的检索与设计
方法一：登录 https://formulus.cas.org 输入检索式

 制药、化妆品、食品、农化、油墨、涂料等多领域中的配方
 工艺、成分、目标成分的常见配伍成分、设计配方、探索合规要求等

原料、用途、物理形态、功能或文献识别符

高级检索
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配方/制剂结果集

• 利用聚类项精简结果：

行业、配方/制剂用途、物理形式、

物质状态、递送方式、涵盖信息、

文献类型、发表机构、发表年份

• 可查看制剂或配方成分，功能及用量

• 可查看原料详情

• 支持对比选中的制剂或配方

• 支持查看或下载专利全文

• 可查看制剂或配方详情

一次 多可以比较三种不同
制剂或配方的信息详情
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配方/制剂的制备？实验评估？

• 制剂或配方原料
• 相似的制剂或配方
• 专利来源
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高级检索
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检索原料
 制剂或配方中，与该原料同时使用的

其它配伍成分

 管控信息及清单

 实验属性

 使用该原料的制剂或配方

 原料供应商信息

 可将原料添加至设计工具

Formulation Designer
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设计配方/制剂
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设计配方/制剂
 原料详情

 原料管制信息

 可替代的原料选项
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文献关联的配方/制剂
方法二：在文献结果集页面，点击 CAS Solutions 中的 Formulus 获得有具体配方或制剂信息的文献，
从文献详情页中链接获取



© 2023 American Chemical Society. All rights reserved.77

文献关联的配方/制剂

成分 功能 用量
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实验方案检索小结

1. 利用 Synthetic MethodsTM 查看文献中合成方法详情

2. 利用 CAS Analytical Methods 进行主题检索或分类浏览获得分析方法，或通过

文献查看关联的分析实验及数据详情

3. 利用 CAS Formulus 检索原料、配方/制剂，或通过文献结果集获得关联的配方/

制剂信息；利用配方设计工具启发产品配方的开发



主题日期

解锁CAS SciFinder Discovery  Platform新功能3月1日

巧用CAS SciFinder Discovery  Platform文献检索快速进阶3月8日

万物互联 | CAS SciFinder Discovery  Platform物质检索更高效3月15日

CAS SciFinder Discovery  Platform反应检索，不止A to B3月22日

不止化学: CAS SciFinder Discovery  Platform序列检索技巧4月4日

新手入门开题和文献综述？
巧用CAS SciFinder Discovery  Platform事半功倍

4月12日

实验进展太慢？
巧用CAS SciFinder Discovery  Platform寻找启发

4月19日

毕业季│CAS SciFinder Discovery  Platform助力论文写作及答辩准备5月10日

毕业季│巧用CAS SciFinder Discovery  Platform 做足升学与择业准备5月24日
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学习资源

CAS SciFinderⁿ 学习中心

2023 CAS SciFinder Discovery Platform 论坛录课
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2023 年 9 月 — 12 月
CAS SciFinder Discovery Platform 专题论坛时间表
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常见问题

 检查注册链接是否正确
 确认连入校园网，且不是通过 VPN 连接
 如果链接正确，且在校园内，请联系图书馆

或 china@acs-i.org

 确认账号密码是否正确

 如果账号密码正确，请填写问题报告之后联系

图书馆或 china@acs-i.org
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CAS SciFindern 检索浏览器推荐

浏览器推荐：

 Windows (7, 8.1, 10)：Chrome 60 及更高版本，Firefox 55 及更高版本，Firefox 

52 (ESR)、Edge 15 及更高版本

 Mac OS X (10.11, 10.12, 10.13)：Safari 9.3 及更高版本，Chrome 60 及更高版本，

Firefox 55 及更高版本，Firefox 52 (ESR)

不建议使用 360 浏览器，相关功能或插件会被自动拦截
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使用注意事项

 一人注册一个账号

 实名注册，请提供真实姓名信息（中文名用汉语拼音全拼）

 不得过量下载 (https://www.cas.org/legal/infopolicy)

 不得账号分享

 不得将账号用于非学术研究
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THANK YOU!
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扫描上方二维码答题

请注意：

• 请认真填写在线答题的个人信息，个人信息填写错误者，没有素拓学分

• 在线答题不满 60 分者，没有素拓学分


