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介绍 

SciFinder 入门指南，请按如下流程点击查看。 

 

                

SciFinder 提供独特的文献、物质和反应合集信息，所以可以从文献、物质或者反应中的任一项检

索开始，就可以很便捷地获得其他两项信息。 

 

学习资源 

如果您是使用 SciFinder 的新手，则可以参考以下教程： 

 

可以浏览其他教程——大部分只需花费几分钟就可以完成。 

或者浏览互动式视图了解不同的 SciFinder 检索功能。 

 

在使用 SciFinder 过程中，可以随时点击 按钮获取所需的帮助信息。 

 

其他的学习资源如“须知视频”，“如何开始”，“ 中文培训材料”，以及“高级主题检索培训

资料”都可以在 SciFinder Training Materials 里面获得。 

 

通过查看 CAS Content at a Glance，可以获得数据库的最新统计数据。 

 

 

文献检索 物质检索 反应检索 

SciFinder 简介 

https://www.cas.org/zh-hans/support/training/scifinder
https://www.cas.org/about/cas-content
http://www.cas.org/etrain/scifinder/choverview/story.html
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联系我们 

在使用 SciFinder 过程中，如果有任何问题或者需要帮助，请随时联系 china@acs-i.org。 

 

SciFinder 互动式视图 

利用以下互动式操作页面图, 了解更多 SciFinder 界面提供的不同功能。 

文献 

文献检索选项页面图 

文献页面图 

文献详情页面图 

物质 

物质检索选项页面图 

物质页面图 

物质详情页面图 

反应 

反应检索选项页面图 

反应页面图 

反应详情图 

结构编辑 

非-Java 结构编辑器操作页面图 

Java 结构编辑器页面图 

商业来源 

商业来源页面图 

来源详情页面图  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_explore_references_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_references_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/map_of_explore_substances.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/map_of_the_substances_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/map_of_the_substance_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/map_of_explore_reactions.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/map_of_the_reactions_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/map_of_the_reaction_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_non_java_editor/map_of_the_nj_structure_editor.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/map_of_the_structure_editor.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/commercial/map_of_the_commercial_sources_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/commercial/map_of_the_commercial_source_detail_screen.htm
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其他 

SciPlanner 页面图 

历史页面图 

保存的结果集页面图 

设定定题追踪页面图 

系统设置页面图 

  

教程和视频 

花费几分钟观看下面教程和视频，学习如何使用 SciFinder。 

入门指南 

Introduction to SciFinder-教程中展示了如何检索物质、反应和文献、分析检索结果，以及设置定

期追踪提醒。 

也可以获得中文课件：SciFinder 简介 

检索 

精确结构检索（1 分钟） 

亚结构检索（1 分钟） 

相似结构检索（1 分钟） 

通过 Markush 结构检索专利（1 分钟） 

文献分类（1 分钟） 

画图 

画结构（10 分钟） 

画反应（10 分钟） 

SciPlanner 

将数据发送到 SciPlanner（1 分钟） 

操作工作区的对象（1 分钟） 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/map_of_sciplanner.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/history/map_of_the_history_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/map_of_the_saved_answer_sets_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/kmp/map_of_the_keep_me_posted_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/preferences/map_of_the_preferences_screen.htm
http://www.cas.org/etrain/scifinder/overview/story.html
http://www.cas.org/etrain/scifinder/choverview/story.html
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/video_exact_structure_search.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/video_substructure_search.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/video_similarity_search.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/video_markush_search.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/video_categorize_references.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/tutorial_draw_structures.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/tutorial_draw_reactions.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/video_send_data_to_sciplanner.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/video_manipulate_workspace_objects.htm
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分享一个项目（1 分钟）  

SciFinder 培训材料 

 请在 SciFinder 培训材料里获得视频、中英文文件等培训资料。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/video_share_a_project.htm
http://www.cas.org/training/scifinder
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文献检索操作流程 

请根据以下流程查找文献并与他人分享。也可以浏览目录表中相应内容学习更多检索技巧。 

 

开始文献检索 

通过下面的选项检索文献： 

▪ 研究主题 

▪ 作者名 

▪ 公司名 

▪ 文献识别号 

▪ 期刊信息 

▪ 专利信息  

 

查看并分析文献结果集 

定位最相关的文献结果： 

▪ 根据提供的选项对结果进行排序（如，可以通过排序获取最

早期的专利文献，或者获取被引用次数最多的文献）。 

▪ 根据提供的选项分析结果集（如，可以获取到在某个特定领

域的研究中，哪些作者或者公司发表的研究成果最多）。 

 

  

 
  

筛选文献结果集 

可以通过更多的限定选项来筛选结果集（如，文献类型或者公开

年份）。 

也可以保留或者移走选定的文献，或者合并多个结果集。 

  

 

  

从文献获得相应的数据 

可以通过一篇文献检索到其报道的物质或反应，或者检索到所有

引用该篇文献的文献及该篇文献的参考文献。 

 
  

保存和分享文献信息 

可以保存文献，以备以后再用，或者导出到文件夹中供他人阅

读。还可以将某篇文献链接发送给其他 SciFinder 用户。 
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评论和标记文献以备将来使用 

可以将自己的评论加到一篇文献中，或者用自己的检索词在文献

中作标记，以便下次更容易地检索这篇文献。 

 

文献检索选项页面图 

当选择任何一个文献检索选项时，就会出现下面的页面。 
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根据不同的检索条件，此处列出多种文献检索选项： 

Research Topic——用英文进行检索，可以用介词或者其他通用的连词将主题词分

开 

Author Name——至少提供姓氏 

Company Name——可用片段名 

Document Identifier——可用收录号、文献号、专利号、PubMed ID 号和 DOI 

   Journal——需要期刊名或部分标题，或者至少提供作者的姓氏 

Patent——需要专利号，或者至少提供专利权人或发明人的姓氏 

Tags——通过自定义关键词检索之前标记过的文献 
  

 

出现在此处的检索范围取决于所选择的检索选项。 

在这个例子中，选择的检索选项是研究主题。可以在研究主题中输入主题描述

（如，抗生素残留对乳制品的影响）。 

可以从 中选择检索限定条件缩小检索范围。 

点击 Search，开始检索 
  

 

当点击 Advanced Search 时, 就会出现适合每个类型的检索限定条件。如果想让

限定选项一直出现，则请勾选 Always Show 前面的方框。 

除检索要求特别确定的情况外，通常在检索开始时，我们不建议您使用限定条

件，这样可以保证一开始就能获得比较全面的信息。如果需要，则可以在后面通

过 Refine 功能来筛选结果集。 
  

 

此处展示了最近保存过的结果集。 

点击保存的结果集的名字就可以在一个保存过的结果集中进行检索（比如

Multistep 2） 

点击 View All 可以查看、编辑、删除或合并所有被保存过的结果集。 

点击 Import 可以导入之前以 AKX 文件导出的或者转化为 AKX 文件的结果集。 
  

 

此处显示的是来自定题追踪(KMP)提醒中的最新结果。KMP 提醒会每周或者每个

月自动地检索新结果。 

点击 KMP 名称下面的日期（比如 Jan 30, 2016）查看结果集中的结果。括号里的

数字表示结果集中一共有多少结果。 

点击 View All 可以查看、删除或合并 KMP 结果集中所有的结果。 
  

 
  

选择从保存的检索选项进入： 

Saved Answer Sets——查看、编辑、删除或者合并结果集 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_research_topic.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_author_name.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_company_name.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_document_identifier.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_journal_information.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_patent_information.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_tags.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/options_for_refining_references.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/map_of_the_saved_answer_sets_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/import_references.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/kmp/map_of_the_keep_me_posted_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/map_of_the_saved_answer_sets_screen.htm
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Keep Me Posted——查看、删除或者合并定题追踪提醒的结果集 

History ——查看、打印或者导出操作历史（包括当前的和先前的 SciFinder 操作

历史）。 
  

 
  

进入 SciPlanner 可以对文献、物质和反应进行可视化管理。 

 
  

 

使用这些选项执行下面的操作： 

Preferences——设置 SciFinder 系统参数 

SciFinder Help——进入下面的选项： 

▪ Help 帮助 

▪ Training 培训 

▪ What’s New 新内容 

▪ Contact Us 联系我们 

Sign Out ——退出 SciFinder 登录页面，同时退出会话 

  

 

文献检索选项 

检索页面中的文献检索选项有多种限定条件。 

 

研究主题 

识别英文自然语言表述的短语，其中主题概念之间可以用介词或者其他

常用连词隔开（如，effect of antibiotic residues in dairy products） 

 

 

作者名 

至少需要输入姓氏 

 

公司名 

可用片段名 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/kmp/map_of_the_keep_me_posted_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/map_of_sciplanner.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/preferences/overview_scifinder_preferences.htm
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文献识别号 

可用收录号、文献号、专利号、PubMed ID 号，或数字对象识别号
(DOI) 

  

 

期刊 

 至少需要一个期刊名、部分标题、或者作者的姓氏 

 

专利 

 至少需要提供一个专利号、专利权人姓名或者发明人的姓氏 

 

标签 

通过自定义关键词检索用户自己标记过的文献 

  

也可以通过 Markush 结构检索获得专利文献。Markush 结构通常指出现在专利权利要求中的通式

结构和预测性化合物。Markush 检索选项就在物质检索选项的下方。 

当完成检索后，可以通过定题追踪（KMP）提醒追踪最新的文献（可以选择每周或者每月执行一

次同样的检索，并获得检索报告）。 

 

 

研究主题检索 

使用检索选项获取某个特定主题的文献。 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Research Topic. 

2. 用简单清晰的英文输入检索主题，使用介词或者其他常用连词将主题概念隔开。比如： 
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3.（可选）点击 Advanced Search，通过限定项（如出版年、文献类型、语言、作者名和/或公

司名）限定检索范围。如果希望始终显示这些检索限定项，则可以勾选上 Always Show 前面的

方框。 
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提示：除非检索要求非常明确，通常不建议在一开始检索时就使用限定项，这样就可以先

获得比较全面的结果集。如果有需要，可以在后面通过使用 Refine 功能限定结果集。 

4. 点击 Search. 

5. 在研究主题候选项页面，点击一个或者多个候选项。 
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提示：候选项是基于概念而给出的，这些概念是 SciFinder 根据输入语句进行识别后产生

的。在上面的例子中，包含的概念有“酪氨酸激酶抑制剂（tyrosine kinase 

inhibitors）”，“治疗（treatment）”和“癌症（cancer）”。不同的候选项代表了概念在文献

中的相互位置：“as entered”表示概念在一个单一的短语中、“closely associated”表

示概念通常在一句话或者同一标题中、anywhere 表示在文献中的“任意位置”（概念之间的

位置可能很远）。 

每个候选项中的文献数并不是选择查看的关键因素（因为 SciFinder 的分析工具可以对大量

的文献进行快速评估和筛选）。 

更重要的是评估 SciFinder 是否正确解释了概念。如果对候选项不满意，可以单击导航条，

返回到检索页面然后修改检索词。 

6. 点击 Get References. 

作者名检索 

使用该检索选项检索某个作者、发明人或者编辑发表的文献。 

操作步骤 
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1. 选择 Explore > Author Name. 

2. 在姓名栏中输入某个作者、编辑或者发明人姓名。必须输入姓氏（Last Name）。 

 

3. (可选)如果不希望获得姓氏的不同拼写，可以不用勾选 Look for alternative spellings of 

the last name。 

4. 点击 Search。 

5. 在候选项页面，勾选一个或者多个姓名。 

 

在这个例子中，“Look for alternative spellings of the last name”选项提供了 Frailey 的

不同拼写。在结果中，没有与 Fraley M.拼写完全匹配的结果。但是对于 Mark Edward 

Fraley 这个作者却有四个可能的候选项。在获取到所有可能的作者发表的文献之后，可以

通过主题词、公司名、以及其他已知的关于某位作者的信息再进行限定。 
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6. 点击 Get References. 

 

公司名检索 

使用该检索选项可以检索某个公司、大学、政府机构或者非盈利组织发表的文献。 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Company Name。 

2. 输入公司名称或者公司片断名。 

 

3. 点击 Search。 

注意：可以使用 Analyze 选项中的 Company-Organization 来分析结果。列出的选项可以

帮助您进一步获取到相关的公司名。 
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文献识别号检索 

根据某个文献识别号获取文献：比如专利号或者数字对象识别号（DOI） 

 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Document Identifier。 
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2. 最多可以输入 25 个文献识别号（每行输入一个识别号）。可以使用下面的任何一个识别

号进行文献检索： 

收录号 

（Accession 

number） 

收录号是数据库中每条记录拥有的独一无二的识别号。 

在 CAplusSM文献中，收录号是以下面格式排列的 10 位数

字： 

例：2009:624911 

在 MEDLINE®文献中，收录号具有相同的格式，但是没有冒

号。 

文献号 

（Document 

number） 

在印刷版的化学文摘(CA)中，文献号是一个系列标识号：分

配给每条摘要的系列数字识别号，包括校验数字，从每卷开

始，文献识别号一直贯穿到每卷的 26 期。 

在 CAplusSM中,文献号是 CAS 收录号（CAN）。 

文献号的格式是：vol:n...n. 

例：148:276656 

专利号 

（Patent number） 

专利号是任何识别专利的号码，可以是公开号、专利申请号

或者优先权申请号。 

在这个号码中，国家代码必须置于日期前。 
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年份可以是两位数或者四位数的格式（如：92 或 1992）。 

例：JP 1992-502228 

PubMed ID 号 

 

PubMed ID 号是 MEDLINE(美国国立医学图书馆)分配给每

篇文献的号码。 

这个号码不使用标点符号。 

例：12608445 

数字对象识别号 

(PubMed ID number) 

数字对象识别号，或者 DOI®，专门用于识别在生命周期中

的电子文件。DOI 系统由国际 DOI 基金会管理。 

SciFinder 在 CAplus 数据库中检索数字识别号。 

所有的 DOI 以 10 开头。前缀用于识别注册人，后缀是注册

人选择的用于识别对象的信息。用正斜杠分隔前缀和后缀。 

例:  10.1021/np050327j 

3. 点击 Search。 

 

 

检索期刊信息 

使用该检索选项可以检索期刊或者非专利文献（如，书和会议论文集）。 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Journal。 
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2. 在检索区域输入数据 

▪ 期刊检索至少需要提供期刊名称。其他数据可以是卷（Volume），期

（Issue），或者起始页码（Starting Page）。 

▪ 作者名检索至少需要提供作者的姓氏（Author Last Name）。其他数据可以是名

（First）或者中间名 Middle。 

▪ 公开年份（Publication Year）检索至少需要提供期刊名称（Journal Name），

题名（Title Word（s）），或者作者的姓氏（Author Last Name）。 

 

可在此区域输入下面的数据： 
  

期刊名称 

（Journal Name） 

 

 

全名、部分名、简写或者首字母缩写。 

简写或不包含空格或者标点符号的缩写 

最多 30 个字符。 

卷（Volume） 

 

数字（38）或者字母数字字符串（45a）。 

期（Issue） 

 

数字（16）或者月份（六月）。 
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起始页码 

（Starting Page） 

 

数字（46），字母（iii），或者字母数字字符串（m287）。 

题名 

（Title Word （s）） 

 

标题的全名或者部分名（一个或多个词）。 

作者的姓氏 

（Author Last Name） 

 

姓氏 

名（First） 

 

名的首字母 

中间名（Middle） 

 

 

中间名的首字母 

公开年份 

（Publication Year） 

 

 

输入单一的年份，或者使用连字符限定一个年份范围，比如
1975-1995. 

可以通过在某个年份前后加连字符进行年份范围不确定的检索 ：

比如，1975-代表 1975 年以及 1975 年后的文献，或者-1995 代

表所有 1995 年以及 1995 年之前的文献。 

3. 点击 Search。 

  

技巧: 要查看指定期刊的目录内容，则可以输入期刊名，卷和期。通过 Tools 菜单中的 Remove 

Duplicates 确保将 MEDLINE 中重复的文献自动移除。也可以通过系统设置，自动去重。文献结

果集中将包含期刊目录中的图片和描述。 

 

 

检索专利信息 

使用该检索选项可以检索到专利文献信息。 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Patent。 
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2. 输入至少下面的一项信息。如果只检索某个发明人，则只需要输入姓氏。可在此区域输入

以下数据： 

专利号 

（Patent Number） 

 

专利号是任何可以识别一件专利的号码： 

▪ 专利号——例: CA 2107100 或 CA2107100 

▪ 专利申请号——例：JP 1992-502228 

▪ 优先权申请号——例：IT 1998-BO661 

格式： 

▪ 可以输入一个专利号。 

▪ 号码必须不超过 200 个字符。 

▪ 号码可以是大写或小写字母，而且可以包含空格或标点符号。 

▪ 号码可以包含连字符。 

▪ 如果公开年份是确定的，则国家代码必须在日期前面（比如：

US 2005-301370）。 

▪ 如果要限定专利的年份，则专利申请号或者优先权申请号可以

是两位数或者四位数的格式（例：05 或 2005）。 
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专利权人 

（Assignee Name） 

 

专利权人指的是专利权的拥有者（可以是公司、机构或者个人）： 

▪ 公司全名——例：Glaxo SmithKline Corporation 

▪ 公司名简称——例：Glaxo 

▪ 发明人姓名——例：Adalbert Prior(名字也可以这样输入：
Prior, Adalbert) 

专利权人的名称必须包含至少一个字母字符，并且不可以超过 200 个

字符。 

姓氏（Last） 

 

姓氏 

名（First） 

 

名或名的首字母 

中间名（Middle） 

 

中间名或中间名的首字母 

3. （可选）通过 Publication Year 限定专利检索。 

可以输入一个单一的年份，或通过连字符限定一个时间段，比如 1975-1995。可以在某个

年份前或后加连字符进行年份范围不确定的检索： 比如 1975-代表 1975 年以及 1975 年之

后的文献，或者-1995 代表 1995 年以及 1995 年以前的文献。 

4. 点击 Search。 

通过 Markush 结构检索专利 

Markush 结构通常是专利权利要求中用来表达的通式化合物和预测性化合物。例： 

 

发明人可以不必检测或者制备某族的所有化合物，但是可以通过 Markush 结构制定一个在化学角

度上合理的权利要求。 
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Markush 检索和物质亚结构检索的不同之处在于它的匹配结果是专利中出现的通式结构。检索结

果是一系列专利文献。 

 

  

操作步骤 

1. 选 Explore > Markush。 
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2. 点击 Import CXF 可以导入之前以 CXF 格式保存的结构。 

3. 使用结构编辑器 Structure Editor。 

a.点击编辑器图标开始结构编辑。（可以点击标签切换 Java 或非-Java 编辑器。Java 编辑器需要

一个 Java JRE 和插件）。 

b.绘制结构。（注意: Markush 检索会自动将输入的结构式进行环锁定，不会发生并环取代。这个

预设参数被用于聚焦专利全景的初步评估。用户无法修改该参数)。） 

c.点击 OK 将结构上传到检索页面。 

4.  选择检索类型 

▪ Allow variability only as specified 表示只能在 R-基团、其他可变原子或键上有

取代。 

▪ Substructure 表示没有被明确锁定的位置处都可以有取代。 

5. 点击 Search。 
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标签检索 

利用该检索选项可以获取自定义词语标记的文献。 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Tags。 

 

2. 从标签的字母顺序列表中，点击标签就可检索到和这个标签相关的文献。 

 

查看和分析文献选项 

SciFinder 帮助您评估检索结果、并快速地定位最相关的结果集。 

 

查看文献结果集 

当检索完成后，结果就会被显示在文献页面。可以快速地浏览标题和摘

要、或者点击文献标题的超链接查看文献详情。可以选择限制每页显示

的结果数量，也可以选择限制摘要显示的文字数量。 

 
 

 

文献排序 

可以通过选择限定条件对文献进行排序（如，可以通过排序查看最早的

专利文献或者被其他论文引用次数最多的文献）。 
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查看文献详情 

要查看文献详情，则请点击标题超链接。文献详情页面提供了完整的摘

要、书目、引文、以及标引数据。这些信息可以被用做相关检索的基

础。 
 

 

 

分析当前结果集 

可以根据 SciFinder 提供的分析选项分析结果集（如，可以通过作者名

分析，以确定哪些作者在某个特定研究领域内是最活跃的）。可以在分

析的基础上建立一个新的结果集、或者清除分析限定，重新回到分析前

的完整结果集。 
 

 

文献分类 

使用 Categorize 可以根据学科分类和标引词对文献进行快速筛选。 
 

 

 

回到先前的结果集 

当执行一个操作、创建一个新的结果集后，一个检索条目就被添加到了

页面顶部的“检索足迹”导航条中。可以点击导航条目中先前的结果集

获取文献。 
 

 

 

文献页面图 

当文献检索完成后，结果就呈现在文献页面中。 
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在文献标题和摘要中与检索词匹配的词语将被高亮显示。在这个例子中，检索式包含的概念

有 apomorphine, controlled 和 release。含有相同词根的单词(controlling 与 controlled 匹配)

和同义词(delivery 与 release 匹配)都是匹配的。 

文献标题是一个超链接。可以点击文献标题进入到文献详情页面。 

Quick View 选项可以实现在不离开当前页面就可以预览文献。 

在文献结果集页面，可能会看到 PatentPak 选项（获取专利的 PDF 全文及其同族的 PDF

全文），或者 Other Sources（链接至 SciFinder 平台外的全文）选项（需要订购

PatentPak 才能直接获取专利 PDF 全文）。 
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当前结果集中有 60 篇文献。可以点击文献标题旁边的复选框选择一篇文献，也可以点击下

拉箭头选择 Select All 选择全部文献。 

下拉菜单中的其他选项帮助您清除全选，保持选择或移除选中的。 

处显示的功能，比如 Get Substances 将会在选中的文献中起到作用。如果没有选择文

献，这个功能将会作用于结果集中的所有文献。 

Sort by 功能帮助您根据收录号、作者名、引文、公开年份或者标题对文献进行排序。 

可以点击蓝色箭头指定升序或者降序。在这个例子中，文献已经根据引文数量进行降序排

列。 

 

点击 Display Options 改变每页显示的结果数或者摘要文字的数量。在对话框中进行选

择，然后点击 OK。 

点击箭头可以查看第一页，前一页，下一页或最后一页。或者，输入具体的页码，直接跳转

到指定页。 

  

 

可以使用这些图标检索和文献相关的信息。 

检索相关的物质信息，可以点击分子图标。 

在这个例子中，一共有 46 篇文献引用了这篇文章。可以点击文件图标，获取引文信息。 
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利用 Analyze 选项筛选结果集（如，用作者名筛选）。 

可以点击子集条查看由作者 Jia You Fang 发表的 5 篇文献。 

将显示发表文献数最多的前十位作者名。可以点击 Show More 查看所有的作者名。 

点击 Analyze by 的下拉箭头改变分析选项。选项有： 

• 作者名 

• CAS 登记号 

• CA 学科分类 

• 公司-机构名 

• 数据库 

• 文献类型 

• 索引词 

• CA 概念词标题 

• 期刊名 

• 语言 

• 公开年份 

• 补充术语 

  

 

可使用 Refine 对初始的检索结果进行限定，得到更精确的子集。 

选择 Refine by 选项，然后在检索区域输入显示的限定条件。 

点击 Refine 就产生新的结果集。 

  

 

选择 Category Heading。标题分类会出现在 Category 栏中。然后选择一个分类，Index 

Terms 就会出现。选择感兴趣的索引词（index terms）。 

点击 OK, SciFinder 就会将结果集限定为仅包含所选索引词的文献。 
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Get Substances 获取选中文献中报道的物质。 

Get Reactions 获取选中文献中报道的反应。 

Get Related Citations 提供了 Get Citing（引用了被选中文献的文献）和 Get Cited（被

选中文献所引用的文献）两个选项。 

Tools 提供的下拉菜单选项： 

▪ Remove Duplicates—移除 MEDLINE 中重复的文献 

▪ Combine Answer Sets—合并当前结果集和之前保存过的结果集 

▪ Add Tags—使用定制的词语对选中的文献进行标记 

Creat Keep Me Posted Alert 运用指定结果集相同的检索式，定期自动获取最新信息。 

Send to SciPlanner 将选中的反应推送至 SciPlanner library 中。 

  

 
  

 “检索足迹”记录了结果集的变化。点击检索足迹，可回到上层结果集。 

  

 
  

点击 Save，Print 或 Export 保存、打印或导出所选文献。 
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文献详情页面图 

文献详情（Reference Detail）页面显示了指定文献的详细信息。 
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此处显示了完整的摘要。有些文献还包含了详细的图表。 

 
  

此区域显示了书目信息。 

  

 

在专利信息区域列出了专利族成员。 

如果某篇专利提供了 PatentPak 链接，则可以通过点击链接打开 PDF 全文。 

如果专利号是超链接（如下表格中的 WO 2008011169）的，则此时可以点击链接获得专

利的文献详情。 

要获取这些专利，需要订购 PatentPak。 

  

 

Indexing 显示了摘要的 CA Section title。可通过 CA Section Title 分析结果集中的文献。 

Concepts 列出了概念标题，用于分类文献主题。可以通过点击某个概念标题检索数据库

中和这个概念相关的所有文献。也可以通过 CA Concept Heading 分析某个文献结果集。 

Supplementary Terms 提供了概念标题列表中受控词未表达的信息。 可使用

Supplementary Terms 分析文献结果集。 

  

 
  

此区域列出了文献中报道的物质。 

点击 CAS 登记号的超链接可以查看物质详情。显示的物质详情包括：化学名称、结构

式、预测和实验得到的性质数据，以及谱图信息。 

点击 Quick View 图标 ，可以在不离开当前页面的状态下预览物质信息。 

  
 

 
  

被 CAplusSM标引的 Citations 显示为蓝色标记的超链接。没有被 CAplus 标引的 Citations

则显示为黑色。 
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点击 Quick View 图标 ，可以在不离开当前页面的状态下预览物质信息。或点击文献的

超链接查看引文的文献详情信息。 

  

 

Tags 是用户给某篇文献添加的可以检索的术语。可以使用 Tags 检索选项快速地检索到

所有曾经被标记过的文献。 

点击 Edit Tags 链接可以添加或编辑某个标签。 

用户还可以给某篇文献添加自己的评论。要添加一条评论，请在 Add Comment 框中输入

评论，然后点击 Save 即可。 

 

使用导航链接可以： 

▪ 返回到结果集的文献页面 

▪ 进入上一条或下一条文献详情 

▪ 跳到文献的 Tags 或 Comments。 

  

 

获取和文献相关的信息，点击： 

▪ Get Substances 获取文献中报道的物质。 

▪ Get Reactions 获取文献中报道的反应。 

▪ Get Related Citations 选择 Get Cited（获取文献的参考文献）或 Get Citing（获取

引用这些文献的论文） 

▪ View with PatentPak 打开专利文献的 PDF 全文（要使用该功能，需要订购

PatentPak）。 

▪ Link to Other Soucres 在 SciFinder 平台外获取全文。 

点击 Send to SciPlanner 将反应推送至 SciPlanner  library 中。 
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要保存或共享当前文献，点击： 

▪ Link：复制文献的 URL 链接，可以粘贴到书签、文件或者 email 中。 

▪ Save：将文献保存到 SciFinder 平台下的 Saved Answer Sets 中。 

▪ Print：将文献打印为 PDF 文件。 

▪ Export：将文献导出为一个外部的文件。 

查看文献结果 

当检索结束后，文献结果会显示在文献页面。 

 

• 点击 ，可以改变每页显示的结果数量或显示的摘要文本量。在出现的对话框

中确定选项，然后点击 OK。 
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• 要查看其它页码，则请点击箭头 可以查看第一页，前面页码，

后面页码或最后一页。或者输入一个具体的页码，直接跳转到指定页。 

• 要查看文献详情，则请点击文献标题。Reference Detail screen 会显示文献详情。 

• 点击文献标题旁边的 ，在不离开当前页面的状态下预览文献详情。信息就会出

现在 Quick View 弹出窗口中。 

• 要打开一篇专利文献或者专利族成员的 PDF 全文，则请点击文献标题旁边的 

，然后选择下拉列表中的相应专利（这个功能只有在订购了 PatentPak 后才

能用）。 

• 要链接 SciFinder 平台外的全文，则请点击 。这些全文来源于您所在机构图

书馆、免费的网络资源、或者付费订购的资源。CAS 的 Full Text 选项将开启另一个独立

的窗口，在窗口中将列出获取全文的方式。 

 

文献排序 

可以根据收录号、作者名、引文、公开年份或者标题对结果进行排序。 

操作步骤 
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1.点击 Sort by 下拉箭头，然后选择排序选项。 

 

  

收录号 

（Accession Number） 

 

按收录号对文献排序（收录号是文献进入数据库时被指定的

号码）。大的收录号表示的是最近进入数据库的文献，小的

收录号则表示早期进入数据库的文献。 

作者姓 

（Author Name） 

 

根据作者姓的字母顺序进行排序（当姓相同，则按名的字母

顺序排列，如果姓和名都相同，则按中间名的字母顺序排

列）。如果有多个作者，则按照第一作者名进行排序。 

 

被引次数 

（Citing References） 

 

根据文献被引次数多少排序。 

公开年份 

（Publication Year） 

 

根据出版年份进行排序。 

文献标题（Title） 

 

根据文献标题的字母顺序进行排序 

  

2.点击箭头 可以改变排序的次序，箭头朝上表示升序、箭头朝下表示降序。 

 

查看文献详情 
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文献详情页面显示了一篇文献的详细信息。 

操作步骤 

1. 在文献页面中，点击一篇文献的标题可以进入文献详情页面。 

 

查看 Map of the Reference Detail screen 获得该页面上显示的其他更多信息。 

2. 点击 Return 可以回到结果集。或者点击 Next 或 Previous 查看下一篇或前一篇文献详

情。 

 

分析当前结果集 

在检索完成后，可以根据分析选项（比如作者名或文献类型）对结果进行筛选，然后得到结果子

集。可以显示感兴趣的子集，并将显示的子集创建为一个新的结果集。也可清除分析返回到之前

得到的完整结果集。 

注： 如果结果集中文献量超过 20,000 篇，则不能得到完全完成的分析结果，此时可在分析条里

查看 Sample Analysis。（查看 Sample Analysis 获得更多信息。） 

操作步骤 

从文献页面： 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sample_analysis.htm
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分析选项： 

▪ Author Name——列出作者 

▪ CAS Registry Number——列出文献中物质的 CAS 登记号 

▪ CA Section Title——《化学文摘》纸本中的 80 个学科信息 

▪ Company - Organization ——列出公司或机构名称 

▪ Database ——列出文献来自的数据库 

▪ Document Type ——列出文献类型 

▪ Index Term ——用于对数据库中的文献进行分类的受控词。 

▪ CA Concept Heading——用于识别文献中常见的主题内容的受控词。 

▪ Journal Name ——列出期刊 

▪ Language ——列出撰写原始文献所使用的语言 

▪ Publication Year——列出文献公开的年份 

▪ Supplementary Terms——文献的关键词，通常是原文作者使用的关键词 

  

如果选择 Show More： 
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查看子集后，可以： 
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注：黄色的子集条代表当前显示的文献（如，此处显示的文献为与 CA 概念标题 Petroleum 

products 和 Absorbents 相关，有些也被包含在 Water purification 和其他子集中）。 

分类文献 

在完成一次检索后，可以使用 Categorize，通过学科分类和标引词对文献进行筛选，快速地获得

感兴趣的结果。 

注：如果结果集中文献量超过 15000 篇，将不能使用 Categorize。在使用 Categorize 之前，需

要将结果集的数量缩小。 

操作步骤 

1.点击 Categorize 按钮。 

 



02. 文献检索 

 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

37 
 

 

 

 

回到先前的结果集 

当执行了一个检索或者通过筛选创建一个新的结果集后，一个新的记录就会被添加进文献显示页

顶端的“检索足迹”中。可以点击检索足迹中的条目获取之前得到的结果集。 

 

操作步骤 

1. 要查看一个结果集的信息，则请将鼠标放在检索足迹上。 
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2. 要获取之前得到的某个结果集，则请点击检索足迹中的相应条目。 

 

筛选文献的选项 

在评估完检索结果后，可能需要进一步筛选结果集。 

 

去除 MEDLINE 中重复的文献 

去除 MEDLINE®和 CAplusSM中互相重复的结果集。 

  

 

保留或删除选中的文献 

手动选择文献，然后选择保留或删除被选中的文献 

  

 

通过添加检索条件缩小结果集 

使用 Refine 标签中的选项指定更多其他检索条件： 

▪ Research Topic 研究主题 

▪ Author Name 作者名 

▪ Company Name 公司名 

▪ Document Type 文献类型 

▪ Publication Year 公开年份 

▪ Language 语言 

▪ Database 数据库 
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合并结果集 

 通过布尔逻辑合并、交集或排出等方式合并结果集，并创建一个新的

结果集 

 

删除 MEDLINE 中重复的文献 

可以在结果集中删除 MEDLINE®中和 CAplusSM重复的结果。 

操作步骤 

1.选择 Tools 菜单中的 Remove Duplicates。 

 
  

2. 点击页面右上方的 Preferences，可以设置将每次检索中重复的结果自动去除。勾选

Automatically remove duplicate MEDLINE answers，然后点击 OK 保存设置。 

 

保留或删除选中的文献 

可以手动选择文献，然后选择保留或删除选中的文献，从而修改当前结果集。 

操作步骤 

1.在文献页面，勾选文献。 

2.在选择选项中，选择 Keep Selected 或 Remove Selected。 
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添加检索限定条件缩小结果集 

Refine 标签中提供了对当前结果集进行更多其他检索限定的选项。 

操作步骤 

从文献页面： 

 

 

限定选项 
  

检索条件 
  

Research 
Topic  

研究主题：输入简洁的英文进行查询，并使用介词或其他连词将主题词的概念分开。 
  

Author 
Name  

姓氏，名，中间名（只有姓氏是必须的）。 
  

Company 
Name  

公司名：输入公司名称或者机构部分名称 
  

Document 
Type  

文献类型：勾选想要获取的文献类型（如学位论文、期刊、专利）。 
  

Publication 
Year  

公开年份：输入一个单一的年份，或通过连字符指定一个年份范围（如 1975-

1995）。可以用连接符指定一个开放的年份范围如 1975-, 代表 1975 年及 1975 年之

后的年份。-1995，代表 1995 年及 1995 年之前的年份。 
  

Language  语言：勾选想要的语言（如：中文、英文、法文） 
  

Database  数据库：点击单选按钮查看 CAPLUS 或 MEDLINE。  
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合并文献结果集 

通过布尔逻辑运算合并、取交集或排除等方式合并文献结果集，创建一个新的结果集。 

操作步骤 

将先前保存的结果集和当前结果集合并 

1. 从 Tools 菜单中选择 Combine Answer Sets。 

 

2. 从保存的结果集列表中，勾选一个或多个保存的结果集。 

注：如果选择的结果集超过 1 个，则第三步中的合并选项将只能选择合并或取交集。 

3. 点击想使用的合并选项。 

 

4. 点击 Combine Answer Sets。 

  



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

42 
 

合并先前保存的结果集 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets. 

2. 点击 References 显示保存的结果集。 

3. 在选择框中勾选上想合并的两个或多个结果集，然后点击 Combine Answer Sets。 

 

注：如果选择的结果集超过两个，则第四步合并选项中将只能选择合并或取交集。 

4. 点击想使用的合并选项。 

 

5. 点击 Combine Answer Sets。 
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获得相关数据的选项 

通过以下操作，可获取单篇文献、选中的文献或整个结果集中文献的相关数据。 

 

获得物质 

获取文献中报道的物质。这是一个由物质（而不是文献）组成的新结果集。 

 

获得反应 

获取文献中报道的反应。这是一个由反应（而不是文献）组成的新结果集。 

 

获得参考文献 

获取这篇文献引用的论文和专利。结果是一个新文献结果集。 

 

获得引文 

获取引用这篇文献的论文和专利。结果是由文献组成的新结果集。 

 

获得文献全文 

使用 PatentPak可以获取专利 PDF 全文，或链接到图书馆、网络资源获取全

文。 

 

 

获取文献中报道的物质 

获取文献中报道的物质。结果是由物质（而不是文献）组成的新结果集。 

操作步骤 

从单篇文献中获取其报道的物质 

1. 在文献页面，点击文献标题右侧的 Get Substances 图标。 
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 – 或者 – 

在 Reference Detail 页面，点击 Get Substances。 

 

获取到的物质将变成一个新的结果集。 

  

从多篇文献中获取其报道的物质 

1. 在文献页面，勾选感兴趣的文献。然后点击 Get Substances。 
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如果没有文献被选中，SciFinder 会认为您希望获取结果集中所有文献报道的物质。 

注：通过下拉菜单中的选项，选择或取消选择所有的文献。 

 

2. 在获得物质的对话框中，点击单选按钮获取所有文献或只是部分选中文献中的物质。 
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3. （可选）勾选感兴趣的物质角色，限定被检索的物质。 

4. 点击 Get，被检索到的物质就构成了一个新的结果集。 

 

获取文献中报道的反应 

可以获取文献中报道的反应。结果将由反应组成（而不是文献）。 

操作步骤 

从单篇文献中获取其报道的反应 

1. 在文献页面，点击文献标题右侧的 Get Reactions 图标。 
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 – 或者 – 

在 Reference Detail 页面，点击 Get Reactions。 

 

检索到的反应组成了一个新的结果集。 

  

从多篇文献中获取其报道的反应 

1. 在文献页面，勾选感兴趣的文献。然后点击 Get Reactions。 
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如果没有被选中的文献，SciFinder 就会认为您希望获取结果集中所有文献报道的反应。通

过下拉菜单中的选项，选择或取消选择所有的文献。 

 

注：可以从文献量不超过 1000 篇的文献结果集中使用 Get Reactions 获取文献中报道的

反应。 

 

获取参考文献 

可以获取到文献引用的论文和专利信息。结果是由新的文献组成的新结果集。 

操作步骤 

1. 在选项框中勾选感兴趣的文献，获取当前结果集中一篇或多篇文献引用的文献。 

2. 选择 Get Related Citations > Get Cited。 
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注：在结果集中文献量不超过 500 篇时，可以使用 Get Cited。 

  

也可以从 Reference Detail 页面选择 Get Related Citations > Get Cited，获得单篇文献

引用的文献。 

 

 

获取引文 

可以获取到引用文献的论文和专利信息。结果是由新文献组成的新结果集。 

操作步骤  

获取当前结果集中的单篇文献的引文 

1. 点击文献标题右侧的 Citings 图标。 
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– 或者 – 

在文献详情页面，选择 Get Related Citations > Get Citing。 

 

  

获取当前结果集中多篇文献的引文 

1. 选择感兴趣的文献。 

2. 选择 Get Related Citations > Get Citing。 

 

 

获取一篇文献的全文 

根据文献可获得的选项,可以使用:  

• PatentPak 浏览一篇专利或专利族成员的 PDF 全文。（仅购买 PatentPak 后才可以使

用。） 

• Other Sources 链接到 SciFinder 外的全文资源（可能会链接到您所在机构图书馆、网络

免费资源或需要订购后才能使用的资源）。 
  

操作步骤  

查看一篇专利或专利族成员的 PDF 全文 
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1. 在文献页面，点击文献标题旁边的 PatentPak。然后点击下拉菜单中的文献。PDF 文件

为专利原始撰写语言的文件。 

 

还可以在文献的 Quick View 窗口中点击 PatentPak 链接，或在 Reference Detail 页面点

击 View with PatentPak。 

  

链接到其他全文资源： 

1. 在文献页面，点击文献标题下面的 Other Sources。 

 

还可以在文献 Quick View 窗口点击 Other Sources 链接，或者在 Reference Detail 页面点

击 Link to Other Sources。 

 

保存和分享文献的选项 

在获取到工作所需的文献后，可能需要保存以备将来使用，或者与其他 SciFinder 用户分享。 

 

保存当前结果集 

结果集将被保存在 SciFinder 服务器上。以后再使用 SciFinder 时，可以

获取被保存的结果集。  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/quick_view_of_reference_information.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
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分享文献 

可以与他人分享一篇文献、一个保存的结果集或一个 KMP 结果的链接。

收到链接的用户必须登录 SciFinder 才可以查看文献。 

 

导出文献 

可以用多种格式导出文献（包括引文管理软件可读的格式文件）。 

 

导入文献 

可以导入之前保存为 AKX 格式的文献。被导入的文献将成为当前结果

集。 

 

打印文献 

文献可以被打印为 PDF 格式的文件。 

 

将文献发送至 SciPlanner 

SciPlanner 帮助您在一个可视化的工作界面对文献和其他类型的

SciFinder 结果进行组织，组织后的信息可以被保存和分享。 

 

打开一个保存的结果集 

保存的结果集中的文献将成为当前结果集，并且显示在文献页面。 

 

编辑保存的结果集信息 

可以改变保存的结果集的名称或描述。 

 

删除保存的结果集 

可以从 SciFinder 服务器删除一个保存的结果集（将无法再获取被删除了

的结果集）。 

  

为了将来更容易获取到感兴趣的文献，可以对文献添加自己的评论或用自定义的检索词为文献添

加标签。参阅 Comment and tag references for future use 获取详情。 

 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/options_for_commenting_and_tagging_references.htm
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保存当前结果集 

结果集将保存在 SciFinder 服务器上。通过 Saved Searches > Saved Answer Sets 获取保存的

结果集。 

操作步骤 

1. 在文献页面，勾选想要保存的文献。或者点击所有的选项框(Select All)或删除所有的选项

框(Deselect All)保存整个结果集。 

 

2. 点击 Save. 

 

3. （可选）在出现的对话框中，确认保存 All answers 或 Only selected answers。 
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4. 输入结果集的 Title。 

5. （可选）输入 Description。 

6. 点击 OK。 

  

用相似的步骤，在 Reference Detail screen 页面点击 Save 保存单篇文献。 

 

分享文献 

可以与他人分享一篇文献、一个保存的结果集或一个 KMP（定题追踪提醒）结果集的链接。收到

链接的用户必须登录 SciFinder 才可以查看文献。 

操作步骤 

1. 在 Reference Detail 页面，点击 Link. 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
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– 或者 – 

在 Saved Searches > Saved Answer Sets 页面，点击结果集旁边的 Link 图标。 

 

– 或者 – 

在 Saved Searches > Keep Me Posted 页面，点击结果集旁边的 Link 图标。 

 

2. 使用 Ctrl-C 或其他复制方法复制弹出式文本框中内容的 URL。 
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3. 将 URL 复制到邮件、文件或将 URL 作为浏览器书签使用。 

 

导出文献 

文献可以被导出为多种文件格式（包括引文管理软件支持的可读格式）。 

操作步骤 

1. 在文献页面，勾选想要导出的文献。或勾选所有选项框(Select All)或消除所有选项框

(Deselect All)导出所有的文献。 

 

2. 点击 Export。 
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3. 在 Export 下方的对话框中，可以选择导出所有（All）结果，或导出选中的（Selected）

部分结果，或指定范围（Range）的部分结果。 

 

 

4. 在 For 下方的对话框中选择文件类型。选择的文件类型将决定导出的文献详情信息。 
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文件类型 使用 

Citation export 
format (*.ris) 

 

将 SciFinder 文献导入进引文管理软件（如 ChemWorxTM、EndNote®、 以

及 Reference Manager®）中。 

Quoted Format 
(*.txt) 

 

在一个给定的结果中，数据被引号或其他用户选择的符号分隔。这个格式

被多数电子表格程序(如 Microsoft® Excel®)和数据库(如 Microsoft® 

Access 和 Lotus® Notes)识别。 

 

Tagged Format 
(*.txt) 

 

在给出的结果中，数据多行显示，每行都包含一个字段标签和阈值。标签

格式的使用主要是为了将文献导入引文软件（如 Endnote®和 Reference 

Manager®）。这种格式也被大多数电子表格程序和数据库识别。 

Portable 
Document 
Format (*.pdf) 

 

需要一个 PDF 阅读器查看和打印。 

Rich Text 
Format (*.rtf) 

 

可以通过文本处理软件（如 Microsoft®Word®）导入。 

Answer Keys 
(*.txt) 

 

文献结果被保存为收录号。可以从.txt 文件中拷贝收录号，然后复制到

SciFinder 的 Document Identifier 检索区进行文献识别号检索（Document 

Identifier search）。 

Answer Key 
eXchange 
(*.akx) 

 

在文献页面使用 Import 按钮将导出的 AKX 格式文件导入进

SciFinder。 

5. 在 Details 下方输入数据。 

6. 点击 Export。 

  

用相似的方法，在文献详情页面（Reference Detail screen）点击 Export 导出单篇文献。 

 

 

导入文献 

可以导入之前保存为 AKX 格式的文献。被导入的文献就成为当前结果集。 

操作步骤 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_document_identifier.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/search_by_document_identifier.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/import_references.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
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1. 在检索界面右侧的 Saved Answer Sets 中，点击 Import。 

 

2. 点击 Browse 查找需要被导入的 AKX 文件。 

3. 双击 AKX 文件，或点击选中文件，然后点击 Open。 

4. 点击 OK。 

 

打印文献 

可以将选中的文献打印为 PDF 文件。 

操作步骤 

1. 在文献页面，勾选想要打印的文献。勾选所有选择框(Select All)或取消所有选择

(Deselect All)打印所有文献。 
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2. 点击 Print。 

 

3. 在 Print to PDF 下方，选择 All 打印所有结果、选择 Selected 打印选择的结果、或选择

Range 打印指定范围的结果。 
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4. 选择 Format。 

5. （可选）输入将被包含在 PDF 文件中的 Title。 

6. （可选）勾选包含 Task History、Tags 和/或 Comments 的选项框。 

7. 点击 Print。 

  

用相似的方法，在文献详情页面（Reference Detail screen）点击 Print 打印单篇文献。输入 Title

并 勾选想要包含的数据。然后点击 Print。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
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将文献发送至 SciPlanner 

SciPlanner 帮助您在一个可视化的工作界面组织文献和其他的 SciFinder 结果，组织后的信息可

以被保存和分享。按照以下步骤将选中的文献发送至 SciPlanner。 

操作步骤 

1. 在文献页面，选择想要发送到 SciPlanner 的文献。勾选所有的选项框或取消所有选择

(Deselect All)将所有的结果发送到 SciPlanner。 
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2. 点击 Send to SciPlanner。 

 
  

用相似的方法，在文献详情页面（Reference Detail screen ）点击 Send to SciPlanner 将单篇文献

发送至 SciPlanner。 

 

打开一个保存的结果集 

在打开一个保存的结果集后，打开的结果就会展示在文献页面并成为当前结果集。 

操作步骤 

1. 在检索页面的 Saved Answer Sets 下方点击结果集名称打开一个保存的结果集。例： 

 

– 或者 – 

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
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1. 如果保存过的结果集未列出，则可以点击右侧栏中的 View All，或选择 Saved 

Searches > Saved Answer Sets。 

 

2. 点击 Reference。 

3. 点击结果集的名称。 

 

为保存的结果集编辑信息 

可以改变一个保存的结果集的名称或描述。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets。 

2. 点击想要编辑的结果集类型 （文献、物质、反应）。 

3. 点击想要编辑的结果集旁的 Edit。 
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4. 根据需要，修改 Title 或 Description。 

 

5. 点击 OK。 

 

删除保存的结果集 

可以从 SciFinder 服务器上删除一个保存的结果集（将无法再获取被删除的结果集）。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets。 
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2. 点击想要删除的结果集类型（文献、物质、反应）。 

3. 勾选想要删除的结果集。 

4. 在选项中选择 Delete Selected。 

 

 

 

为文献添加评论和标签的选项 

为将来更便捷的获取到感兴趣的文献，可以对文献添加自己的评论，或用自定义的检索词为文献

添加标签。 

 

为文献添加评论 

在文献详情页面可以查看对文献的评论。可以对多篇文献添加相同的评

论，也可以对一篇文献添加至多 50 条评论。  

 

为文献添加标签 

可以使用自定义的检索词对文献添加标签。可以将相同的标签添加到多篇

文献，也可以对单篇文献添加最多 50 个标签。使用标签检索选项可以获

取到被添加标签的文献。 

 

获取标签文献 

当进入标签检索选项时，所有创建的标签将被列出。点击一个标签获取该

标签标记的所有文献。 
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删除文献的标签 

可以从标签标记的文献中删除标签。 

 

为文献编辑评论 

可以修改之前添加到文献的评论。 

 

删除文献的评论 

可以删除之前添加到文献的评论。 

 

为文献添加评论 

可以为单篇文献添加自己的评论。可以在文献详情页面查看添加的评论。不能检索评论，但是可

以为添加评论的文献添加标签，被标签标记的文献可以通过标签检索选项获取到。 

操作步骤 

1. 在文献详情页面的底部，Add Comment 下方的输入框中输入评论。每条评论最多可输入

1024 个字符。在输入框的右下角会显示还可以输入多少个字符。 

 

2. 点击 Save。评论即被添加到下面的列表中。 
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可以对单篇文献添加最多 50 条评论。评论将按照时间顺序排列。点击链接可以根据最新优

先（Newer First）或最早优先（Older First）重新排序。根据需要点击链接编辑（Edit）

或删除（Delete）一条评论。 

3. （可选）为被评论过的文献添加检索标签，就可以在将来很容易的获取到它。 

a. 点击 Edit Tags。 

 

b. 在 Add Tags 下方的输入框中输入标签。 

 

c. 点击 Save。标签即被添加到标签列表中。 
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可以给一篇文献添加最多 50 个标签。也可以同时给多篇文献添加一个相同的标签。

参阅 Add tags to a reference 获取更多信息。 

 

为文献添加标签 

可以用自定义的检索词为文献添加标签。一个标签可以包含最多 100 个字符。可以使用标签检索

选项获取被标签标记的文献。可以为多篇文献添加相同的标签，一次最多 500 篇。一篇文献可以

有最多 50 个标签。 

Add tags to a single reference 为单篇文献添加标签 

Add the same tags to a multiple references 为多篇文献添加相同的标签 

操作步骤 

为单篇文献添加标签 

1. 在文献详详情页面的 Tags 下方，点击 Edit Tags。 

 

2. 在 Add Tags 下方的输入框中输入标签。一个标签最多可以包含 100 个字符。用分号分隔

多个标签。每篇文献最多可以添加 50 个标签。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/add_tags_to_a_reference.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/add_tags_to_a_reference.htm#To_add_tags_to_a_single_reference:
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/add_tags_to_a_reference.htm#To_add_the_same_tags_to_a_multiple_references
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3. 点击 Save。标签即被添加到标签列表中。 

 

  

为多篇文献添加相同的标签 

1. 在文献页面，勾选想要添加标签的文献，或所有的选项框都不勾选标记整个结果集。 

2. 选择 Tools 菜单中的 Add Tag。 

3. 在 Add Tags 下方的输入框中输入标签。用分号将多个标签隔开。 

4. 点击 Save。 

 

获取标签文献 

按照下面的步骤获取用自定义的检索词标记的标签文献。 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Tags。 



02. 文献检索 

 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

71 
 

 

2. 从标签的字母列表中，点击一个标签获取该标签标记的文献。 

 

删除文献的标签 

可以从一篇文献中移除用于检索的标签。 

操作步骤 

1. 在文献详情页面，点击 Quick Links 下方的 Tags/Comments 链接就会跳转到文献下方的

标签和评论。 

 

2.  点击 Edit Tags。 

 

3. 点击标签旁的 X，移除一个标签。 
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4. 点击 Save。 

 

 

为文献编辑评论 

可以修改或删除之前对文献的评论。 

操作步骤 

1. 在文献详情页面，点击 Quick Links 下方的 Tags/Comments 就会跳转到文献下方的标签

和评论。 

 

2. 点击 Edit 编辑想要修改的评论。或点击 Delete，删除评论。 
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3. 如果选择编辑评论，则在 Add Comment 下方的框中输入修改的词语，然后点击 Save。 

 

 

删除对文献的评论 

可以删除之前添加到文献中的评论。 

操作步骤 

1. 在文献详情页点击 Quick Links 下方的 Tags/Comments 链接，就会跳转到文献下面的的

标签和评论。 

 

2. 点击 Delete 删除需要删除的评论。 
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3. 点击 OK，确认删除。 
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第三卷 访问 ChemZent 文献 
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3. 访问 ChemZent 文献  
 

什么是 ChemZentTM? .................................................................................................................................... 1 

查看 ChemZent 文献 ................................................................................................................................ 1 

查看德文文摘........................................................................................................................................... 2 
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什么是 ChemZentTM? 

ChemZentTM是被整合到 SciFinder 中的德国化学文摘（Chemisches Zentralblatt）的英文版，

CAS 已经对 ChemZent 中的物质和概念进行了标引，可以通过英文检索 ChemZent。德国化学文

摘是第一个、也是最古老的化学文摘期刊，收录了 1830-1969 年之间的化学文献。ChemZent 需

要单独购买，才能使用。 

查看 ChemZent 文献 

• 如果只需查看结果集中的 ChemZent 文献，则请点击“View Only ChemZent” 

（也可在”Analyze”或”Refine”中按照数据库分析或限定，然后选择 ChemZent）。 

      

SciFinder 会生成一个只有 ChemZent 文献的新结果集。 
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查看德文文摘 

• 点击文献标题下方的 ChemZent 链接查看德文文摘。 

    

ChemZent PDF文件出现在一个单独的窗口，在这个窗口中可以选择打印或保存 PDF文件。 定位

标记符号  表明指定内容所在的具体位置。 
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• 在 Quick View 窗口中也可获得 ChemZent 链接。 



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

4 
 

      

• 在文献详情页面点击 View with ChemZent 获取德文文摘。 

      



 
 

  

SciFinder® 使用手册 

第四卷 通过 PatentPak 访问专利 
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4. 通过 PatentPark 获取专利   

什么是 PatentPakTM? .................................................................................................................................... 1 

获取专利全文的 PDF 文件 ...................................................................................................................... 1 

链接到专利中的物质所在页 ................................................................................................................... 3 

使用 PatentPak 浏览器 ................................................................................................................................ 5 

定位标记符号........................................................................................................................................... 6 

在 SciFinder 中检索和查看详情 .............................................................................................................. 7 

导航页面和缩放显示 ............................................................................................................................... 8 

下载 PDF ................................................................................................................................................... 8 
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什么是 PatentPakTM? 

PatentPakTM是一个单独授权的模块，它提供： 

• 即时访问全球主要专利授权机构的专利全文 

• 全面的专利族覆盖范围可实现获取一篇专利的多种语言的文件 

• 直接定位专利原文中的重要物质 
  

获取专利全文的 PDF 文件 

当 PatentPak模块功能激活后，在文献或反应结果集中，点击 PatentPak即可查看专利或专利族

的全文 PDF 文件。 

 

 

在 Quick View 窗口中也可使用 PatentPak。
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在文献详情页面点击 View with PatentPak 查看专利全文的 PDF文件。下面页面中提供了专利族

的成员表。可以在表格中点击 PatentPak 打开专利的 PDF 全文。如果专利号是超链接的（如图中

的 GR 201300654），则可以点击链接进入该专利的文献详情页面。

 

 

在反应详情页面点击 View with PatentPak 查看专利文献的 PDF全文或者查看专利族成员的 PDF

全文。 
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链接到专利中的物质所在页 

在 Quick View 窗口中，专利中被标引物质的图片显示在 Substance Images 标签中。点击右边的

页码数字就直接链接到专利 PDF中的物质（并非所有物质都有关联页码）。
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在文献详情页面的 Substance 区域也列出了物质所在的页码。 
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使用 PatentPak 浏览器 
PatentPak中很多专利都已经被 CAS 科学家加注了页码，有助于定位最重要的化学物质。

PatentPak浏览器将的左侧导航栏将会显示 Key Substances in Patent。 点击 Key Substances in 

Patent 中的物质定位标记符号，就会直接定位到专利中该物质所在位置。采用相似的方法，当点

击专利中的定位标记符号时，左边 Key Substances in Patent 中的相应物质就会被高亮显示。每

一个关键物质都可以直接在 SciFinder 进行检索和查看详情。同时可以导航、缩放，下载 PDF

或 PDF+ 专利文件。 

重要物质  
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定位标记符号 

 

当定位标记符号被[ ]括起来时 ，就表明有多个物质和其有关（如下图中，专利中高亮显示的

标记符号与 10a-10t的物质都有关）。当专利中定位标记符号高亮显示时，在 Key Substances 

In Patent 边栏中的相关物质也会被高亮显示。 
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在 SciFinder 中检索和查看详情 
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导航页面和缩放显示 

 

  

下载 PDF 

 

  

当使用  下载专利的 PDF 文件时，定位标记也会被包含在 PDF 中（如下所示标记的 44

和 47）。 
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如下所示，物质信息会以表格的形式附在专利 PDF文件中。 
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第五卷 使用非 Java 结构编辑器绘制结构 
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5. 使用非 Java 结构编辑器绘制结构 

非 Java 结构编辑器页面图 .......................................................................................................................... 1 

绘制物质结构方法 ....................................................................................................................................... 1 

绘制反应式方法........................................................................................................................................... 2 

绘制原子、键和环 ....................................................................................................................................... 2 

绘制环 ...................................................................................................................................................... 2 

绘制键 ...................................................................................................................................................... 3 

改变键型 .................................................................................................................................................. 3 

使用立体键............................................................................................................................................... 4 

使用电荷 .................................................................................................................................................. 5 

使用模板和常用官能团 ............................................................................................................................... 6 

使用模板 .................................................................................................................................................. 6 

创建自定义模板....................................................................................................................................... 7 

添加常用官能团..................................................................................................................................... 11 

使用键盘快捷方式 ................................................................................................................................. 12 

删除所有结构或结构中的一部分 ............................................................................................................. 14 

导入来自其他资源的结构 ......................................................................................................................... 14 

将 CAS 登记号、SMILES 字符串和 InChI 字符串转变为结构 ............................................................. 14 

导入结构文件......................................................................................................................................... 14 

导出结构文件......................................................................................................................................... 16 

使用亚结构检索功能 ................................................................................................................................. 17 

允许原子变化......................................................................................................................................... 17 

允许化学键变化..................................................................................................................................... 22 

允许环或链尺寸变化 ............................................................................................................................. 22 
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非 Java结构编辑器页面图 

使用非 Java 结构编辑器中的工具，绘制查询的物质和反应。反应绘制工具仅出现在反应检索模

式下。 

 

绘制物质结构方法 

绘制一个物质结构后，可对结构执行精确结构、亚结构、相似结构或 Markush 检索。 

  

绘制原子、键和环 

绘制环和键、改变键型和使用立体键、改变原子符号、使用电荷。 

 

使用模板和常用官能团 

使用模板、常用官能团和键盘快捷键。创建自定义模板。 

 
 

 

删除所有结构或结构中的一部分 

擦除个别原子和键、或选择结构中要删除的部分 

 

导入来自其他资源的结构 

将 CAS 登记号、SMILES 字符串和 InChI 字符串转换为结构。导入

结构文件。 

 

应用于亚结构检索的功能 

以下功能仅适用于亚结构检索：原子和键上允许发生变化、环或链

的尺寸允许变化、锁定取代或环的形成、取代基在环上的位置可

变。 

 

移动，重新定位结构或调整结构大小 

移动、旋转、翻转和按比例调整结构尺寸。 
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绘制反应式方法 

 

 

指定反应角色 

绘制物质并通过绘制反应箭头指定其为反应物或产物。另外，也可以

单独指定每个物质的反应角色（产物、反应物、试剂、反应物/试剂

和任意角色）。 

 

标记反应位点 

标记在反应中发生改变的键（断裂、形成或改变键的排序）。 

 

标记原子 

指定出现在反应物和产物中的相应原子对。 

 

通过官能团指定一个物质 

可以用官能团（而不是画一个确定的结构）代表反应物、试剂或产

物。 

 

绘制原子、键和环 

  

绘制环 

1. 点击常用环面板 上的一个环。 

如果点击 3-15 元环工具 ，则需要指定环大小（输入 3-15 之间的任一个数字指定环的

大小），然后点击 OK。 
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2. 可以： 

▪ 点击绘制区输入环。 

▪ 点击一个原子，使环通过该原子形成螺环。 

▪ 点击一根键，使环通过该键形成并环。  

绘制键 

1. 点击铅笔工具 。 

2. 可以 

▪ 拖拽鼠标绘制一个化学键 

▪ 点击一个原子，从原子处产生一个化学键。 

默认设置下，键长为标准长度，键角为标准角度。可以通过 fixed drawing length 或 fixed 

drawing angles 修改结构绘制设置。 

 

另外： 

1. 点击链工具 。 

2. 按住鼠标并拖动，可以快速绘制单键长链。在拖动鼠标的过程中，链上碳原子的数量会被

显示。松开鼠标结束绘制链。 

  

改变键型 

1. 点击铅笔工具 。 

2. 可以： 
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▪ 点击键型显示面板 上的一根键。然后点击想改变的结构键。 

▪ 指向一个结构键高亮显示。然后输入 1, 2 或 3 将键变为单键、双键或三键。 

▪ 如果键型显示面板上的单键工具是激活的，则可以点击一个结构键循环改变键型

（单键、双键或三键）。 

注：要快速将键设置为单键并且将原子设置为碳，则点击碳/单键图标 。 

   

使用立体键 

1. 点击铅笔工具 。 

2. 点击立体键显示面板 上的一根键。 

3. 点击想要改变的键。重复点击键即可改变键的方向。 

注：要快速将键设置为单键并且将原子设置为碳，则点击碳/单键图标 。 

  

  

改变原子符号 

1. 点击铅笔工具 。 

2. 可以： 

▪ 点击常用原子面板 上的一个原子。 

▪ 在位于面板左侧的当前原子框中直接输入原子符号。 

▪ 点击原子菜单工具 ，选择元素周期表中的一个原子。 

3. 点击想要改变的原子。 

注：要快速将键设置为单键并且将原子设置为碳，则点击碳/单键图标 。  
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使用电荷 

1. 点击正电荷工具 或负电荷工具 。 

2. 点击结构中的带电原子。如果想增加电荷，可以不断点击原子。  
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使用模板和常用官能团 

使用模板 

1. 点击模板工具 。 

2. 在下面的模板对话框中，点击一个子集（如：多碳环化合物）显示该结构类型的模板。 

 

 

另外，也可以在检索模板框中输入一个模板的名称。在输入名称时，相应的模板就会出现

在对话框中。 



05.使用非 Java 结构编辑器绘制结构 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

7 
 

 

3. 点击选择其中的一个模板。 

4. 点击绘制区输入模板中的结构。 

            被选中的模板会出现在绘制区底部的当前模板框中。点击即可获取模板中的结构。 

  

创建自定义模板 

 

1. 绘制模板结构。 

2. 点击另存为模板图标 。 

3. 输入一个模板名称，然后点击 OK。 
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4. 点击 OK 保存文件。CXF 文件被保存至下载目录中。 

 

 

         随时都可以使用导入工具通过 importing the structure from the CXF file 获取保存的结构。 

5. 点击模板工具 ，将 CXF 文件添加到用户自定义（User Defined）模板中，扩充用户

自定义的内容。点击 Select CXF Template。 
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6. 点击 Browse。 

 

7. 选择 CXF 文件，然后点击 Open。 
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8. CXF 文件出现在模板（Templates）对话框的 User-Defined 中，它们可以像其他模板一

样被选中和使用。 
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但是，当关闭当前 SciFinder 操作时，在模板对话框的 User-Defined 中的模板会被自动删

除。用户自定义的模板仅在 SciFinder 当前操作时可用。 

   

添加常用官能团 

1. 点击常用官能团菜单工具 。 

2. 点击想使用的常用官能团。 
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将鼠标放置在常用官能团旁边，就可以看到化学结构。官能团的结构将在弹出的窗口中显

示。 

3. 点击想要连接常用官能团的原子。 

  

使用键盘快捷方式 

1. 点击铅笔工具 。 

2. （可选）在黄色信息条中，点击 Shortcut Keys 链接。或点击？键。 

 

键盘快捷方式在非 Java 编辑器中显示为新页面。 
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3. 点击任意位置或输入任意键，即可关闭显示在编辑器上的快捷界面。无论快捷键页面是否

显示，你都能使用键盘快捷键。 

4. 可以： 

▪ 指向一个原子，然后利用键盘快捷键输入想使用的元素。例：指向一个原子，然后输

入 b，将其变为 Br。 

▪ 指向一根键，然后利用键盘快捷键输入想使用的键型。例：指向一根键，输入 2，将

其变为双键。  
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删除所有结构或结构中的一部分 

1. 点击橡皮工具 。 

2. 点击想要删除的一个原子或一根键。或拖动鼠标，在矩形区域里删除选中的原子和键。 

另外，也可以使用套索工具 或选框工具 选择原子和键，然后按下 Delete 键删除被选中

的目标。拖动鼠标，使用套索工具或选框工具选中要删除的目标。点击一个原子或键进行选择，

使用 CTRL-点击可以多选，或双击选择整个结构。 

 

导入来自其他资源的结构  

将 CAS 登记号、SMILES 字符串和 InChI 字符串转变为结构 

1. 点击添加到编辑器图标 。 

2. 在文本框中输入 CAS 登记号、SMILES 字符串或 InChI 字符串。 

 

3. 点击 OK。结构即出现在输入区域。 

  

导入结构文件 

可以导入已经被保存为 CXF 或 MOL 文件格式的结构。 

1. 点击 Import 图标 。 
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2. 点击 Browse。 

 

3. 选择文件。 

 

4. 点击 Open。 
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导出结构文件 

可以将绘制区的内容导出为 CXF 或 MOL 文件，以备以后再导入。使用 CXF 格式保存完整的结

构或反应。MOL 格式不支持保存反应。 

1. 点击 Export 图标 。 

2. 输入一个 File Name(文件名)或使用默认的名称。选择 File Type(文件类型)。点击

Export。 

 

3. 点击 OK，将文件保存到下载目录中。 
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使用亚结构检索功能 

以下功能仅用于亚结构和反应检索： 

允许原子变化 

指定一个通用的原子类型（可变基团） 

在一个原子位置指定一系列替代的基团（R 基团） 

允许化学键变化 

使用一个不确定的键型 

允许环或链的大小变化 

绘制一个重复基团 

改变重复数 

移除一个重复基团 

锁定取代基 

使用原子锁定功能 

去除原子锁定功能 

锁定环 

使用环锁定功能 

去除环锁定功能 

允许环上取代位点变化 

绘制可变位置取代 

删除可变位置取代 

 

允许原子变化 

指定一个通用的原子类型 （可变基团）: 

使用一个可变基团指定一个通用的原子类型，（如：X 代表“任意卤素”，或 A 代表“除了氢以外的

任意原子”）。 

1. 点击 Variables 工具 。 

2. 点击可变的原子类型。 
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注： 

▪ Ak 代表任意碳链，包括但不限于烷基。Ak 基团不可以接到另一个 Ak 基团上（包

括 R 基团内的 AK 或重复基团内的 Ak）。 

▪ Cy 代表任意大小或任意组成的稠环或非稠环。 

▪ Cb 是只包含碳原子的 Cy 子集。 

▪ Hy 是包含至少一个非碳原子的 Cy 子集。 

3. 点击结构上想要放置可变基团的原子。 

  

在一个原子上指定一系列可变的基团（R 基团） 

在特定位点上用 R 基团指定具体的取代基。R 基团可以包含原子、常用官能团或可变基团。 

1. 点击 R 基团工具 ，就会出现 R 基团定义对话框。 
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选中的项目会以蓝色高亮显示。 

2. 使用以下方法定义一个 R 基团： 

a. 选择一个 R 基团（如 R1）。 
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b. 在 Atoms（元素周期表）中选中一个或多个原子。 

           

c. Variables（可变基团）菜单中选择一个或多个可变基团。 

            

d. 在 Shortcuts（常用官能团）菜单中选择一个或多个基团。 
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e. 在 R 基团输入框中输入元素符号，符号之间用逗号隔开。 

            

3. 在 R 基团定义（R-group Definitions）对话框中点击 R 基团（如 R2），然后点击查询

结构中的相应原子，就可以将 R 基团绘制到结构中。 

4. 重复第 3 步，直到所有的 R 基团画完为止，然后点击 Close。 

 

  

注： 

▪ 通用基团 Ak, Cb, Cy 和 Hy 不可以出现在环上或环上的 R 基团中。 

▪ 一个结构中最多可以定义 10 个 R 基团，并且每个 R 基团最多包含 20 个原子、常用官能

团或可变基团。 

▪ 所使用的 R 基团（如 R2）会成为系统默认设置一直出现在当前原子输入框中（可以点击

碳/单键图标 改变该默认设置）。 
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允许化学键变化 

可以在结构中使用不确定的键型。在检索中，不确定的键型可以匹配到任意键。 

使用一个不确定的键型 

1. 点击化学键面板上的不确定键工具 。 

2. 点击结构中想要发生键型变化的键。 

  

允许环或链尺寸变化 

可以指定亚结构中某个重复基团中的原子的重复次数。重复基团可以是原子、常用官能团或可变

基团。 

绘制一个重复基团 

1. 点击重复基团工具 。 

2. 点击选择需要重复的某个原子，或按住并拖拽鼠标选择一组需要重复的原子和键。 

          

3. 信息条变为包括 From 和 To 的文本输入框。在文本框中输入数值指定重复次数。 

 

4. 点击 OK。 
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注： 

▪ 重复数字可以是一个单一值或一个范围（0-20）。 

▪ 在重复基团中，原子上连接的任何取代基也适用于每个获取到的重复单元。 

▪ 重复原子上必须有两个确定的键。 

▪ 相邻的两个重复基团可以通过一根键连接 

▪ 重复基团中不能包含立体键。 

▪ 不能重复键与 Ak 直接相连的基团。 

 

改变重复的次数： 

1. 点击重复基团工具 。 

2. 将鼠标放在结构中需要重复的位置处，就会出现括号和数值。当重复基团高亮显示时，就

点击选中。 

3. From 和 To 的文本框中输入新的数值。 

4. 点击 OK。 

  

去除一个重复基团 

1. 点击橡皮工具 。 

2. 点击重复基团的括号或重复值。 

  

锁定取代 

原子锁定工具被用于锁定原子以阻止在原子上接其他取代基。可以锁定一个结构中任何数量的原

子。尾端的常用官能团（如：甲基）在定义时就已被锁定。 

使用原子锁定功能 

1. 点击原子锁定工具 。 

2. 点击需要锁定的原子。原子上出现一个方框则表示其已经被锁定，不可接其他取代基。 
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去除原子锁定功能 

1. 点击原子锁定工具 。 

2. 点击锁定的原子。原子上的方框即被去除，原子上可以接任何取代基。 

  

锁定环 

锁环工具被用于控制在环系和链中形成新的环。使用此功能可以在结果集中排除以下结构：绘制

的链片段被包含在环中；或在绘制的环系中稠和其他环。 

使用环锁定功能 

1. 点击环锁定工具 。 

2. 点击需要锁定的环系或链，整个环系或链即加粗显示，表明其已被锁定，不可以稠和其他

环或形成新环。 

          

  

去除环锁定功能 

1. 点击环锁定工具 。 
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2. 点击锁定的环系或链，环系或链上的加粗显示即被去除，表明其可以稠和其他环或形成新

环。 

   

允许环上取代点位变化 

可变取代位点工具（Variable Attachment Point，VPA）被用于指定环系上某个取代基的多个

可能连接位置。 

 

  

内容 特征 

取代原子 ▪ 可以是一个单一原子或更大片段上的一个原子 

▪ 可以是（或包含）一种元素、可变基团、常用官能团、无其他取代基的 R

基团，或重复基团 

▪ 可以被锁定 

▪ 只能对一个环系进行可变位置取代 

▪ 不可以是重复基团的一部分 

▪ 不能作为 VPA 同时连接两个不同环系  

可变取代原

子 

▪ 可以是（或包含）一种非金属元素或 X, Q 或 A 

▪ 可以被锁定 

▪ 不可以是一个常用官能团，一种金属原子或 M, Ak, Cb, Cy 或 Hy 

▪ 被选中重复基团中的原子不能作为不固定取代的一部分 

▪ 不能作为 VPA 同时连接两个不同环系 
  

可变取代键 ▪ 可以是单键、双键、三键或不确定的键型 

▪ 不可以是立体键 
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核心结构 ▪ 一个或多个取代基可以不固定连接到环系中的相同原子上 

▪ 每个环系中，至多可以有 20 个不固定位置取代基 
  

  

绘制可变位置取代（VPA）: 

1. 点击可变取代位点工具 。 

 

2. 将鼠标放置在取代基上，按住并拖动至环上的某个位置，松开鼠标后，就会形成一条取代

线。 

按住鼠标                                             松开鼠标 

 

3. （可选）可以使用选中工具 移动可变位点至一个新位置，便于查看。 

 

  

  

去除可变位置取代 

1. 点击橡皮工具 。 

2. 点击取代基（取代原子）、键线、虚线、或星号去除整个可变取代。 
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3. 点击单个虚线去除某个取代位点。 
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移动结构、调整结构位置或调整结构尺寸  

移动一个结构 

在绘制区将一个被选中的结构拖拽至一个新区域。 

1. 点击套索工具 或选框工具 。 

2. 双击结构即选中它。 

3. 将被选中的结构拖拽至一个新的区域。  

旋转一个结构 

使用翻转工具，可顺时针或逆时针方向旋转一个结构。 

1. 点击旋转工具 。 

2. 指向结构，然后按住并拖拽鼠标，即可顺时针或逆时针方向旋转此结构。  

翻转一个结构 

使用翻转结构工具可对结构进行水平方向或垂直方向翻转。 

1. 点击翻转结构工具 。 

2. .指向一个原子作为轴，然后按住并拖拽鼠标，水平方向或垂直方向翻转此原子周围的结

构。  

调整一个结构尺寸 

可以在绘制区通过改变显示比例调整结构的尺寸。 

1. 点击加或减图标增加或减小比例值。 
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指定反应角色  

绘制一个反应箭头 

1. 点击反应箭头工具 。 

2. 在绘制区点击或拖拽鼠标绘制反应箭头。如： 

 

箭头左边的结构自动被定义为反应物。箭头右边的结构自动被定义为产物。  

给一个物质指定反应角色 

1. 点击反应角色工具 。 

2. 点击绘制区的物质。 

3. 选择对话框中的反应角色，然后点击 OK。 
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反应角色即出现在物质下方。如： 
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标记反应位点 

标记在反应中发生变化（断裂、生成或改变键序）的键聚焦反应检索。 

操作步骤 

1. 点击反应位点标记工具 。 

2. 点击在反应中发生变化的键，键即被红双杠号标记。如：（当鼠标移开时，红色高亮标记

就会消失）： 

 

再次点击标记的键去除反应位点标记。 

标记原子 

指定出现在反应物和产物中的相应原子对聚焦反应检索。 

操作步骤 

1. 点击原子标记工具 。 

2. 点击反应物中的一个原子，然后点击产物中的相应原子。标记数字即出现在原子对上。如： 

 

提示：标记原子对可以明显地缩小结果集。从标记需要的原子对开始聚焦检索。  
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使用官能团指定一个物质 

使用官能团词语（而不是画一个确定的结构）指定反应物、试剂或产物。 

1. 点击官能团工具 ，出现官能团对话框。 

他 

2. 点击官能团分类展开其中的信息 



05.使用非 Java 结构编辑器绘制结构 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

33 
 

 

可以选择分类词语（如：炔烃类）或选择一个确定的词语（如：pi-炔烃）。 

另外，也可以在文本框中输入官能团词语。在输入至少三个字符时，SciFinder 就会显示匹

配的词语。 
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3. 点击官能团词语。 

4. 在绘制区点击放置官能团。 

5. 绘制一个反应箭头或使用反应角色定位工具为官能团词语指定反应角色。例： 
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 编辑绘制设置 

1. 在结构编辑器中，点击设置（Preferences） 图标。 

2. 改变设置： 

 

  

选项 描述 

Use fixed drawing 
length  

勾选该选项时，绘制的键将自动回到设定的长度。该选项设置也

适用于环的尺寸和模板中的结构尺寸。 

标准键长值为 25-100px。默认值为 40px。 

Use fixed drawing 
angles  

勾选该选项时，绘制的键将自动回到绘制角度中定义的标准角

度。 

绘制角度值为 1-90 度。默认值为 15 度。 

3. 点击 OK 保存设置。 
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绘制物质结构方法 

绘制一个物质结构后，可对结构执行精确结构、亚结构、相似结构或 Markush 检索。 

  

 

绘制原子、键和环 

绘制环和键、改变键型和使用立体键、改变原子符号、使用电荷。 

 

使用模板和快捷键 

使用模板、常用官能团和键盘快捷键。创建自定义模板。 

 

删除所有结构或结构中的一部分 

删除个别原子和键、或选择结构中要删除的部分。 

 

导入来自其他资源的结构 

将 CAS 登记号、SMILES 字符串和 InChI 字符串转换为结构。导

入结构文件。 

 

应用于亚结构检索的功能 

以下功能仅适用于亚结构检索：原子和键上允许发生变化、环或链

的尺寸允许变化、锁定取代或环的形成、取代基在环上的位置可

变。 

 

移动，重新定位结构或调整结构大小 

移动、旋转、翻转和按比例调整结构尺寸。 
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绘制反应式方法 

 

 

指定反应角色 

绘制物质并通过绘制反应箭头指定其为反应物或产物。另外，也可以

单独指定每个物质的反应角色（产物、反应物、试剂、反应物/试剂

和任意角色）。 

 

标记反应位点 

标记在反应中发生改变的键（断裂、形成或改变键的排序）。 

 

标记原子 

指定出现在反应物和产物中的相应原子对。 

 

通过官能团指定一个物质 

可以用官能团（而不是画一个确定的结构）代表反应物、试剂或产

物。 
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绘制原子、键和环 

绘制环 

1. 点击常用环面板 上的一个环。 

如果点击 3-15 元环工具 ，则需要指定环大小（输入 3-15 之间的任一个数字指定环的

大小），然后点击 OK。 

 

2. 可以： 

• 点击绘制区输入环。 

• 点击一个原子，使环通过该原子形成螺环。 

• 点击一根键，使环通过该键形成并环。 

注：在 Java 结构编辑器中，也可以使用 3-15 Member Ring Tool   从键盘绘制稠合环系。 

当提示输入环描述时，就可以输入系列环尺寸（允许输入 4，5 和 6 元环）和环方向（u =上，d =

下）。 例： 

 

输入 656 绘制下面的结构: 

  

           

  

输入 66u6d5 绘制下面的结构： 
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绘制键 

1. 点击铅笔工具 。 

 

2. 可以： 

▪ 拖拽鼠标绘制一个化学键  

▪ 点击一个原子，从原子处产生一个化学键 

默认设置下，键长为标准长度，键角为标准角度。可以通过 fixed drawing length 或 fixed 

drawing angles 修改结构绘制设置。 

 

或者 

1. 点击链工具 。 

 

2. 按住鼠标并拖动，可以快速绘制单键长链。在拖动鼠标的过程中，链上碳原子的数量会被

显示。松开鼠标结束绘制链。 

 

改变键型 

1. 点击铅笔工具 。 

 

2. 可以： 

▪ 点击键型显示面板 上的一根键。然后点击想改变的结构键。 

▪ 指向一个结构键高亮显示。然后输入 1, 2 或 3 将键变为单键、双键或三键。 

▪ 如果键型显示面板上的单键工具是激活的，则可以点击一个结构键循环改变键型

（单键、双键或三键）。 

注：要快速将键设置为单键并且将原子设置为碳，则点击碳/单键图标 。 
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使用立体键 

１． 点击铅笔工具 。 

２． 点击立体键显示面板 上的一根键。 

３． 点击想要改变的键。重复点击键即可改变键的方向。 

注：要快速将键设置为单键并且将原子设置为碳，则点击碳/单键图标 。 

  

改变原子符号  

1. 点击铅笔工具 。 

 

２．可以： 

▪ 点击常用原子面板 上的一个原子。 

在位于面板左侧的当前原子框中直接输入原子符号。 

点击原子菜单工具 ，选择元素周期表中的一个原子。 

 

３．点击想要改变的原子。 

 注：要快速将键设置为单键并且将原子设置为碳，则点击碳/单键图标 。 

 

使用电荷 

1. 点击正电荷工具 或负电荷工具 。 

2. 点击结构中的带电原子。如果想增加电荷，可以不断点击原子。 
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使用模板和常用官能团 

  

 
使用模板 

1. 点击模板工具 。 

2. 在下面的模板（Templates）对话框中，点击文件夹展示存在文件夹里的模板。 

 

或者，也可以点击文件夹左侧的加号（+）列出其中储存的模板。 
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3. 点击选择模板中列出的某个结构或点击展示的模板结构。 

4. 点击绘制区输入模板中的结构。 

    被选中的模板会出现在绘制区底部的当前模板框中。点击即可获取模板中的结构。 

 

创建自定义模板 

 

1. 绘制模板结构 

2. 点击另存为模板图标 。 

3. 输入一个模板名称 

 

4. 点击 OK 

5. 要访问自定义模板，请点击模板工具栏（Template Tool）  。 模板就存储在用户定

义（User Defined）的文件夹中。 
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点击结构旁边的红 X 删除用户定义的模板。 

  

  

 

添加常用官能团 

1. 点击常用官能团菜单工具 。 

 

2. 点击想使用的常用官能团。 
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将鼠标放置在常用官能团旁边，就可以看到化学结构。官能团的结构将在弹出的窗口中显

示。 

3. 点击想要连接常用官能团的原子。 

  

  

 
使用键盘快捷方式 

1. 点击铅笔工具 。 

   ２．（可选）在黄色信息条中，点击 Shortcut Keys 链接。 

 

 

键盘快捷选项将被展示在 Java 编辑器中。 
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3. 可以 

▪ 指向一个原子，然后利用键盘快捷键输入想使用的元素。例：指向一个原子，然后

输入 b，将其变为 Br。 

▪ 指向一根键，然后利用键盘快捷键输入想使用的键型。例：指向一根键，输入 2，

将其变为双键。 

4. （可选）点击 Close 隐藏 Java 编辑器键盘快捷键方式。 可以使用键盘快捷键显示快捷或

隐藏快捷。  
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删除所有结构或结构中的一部分 

删除单个原子和键 

1. 点击橡皮工具   

2. 点击想要删除的原子或键。 

删除多个原子或键 

1. 点击索套工具  选择原子和键，或者点击选择工具 选择矩形区域里的原子和键。 

2. 拖动鼠标覆盖想要删除的原子和键。 

3. 点击 Delete键。 

注：也可以使用选择工具选择原子或键，然后用 CTRL＋点击，选择多个对象，或双击选择整个

结构。 

 导入来自其他资源的结构  

将 CAS 登记号、SMILES 字符串和 InChI 字符串转变为结构  

1. 点击添加到编辑器图标 。 

2. 在文本框中输入 CAS 登记号、SMILES 字符串或 InChI 字符串。 

 

3. 点击 OK。结构即出现在输入区域。 
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从其他结构编辑器中拷贝和粘贴结构 

1. 从 ChemDraw 或 ISIS/Draw 拷贝结构。 

注：在 ISIS/Draw 中，必须设置为 place Molfile content on the clipboard. 

2. 在结构编辑器中，点击粘贴图标  

  

导入结构文件 

可以导入已经被保存为 CXF 或 MOL 文件格式的结构。 

1. 点击 Import 图标 。 

2. 选择文件。 

 

3. 单击 Import.  
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使用亚结构检索功能 

以下功能仅用于亚结构和反应检索： 

允许原子变化 

指定一个通用的原子类型（可变基团） 

在一个原子位置指定一系列替代的基团（R 基团） 

允许化学键变化 

使用一个不确定的键型 

允许环或链的大小变化 

绘制一个 repeating group 

改变重复次数 

删除一个 repeating group 

锁定取代基 

使用原子锁定功能 

去除原子锁定功能 

锁定环 

使用环锁定功能 

去除环锁定功能 

允许环上取代位点变化 

绘制可变位置取代 

删除可变位置取代 

 

允许原子变化 

 

指定一个通用的原子类型(Varible): 

使用一个可变基团指定一个通用的原子类型，（如：X 代表“任意卤素”，或 A 代表“除了氢以外的

任意原子”）。 

1. 点击 Variables 工具 。 
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2. 点击可变的原子类型。 

 

注： 

▪ Ak 代表任意碳链，包括但不限于烷基。Ak 基团不可以接到另一个 Ak 基团上（包

括 R 基团内的 AK 或 repeating group 内的 Ak）。 

▪ Cy 代表任意大小或任意组成的稠环或非稠环。 

▪ Cb 是只包含碳原子的 Cy 子集。 

▪ Hy 是包含至少一个非碳原子的 Cy 子集。 

3. 点击结构上想要放置可变基团的原子。 

 

  

在一个原子上指定一系列可变的基团（R 基团） 

定义 R 基团指定特定位置的取代基。R 基团可以包含原子、常用官能团或可变基团。 

1. 点击 R-基团工具 ，就会出现对话框。 
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2. 使用以下方法定义一个 R 基团（如： R1）： 

 

a. 点击 Atom Menu Tool  ，从元素周期表中选择一个或多个原子。 

 

b. 单击 Shortcut Menu Tool  ，从显示的菜单中选择一个或多个常用官能团。 
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c. 点击 Variables Tool  ，从显示的菜单中选择一个或多个可变基 

 

d. 在 R 基团输入框中输入元素符号，符号之间用逗号分隔。 

3. 在 R 基团定义对话框中点击 R 基团（如，R2），然后点击原子，就可以将 R 基团绘制到

结构中。 
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4. 重复第 3 步，直到所有的 R 基团画完为止，然后点击 Close。 

 

 

  

注： 

▪ 通用基团 Ak, Cb, Cy 和 Hy 不可以出现在环或环中的 R 基团 

▪ 一个结构中最多可以定义 10 个 R 基团，并且每个 R 基团最多包含 20 个原子、常用官能

团或可变基团。 

▪ 所使用的 R 基团（如：R2）会成为系统默认设置一直出现在当前原子输入框中（可以点

击碳/单键图标 改变该默认设置）。 

 

允许化学键变化 

 可以在结构中使用不确定的键型。在检索中，不确定的键型可以和任意键型匹配。 

 

使用一个不确定的键型 
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1. 点击化学键面板上的不确定键型工具 。 

2. 点击结构中想要发生键型变化的键。 

 

允许环或链尺寸变化 

 可以指定亚结构中某个 repeating group 中的原子的重复次数。Repeating group 可以是原子、常

用官能团或可变基团。 

 

绘制一个 repeating group 

1. 点击 repeating group 工具 。 

 

2. 点击选择需要重复的某个原子，或按住并拖拽鼠标选择一组需要重复的原子和键。 

 

           

3. 信息条变为包括 From 和 To 的文本输入框。在文本框中输入数值指定重复次数。 

 

 

4. 点击 OK。 

  

注： 

▪ 重复数字可以是一个单一值或一个范围（0-20）。 

▪ 在 repeating group 中，置于原子上的任何取代基也适用于每个获取到的重复单元。 
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▪ 重复原子上必须有两个明确的键。 

▪ 相邻的两个 repeating group 可以通过一根键连接 

▪ repeating group 中不能包含立体键。 

▪ 与 Ak 直接连接的键不能使用 repeating group。 

  

改变重复的次数： 

1. 点击 repeating group 工具 。 

2. 将鼠标放在结构中需要重复的位置处，就会出现括号和数值。当 repeating group 高亮显

示时，就点击选中。 

3. 在 From 和 To 的文本框中输入新的数值。 

4. 点击 OK。 

 

  

去除一个 repeating group 

1. 点击橡皮工具 。 

2. 点击 repeating group 的括号或重复值。 

 

锁定取代 

原子锁定工具被用于锁定原子以阻止在原子上接其他取代基。可以锁定一个结构中任何数量的原

子。尾端的常用官能团（如：甲基）在定义时就已被锁定。 

 

使用原子锁定功能 

1. 点击原子锁定工具 。 

2. 点击需要锁定的原子。原子上出现一个方框则表示其已经被锁定，不可接其他取代基。 
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去除原子锁定功能 

1. 点击锁定原子工具 。 

2. 点击锁定的原子。原子上的方框即被去除，原子上可以接任何取代基。 

 

  

锁定环 

锁环工具被用于控制在环系和链中形成新的环。使用此功能可以在结果集中排除以下结构：绘制

的链片段被包含在环中；或在绘制的环系中稠和其他环。 

 

 使用环锁定功能 

1. 点击环锁定工具 。 

2. 点击需要锁定的环系或链，整个环系或链即加粗显示，表明其已被锁定，不可以稠和其他

环或形成新环。 
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去除环锁定功能 

1. 点击环锁定工具 。 

 

2. 点击锁定的环系或链，环系或链上的加粗显示即被去除，表明其可以稠和其他环或形成新

环。 

允许环上取代位点变化 

 

可变取代位点工具（Variable Attachment Point，VPA）被用于指定环系上某个取代基的多个可

能连接位置。 

 

  

内容 特征 

取代原子 ▪ 可以是一个单一原子或更大片段上的一个原子 

▪ 可以是（或包含）一种元素、可变基团、常用官能团、无其他

取代基的 R 基团，或 repeating group 

▪ 可以被锁定 

▪ 只能对一个环系进行可变位置取代 

▪ 不可以是 repeating group 的一部分 

▪ 不能作为 VPA 同时连接两个不同环系   

可变取代原子 ▪ 可以是（或包含）一种非金属元素或 X, Q 或 A 

▪ 可以被锁定 

▪ 不可以是一个常用官能团，一种金属原子或 M, Ak, Cb, Cy 或
Hy 



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

22 
 

▪ 被选中 repeating group 中的原子不能作为不固定取代的一部分 

▪ 不能作为 VPA 同时连接两个不同环系 
  

Variable attachment 
bond 

可变取代键 

▪ 可以是单键、双键、三键或不确定的键型 

▪ 不可以是立体键 
  

Core structure 

核心结构 

▪ 一个或多个取代基可以不固定连接到环系中的相同原子上 

▪ 每个环系中，至多可以有 20 个不固定位置取代基 
 

 

绘制可变位置取代（VPA）  

1. 点击可变取代位点工具 。 

2. 将鼠标放置在取代基上，并按住拖动至环上的某个位置，松开鼠标后，就会形成一条取代

线。 

 

3. （可选）可以使用选中工具 移动可变位点至一个新位置，便于查看。 

  

 

  

删除可变位置取代 

1. 点击橡皮工具 。 
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2. 点击取代基（取代原子）、键线、虚线、或星号去除整个可变取代。 

 

3. 点击一条虚线去除某个取代位点。 
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移动结构、调整结构位置或调整结构尺寸 

 

移动一个结构 

在绘制区将一个被选中的结构拖拽至一个新区域。 

1. 点击套索工具 。 

2. 拖动鼠标包围结构选中。 

 

3. 将鼠标放置在选中的结构上，然后拖动鼠标将结构放置在新位置。 

或者，点击选择工具 ，然后双击结构选中。将选中的结构放置在新位置。 

旋转一个结构 

使用翻转工具，可顺时针或逆时针方向旋转一个结构。 

1. 点击旋转工具 。 

2. 将鼠标放置在想要作为旋转轴的原子上。 

3. 按住并拖动鼠标顺时针或逆时针旋转结构或片段。 
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翻转一个结构 

使用翻转结构工具可对结构进行水平方向或垂直方向翻转。 

1. 点击翻转结构工具 。 

2. 点击作为翻转中心的原子。 

▪ 输入 H 水平翻转结构。 

 

▪ 输入 V 垂直翻转结构。 

 

调整一个结构尺寸 

可以在绘制区通过改变显示比例调整结构的尺寸。 

1. 使用上下箭头放大或缩小比例值 

 

或者，在“缩放”框中输入 25 到 400 之间的数字，输入的数字为 25 的倍数。  
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指定反应角色 

绘制一个反应箭头 

1. 点击反应箭头工具  

2. 在绘图区域拖动鼠标绘制反应箭头。 例： 

 

 箭头左边的结构被自动定义为反应物。 箭头右边的结构被自动定义为产物。 

 

给一个物质指定反应角色 

1. 点击反应角色工具 。 

2. 点击绘制区的物质。 

3. 选择对话框中的反应角色，然后点击 OK。 
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反应角色出现在物质下面。 例： 
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标记反应位点 

标记在反应中发生变化（断裂、生成或改变键序）的键聚焦反应检索。 

 

操作步骤 

1. 点击反应位点标记工具 。 

2. 点击在反应中发生变化的键，键即被红双杠号标记。如（当鼠标移开时，红色高亮标记就

会消失）： 

 

再次点击标记的键去除反应位点标记。 

 
  



06.使用 Java 结构编辑器绘制结构 

 
 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

29 
 

标记原子 

指定出现在反应物和产物中的相应原子对聚焦反应检索。 

 

操作步骤 

1. 点击原子标记工具 。 

2. 点击反应物中的一个原子，然后点击产物中的相应原子。标记数字即出现在原子对上。如： 

 

 

 

提示：标记原子对可以明显地缩小结果集。从标记需要的原子对开始聚焦检索。  
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使用官能团指定一个物质 

使用官能团词语（而不是画一个确定的结构）指定反应物、试剂或产物。 

1. 点击官能团工具 。 

2. 在对话框中，选择要显示的词语。 默认情况下，将显示所有词语。 

 

3. 点击左侧面板中的官能团词语 

如果选择单个词语（如上所示的 Acyclic Ketone），则结构和词语所属的官能团分类

（本例的官能团类别为 KETONES）将被展示在右侧面板中。 

如果您选择一个分类词（如下所示的 ALCOHOLS），则将显示该分类下的各个词语。 
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或者，可以在文本框中输入官能团词语的第一个字母。 SciFinder 将跳转到匹配项。 
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4. 点击绘制区放置官能团词语。 

5. 通过绘制反应箭头或使用反应角色工具指定官能团词语的反应角色（Specify the reaction 

role）。 例： 

           

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/specify_reaction_roles.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/specify_reaction_roles.htm
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编辑绘制设置 

1. 在结构编辑器中，点击设置（Preferences）图标 。 

2. 点击想要更改的设置类别：Clipboard（剪贴板）, Colors（颜色）, Structure Drawing

（结构绘制）, Toolbars（工具栏） 

3. 在下方表格里更改设置。 

4. 点击 OK 保存设置。  

剪贴板 

      

  

选项 描述 

ISIS/Draw-MDL 
molfile 

勾选选项，确定从结构编辑器复制到剪贴板的结构包含了 molfile

格式信息。此类结构可以被粘贴到接受 molfile 格式的其他绘图程

序中。 

颜色 

        

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/customize_the_structure_editor.htm#clipboard
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/customize_the_structure_editor.htm#Colors
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/customize_the_structure_editor.htm#Structure_Drawing
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/customize_the_structure_editor.htm#Structure_Drawing
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_java_editor/customize_the_structure_editor.htm#Toolbars
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选项 描述 

Bond Color 

 
指定绘制的结构中的键的颜色。 

Atom Color 

 
指定绘制的结构中原子的颜色。 

Highlight 
Color 

 

指定在使用光标指向原子或键时，高亮显示原子或键时呈现的颜

色。 

例，当铅笔工具处于活动状态，并且指向原子做更改时，原子将以

红色高亮显示，此时默认的高亮颜色为红色。 

 

Selection 
Color 

 

指定用于高亮显示选中的原子和键的颜色。 

例，当使用 Lasso 工具选择结构时，选中的原子和键将以蓝色显

示，蓝色即为默认颜色。 

 

Tracking 
Color 

 

指定用于在绘制时高亮显示正在绘制的结构颜色。 

例，当使用链工具绘制键链时，链的长度在被拖动时会被高亮显

示。 如果跟踪颜色设置为粉色，它将显示如下： 

 

默认情况下，跟踪颜色为黑色。 
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结构绘制 

       

  

选项 描述 

Valency checking 

 
如果希望 SciFinder 提醒化合价是否超过元素常值，则勾选该

选项。需要回复以下消息才能继续绘图。 

 

如果未勾选该选项，则在点击“OK”退出编辑器时，

SciFinder 才执行化合价检查。 

Use fixed drawing 
length 

 

勾选该选项时，绘制的键将自动回到设定的长度。该选项设置

也适用于环的尺寸和模板中的结构尺寸。 

标准键长值为 8 - 50 mm。 默认长度为 10 mm。 

Use fixed drawing 
angles 

 

勾选该选项时，绘制的键将自动回到绘制角度中定义的标准角

度。 
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Display tooltips 

 
绘制角度值为 1-90 度。默认值为 15 度。 

Keep selected 
windows open 

 

勾选改选项时，当指向任何绘图工具时将显示相应说明。 

取消该选项，一次只能打开一个窗口。 

Node display 选择如何展示绘制结构中的原子。 

显示除碳原子之外的原子 

 

一直显示原子 

 

将碳原子显示为点 

 

Position numbers 

 
勾选此选项将原子显示为位置编号。 

 

Font Scaling 将值设置为 25 – 200，在绘制过程中调整文本的字体 

Zoom Level 将值设置为 25 – 400，指定所绘制结构的默认缩放值。 该值
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被设置为 25 的倍数。 

工具条 

       

  

选项 描述 

Common 
Atoms  

元素周期表下方的“常用原子”代表了绘制编辑器中的当前常用原子

面板。要更改常用原子面板上的原子，请从原子周期表中拖动新原子

到常用原子面板上想要被替换的原子处。 
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物质检索操作流程 

请按照下面建议的操作流程，找到感兴趣的物质并与他人分享。可以浏览以下目录内容了解每步操作详情。 

 

可以使用以下方式检索物质： 

▪ 精确结构 

▪ 亚结构 

▪ 相似结构 

▪ 马库什结构 

▪ 分子式 

▪ 物理性质 

▪ 物质标识符 

  

 

使用下述方法聚焦最相关的结果： 

▪ 根据选定的标准（如，分子量或报道物质的文献量）对物质进行排序 

▪ 使用如生物活性等参数分析结果（可以选择将筛选的结果集保留为新结果也

可以选择删除筛选后的结果） 

▪ 添加更明确的检索条件（如，包括或排出同位素、商业可获得性）限定检索

结果 

还可以保留或删除选定的物质，并合并多个结果集。 

  

 

  

可以获取到某个物质的文献或反应。也可以获取到物质的管控信息和商业来

源。 

  

 

保存、打印或导出物质结果集。 也可以向同事发送某个物质的链接。 

 



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

2 
 

物质检索选项页面图 

当选择物质检索时，该页面就会出现 

 

 

 

此处列出了不同类型的检索选项：  

Chemical Structure－获取到与输入的结构式匹配的物质。可以指定进行精确结构、亚结构或

相似结构检索 

Markush－获取到含有与输入的马库什结构匹配的通式结构的专利文献 

Molecular Formula －获取到与输入的分子式中的元素符号和原子数精确匹配的物质 

Property－获取到与输入的性质数据匹配的物质 

Substance Identifier －获取到与输入的 CAS号或化学名匹配的物质 
  

 

不同的检索方式,将会出现不同的检索字段:  

在此例中，所选的检索方式是“Chemical structure”。 点击编辑器图像启动结构编辑器，并绘

制结构式。 （可以点击选项卡切换 Java 和非 Java 编辑器。Java 编辑器需要 Java JRE 和插

件。） 

或者，点击“Import CXF ”导入另存为.cxf 文件的结构。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/chemical_structure_searches.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/search_for_patents_by_markush_structure.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/search_by_molecular_formula.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/search_by_physical_property.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/search_by_substance_identifier.htm
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可以从 中选择检索限制条件，缩小检索范围。 

点击 Search，执行检索。 
  

 

当点击 Advanced Search 时，适于检索类型的限制条件就会出现。 如果希望一直显示限制条

件，则请勾选 Always Show 。 

除非检索要求十分严格，否则最好从更宽范围检索开始（先不要使用限制条件）。如果需要，

则可以在检索后使用 Refine 功能限定检索结果。  

 

此处显示的是最近保存的结果集. 
要从保存的结果集中获取结果，则请点击结果集名称（如，Multistep 2）。 

点击 View All 查看所有已保存的结果集、或者编辑、删除或合并它们。 

点击 Import，导入以前导出为 AKX 文件或已转换为 AKX 文件的结果集 
  

 

此处显示的是 KMP 提醒的最新结果。 KMP 提醒每周或每月自动根据设定的检索式进行检索，

获取最新的结果。 

点击 KMP 名称下的日期（如，2016年 1 月 30 日）查看 KMP 中的结果（括号中的数字表示结

果集中的结果数量）。 

点击“View All”查看所有 KMP 结果集、或者删除或合并它们。 
  

 
  

Saved Answer Sets（保存的结果集）-查看、编辑、删除或合并已保存的结果集 

Keep Me Posted （定题追踪提醒）-查看、删除或合并定题追踪结果 

History （检索历史） - 查看、打印或导出当前或之前 SciFinder 的检索历史 
  

 
  

转到 SciPlanner 可视化地组织文献、物质和反应。 
  

 

使用以下选项： 

Preferences-SciFinder 系统设置 

SciFinder 帮助-获取：  

▪ Help  

▪ Training  

▪ What’s New  

▪ Contact Us  

Sign Out-退出 SciFinder 
 

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/narrow_substance_answer_set.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/map_of_the_saved_answer_sets_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/import_substance_answers.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/kmp/map_of_the_keep_me_posted_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/map_of_the_saved_answer_sets_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/kmp/map_of_the_keep_me_posted_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/history/map_of_the_history_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/map_of_sciplanner.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/preferences/overview_scifinder_preferences.htm
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物质检索 

物质检索选项 

Explore Substances 页面上有获取物质信息的多种不同检索选项。 

 

获取到与输入的结构式完全匹配的物质。 

 

获取到包含输入结构式的物质。 

 

获取到与输入结构式相似的物质。 

 

获取到包含与输入的马库什结构匹配的专利。 

 

获取到与输入的分子式中元素符号和原子数精确匹配的物质。 

 

获取到与输入的物理性质数据匹配的物质。 

 

获取到与输入的物质标识符（如，CAS 号或化学名）匹配的物质。 
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精确结构检索 

精确结构检索获得的物质包括：  

▪ 与所画的结构完全一样 ▪ 所画结构的混合物和盐 

▪ 立体异构体 ▪ 自由基或者自由基离子 

▪ 互变异构体（包括酮-烯醇） ▪ 同位素 

▪ 两性离子 ▪ 配位化合物 

▪ 带电荷的化合物 ▪ 聚合物（所画的结构为聚合物的一个单体） 

 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Chemical Structure. 

 

2. 点击 Import CXF 导入之前用 CXF 格式保存的结构 

3. 使用 Structure Editor： 
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a. 点击编辑器图像启动结构编辑器（可以点击选项卡切换 Java 和 Non-Java 编辑器，Java 编辑器需要

Java JRE 和插件）。 

b. 绘制结构。 

c. 点击 OK 将结构传输到检索页面。 

4. 选择 Exact Structure 作为检索类型。 

5. （可选）勾选 Show precision analysis 显示创建最终结果集所需的精确候选列表。 精确候选项包括：常规

精确、密切相关的互变异构体和两性离子、宽泛相关互变异构体和两性离子及其他。 

6. （可选）点击 Advanced Search ，通过指定其他检索条件来限制检索结果（勾选 Always Show ，可以一

直显示检索限定条件）。 

 

7. 点击 Search 

亚结构检索 

▪ 亚结构检索可以获取到包含输入结构式的物质 

▪ 输入的亚结构式上所有原子都开放（除某个/些被明确锁定的原子外）。 
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操作步骤 

1. 选择 Explore > Chemical Structure. 

 

2. 点击 Import CXF 导入之前用 CXF 格式保存的结构 

3. 使用结构编辑器 
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a. 点击编辑器图像启动结构编辑器（可以点击选项卡切换 Java 和 Non-Java 编辑器。Java 编辑器需要

Java JRE 和插件。） 

b. 绘制结构 

c. 单击 OK 将结构传输到检索页面。 

4. 选择 Substructure 作为检索类型 

5. （可选）勾选 Show precision analysis 显示创建最终结果集所需的精确候选列表。 精确候选项包括：常规

精确、密切相关的互变异构体和两性离子、宽泛相关互变异构体和两性离子及其他。 

6. （可选）点击 Advanced Search ，通过指定其他检索条件来限制检索结果（勾选 Always Show ，可以一

直显示检索限定条件）。 

 

7．点击 Search 
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相似结构检索 

▪ 相似结构检索可以获取到与输入的结构式相似的物质 

▪ Similarity scores （相似分数）是根据结构描述符计算的 

▪ 相似分数越高的物质，与输入的结构式越相似 

 

▪ 与亚结构检索不同，相似结构检索获取到的物质不会完全包含输入结构式的所有片断。 

▪ 亚结构检索式使用的一些功能（如，可变原子），在相似结构检索时不允许被使用。 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Chemical Structure. 

 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/terminology/similarity_scores.htm
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2. 点击 Import CXF 导入之前用 CXF 格式保存的结构 

3. 使用 Structure Editor 

a. 点击编辑器图像启动结构编辑器（可以点击选项卡切换 Java 和 Non-Java 编辑器。Java 编辑器需要

Java JRE 和插件。） 

b. 绘制结构 

c. 单击 OK 将结构传输到检索页面。 

4. 选择 Similarity 作为检索类型 

5. （可选）点击 Advanced Search ，通过指定其他检索条件来限制检索结果（勾选 Always Show ，可以一

直显示检索限定条件）。 

 

6. 点击 Search 
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使用 Markush 结构检索专利 

专利中包含的马库什结构指的是专利权利要求覆盖的通式结构和预测的化合物。例如： 

 

发明人不需要测试或制备通式结构中的所有物质，但是可以通过马库什结构做化学上可能合理的等同权利要求。 

 

Markush 检索不同于亚结构检索，Markush 检索时，输入的结构式是与专利中的通式结构进行匹配，获取到的结

果是专利文献。 
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操作步骤 

1. 选择 Explore > Markush 

 

2. 点击 Import CXF 导入之前用 CXF 格式保存的结构 

3. 使用 Structure Editor 

a. 点击编辑器图像启动结构编辑器（可以点击选项卡切换 Java 和 Non-Java 编辑器。Java 编辑器需要

Java JRE 和插件。） 

b. 绘制结构。 （注：马库什检索将自动锁定结构式中的环，在检索结果中不会出现稠环。被定义的预

设参数有助于对专利进行初步评估。不能更改预设参数）。 

c. 点击“OK”将结构上传到检索页面。 

4. 选择检索类型 

▪ Allow variability only as specified 表示只在指定的位点有取代 

▪ Substructure 表示未被锁定的位置都可以有取代 

5. 点击 Search 
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分子式检索 

用分子式检索获取到的结果为与输入的分子中元素符号和原子数完全匹配的物质 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Molecular Formula 

 

2. 输入要查询的分子式 

3. 点击 Search 

输入分子式技巧： 

▪ 避免歧义： 

o 对于多字符的元素，只需要首字母大写（如：Ca, Fe） 

o 元素符号/数字间用空格隔开（如：C21 H26 N2 S2） 

▪ 原子数为 1时，没必要用 1指定原子数 （如：C O2） 

▪ 多组分分子式： 

o 用点分隔组分（如：C4 H11 N O3 . C2 H4 O2） 

o 在分子式中使用括号（如：(C15 H10 N2 O2 . C6 H14 O3 . 3(C3 H6 O . C2 H4 O)x)x 

o 使用括号表示聚合物中重复结构单元，并用 n代表重复次数，如(C2 H3)n C14 H13 N4 O2 

▪ 可用以下方式表示分子式： 

o 整数系数（如：C2 H4 O2 . 3 H2 O . Na） 
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o 分数系数 （如，C2 H4 O2 . 1/2 Ca） 

o 未知系数 X ((C8 H8 O3 S)x . (C8 H8 O3 S)x . x H3 N . x K) 

 ▪ 基于单体的聚合物分子式： 

o 单组分均聚物的分子式：用括号将单体分子式括起来，括号外用重复的数字或ｘ（如：(C2 H3)x） 

o 多组分的聚合物分子式：用括号将各组分分子式括起来，组分分子式间用点隔开，括号外用重复的数

字或ｘ  
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通过物理性质检索 

可以根据实验或预测的物理性质数据检索物质 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Property 

 

2. 点击单选按钮检索实验（Experimental）或预测（Predicted）性质 

3. 从下拉列表中选择性质 

4. 在文本框中输入数值或数值范围 

5. 点击 Search 

注: 对于以下物理属性，查询值将四舍五入到指定的小数位数进行检索。 

▪ 沸点，１ 

▪ 密度，３ 

▪ 蒸发焓，２ 

▪ 闪点，１ 

▪ logD,  2 

▪ logP,  3 
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▪ 摩尔体积，１ 

▪ 分子量，２ 

▪ pKa,  2 

如，对于沸点，查询值将四舍五入到一位小数。因此，如果查询沸点为 100.4，则将不匹配 100、100.1 或范围

为 99-100 之间的值。 但是，如果查询沸点为 100.43，则将四舍五入为 100.4，因此将匹配 100.4 或范围为 99-

100.4 的值。 

实验性质定义    
  

Boiling point   

 
液体蒸汽压力等于大气压力时的摄氏温度。 与沸点一起列出的压力表示的是测试沸

点时的大气压力。 

最低：-273° 

最高：（无限制） 

 

以托为单位的压力： 

最小：0 

最大： （无限制） 

 

输入的沸点保留到小数点后 1 位数 

 

Density  
物质单位体积的质量，用 g/cm3表示 

条件： 

以°C 为温度单位 

以°C 为 RefTemp（参考温度）的单位 

以托为压力单位 

输入的密度保留到小数点后３位数 

 

Electrical 
Conductance 

 

表示电流流过材料的容易程度，由通过材料的电流比率与施加的电位差来定义。 单

位是西门子（S）。 

条件： 

室温，以°C 为温度单位 
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Electric 
Conductivity 

 

单位面积或体积的电导。 以西门子/厘米（S / cm）为单位。 

条件： 

室温，以°C 为温度单位 

Electric 
Resistance 

 

表示导体对电流阻碍作用的大小，由流过导体的电流电压比定义。以欧姆为单位。 

条件： 

室温，以°C 为温度单位 

Electric Resistivity 

 
单位面积或体积的电阻。 单位为欧姆/厘米（ohm/cm）。 

条件： 

室温，以℃为温度单位 

Glass Transition 
Temperature 

 

无定形材料从硬的、玻璃态或脆性状态转变为柔性流体或弹性体状态的温度范围内的

近似中点。 以摄氏度（°C）为单位。 

IR (Infrared) 
Spectra 

 

记录给定物质的红外光谱数据。 IR 光谱图像的显示仅包括吸收光谱。 

通过 IR 光谱数据的可用性限定可以检索标记为 IR 吸收，反射率或发射/发光光谱数

据的物质，包括可以提供光谱图像的物质。 

条件： 

光谱仪（例如，JASCO FT-IR-410，Nicolet 170SX） 

Magnetic Moment 

 
在磁场中施加在原子或分子上的扭矩对磁场强度的比率（μB）。 

条件： 

温度以 K 为单位，室温 

Mass Spectra 

 
记录给定物质的质谱数据。 

通过质谱数据的可用性来限定可以检索标记为质谱数据的物质，包括可以提供光谱图

像的物质。 

条件： 

电子能量（如 75eV） 
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入口系统（如：DIRECT，Reservoir） 

离子加速电压（如 8-10kV） 

公称质量（如 266） 

峰数（如 11） 

压力（如 0.001Torr） 

光谱仪（如：Varian HA-100，JASCO FT-IR-410） 

技术（如：电子电离） 

温度（°C） 

Median Lethal 
Dose (LD50) 

 

导致 50％测试受试者死亡的给定物质的剂量统计估计，以毫克/千克（mg / kg）表

示。 

条件： 

生物体 

给药路径 

Melting Point 

 
物质从固态变为液态的温度（摄氏度）。 与熔点同时列出的溶剂，表明物质是从该

溶剂中进行的重结晶。 

最低：-273°C 

最高：（无限制） 

可用以下代码标记一些熔点： 

Polymorph - 物质的多种结晶形式之一的熔点或物质从一种结晶形式转变为另一种结

晶形式的温度（多晶型熔点）。 

Sublm - 固体的蒸气压等于大气压（升华点）的温度。 列出的具有升华点的压力表

示测量升华点的大气压力。 

Decomp  - 固体经历可见变化而不是熔化或升华（分解点）的温度。 

NMR Spectra 

 
核磁共振（NMR）光谱数据，记录了给定物质的特定原子核。 NMR 光谱数据（光

谱）的图像包括碳-13，氟-19，磷-31，硅-29 和质子 NMR。 

通过 NMR光谱数据的可用性可以对有如下标记的物质进行限定： 

▪ 硼-11 
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▪ 碳-13 

▪ 氟-19 

▪ 金属 

▪ 氮-15 

▪ 磷-31 

▪ 质子（氢-1） 

▪ 硅-29 

▪ 二维谱 

条件： 

溶剂（如：乙酸；如果可获得，包括 CAS 注册号;可以是多于一个，以逗号分隔） 

温度（°C） 

标准（如：四甲基硅烷;如果可能，包括 CAS 登记号） 

光谱仪（如：Varian HA-100） 

工作频率（如：300MHz） 

光谱峰标签： 

在 NMR 光谱中，这些标记应用于峰： 

D - 双击 

Q - 四重奏 

S - 单线 

T - 三重 

U - 未分配（未提供或没有分配信息） 

Optical Rotatory 
Power 

 

通过包含一个或多个不对称碳原子的分子时光束的偏振面的左（ - ）或右（+）旋转

度。 

条件： 

温度（°C） 

浓度，单位 g / 100m 

溶剂 

波长（Wavlen），单位 nm 
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长度（Len）以 dm 为单位 

Raman Spectra 

 
记录给定物质的拉曼光谱数据。 

通过拉曼光谱数据的可用性进行限定，可以检索标记为拉曼光谱数据的物质，包括可

能提供光谱图像的物质。 

Refractive Index 

 
对于通过两种介质界面的光线，入射角的正弦与折射角的正弦之比。 

条件： 

温度（°C） 

波长（Wavlen），单位为 nm 

Tensile Strength 

 
承受拉伸载荷的材料能够承受而不撕裂的最大纵向应力，单位为兆帕（MPa）。 

类型：产率，断裂 

条件： 

温度（°C） 

 

预测性质定义 
  

Bioconcentration 
Factor 

 

水生生物中物质的浓度与周围水中物质的平均浓度的比率，由相应的预测 logD 值得

出。 在 25℃ 下计算。 

最小值：0 

最大：（无限制） 

可用 pH：pH 值从 1 到 10（默认值为 7）。 pH 值的任何组合可以指定为精确检索的

一部分。 

Boiling Point 

 
以摄氏度表示的温度，在该温度下液体的蒸汽压等于大气压力。 

最低：-273°C 

最高：（无限制） 

压力：760Torr。 
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沸点查询四舍五入到小数点后 1 位。 

Density 

 
每单位体积物质的质量，克/立方厘米（g / cm3）。 

最小值：0 

最大：（无限制） 

温度：20℃ 

压力：760Torr。 

密度查询四舍五入到 3 个小数位。 

Enthalpy of 
Vaporization 

 

将液体在其沸点下转化为蒸气所需的能量（kJ / mol）。 

最小值：0 

最大：（无限制） 

压力：760Torr。 

蒸发查询的焓四舍五入到小数点后两位。 

Flash Point 以摄氏度计的最低温度，在该温度下液体或挥发性固体释放足够的蒸气以与空气形成

可燃混合物。 

最低：-273°C 

最大：（无限制） 

闪点查询四舍五入到小数点后 1 位。 

Freely Rotatable 
Bonds 

 

旋转导致分子中原子的相对位置发生显著物理化学变化的单个非环键的总数。 

最小值：0 

最大：（无限制） 

Hydrogen 
acceptors 

分子中氮和氧原子的总数。 （这些原子能够与连接到氮或氧原子的氢原子形成氢

键。） 

最小值：0 

最大：（无限制） 
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Hydrogen donors 连接到分子中的氮原子和氧原子的氢原子的总数。 （这些氢原子能够与氢受体原子

形成氢键。） 

最小值：0 

最大：（无限制） 

Hydrogen 
donors/acceptors 
sum 

氢供体和氢受体的总和。 

最小值：0 

最大：（无限制） 

Koc 

(Organic Carbon 
Adsorption 
Coefficient) 

 

对于添加到土壤和水的混合物中的物质，土壤中每单位重量有机碳吸附的物质的量与

平衡时保留在水中的物质的浓度的比率由相应的预测 logD 值 。在 25℃计算。 

最小值：0 

最大：（无限制） 

可用 pH：pH 值从 1 到 10.可以指定任何 pH 值组合作为精确检索的一部分。 

logD 对于化合物的中性和离子形式的混合物，在给定 pH 下辛醇和水之间的分配系数的对

数。 在 25℃衡量。 

最低：-10 

最大：10 

可用 pH：pH 值从 1 到 10.可以指定任何 pH 值组合作为精确检索的一部分。 

logD 查询四舍五入为小数点后 2 位。 

logP 化合物的中性形式的辛醇和水之间的分配系数的对数。 在 25℃下计算 

最小值：0 

最大：（无限制） 

logP 查询四舍五入到小数点后 3 位。 

Mass Intrinsic 
Solubility 

 

化合物的中性形式的溶解度，以溶质的克数/升（g / L）表示。 值为： 

▪ 极易溶：value> = 100 g / L 

▪ 可溶（默认）：10 <=值<100 g / L 

▪ 微溶：1 <=值<10 g / L 
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▪ 微溶：值<1 g / L 

温度：℃，室温 

Mass Solubility 

 
溶解在缓冲或未缓冲的水中以产生一升饱和溶液的化合物的克数。 对于在未缓冲的

水中的溶解度，所得的 pH 在 25℃下计算。 值为： 

▪ 极易溶：value> = 100 g / L 

▪ 可溶（默认）：10 <=值<100 g / L 

▪ 微溶：1 <=值<10 g / L 

▪ 微溶：值<1 g / L 

可用 pH： 

缓冲水：pH 值从 1 到 10.可以指定任何 pH 值组合作为精确检索的一部分。 

无缓冲水：指定的 pH 范围（可以是开放式）。 

Molar Intrinsic 
Solubility 

 

化合物的中性形式的溶解度以溶质的摩尔数/每升（mol / L）溶液表示。 值为： 

▪ 极易溶：value> = 1 mol / L 

▪ 溶解（默认）：0.1 <=值<1 mol / L 

▪ 微溶：0.01 <=值<0.1 mol / L 

▪ 微溶：值<0.01 mol / L 

温度：25℃，室温 

Molar Solubility 

 
溶解在缓冲或未缓冲的水中以产生一升饱和溶液的化合物的摩尔数。 值为： 

▪ 极易溶：value> = 1 mol / L 

▪ 溶解（默认）：0.1 <=值<1 mol / L 

▪ 微溶：0.01 <=值<0.1 mol / L 

▪ 微溶：值<0.01 mol / L 

可用 pH： 

缓冲水：pH 值从 1 到 10.可以指定任何 pH 值组合作为精确检索的一部分。 

无缓冲水：指定的 pH 范围（可以是开放式）。 

温度：25℃，室温 

Molar Volume 

 
每立方厘米每摩尔（cm3 / mol）表示的物质的量。 

最小值：0 
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最大：（无限制） 

温度：25℃，室温 

压力：760Torr。 

摩尔体积查询四舍五入为小数点后 1 位。 

Molecular Weight 

 
使用 1997 IUPAC 原子量计算的分子中原子的原子量的和。 

最小值：0 

最大：（无限制） 

分子量查询四舍五入为小数点后 2 位。 

NMR Spectra 

 
核磁共振（NMR）光谱数据，为给定物质的特定核预测。 NMR 光谱数据（光谱）的

图像包括碳-13 和 1-H NMR。 

条件： 

温度（°C） 

标准（如：四甲基硅烷；如果可能，包括 CAS 登记号） 

工作频率（如：300MHz） 

pKa 在 25℃下酸碱解离常数（在 0-14 范围内）的负对数，以及对于分子中最酸性或最碱

性位点的水溶液中的零离子强度。 

最基本位点的 pKa 是最基本位点质子化后分子的 pKa。 

最低：（无限制） 

最大：（无限制） 

限制： 

最酸性 

最碱性 

pKa 查询四舍五入到小数点后 2 位。 

Polar Surface 
Area 

 

分子中极性原子（氧，氮和连接的氢）的表面积的总和，以埃平方（Å2）表示。 

最小值：0 
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最大：（无限制） 

Vapor Pressure 

 
在 25℃下与其液体或固体形式平衡的蒸汽施加的压力（Torr）。 
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利用物质结果进行新检索 

 

物质检索完成后，检索结果将被显示在“Substances”页面上。此时，可以将鼠标光标放置在任何物质上，激

活对该物质进一步检索的选项（包括使用结构进行新检索）。 

 

操作步骤 

1. 将光标放在结构上。 结构将被高亮显示，并出现两个图标。 如： 

 

Quick View 图标 可让您在不离开当前页面的情况下就能预览该物质信息。 

2. 点击 显示物质选项，就可以基于物质开始一个新的检索。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/quick_view_of_substance_information.htm
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3. 选择如下的检索选项 

Explore by Structure  
从二级菜单中选择检索类型： 

Chemical Structure  - 将结构上传到“物质检索”页面上的“化学结构”区

域。 在此处，可以将检索类型设置为精确结构、亚结构或相似结构检索。 

Markush Patents by Structure  - 将结构上传到物质检索页面上的 Markush

区域。 在此处，可以将检索类型设置为仅允许指定位点可变或亚结构检索。 

Reactions - 将结构传上传“反应检索”页面上的“反应结构”区域。 在此

处，可以将检索类型设置为仅允许指定位点可变或亚结构反应检索。 反应角色

设置为任意。 
  

Synthesize this  获取该物质作为产物的反应 
  

Get Reactions where 
Substance is a 

获取物质作为指定角色的反应 

从二级菜单中选择反应角色 

Product, Reactant, Reagent, Reactant/Reagent, Catalyst, Solvent, Any 
Role 
  

Get Commercial 
Sources  

检索物质的商业来源。 （若该选项为灰色，则表明无法获取到该物质的商业信

息） 
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Get Regulatory 
Information  

获取物质的管控信息（如果该选项为灰色，则表明无法获取到该物质的管控信

息） 
  

Get References  获取报道该物质的文献 
  

 

通过物质标识符检索物质 

通过 CAS 登记号或完整的化学品名称（通用名、商品名或首字母缩写）检索物质。 

 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Substance Identifier 

 

2. 最多可以输入 25 个物质标识符，每个标识符单独一行。 每个标识符最多可包含 200 个字符。 

3. 点击 Search  
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查看，分析和限定选项 

SciFinder 帮助您评估检索结果，并快速定位最相关的结果。  

 

检索完成后，结果将显示在“Substances”页面上。 此时可以快速浏览物质结

构和相关数据，或点击“Substance Detail”链接查看完整的物质记录。 有控

制每页显示的物质数量和列数的选项。 

 

可以根据所选条件对结果进行排序。 如，可以按分子量或加进数据库中的先后

进行排序。 

 

点击 CAS 登记号查看物质详情。在 Substance Detail 页面提供了化学名称、预

测和实验性质数据、光谱、引文和标引数据。 

 

根据生物活性或物质角色等标准分析结果集。 可以根据分析子集创建新的结果

集，也可以清除分析以查看完整的结果集。 

 

手动选择物质，然后选择保留或删除所选物质。 

 

使用“Refine”选项可指定其他检索条件，例如物理属性、存在同位素或商业可

提供性 

 

在执行完检索或限定操作创建一个新结果集后，一条新的操作记录就会被添加到

“物质”页面顶部的“历史踪迹”中。 可以点击“历史踪迹”中的操作记录获

取之前的检索结果。 

 

使用布尔运算符将结果集合并、取交集或排除一个结果集。 
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物质页面图  

物质检索完成后，结果就被展示在物质结果集页面上。 

 

  

 

 

用网格显示物质结果。 在本例中，亚结构检索结果会用红色高量显示输入的检索结构。 

点击 CAS 登记号（在本例中为 619-58-9）转到“Substance Detail ”页面查看物质详情。点击

快速查看图标 ，就能在不离开当前页面的情况下查看物质数据。 

点击以下图标，分别获取相关信息： 
 

  references  文献（在本例中，有 1802 篇） 
  

  reactions 反应 
  

  commercial sources 商业来源（在本例中，有 200 个） 
  

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/map_of_the_substance_detail_screen.htm
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点击 Key Physical Properties 显示物理属性（如熔点和沸点）的数据值。可以点击

Regulatory Information, Spectra 和 Experimental Properties 跳转到“物质详细信息”页面

上的数据。 
  

 

在当前结果集中有 460 个物质（目前，未选中任何物质）。 

点选物质旁边的选项框选中物质，或通过下拉箭头选择 Select All 选中所有物质。 

下拉菜单中还有其它选项 Deselect All, Keep Selected,或者 Remove Selected。 

区域 显示的功能（如，Get References）将对选中的物质起作用。 如果没有选中任何物

质，则该功能将对整个结果集起作用。 

 

Sort by 功能能够让结果按照相关性、CAS 登记号、文献数量、供应商数量、分子量或分子式

排列。 

点击蓝色箭头指定升序或降序。 在本例中，物质按照相关性（物质与查询结构的匹配度）降序

排列。 
  

 

点击 Display Options 更改每页显示的物质结果数或列数（结构显示尺寸将会做相应的调

整）。 从出现的对话框中进行选择，然后点击“OK”。 

点击箭头转到第一页、上一页、下一页或最后一页。 或者，输入页码数直接跳转到该页。 
  

 

Get References 获取报道选中物质的文献。 

Get Reactions 获取包括所选物质的反应。 

Get Commercial Sources 获取所选物质的商业来源。 

Tools 提供了一个包含以下选项的下拉菜单： 

Combine Answer Sets 将当前结果集与已保存结果集合并 

Create Keep Me Posted Alert  运行当前结果集相同的检索式，定期获取新信息。 

Send to SciPlanner 将所选文献发送到 SciPlanner。 
  

 

使用“Analyze ”，按照所选标准分析物质。 

例，可以点击“Biological Study”子集栏，查看在生物学研究文献中出现的 90个物质 

在 Analyze 选项卡上显示的是结果数量最多的前 10 个子集。点击“Show More”查看所有子集。 

点击“Analyze by”的下拉箭头更改分析标准： 

▪ Bioactivity Indicators  

▪ Commercial Availability 

▪ Elements 

▪ Reaction Availability 

▪ Substance Role 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/sort_substances.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/combine_substance_answer_sets.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/kmp/create_a_kmp_alert.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/overview_organizing_information_in_sciplanner.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/analyze_substance_answer_set.htm
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▪ Target Indicators 
  

 

通过 Refine 可以为初步检索增加检索限定标准，将物质限定为更相关的结果集。 

选择“Refine by ”选项，然后在出现的对话框中输入检索条件。 

单击 Refine 生成新的答案集。 
  

 

 “检索踪迹”记录了结果集的改变。可以点击“检索踪迹”中的条目返回到之前的检索结果

集。 
  

 
  

点击 Save，Print 或 Export 保存、打印或导出所选物质。 

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/narrow_substance_answer_set.htm
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物质详情页面图 

物质详情页面提供了物质的详细信息 
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点击以下选项保存或分享当前物质：  

▪ Link  复制可粘贴到书签、文档或电子邮件中的物质的 URL 

▪ Save 将物质保存到 SciFinder 中的保存的结果集(Saved Answer Sets)处 

▪ Print 将物质数据打印为 PDF 文件 

▪ Export 将物质数据导出为外部文件 
  

 

点击以下图标获取相关信息：  

▪ Get References 或者  图标获取报道该物质的文献 

▪ Get Reactions 或者  图标获取包括该物质的反应 

▪ Get Commercial Sources 或者  图标获取物质的商业信息       

点击 Send to SciPlanner，将物质发送到 SciPlanner library. 
  

 
  

点击 Return 返回到物质结果集页面  
  

 

物质识别信息包括 CAS 登记号、化学结构、分子式、化学名称和其他化学性质。 

点击超链接数据（如，Molecular Weight），跳转到列出该属性的数据类别处（如，

“Predicted Properties”）。 

Other Names 显示物质的其他五种化学名称。 点击 View more 显示化学名称的完整列表。 

将鼠标指向结构，即可以获得结构检索选项，启动新的检索。 
  

 

实验性质数据（Experimental Properties ）显示在选项卡上。 

点击选项卡查看该类型的属性数据。 

点击任何超链接的 Notes 获取文献。 

点击 Quick View   图标可在不离开此页面的情况下就可预览文献信息。 
  

 

实验图谱（Experimental Spectra ）按类型列在选项卡上。 

点击 See spectrum 在弹出窗口中显示谱图。 

可以点击任何超链接的 Notes 获取文献。 

点击 Quick View   图标可在不离开此页面的情况下即可预览文献信息。 
  

 

预测性质数据（Predicted Properties ）显示在选项卡上。 

点击选项卡查看该类型的属性数据。 
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预测图谱（Predicted Spectra） 按类型列在选项卡上。 

点击 See spectrum 在弹出窗口中显示谱图。 
  

 

管制信息（Regulatory Information） 提供管制物质的机构信息。 

 

生物活性（Bioactivity Indicators ）信息由预定义的一组生物活性术语组成。 

每个指标的文献数量表明有多少文献同时包括了该生物活性术语和物质。 

如，有 145 篇文献同时包括了 Antimalarials 和当前物质。 

大量的文献表明该物质在该活性研究方面的可能性很大。 

点击 Bioactivity Indicator 超链接获取文献。 
  

 

靶点信息（Target Indicators ）由预定义的一组蛋白质、酶和其他靶点术语组成。 

每个靶点的文献数量表明有多少文献同时包括靶点术语和物质。 

如，有 110 篇文献同时包含 C-reactive protein 和当前物质。 

点击靶点链接获取文献。 
  

 

文献角色（CAS Reference Roles） 表格总结了物质在不同文献中的角色（研究方向）。 

点击任何蓝色超链接角色、文献或复选标记获取文献。 
  

 

其他信息（Additional Details） 、注册来源和已删除的 CAS 登记号等信息（这些 CAS 登记号

曾与该物质关联，但目前已被替换）。 
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查看物质结果集 

检索完成后，结果将被显示在物质页面上。 

 
  

• 点击“Key Physical Properties ”显示物理属性（如熔点和沸点）的数据值。 
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可以点击这些物理属性的链接以及“Regulatory Information”、“Spectra”和“Experimental 

Properties ”的链接，跳转到“Substance Detail screen.”页面上的数据处。 

• 也可以点击结构上方的 CAS Registry Number 跳转到“Substance Detail screen”页面。 或者点击 CAS 

Registry Number 旁边的 Quick View 图标，在不离开当前页面情况下即可预览物质信息。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/map_of_the_substance_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/map_of_the_substance_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/quick_view_of_substance_information.htm
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• 点击箭头 转到第一页、上一页、下一页或最后一页。 或者，输入页码直接跳转

到该页。 

• 点击 Display Options 更改每页显示的物质数或列数。从出现的对话框中选择，然后点击 OK。 
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物质排序 

可以按照选定的标准排序结果集中的物质 

 

操作步骤 

1. 点击“Sort by ”下拉箭头，然后选择排序选项 

 

  

Relevance 

 
按照与输入结构式的相关性排序。 

CAS Registry Number  
按 CAS 登记号®排序（由 CAS 分配给化学物质的唯一标识号）。

数字没有化学意义。 

Number of References 

 
按照报道物质的文献数量排序 

Number of Commercial Sources 

 
按照物质的供应商数量排序 

Molecular Weight 

 
按预测的分子量值排序。 

Molecular Formula 

 
按元素数排序。 

Similarity Score 

 
按照结构相似性检索的结果进行排序。 分值越高越相似 

  

2. 点击箭头更改升序或降序，箭头向上按升序排，箭头向下按降序排 
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查看物质详细信息 

物质详细信息显示在物质详情页面 

 

操作步骤 

1. 在物质页面，点击物质的 CAS Registry Number  

 

2. 点击 Return 返回物质结果集页面。 

- 或者 - 

      点击 Next 或 Previous 查看下一个或上一个物质。 

  



07. 物质检索 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

41 
 

分析当前结果集 

检索完成后，可以根据分析标准（如，生物活性或物质角色等）将结果筛选为子集。然后显示感兴趣的子集、或

清除分析返回到完整的结果集。 

注：如果结果集中物质数量超过 20,000 个，则无法完成完整的分析。在分析栏中将看到一个分析示例 

操作步骤 

 

分析选项: 

▪ Bioactivity Indicators -指预定义的一组大约 260 个广义和狭义的生物活性术语，CAS REGISTRYSM物

质与 CAplusSM文献之间的关系已经被确认 

▪ Commercial Availability -是否可从 CHEMCATS®数据库获取商业来源信息列表 

▪ Elements -物质中的元素列表 

▪ Reaction Availability -是否可在 CASREACT® 数据库中找到反应的物质列表 

▪ Substance Role –指文献中物质的描述角色（如，药物副作用、生物研究、制备等） 

▪ Target Indicators -指预定义的一组约 5800 种蛋白质、酶和其他靶标术语，CAS REGISTRY 物质和

CAplus 文献之间的关系已经被确认 
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如果选择 Show More 

 

  

查看子集后，可以： 
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注：子集栏黄色部分代表当前显示的物质。 例：在显示的物质中，与 Bioactivity Indicators、Cardiovascular 

agents (all) 和 Antidiabetic agents 相关的一些物质也被包含在 Antitumor agents (all) 子集中。 

带有词（all）的生物活性指标术语也是 CA 索引词。 
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保留或者移除选中物质 

可以手动选择物质修改当前结果集，然后选择保留或删除所选物质。 

操作步骤 

1. 在物质页面，勾选物质 

2. 选择 Keep Selected 或者 Remove Selected  

 

 

添加检索标准缩小结果集 

使用“ Refine ”为当前结果集增加指定的检索标准。 

操作步骤 
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限定选项 
  

检索标准 
  

Chemical 
Structure  

点击 Chemical Structure 启动结构编辑器。 （如果无法使用 Java 编辑器，请点击选项

卡切换到 non-Java 编辑器。） 

修改查询结构，然后单击 OK 将新的查询结构上传到 Refine 选项卡。 

（可选）选中选项框将物质限定为有文献报道的物质结果集、商业可获得性结果集、单

组分结果集、指定物质类别的结果集（出现一系列类别）或特定研究领域的结果集（出

现一系列研究领域）。 
  

Isotope-
Containing  

点击单选按钮选择只包含同位素（Include only isotope-containing substances ）或

不包含同位素的物质（Exclude isotope-containing substances）. 
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Metal-
Containing  

点击单选按钮选择只包含金属原子（Include only metal-containing substances ）或

者不包含金属原子的物质（Exclude metal-containing substances）. 
  

Commercial 
Availability  

点击单选按钮选择仅包含商业可获得性（Commercially available） 或商业不可获得

（Not commercially available）性物质。 
  

Property 
Availability  

点击单选按钮获取任何属性（Any property）、任何预测属性（ Any predicted 

property）、任何实验属性（ Any experimental property） 或者任何选中的实验属性

（Any selected experimental property，出现一系列属性）的物质。 
  

Property 
Value  

点击 Select Property 按钮。 在 Refine by Property Value 对话框中，勾选一个

Experimental 或 Predicted property ，在其右边就会出现输入区域，在此可以输入属

性数值。可以选择多个属性; 请在选择其他属性之前输入每个属性的值。 

（可选）勾选 Include substances with no values for selected properties 选项框。 

如果未选中，则限定后的结果集中将不包括这些物质。 

点击 Refine。 
  

Reference  

Availability  

点击单选按钮获取有一篇或多篇文献（1 or more references ）报道的物质或无文献

（0 references）报道的物质 
 

Atom 
Attachment  

点击 Select Attachments 按钮。 在 Refine by Atom Attachment 对话框中，在显示

的结构上点击一个原子。 在右边就会列出该位点连接的原子类型（如：S, Hy-

Heterocycle, Ak-Alkyl chain），同时还显示有该类型取代基的物质数量。 

选中感兴趣的附着原子选项框，然后点击 Refine。 
  

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/refine_by_property_value.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/refine_by_property_value.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/refine_by_atom_attachment.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/refine_by_atom_attachment.htm
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回到前一个结果集 

当执行完检索或限定创建一个新结果集时，就会有一个新条目添加到物质页面顶端的“检索踪迹”里。可以点击

踪迹里的条目返回到之前的检索结果集。 

 

操作步骤 

1. 将光标放置在“历史踪迹”条目上，查看有关结果集的信息。 信息将显示在弹出窗口中。 

 

2. 点击历史条目，即可获取之前的物质结果。 
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合并物质结果集 

可以使用布尔运算符对结果集进行合并、取交集或排除 

操作步骤 

将当前结果集和之前保存的结果集进行合并  

1. 选择 Tools > Combine Answer Sets 

 

2. 从保存的结果集列表中，选中一个或多个已保存结果集的选择框。 

注：如果选择多个保存结果集，则步骤 3 中的合并选项将被限制为合并和相交。 

3. 选择您希望合并的选项。 
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4. 点击 Combine Answer Sets 

 

合并之前保存的结果集  

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets. 

2. 点击“Substances”选项卡显示已保存的物质结果集。 

3. 选中要组合的两个或多个结果集的选择框，然后点击“Combine Answer Sets”。 

 

      注：如果选择两个以上已保存结果集，则步骤 4 中的合并选项将被限制为合并和相交。 

4. 点击需要使用的合并方式 

 

5. 点击 Combine Answer Sets  
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获得物质相关数据 

获得相关数据的方式 

按照以下操作获取单个、选中的、或整个结果集中物质的相关数据。 

 

获取报道物质的文献。 可以通过指定物质角色（如，分析研究、生物学研究）限

定获取到的文献或获取所有相关文献。 获得的结果是一个新的文献结果集，而不

是物质结果集。 

 

获取包括物质的反应。可以通过指定反应角色（如，产物、催化剂）限定获取到

的反应或获取物质参与的所有反应。获得的结果集是一个新的反应结果集，而不

是物质结果集。 

 

获取物质供应商信息。获得的结果是供应商信息列表。 

 

获取物质的国际、国家或州政府机构监管的管控信息。一次可获得一个物质的管

控信息。 
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获得报道物质的文献 

可以获取单个、选中或整个物质结果集中物质的文献。 

操作步骤 

在物质页面 

1. 点击结构上方的 References 图标获得单个物质的文献。 

      

      或者 

      勾选多个物质， 然后点击 Get References 获得多个物质的文献 

      



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

52 
 

     如果未选中任何物质，则 SciFinder 会假定您想获取结果集中所有物质的文献。 

       注：可以通过选择下拉菜单中全选或不选所有物质。 

         

2. 在 Get Reference 对话框中，选择获取所有物质（All substances） 或选中物质（Selected substances）

的文献。 

       

3. （可选）可以勾选物质角色限定获取到的文献。 

4. 点击 Get。获得的文献将成为新的结果集。 

可用相似的方法，在物质详情页面点击 Get References 获取单个物质的文献 。 
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获取物质的反应 

可以获得单个、选中或整个物质结果集中物质的反应。 

操作步骤 

在物质页面： 

1. 点击结构上方的 Reactions 图标获取单个物质的反应 

       

      – 或者 –  

   勾选多个物质，点击 Get Reactions 获得多个物质的反 
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如果未勾选任何物质，则 SciFinder 会假定您想获取所有物质的反应。 

注：可以通过选择下拉菜单全选或不选所有物质。 

 

 

2. 在 Get Reactions 对话框中，选择获取所有物质（All substances ）或选中物质（Selected 

substances）的反应。 
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3. （可选）可通过选择反应角色限定获得的反应。 

4. 点击 Get。获得的反应就变成一个新的结果集。 

用相似的方法，可以从物质详情页面点击 Get Reactions 获得单个物质的反应。 

  



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

56 
 

获得物质的商业来源 

可以获得单个、选中的或物质结果集中所有物质的供应商信息。 

操作步骤 

从物质页面 

1. 点击结构上方的 Commercial Sources 图标获取单个物质的供应商信息。 

 

       – 或者 

      勾选多个物质， 然后选择 Get Commercial Sources 获取多个物质的供应商信息。 
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   如果未选中任何物质，则 SciFinder会假定您希望获得所有物质的供应商信息。 

   注： 可以从选择下拉菜单中选择全选或取消全选所有物质。 

       
  

用相似的方法，在物质详情页面点击 Get Commercial Sources  获取单个物质的供应商信息。 

 

获得物质的管控信息 

一次可以获得一个物质的管控信息。 

操作步骤 

1. 从物质页面，点击结构下方的 Regulatory Information 链接。 

 

      – 或者 

   在物质详情页面, 点击 REGULATORY INFORMATION. 
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保存和分享物质结果 

保存和分享物质选项 

在获取到物质后，您可能需要保存物质信息以备将来使用，或者与其他 SciFinder 用户分享。  

 

结果集保存在 SciFinder 服务器上。保存的结果集，可以在以后登录进 SciFinder

后进行获取。 

 

保存结果集中的物质将成为当前结果集，并被显示在物质页面上。 

 

可以将单个物质、一个已保存的结果集或 KMP 结果的链接与他人分享。 收到链

接的人必须登录 SciFinder 才能查看相关信息。 

 

可以将物质导出为不同的几种格式：MOL 和 SDF 文件。 

 

可以将保存为 AKX 格式文件的物质导入进 SciFinder。导入的结果集将成为当前

结果集。 

 

将物质信息打印为 PDF 文件。 

 

可利用 SciPlanner 在可视化工作区将物质和其他 SciFinder 类型结果进行组织，

组织后的结果可以被保存和与他人分享。 

 

可以更改已保存结果集的名称和描述。 
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可以从 SciFinder 服务器上删除保存的结果集。将无法再访问删除了的结果集。 

 

保存当前结果集 

结果集将被保存在 SciFinder 服务器上。可以选择 Saved Searches > Saved Answer Sets 获取保存的结果

集。 

操作步骤 

1. 从物质页面，选择要保存的物质，然后点击 Save。 

 

      如果没有选择任何物质，则 SciFinder 将假定您需要保存所有物质。 

      注：可以从选择下拉菜单中全选或取消全选所有物质。 
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2. （可选）在出现的对话框中，选择保存所有物质（All answers）或仅保存选中的物质（ Only selected 

answers）。 

 

3. 为结果集输入一个题目（Title） 

4. （可选）输入描述（Description） 

5. 点击 OK。 

  

用相似的方法，在物质详情页面（Substance Detail screen）点击 Save 保存单个物质。 

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/map_of_the_substance_detail_screen.htm
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分享物质结果集 

可以与他人分享单个物质、一个保存的结果集或 KMP 结果。 收到链接的人必须登录 SciFinder 后才能查看相关

信息。 

操作步骤 

1. 从 Substance Detail 页面，点击 Link。 

 

      – 或者 – 

      从 Saved Searches > Saved Answer Sets 页面，点击结果集旁边的 Link 图标。 

 

      – 或者 – 

      从 Saved Searches > Keep Me Posted 页面，点击结果集旁边的 Link 图标。 

 

2. 使用 Ctrl-C 或其他复制方法从弹出文本框中复制链接内容的 URL。 
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3. 将 URL 粘贴到电子邮件、文档中或用作浏览器书签。 

 

导出物质结果集 

可将物质数据导出为几种不同的格式（包括 excel 表格）。 

操作步骤 

1. 在物质页面，选择要导出的物质，然后点击 Export。 

 

      如果没有选择任何物质，则 SciFinder 将假定您需要导出所有物质。 

      注：可以在选择下拉菜单中全选或取消全选所有物质。 
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2. 在 Export 对话框中，选择导出所有结果（ALL）、选择的结果（Selected）或某个您指定范围（Range）

内的结果。 

 

3. 在 For 选项中，选择文件类型。 

File type Usage 

Portable Document Format 
(*.pdf) 

将结构图片和概要数据或详细数据导出为 PDF 文件。 需要 PDF 阅读

器查看和打印。 

Rich Text Format (*.rtf) 将结构图片和概要数据或详细数据导出为文字处理软件（如，

Microsoft®Word®）可以读取的 RTF 文件。 
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Properties only - Microsoft 
Excel worksheet 

将所选的实验、预测属性数据导出到 Microsoft®Excel®表格中。 用

CAS 注册号、CAS 索引名称标识物质。 

当您选择此选项时，就会出现一个选择属性按钮 Select Properties。 

点击按钮指定实验或预测属性数据。 

Answer keys (*.txt) 导出物质收录号（Accession Number）。 可以从.txt 文件中复制登录

号并粘贴到 SciFinder 物质标识符检索区，在 SciFinder 中执行物质标

识符检索（Substance Identifier search）。 

Quoted format (*.txt) 使用引用格式（quoted format）导出物质标识符信息。 系统将提示您

选择用于包含数据项的引用字符和用于分隔数据项的定界符。 

Tagged format (*.txt) 用标记格式（tagged format）导出物质标识符信息。 记录由 START 

RECORD 和 END RECORD 语句分隔。 每个数据字段由名称标识，

并出现在一行上。 

Answer Key eXchange 
(*.akx) 

可以使用导入按钮 Import 将导出为 AKX格式的物质导入到 SciFinder

中。 导入的物质会变为当前结果集。 

SDFile (*.sdf) 将结构和物质标识符导出为一些分子数据库程序可读的文件格式。 结

构以 molfile 格式表示。 

SDF 文件导出目前仅适用于商业机构。 如果您在学术机构并且想将结

果导出为 SDF 文件，请联系 Help@cas.org。 

4. 在 Details 下方输入相应的数据。Details 下方出现的字段取决于在第三步中选择的导出格式。（概要格式中

的结构以 3 列显示。详细格式的结构以 1 列显示。结构图片尺寸会相应调整）。 

5. 点击 Export  

  

用相似的方法，在物质详情页面点击 Export 导出单个物质。 

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/export_substance_properties.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/search_by_substance_identifier.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/substances/import_substance_answers.htm
mailto:Help@cas.org
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导入物质结果集 

可以将保存为 AKX 格式文件的物质导入到 SciFinder 中。导入的结果集将成为当前结果集。 

操作步骤 

1. 在检索页面右侧的 Saved Answer Sets 下方，点击 Import。 

 

2. 点击 Browse 定位 AKX文件。 

3. 双击 AKX 文件，或者点击选择文件，然后点击 Open 

4. 点击 OK 
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打印物质 

将物质打印为 PDF 文件。 

操作步骤 

1.   在物质页面选择需要打印的物质，然后点击 Print。 

 

   如果未选择任何物质，则 SciFinder会假定您需要打印所有物质。 

      注：可以从选择下拉菜单中全选或取消全选所有物质。 

 

 

2. 在 Print 下方，选择打印全部物质（All）、选中的物质（Selected）或者您指定范围内的物质（Range）。 
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3. 选择 Format。（概要（Summary）格式 中的结构以 3 列显示，详细（Detail）格式 中的结构以 1 列显示，

结构图片尺寸会做相应调整）。 

4. （可选）输入包含在 PDF 文件中的 Title 

5. （可选）检查 Include 下方的选项（概要和详情格式会有不同的选项）。 

6. 点击 Print 

  

用相似的方法，可在物质详细信息页面打印单一物质。 输入 Title，并且勾选想要包含的数据，然后单击

Print。 
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SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

70 
 

将物质发送到 SciPlanner 

利用 SciPlanner 在可视化工作区组织物质和 SciFinder 其他类型的结果集，可以保存和分享组织后的结果集。按

照以下步骤将选中的物质发送到 SciPlanner。 

操作步骤 

1. .在物质页面，勾选想要发送到 SciPlanner 的物质，然后点击 Send to SciPlanner。 

 
  

用相似的方法，可以在物质详情页面点击 Send to SciPlanner 将一个物质发送到 SciPlanner。 
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打开一个已保存的结果集 

已保存结果集中的物质将成为当前结果集，并显示在物质页面上。 

操作步骤 

1. 点击检索页面右侧边栏中的 Saved Answer Sets 下的结果集名称，打开一个已经被保存的结果集。 如： 

 
  

或者 

1. 如果结果集未列在 SAVED ANSWER SETS 下方，则请点击右侧栏上的 View All ，或点击 Saved 

Searches > Saved Answer Sets。 
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2.   点击 Substance。 

3.   点击结果集名称 

 

 

编辑已保存的结果集信息 

可以更改已保存结果集的名称或描述。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets。 

2. 点击要编辑的结果集类型（文献、物质、反应）。 

3. 点击要更改的结果集旁边的 Edit。 

 

4. 根据需要修改 Title 或 Description。 
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5. 点击 OK。 

 

删除已保存的结果集 

可以从 SciFinder 服务器中删除已保存的结果集。 将不能再获取到删除的结果。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets。 

2. 点击要删除的结果集类型（文献、物质、反应）。 

3. 点击要删除的结果集旁边的选择框。 

4. 从选择选项中选择 Delete Selected。 
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反应检索操作流程 

请按照下述流程查找感兴趣的反应并与他人分享。您可以浏览相应的目录查看每步操作详情。 

 

执行一次反应检索 

在 Reaction Structure 中，您可以将结构指定为反应物、试剂或

产物。可以通过更多其他指定的条件（如溶剂或不参与反应的官能

团等）来限定检索结果。 

基于一条获取到的反应，您可以通过 Get Similar Reactions（具

有相似反应中心的反应），或 Find Additional Reactions（获取

来自文献的反应，这些文献中报道了相同产物制备信息） 

  

 

查看、分析和筛选反应结果 

聚焦最相关的结果： 

▪ 查看反应式、浏览反应步数、反应阶段和实验操作过程。可以

通过 MethodsNow 查看反应详情。 

▪ 通过 Transformation（按照转化类型分类反应）或

Document（每篇文献只显示一条代表性反应）对反应进行分

类。 

▪ 根据选择的标准（如产率等）对反应进行排序。 

▪ 使用如催化剂、溶剂或创建筛选展示选项等参数分析反应 

▪ 添加更明确的检索标准（如反应步数等）缩小结果集 

可以保留或删除选中的反应以及合并多个结果集。 

  

 
  

获得反应相关数据 

可以获取到反应的文献或获取反应参与物的物质信息（包括商业来

源） 

 
  

保存并分享反应结果 

保存、打印或导出反应结果集。也可以将某条反应链接发送给同

事。 
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检索反应选项视图 

当您选择检索反应（反应结构）时，就出现该界面。 

 

  

 

Reaction Structure 检索使用的是图形检索，您可以在结构编辑器中绘制结构

式。 
  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/search_by_reaction_structure.htm
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点击编辑器图标，打开结构编辑器并绘制反应式。（可以点击标签，转换

Java 或非 Java 编辑器。Java 编辑器需要 Java JRE 插件）。 

另外，可以点击 Import CXF 导入一条之前被保存为.cxf 文件的反应式。 

可以通过从 中选择限制条件限定检索结果。点击 Search 执行检索。 
  

 

当点击 Advanced Search 时, 检索限定条件就会出现。如果希望一直显示检

索限定条件，则请勾选 Always Show。 

▪ 点击 Select Solvents 指定需要的溶剂。 

▪ 点击 Select Groups 指定不参与反应的官能团。 

▪ 输入限定条件或点击选项指定其他限制条件。 

除非检索要求非常确定，否则一般不建议在开始检索时就使用限定条件（如

果确实需要，则可以在获取到检索结果后，使用 Refine 功能限定检索结

果）。  

 

此处显示的是最近保存的结果集。 

请点击结果集名称（如 Multistep 2）获取保存的结果集 。 

点击 View All 查看、编辑、删除或合并所有保存的结果集。 

点击 Import 导入之前以 AKX 格式导出的文件（或已被转化为 AKX 的文

件）。 
  

 

此处显示的是来自定题提醒（KMP）的最新结果。KMP 会每周或每月自动检

索新的结果。不能为反应检索创建 KMP。 

点击 KMP 名称下面的日期（如：Jan 30, 2016），可以查看结果集中的结

果。括号中的数字表示结果集中的结果数量。 

点击 View All 查看、删除或合并 KMP 结果集中所有的结果。 
  

 

从已保存的检索选项中选择访问： 

Saved Answer Sets – 查看、编辑、删除或合并保存的结果集 

Keep Me Posted – 查看、删除或合并定题提醒的结果集 

History – 查看、打印或导出当前或之前 SciFinder 检索时的操作历史 
   

 
  

进入 SciPlanne 可视化组织文献、物质和反应。 

 

使用以下功能：  

Preferences – 设置 SciFinder 系统参数 

SciFinder Help – 进入选项： 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/narrow_reaction_answer_set.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/map_of_the_saved_answer_sets_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/kmp/map_of_the_keep_me_posted_screen.htm
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▪ Help 帮助 

▪ Training 培训 

▪ What’s New 新内容 

▪ Contact Us 联系我们 

Sign Out – 退出 SciFinder 
  

 

反应检索 

反应检索选项 

 

通过反应结构检索 

获取与反应参与物（反应物、试剂或产物）结构匹配的反应 

 

限定检索结果 

通过指定其他检索标准（如溶剂、不参与反应的官能团、反应步

数、分类、来源、公开年等）限定检索结果 

 

指定溶剂 

通过指定某个或某类溶剂限定反应 

 

指定不参与反应的官能团 

通过指定某个或某类不参与反应的官能团限定反应 

 

获得相似反应 

根据当前结果集中的一条反应，获取到与其具有相似反应中心的反

应。 

 

发现其他反应 

根据当前结果集中被选中的反应，获取到来自文献的其他反应（这

些文献报道了同一个产物的制备信息） 

 

限定检索结果 
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通过反应结构检索 

反应结构检索获取到的反应是指与绘制的反应物、试剂或产物结构匹配的反应。根据需求按以下

方式指定想要获取的结构： 

▪ Variable only at the specified positions: 除在查询结构中定义的可变基团（如可变原子

或 R-group，X=卤素）外，获取到的物质必须与输入的结构完全匹配。 

▪ Substructures of more complex structures: 将获取到查询结构所有原子和键都开放的

更复杂结构。 

 

操作步骤 

1. 选择 Explore > Reaction Structure。 
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2. 点击 Import CXF 导入之前保存为 CXF 格式的结构。 

 

3. 请点击结构编辑器打开使用结构编辑器。（可以点击标签切换 Java 和非 Java 编辑器。

Java 编辑器需要一个 Java JRE 插件。） 

通过结构式画反应，并指定反应角色： 反应物、试剂或产物。 

 

4. 指定检索类型： 

▪ Variable only at the specified positions 除了查询结构中的可变基团（如：X = 

任意卤素或 R-基团）外，获取到的物质必须和输入的查询结构完全一致。 

▪ Substructures of more complex structures: 获取到包括查询结构所有原子和键

都开放的更复杂的结构。 
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5. 点击 OK，将查询结构上传到检索页面。 

 

6. （可选）点击 Advanced Search，指定其他检索限定条件。如果希望一直显示检索限定

条件，则请勾选 Always Show。 

 

注：除非检索要求非常明确，否则不建议在一开始就使用限定选项。如果确实有需要，则

可以使用 Refine 缩小结果集。 

7. 点击 Search。 

 

高级检索选项 

除了限定反应结构外，还可以通过其他限定条件进一步限制检索结果。点击 Advanced Search

显示检索限定条件。（勾选 Always Show，将始终显示检索限定条件。） 
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反应检索限定条件   

  

检索限定条件 要指定的标准： 

Solvents 

 
点击 Select Solvents。在溶剂层级对话框中，选择某个或某类溶剂

（参阅 Specify Solvents 获取详细操作信息）。点击 Close 关闭对话

框。被选中的溶剂数量将出现在溶剂限定条件页面上。 

Non-
participating 
Functional 
Groups 

 

点击 Select Groups。在对话框中，选择某个或某类不参与反应的官

能团。（参阅指定不参与反应的官能团获取详细操作信息）。点击

Close 关闭对话框。选中的官能团数量将出现在不参与反应官能团限

定条件页面上。 
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Number of 
Steps 

 

输入一个数字或一个数字范围。可以使用连字符指定一个开放的范

围，如-3 代表 3 步或少于 3 步的反应。 

Classifications 

 
勾选感兴趣的反应分类： 

▪ .Biotransformation：利用微生物细胞或细胞产物（如脂肪酶）

影响类似于生物体系中看到的分子变化的反应，如酶还原。 

▪ Catalyzed：需要催化剂的反应。 

▪ Chemoselective：通常在其他不参与反应的官能团存在的情况

下，倾向于在某个特定的官能团发生反应的反应 

▪ Combinatorial：组合化学合成路线中的反应。 

▪ Electrochemical：发生在电化学电池中，并在电池中产生电流通

道的化学反应 

▪ Gas-phase：所有参与反应的物质都是气相的反应。 

▪ Non-catalyzed: ：不需要催化剂的反应。 

▪ Photochemical：需要使用光的反应。 

▪ Radiochemica：同位素标记物的反应。 

▪ Regioselective：其中一个可能的异构体为主要产物的反应。 

▪ Stereoselective：倾向于生成其中一个可能的立体异构体产物的

反应。 

Sources 选择文献类型。 

Publication 
Years 

 

输入一个四位数的年份或年份范围。可以使用一个连接符指定一个开

放的范围，比如 1995-代表 1995 年及之后的年份。 
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指定溶剂 

可以通过指定某种或某类溶剂限定反应检索结果。 

操作步骤 

1. 如果需要，请点击 Advanced Search 显示检索限定条件。然后点击 Select Solvents。 

 

2. 在溶剂层级对话框中： 

▪ 如果需要，请点击加号可展开某一类溶剂。 

▪ 勾选某一种溶剂前的选项框，或勾选某一类溶剂前的选项框来选择溶剂。 
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某一类溶剂旁出现的阴影选项框表示已经选中了此类溶剂中的部分溶剂，但是没有选

择所有溶剂。 

由于某种溶剂可能会属于多种类型的溶剂，因此选择一种溶剂可能会导致多类溶剂旁

出现阴影选项框。 

选中溶剂的总数（在这个例子中是 220）会显示在状态条上。取消所有选中的溶剂，

可以点击 Deselect All。 

3. 点击 View solvent list 按字母顺序显示溶剂，对话框则变为显示溶剂列表。（点击 View 

solvent hierarchy, 即重新回到溶剂层级页面） 
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可以点击单选按钮来显示所有溶剂，或显示部分被选中的溶剂（如上所示）。可以选择或

取消选择来自溶剂列表的个别溶剂。 

4. 要检索一个指定的溶剂，则请在在对话框的最底部的 Find 框中输入溶剂名称。然后点击

Next。 
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首先出现的包含有指定名称片断的溶剂名会被高亮显示。要查找下一个物质，则请点击

Next。要返回到上一个物质，则请点击 Previous。 

5. 当完成了溶剂选择，则请点击对话框上方的 Close 链接。被选中的溶剂数会出现在溶剂限

定条件旁。 
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指定不参与反应的官能团 

可以通过指定在反应中必须出现不参与反应的官能团限定反应检索结果。 

 

操作步骤 

1. 如果需要，请点击 Advanced Search 来显示检索限定条件。然后点击 Select Groups。 

 

2. 在对话框中，选择官能团或官能团的类型。 
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被选中的官能团数（当前为 1）被显示在状态条中。点击 Clear Selections，取消所有选

中的官能团。 

3. 要按照类型显示官能团，则请在 View 下拉菜单中选择类型。 

 

4. 在选择完官能团后，要指定是需要所有选中的官能团还是只需要选中的任意一个官能团出

现在反应中就可以。 
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5. 点击对话框上方的 Close 链接。被选中的官能团数会出现在 Non-participating 

Functional Groups 旁，同时还显示是需要所有选中的官能团还是只要选中官能团其中一

个就可以。 
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获得相似反应 

根据当前结果集中的一条反应，可以获取与其具有相似反应中心的反应。相似反应功能仅适用于

单步反应。 

操作步骤 

1. 在反应页面，点击感兴趣反应上方的 Similar Reactions。 

 

2. 在对话框中，选择是从数据库的所有反应中还是只从当前结果集中获取相似反应。 
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当选择 All reactions 时，每个相似层级的反应数就会出现在括号中。在这个例子中： 

▪ Broad 相似级，仅对比了反应中心，将获取到 1401 条反应。 

▪ Medium 相似级要求反应中心及与反应中心相邻的原子和键都要匹配。Medium 比

Broad 有更多的限制，将获取到 306 条反应。 

▪ Narrow 相似级要求反应中心及外围原子和键（处于反应中心的 α 和 β 位）都要匹  

                       配，将获取到 46 条反应。 

3. 通过点击 Broad, Medium 或 Narrow 的选择按钮，选择相似级。 

4. 点击 Get Reactions。 

 

查找其他反应 

根据当前结果集中选中的反应，可以获取到文献中的其他反应（这些文献对同样的产物制备进行

了报道）。 

操作步骤 

1. 在反应页面，选择感兴趣的产物反应。然后在 Tools 菜单中选择 Find Additional 

Reactions。 

 

注：如果没有选中任何反应，Find Additional Reactions 将会对当前结果集中所有的产物进

行检索。 

2. 获取到的其他反应会被自动添加至当前结果集的底部。在分析标签中，会出现原始结果集

（Reactions）和新结果集(Additional Reactions)。 
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3. 要显示其他反应， 则请点击 Additional Reactions 子集显示条。 

 

▪ 点击 Keep Analysis，将显示的反应变为当前结果集。 

▪ 点击 Clear Analysis，显示完整结果集。 
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查看，分析和筛选反应结果集 

查看，分析和筛选选项 

SciFinder 将帮助您评估您的检索结果，并快速定位最相关的结果。 

 

查看反应结果 

当检索完成后，结果就会被展示在反应页面。有控制反应结果展示

的选项。 

 

分类反应 

通过 Transformation（按转化类型分类反应）或 Document（每

篇文献只显示一条代表反应）对反应进行分类。 

 

排列反应 

根据以下选中的标准排列反应：相关性、收录号、实验操作过程、

反应步数、产率和公开年份。 

 

查看实验操作过程 

实验操作过程是从原始文件中（如期刊，专利）获得的。可以根据

实验操作步骤的可获得性分类或分析结果集，然后查看这些实验操

作步骤。 

 

查看实验详情 

通过 MethodsNow，可以快速获取 2000 年至今的 80 多种英文期刊

中的反应详情。 

 

保留或去除选中的反应 

手动选择反应，然后选择保留或去除选中的反应。 

 

分析当前结果集 

根据下面的选项分析结果集：作者名、催化剂、公司/机构名、文

件类型、实验操作过程、期刊名、语言、反应步数、产率、公开年

份和溶剂。 
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添加检索条件限定结果集 

使用 Refine 标签上的选项指定其他检索条件：反应结构、产率、

反应步数、反应分类和不参与反应的官能团。 

 

返回先前结果集 

当执行了一次检索或创建新结果集的筛选操作后，在反应页面顶端

的“检索足迹”中就会增加一条新的记录。可以点击检索足迹中的

记录获取先前的反应结果集。 

 

合并结果集 

通过布尔逻辑运算合并、交集或排除合并反应结果集，然后创建一

个新的结果集。 

 

反应页面图示 

当一个反应结构检索完成时，反应结果就出现在反应页面上。 
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点击 View Reaction Detail，查看反应详情。 

点击 Link，可以拷贝一个反应记录的 URL，将其分享给 SciFinder 的其他用户。 

点击 Similar Reactions，获取显示的反应的相似反应（该选项仅适用于单步反应）。 

如果一个物质可以商业获得，在物质下方就会出现一个烧瓶图标 ，并同时显示

供应商数量。点击图标，就可以获取到供应商信息。 

可以查看物质信息或检索反应中的任何物质。要实现该操作，请将鼠标放置在物质

上。 

然后点击 显示物质选项，或点击 在无需离开当前页面的情况下预览物质信

息。 
  

 

点击链接可以展开或隐藏概览信息。 

文献标题是超链接的。可以点击标题进入 Reference Detail 页面。 

使用 Quick View 选项，无需离开当前页面就能浏览文献信息。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/quick_view_of_reference_information.htm
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可能会看到 PatentPak （获取专利及其同族的全文 PDF 文件）或 Other Sources

（链接到 SciFinder 外的全文选项）选项（专利 PDF 功能需要订购 PatentPak 后才能

使用）。 
  

 
  

点击链接展开或隐藏 Experimental Procedure。 

如果可以获得实验详情，则信息会被列在 MethodsNow 下方（需要订购

MethodsNow）。 
  

 
  

当前结果集中一共有 40 条反应，而且当前没有任何反应被选中。 

可以勾选反应中的选择框或点击下拉箭头并选择 Select All 选择所有的反应。 

下拉菜单中的其他选项为 Deselect All, Keep Selected 或 Remove Selected。 

Group by 功能帮助您根据 Document（一篇文献只显示一条代表反应）或

Transformation（通过转化类型分类反应）对反应进行分类。 

Sort by 功能有助于根据相关性、收录号、实验操作过程、反应步数、产率或公开年

份对反应进行排序。 
  

 

点击 Display Options，可以改变每页展示的结果数或改变显示的反应信息。在出现

的对话框中进行选择，然后点击 OK。 

要查看其它页码，则可以点击箭头，转至第一页、前一页、下一页或最后一页。或

可以输入一个页码直接跳转到指定页。 
  

 
  

通过 Analyze 标签，根据选中的标准如试剂筛选反应（如：要显示将 HCl 作为试剂

的 11 条反应，则请点击 HCI 子集条）。 

在分析标签中，将显示 10 个结果数量最大的子集。要查看所有的子集，则请点击

Show More。 

要改变分析选项，则请点击 Analyze by 下拉箭头。分析选项有： 

▪ Author Name 作者名 

▪ Catalyst 催化剂 

▪ Company – Organization 公司-机构 

▪ Document Type 文献类型 

▪ Experimental Procedure 实验操作过程 

▪ Journal Name 期刊名 

▪ Language 语言 

▪ Number of Steps 反应步数 

▪ Product Yield 产率 

▪ Publication Year 公开年份 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/sort_reactions.htm
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▪ Reagent 试剂 

▪ Solvent 溶剂 
  

 
  

通过 Refine 标签，可以为之前的查询增加新的检索条件。 

选择 Refine by 选项，然后在出现的检索区输入限制条件。 

点击 Refine，产生新的结果集。 
  

 

通过 Get References 获取选中反应的文献。 

选择 Tools > Combine Answer Sets，将当前结果集和一个已保存的结果集进行合

并。 

Send to SciPlanner 将选中的反应发送至 SciPlanner library 
  

 
  

“检索足迹”记录了结果集的变化。通过点击一条足迹记录，就可以返回到先前的

结果集。 
  

 
  

点击 Save, Print 或 Export  保存、打印或导出选中的反应。 
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反应详情页面图示 

在 Reaction Detail 页面展示某条指定反应的详细信息。 

 

  

 

如果一个物质可商业获得，则在物质下方会出现一个烧瓶图标 ，供应商数量也

会同时显示。点击烧瓶，就能获取到供应商的信息。 

也可以查看物质信息或检索反应中的物质。将鼠标放置在物质上高亮显示物质。 

然后点击 显示物质选项，或点击 ，无需离开当前页面就能预览物质信息。 
  

 
  

如果有实验阶段、注释、转化类型和产率信息，也将被展示。 
  

 
  

点击链接，可以展开或隐藏 Experimental Procedure。 

如果一条反应有详细信息，则详细信息将被列在 MethodsNow 下方（需要订购

MethodsNow）。 
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此处显示的是书目信息。 

点击文献标题进入 Reference Detail 爷面。 

或者点击 ，在无需离开当前界面的情况下就可快速查看文献。 

 

点击 Get Reference Detail 进入 Reference Detail 页面。 

点击 View with PatentPak，然后选择专利，即可打开专利或专利族的 PDF 全文。

（需要购买 PatentPak才能使用。） 

点击 Get Similar Reactions 检索与当前反应相似的反应。 

点击 Link to Other Sources 获取 SciFinder 以外的全文。 

点击 Send to SciPlanner 将反应推送至 SciPlanner  library。 
  

 
  

保存或分享当前反应，可以： 

▪ 点击 Link，拷贝可以复制到书签、文件或邮件的反应 URL。 

▪ 点击 Save 将反应保存在 SciFinder 的保存结果集位置中。 

▪ 点击 Print 将反应数据打印为 PDF 文件。 

▪ 点击 Export 将反应数据导出为外部文件。 
  

 
  

 使用导航链接： 

▪ 回到反应页面的结果集。 

▪ 进入上一条或下一条反应的反应详情。 
  

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/references/map_of_the_reference_detail_screen.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/overview_organizing_information_in_sciplanner.htm
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查看反应结果 

当检索完成后，结果就会显示在反应页面。可获取到控制反应显示的选项。 

 
  

• 点击 Display Options 改变每页显示的结果数或显示的反应信息。在出现的对话框中进行

选择，然后点击 OK。 

 

选择 Reaction Scheme 则只显示反应式（概述和实验操作过程则被隐藏）。 

选择 Reaction Scheme and Overview 则显示反应式和概述信息（实验操作过程将被隐

藏）。 
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• 要查看另一页，点击箭头 ，转至第一页，前一页，后一页或

最后一页。或者，输入一个页码，直接跳转到指定页。 

• 点击文献标题旁的 ，无需离开当前页面就可以预览文献信息。信息会显示在弹

出的 Quick View 窗口中。 

将鼠标放置在一个物质上高亮显示物质，然后点击出现的快速浏览图标 ，就可以在不

离开当前页面就能预览物质信息。信息出现在一个弹出的 Quick View 窗口中。 

 

• 点击文献标题旁的 打开专利或专利族成员的 PDF 全文。（需要 PatentPak模

块。） 

• 点击文献标题旁的 （没有在上面的图片中显示），链接到 SciFinder 以外的

全文。获取到的全文资源可能来自您所在机构图书馆、网络免费在线资源或需要花钱购买

的资源。 

• 点击 Experimental Procedure 展示实验操作过程。 

• 点击 View with MethodsNow，查看反应详情。（需要购买 MethodsNow 模块。） 
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反应分类 

可通过 Transformation（通过转化类型分类反应）或 Document（每篇文件只显示一条代表性

反应）来分类反应，评估反应结果集。 

操作步骤 

通过文献分类反应 

1. 从 Group by 菜单中选择 Document。报道反应的文献标题会被展示,如下所示:  

 

2. 点击反应数量的超链接（上面例子中显示为 2 条反应），获取文献中的所有相关反应。 

  

通过转化类型分类反应 

1. 在 Group by 菜单中选择 Transformation。单步反应即被按照转化类型进行分类。没有

被分类的单步反应和多步反应则列在结果集的末尾。 
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2. 点击反应数量的超链接（如：上面显示的 17 条反应是胺和磷化氢的烷基化/硅烷化反应）

获取某个转化类型的反应。 

反应排序 

可以根据选中的标准，对结果集中的反应进行排序。 

操作步骤 

1. 点击 Sort by 下拉箭头，然后选择排序标准。 

 

  

Relevance 

 
根据与查询反应的相关度排列反应 

Accession Number  
根据反应进入数据库的收录号排列反应。数字大的号代表新的

记录，数字小的号代表较早的记录。 
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Experimental 
Procedure 

 

根据实验操作过程的可获得性排列反应。默认情况下，优先显

示有实验操作过程的反应。 

Number of Steps 

 
根据反应步数排列反应。 

Product Yield 

 
根据产率排列反应。默认情况下，最后显示无产率的反应。  

Publication Year 

 
根据公开年份的时间顺序排列反应。 

Similarity 

 
根据与查询反应的相似度排列反应（该选项仅在相似反应检索

结果集中可用）。 

2. 点击箭头改变排列顺序。箭头向上表示按照升序排列，箭头向下表示按照降序排列。 

 

查看实验操作过程 

实验操作过程是从原始文件（期刊文章、专利）中获得的。可以根据实验操作过程可获得性排列

或分析反应结果集，然后查看操作过程。 

操作步骤 

查看实验操作过程 

1. 点击 Experimental Procedure 链接展开数据（默认情况下，实验操作过程信息被隐

藏）。 
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根据实验操作过程排序 

1. 从 Sort by 菜单中选择 Experimental Procedure。有实验操作过程的反应将被显示在最

前面。 

 

  

分析实验操作过程可获得性 

1. 在分析标签中，从 Analyze by 菜单中选择 Experimental Procedure。 

2. 点击 Experimental Procedures Available 子集，仅显示有实验操作过程的反应。 
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3. 可以： 

▪ 点击 Keep Analysis 创建一个仅包含有实验操作过程的反应结果集。 

▪ 点击 Clear Analysis 返回到完整结果集展示页面。 

  

打印实验操作过程 

1. 选择感兴趣的反应，然后点击 Print。 

 

如果没有选择任何反应，SciFinder 会认为您希望打印结果集中所有的反应。 

注：可以通过选择下拉菜单中的选项来选择或取消选择所有的反应。 

 

2. 在打印对话框中，确认勾选 Experimental Procedure (if available)。 
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也可以选择导出反应，在导出反应时，在导出对话框中确认勾选 Experimental 

Procedure。 

3. 点击 Print。 

 

查看反应详情 

通过 MethodsNow 获取反应详情（MethodsNow 是一个单独授权的模块）。并非所有反应都有相

应的反应详情。 

操作步骤 

1. 在反应或反应详情页面，点击 View with MethodsNow。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/what_is_methodsnow.htm
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反应详情将出现在新窗口中。 
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2. 可点击反应步数查看多步反应或系列反应的具体步数详情。 
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3. 点击 Print/Export，打印或导出详情。 

 

选择是仅打印当前详情还是反应中的所有详情，然后点击 Print/Export。 
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保留或取消选中的反应 

可以手动选择反应来修改当前结果集，然后选择保留或取消选中的反应。 

操作步骤 

1. 在反应页面，勾选反应的选项框。 

2. 从选择项中选择 Keep Selected 或 Remove Selected。 
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分析当前结果集 

当检索完成后，可以根据选择的标准（如催化剂或溶剂等）筛选结果集生成新的子集。然后可以

选择展示感兴趣的子集、创建一个新的结果集或清除分析返回到完整结果集。 

注：当结果集中数量超过 20000 时，就不能进行完整的分析，将只能看到样例分析。 

操作步骤 

从反应页面中： 

 

 

分析选项： 

▪ Author Name – 列出反应文献中的作者 

▪ Catalyst  – 列出反应中使用的催化剂 

▪ Company - Organization  –列出文献的公司或机构名 

▪ Document Type – 列出原始文献类型 

▪ Experimental Procedure  – 列出实验操作过程是否可获得 

▪ Journal Name – 列出文献发表的期刊名 

▪ Language – 列出文献的原始撰写语言 

▪ MethodsNow – 列出是否可获得 MethodsNow 详情。 

▪ Number of Steps  – 列出反应步数 

1. 选择Analyze by 

选项（分析选项描

述见下文） 

 
2. 点击某一类别，

查看相应子集内反

应 

 

或 

 

点击Show More查

看各更多子集 
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▪ Product Yield  –以百分数列出产率 

▪ Publication Year – 列出文献公开年份 

▪ Reagent – 列出反应中使用的试剂 

▪ Solvent – 列出反应中使用的溶剂 

  

如果选择 Show More： 

 

 

  

查看子集后，可以： 

选择 Natural Order，子集将按照字

母顺序排序。选择 Frequency ，子

集将按照相关反应数量排序。 

点击 Export，将已选子集用 EXCEL 

或 PDF 文件导出。 

点击勾选您想浏览的

子集。 
点击查看选好的子集。 
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注：黄色的子集条代表当前展示的反应（如，此处展示的是包含催化剂 Pd、KI 以及 LiBr 的反应

子集）。 

  

1. 点击 Clear Analysis，将清空分析并返回至分析前的结果集。 

2. 点击Keep Analysis 将分析结果生成新的结果集。 
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添加检索标准缩小结果集 

Refine 为当前结果集提供了更多检索限定条件。 

操作步骤 

 

  

筛选选项 
  

检索标准 
  

Reaction 
Structure  

点击打开结构编辑器。（如果无法使用 Java 编辑器，则请点击切换到非

Java 编辑器。） 

修改查询反应式，然后点击 OK，在 Refine 标签下导入新的查询反应

式。 
  

Product 
Yield  

输入产率范围的最高值和最低值。如果希望结果中包含未报道产率的反

应，请勾选该选项。 
  

Number of 
Steps  

输入一个数字或一个数字范围。可以使用连接符指定范围，如-3 代表 3

或小于 3 的步数。 
  

Reaction 
Classification  

勾选感兴趣的反应分类： 

▪ Biotransformation: 利用微生物细胞或细胞产物（如，脂肪酶）影

响类似于生物体系中看到的分子变化的反应，比如酶还原。 
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▪ Catalyzed：需要催化剂的反应 

▪ Chemoselective：通常在其他不参加反应的官能团存在的情况下，

倾向于在某个特定的官能团发生反应的反应 

▪ Combinatorial：组合化学合成路线中的反应。 

▪ Electrochemical：发生在电化学电池中，并在电池中产生电流通道

的化学反应 

▪ Gas-phase: 所有参与反应的物质都是气相的反应。 

▪ Non-catalyzed: 不需要催化剂的反应。 

▪ Photochemical：需要使用光的反应。 

▪ Radiochemical：同位素标记物的反应。 

▪ Regioselective：其中一个可能的异构体为主要产物的反应。 

▪ Stereoselective: 倾向于生成其中一个可能的立体异构体产物的反应 

Excluding 
Reaction 
Classification 
  

勾选上您希望排除的反应类型。（请参考上面的定义） 
   

Non-
participating 
functional 
groups  

指定在反应中必须出现不参与反应的官能团。从查看菜单中，选择显示

All、Classes、 Rings 或 Non-rings. 勾选某个或某类官能团。点击选

项指明是所有被选中的官能团还是选中的任意官能团必须出现在反应中。 
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返回到先前的一个结果集 

当执行了一个检索或筛选操作并创建了一个新的结果集后，一个新的记录就会被添加到反应页面

顶端的“检索足迹”中。点击足迹记录获取先前结果集中的反应。 

 

 

操作步骤 

1. 将鼠标放置在足迹记录上查看一个结果集。信息会出现在下拉窗口中。 

 

2. 点击检索足迹记录，获取先前结果集中的反应。 
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合并反应结果集 

通过布尔运算合并、交集或排除合并反应结果集，然后创建一个新的结果集。 

操作步骤 

将当前结果集和已保存的结果集进行合并 

1. 从 Tools 菜单选择 Combine Answer Sets。 

 

2. 在保存的结果集列表中，勾选一个或多个保存的结果集。 

注：如果选择保存的结果集超过 1 个，则在第 3 步时，只能选择 Combine 或 Intersect。 

3. 点击希望使用的合并选项。 

 

4. 点击 Combine Answer Sets。 
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将已保存的结果集进行合并 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets。 

2. 点击 Reactions 标签显示已保存的结果集。 

3. 勾选两个或多个希望合并的结果集，然后点击 Combine Answer Sets。 

 

注：如果选择的结果集超过 2 个，则第 4 步中的合并选项就只能选择 Combine 或

Intersect。 

4. 点击希望使用的合并选项。 

 

5. 点击 Combine Answer Sets。 
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获取与反应相关的数据 

按照以下操作获取与反应相关的数据。 

 

获取文献 

获取整个结果集或选中的反应的文献。 

 

获取一篇反应文献的全文 

使用 PatentPak获取专利 PDF 全文、或从特定站点的图书馆或网络

资源获取全文。 

 

获取物质信息 

在查看一条反应时，可以获取到以结构显示的反应物和产物的物质

信息，和以文本显示的试剂和溶剂的物质信息。反应参与物也可以

被用作其他检索的基础（如，查找这些物质的合成反应）。 

 

获取反应参与物的商业来源信息 

获取反应中某个物质的化学品供应商。 

获取文献 

可以获取到选中的反应或整个反应结果集的文献。 

操作步骤 

勾选感兴趣的反应，然后点击 Get References。 

 

如果没有选中任何反应，SciFinder 将会认为您需要获取结果集中所有反应的文献。 

注: 可以从下拉选项中，选择或取消选择所有的反应。 
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用相似的方法，也可以在 Reaction Detail 页面点击 Get Reference Detail 获取单条反应的文

献。 

 

获取一篇反应文献的全文 

根据文献可用的选项，可以使用： 

• PatentPak 查看一篇专利或专利族成员的 PDF 全文（需要订购 PatentPak）。 

• Other Sources 链接到 SciFinder 外的全文资源。可以从您所在机构图书馆、网络免费资

源或付费订购资源中获取全文。 
  

操作步骤 

打开一篇专利或专利族成员的 PDF 全文： 

在反应页面的 Overview 区域，点击文献标题旁的 PatentPak。然后从下拉列表中点击文

献。PDF 文件中使用的是原始专利语言。 
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也可以在文献的 Quick View 窗口中点击 PatentPak，或在 Reaction Detail 页面点击 View 

with PatentPak。 

  

链接到其他全文资源 

在反应页面的 Overview 区域，点击文献标题旁的 Other Sources。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/map_of_the_reaction_detail_screen.htm
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也可以在文献的 Quick View 页面点击 Other Sources，或在 Reaction Detail 页面点击 Link 

to Other Sources。 

 

获取物质信息 
在查看一条反应时，可以获取到以结构显示的反应物和产物的物质信息，和以文本显示的试剂和

溶剂的物质信息。反应参与物也可以被用作其他检索的基础（如，查找这些物质的合成反应）。 

操作步骤 

1. 将鼠标放置在反应中的某个结构或 Overview 区域的试剂或溶剂上。目标物质被高亮显

示，同时出现 2 个图标。例： 
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2. 想不离开当前页面就能预览物质信息，请点击 Quick View 图标  

3. 要查看物质详情，则请点击 显示物质选项，然后选择 View Substance Detail。 

 

4. 要使用物质作为其他检索的基础，则请点击 显示物质选项（如上所示），然后选择： 
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Explore by 
Structure  

从二级菜单中选择检索类型： 

Chemical Structure – 将结构上传到物质检索页面的化学结构

区域。然后选择检索类型：Exact Structure、Substructure 或 

Similarity。 

Markush Patents by Structure – 将结构上传到物质检索页面

中的 Markush 区域。然后选择检索类型：Allow variability 

only as specified 或 Substructure。 

Reactions – 将结构上传到反应检索页面的反应结构区域。然后

选择检索类型：Allow variability only as specified 或 

Substructure。反应角色被设定为任意。 

  

Synthesize this  获取此物质作为产物的反应。 
  

Get Reactions 
where Substance 
is a  

获取此物质作为某个设定的角色参与的反应。 

在二级菜单中选择反应角色： 

Product （产物）, Reactant（反应物）, Reagent（试剂）, 

Reactant/Reagent (反应物/反应试剂), Catalyst (催化剂), 

Solvent (溶剂), Any Role (任意角色) 
  

Get Commercial 
Sources  

获取物质的商业来源信息（如果该选项显示为暗色，则表明不

能获取到该物质的商业来源信息）。 
  

Get Regulatory 
Information  

获取物质的管控信息（如果该选项为暗色，则表明不能获取到

该物质的管控信息）。 
  

Get References  获取报道该物质的文献。 
  

5. 要导出物质，则请点击 显示物质选项，然后选择： 

Export as image 

 
  

Substance image is saved as a GIF file. 

将物质图片保存为 GIF 文件。 

Export as molfile Substance is saved as a MOL file. 

将物质保存为 MOL 文件。 

6. 点击 显示物质选项，然后选择 Send to SciPlanner 将物质发送到 SciPlanner. 
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获取反应参与物的商业来源 

可以获取到反应中化学品的商业来源。 

操作步骤 

如果反应中某个物质下方有一个烧瓶图标，就表明可以获取到该物质的商业来源。点击烧

瓶可以获取到化学品供应商的信息。 

 

  

或者： 

1. 将鼠标放置在反应中的某个结构、或 Overview 区域的试剂或溶剂上。目标物质将被高亮

显示，并同时出现 2 个图标。 
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2. 点击 显示物质选项，然后选择 Get Commercial Sources。 

 

 

保存和分享反应的选项 

在获取到与工作有关的反应后，可以保存这些反应以备将来使用，或与其他 SciFinder 用户分

享。 

 

保存当前结果集 

结果集将被保存在 SciFinder 服务器上。在以后 SciFinder 检索中

可以访问已保存的结果集。 

 

分享反应结果 

可以将单条反应或一个已保存结果集的链接与他人分享。收到链

接的用户必须登录 SciFinder 后才可以查看反应。 
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导出反应结果 

反应结果可以被导出为 PDF、文字处理软件可读的 RTF 文件、

或 SciFinder 可读的 AKX 文件。 

 

导入反应结果 

可以导入被存为 AKX 格式文件的反应。被导入的反应即成为当

前结果集并被展示在反应页面。 

 

打印反应结果 

将反应结果打印为 PDF 文件。 

 

将反应发送到 SciPlanner 

SciPlanner 有助于在可视化的工作区组织反应和其他 SciFinder

检索结果，组织后的信息可以被保存和分享。 

 

打开一个已保存的结果集 

保存的结果集中的反应就变为当前结果集并被展示在反应页面。 

 

编辑已保存的结果集信息 

可以改变一个已保存结果集的名称或描述。 

 

删除已保存的结果集 

可以从 SciFinder 服务器上删除一个已保存的结果集。删除的结

果集将无法再访问。 
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保存当前结果集 

结果集将被保存在 SciFinder 服务器上。选择 Saved Searches > Saved Answer Sets 访问已保

存的结果集。 

操作步骤 

1. 在反应页面，勾选想要保存的反应，然后点击 Save。 

 

如果没有选中任何反应，SciFinder 则认为您希望保存结果集中的所有反应。 

注：可以通过下拉选项，选择或取消选择所有的反应。 

 

2. （可选）在出现的对话框中，选择保存 All answers 或 Only selected answers。 
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3. 为结果集输入一个 Title。 

4. （可选）输入一个 Description。 

5. 点击 OK。 

  

用相似的方法，在反应详情页面点击 Save，保存单条反应。 

 

分享反应结果 

可以将单条反应或一个已保存的结果集的链接与他人分享。收到链接的用户必须登录 SciFinder

后才能查看反应。 

操作步骤 

1. 在 Reaction Detail 页面点击 Link。 

 

– 或者– 
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在 Saved Searches > Saved Answer Sets 页面点击结果集旁的 Link 图标。 

 

2. 用 Ctrl-C 或其他复制方法，复制文本框中的 URL 链接。 

 

3. 将 URL 粘贴到 e-mail 或文件中，或作为浏览器标签使用。 

 

导出反应结果 

反应结果可以被导出为 PDF 文件、文字处理软件可读的 RTF 文件、或者为 SciFinder 可读的

AKX 文件。 

操作步骤 

1. 在反应页面勾选想要导出的反应，然后点击 Export。 

 

如果没有选中任何反应，SciFinder 则认为您希望导出结果集中的所有反应。 

注：可以通过下拉选项，选择或取消选择所有的反应。 
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2. 在导出页面中，选择是导出所有的（All）结果、选中的（Selected）结果还是指定范围

（Range）内的结果。 

 

3. 在 For 下方，选择文件类型。 

 

文件类型 使用 

Portable Document 
Format (*.pdf) 

*.pdf 

将反应图和概要或详情数据导出为 PDF 文件。需要 PDF 阅

读器查看和打印 PDF 文件。 

Rich Text Format (*.rtf) 将反应图和概要或详情数据导出为文字处理软件可读的

RTF 文件。 
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*.rtf 

Answer Key eXchange 
(*.akx) 

*.akx 

 

将反应导出为 AKX 格式，可使用 Import 按钮将 AKX 文件

导入到 SciFinder 中，被导入的反应即成为当前结果集。 

4. 输入 Details 的数据。（出现在 Details 下方的选项取决于第 3 步选择的文件类型。） 

5. 点击 Export。 

  

用相似的方法，可以在文献详情页面点击 Export 导出单条反应。 

 

导入反应结果 

可以将 AKX 格式的反应导入进 SciFinder 中。被导入的反应即成为当前结果集并被展示在反应结

果集页面。 

操作步骤 

1. 在检索页面右侧 Saved Answer Sets 的下方，点击 Import。 

 

2. 点击 Browse 查找 AKX 文件。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/reactions/import_reaction_answers.htm
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3. 双击 AKX 文件，或点击文件并选中，然后点击 Open。 

4. 点击 OK。 

打印反应 

将反应打印为一个 PDF 文件。 

操作步骤 

1. 在反应页面，勾选想要打印的反应，然后点击 Print。 

 

如果没有选中任何反应，SciFinder 则认为您希望打印结果集中的所有反应。 

注：可以通过下拉选项，选择或取消选择所有反应。 

 

2. 在 Print to PDF 下方，选择是打印所有的（All）结果、选中的（Selected）结果还是指

定范围（Range）内的结果。 
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3. 选择 Format。 

4. （可选）输入包含在 PDF 中的一个 Title。 

5. （可选）勾选 Include 下方的选项。 

6. 点击 Print。 

  

用相似的方法，点击反应详情页面的 Print 打印单条反应。输入一个 Title，并勾选 Include 下方

的选项。然后点击 Print。 



08.反应检索 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

63 
 

 

 

将反应发送到 SciPlanner 

SciPlanner 有助于在可视化的工作区组织反应和其他 SciFinder 检索结果，组织后的信息可以被

保存和分享。按照以下操作步骤，将选中的反应发送到 SciPlanner。 

操作步骤 

          在反应页面，勾选想要发送到 SciPlanner 的反应，然后点击 Send to SciPlanner。 

 

如果没有选中任何反应，SciFinder 则认为您希望发送结果集中所有的反应。 

注：可以选择下拉选项，选择或取消选择所有的反应。 

 
  

用相似的方法，在反应详情页面点击 Send to SciPlanner 将单条反应发送到 SciPlanner。 
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打开一个已保存的结果集 

一个已保存的结果集被打开后，会被展示在反应页面并成为当前结果集。 

操作步骤 

1. 点击检索页面 Saved Answer Sets 下方结果集名称，打开一个保存的结果集。 

 

– 或者 – 

1. 点击右侧的 View All，或选择 Saved Searches > Saved Answer Sets 打开没有被列出

的结果集。 
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2. 点击 Reaction 标签。 

3. 点击结果集的名称。 

 
 

编辑保存的结果集信息 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets。 

2. 点击想要编辑的结果集类型（文献、物质、反应）。 

3. 点击想要编辑的结果集旁边的 Edit。 

 

4. 根据需要，修改 Title 或 Description。 
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5. 点击 OK。 

删除已保存的结果集 

可以从 SciFinder 服务器上删除一个已保存的结果集。删除的结果集不能再被访问。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Saved Answer Sets。 

2. 点击想要删除的结果集类型（文献、物质、反应）。 

3. 勾选想要删除的结果集。 

4. 在选项中选择 Delete Selected。 
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什么是 MethodsNowTM? 

MethodsNowTM是一个单独许可的模块，涵盖了超过 180 种英文期刊、2000 年至今的化学反应。 

在反应或反应详细信息页面，在 MethodsNow 下列出了有反应详情的反应。 

 

  

• 点击 View more 或 View with MethodsNow 在新窗口中显示方法详情。 
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• 滚动页面查看方法详细信息。 
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• 如果是一个多步反应，则可点击反应步骤号查看每步反应详情。 
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• 要导出方法详情，则请点击 Print/Export。 可以用 PDF 或 XLS 格式导出，并可选择是仅导出当前方法

还是导出反应中的所有方法。 
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查找化合物商业来源选项 
如果一个物质是商业可获得的，则可以通过 SciFinder 获取到其全球供应商的信息。 

 

可获取物质结果集、反应结果集或 SciPlanner 中物质的商业来源信息 

 

当获取到物质商业来源信息后，可以选择相应条件对商业来源信息进行排序 

 

可以手动选择修改产品商业来源信息列表，可以保留或者移除选择的商业来源信息 

 

可以按照不同的标准筛选供应商并展示目标供应商，可以根据展示的信息创建一个

新结果集或返回初始检索结果集。 

 

商业来源信息包括供应商名称、联系方式、地址和物质信息。 

 

可以指定首选或非首选供应商。查看供应商信息时，首选的供应商将被首先展示。

也可以根据供应商的优选状态排序或分析商业来源 

 

供应商信息可以被打印成 PDF 格式文件 

 

供应商信息可以导出成几种文件格式，包括 excel 格式文件 
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获取供应商信息 

可以获取物质结果集、反应结果集或 SciPlanner 中物质的商业来源信息。 

操作步骤 

1. 请将光标放在物质上高亮显示物质，然后点击 显示物质选项。 

2. 点击 Get Commercial Sources 

 

  

 

物质的商业来源信息将被展示在商业来源信息页面中。 

在 SciFinder 不同页面，获取物质商业来源信息方法不同。更多信息，请参阅： 

▪ 在物质结果集中获取商业来源信息 

▪ 在反应结果集中获取商业来源信息 

▪ 在 SciPlanner 中获取商业来源信息 
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商业来源信息页面图示 

一次可以获取一个或多个物质的商业来源信息。结果将被展示在商业来源信息页面上。 

  

 

 

 

要查看某个供应商的详细信息，则请点击供应商名称（如：ALDRICH）。信息将被展示在信息详

情页面（Source Detail screen） 

在下拉菜单中，使用 Set Preference 指定首选供应商（Preferred）、非首选供应商（Non-

Preferred）或不选择（No Preference）。 

点击 Quick View 按钮 ，无需离开当前页面，就可查看物质信息详情  

点击购买详情列（Purchasing Details）中的 Order from Source 链接就可以链接到供应商的订

购网页。  
  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/commercial/map_of_the_commercial_source_detail_screen.htm
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点击表格每列顶端的选项，对供应商的展示顺序进行重排。要按照相反的顺序排列，则请再点一

次列表顶端的选项。 

也可以从 Sort by 下拉菜单中选择排序条件。此时，请点击蓝色箭头指定按升序或降序排列。 
  

 

使用 Analyze 工具条按照选择条件创建供应商子结果集。 

点击子结果集工具条查看子集信息。 

在分析条中，将显示数量最多的前 10个子集。要选择所有的子集，则请点击 Show More。在出

现的对话框中，可以选择展示一个或多个子集。 
  

 
  

点击链接打印或导出供应商信息。 

 

点击 Display Options 改变每一页展示的结果数量 

要查看另外一页，则可点击箭头跳转到第一页、前一页、下一页或者最后一页。也可以直接输入

页码直接跳转到指定页。 
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商业来源信息详情页面图示 

商业来源信息详情页面展示了某一特定商业来源记录的详细信息。 

  

 

你可以将某一商业来源列为 Preferred, Non-Preferred, 或者 No Preference。在下拉菜单进行选

择。 

商业来源信息可以按照首选偏好进行排序和分析。 
  

 
  

商业来源信息包含的所有数据在此展示。 

点击 Order from Source 链接直达你要购买的物质所在网站。 
  

对应图中的字母，查看 

商业来源详情页面各项的对应解释 
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点击按钮 Quick View  ，在本页面下查看更多物质信息。 
 

 
  

商业来源信息联系地址。如果有多个销售商，销售商信息将以列表形式展示。 

 

使用导航链接： 

▪ Return 返回至商业信息来源页面 

▪ 前往商业信息详情页面的前一页 Previous 或者后一页 Next 
  

 

点击： 

▪ Print 存成 PDF 文件 

▪ Export 输出其他格式文件 
  

 

 

重排供应商信息 

在获得物质供应商信息后，可以按照选择的条件对供应商重新排序 

操作步骤 

1．点击 Sort by 下拉工具条，选择排序条件 

 

  

CAS Registry Number 

 
按照 CAS 登记号排序（CAS 登记号是由 CAS 分配给每一个物质的独特

识别号） 

Commercial Source 

 
按照供应商名称字母顺序排列 
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Country 

 
按照供应商来源国家的字母顺序进行排列 

Order from Source 

 
按照供应商信息中是否包含所购物质的直接网页链接进行排列 

Preferred Sources 

 
按照首选、非首选或者无定义首选进行排列 

Purity 

 
按照物质的纯度进行排列 

Quantity 

 
按照数量单位进行排列 

Ships Within 

 
按照预计运输时间排列 

Stock Status 

 
按照是否有库存排列 

  

2．若想改变排列顺序，则请点击蓝色箭头改变从升序变降序，或者从降序变升序。 

或者 

1．点击表格列顶端。如果希望按相反顺序排列，则请再点一次列顶端。 

 

  

 

保留或者移除选择的供应商 

可以手动选择修改供应商列表，可以保留或者移除选择的供应商 

操作步骤 

1．在供应商信息页面，勾选某个供应商前面的方框 

2．选择 Keep Selected 或者 Remove Selected  
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分析供应商信息 

可以按不同的标准筛选供应商，然后展示筛选后的子集，可以根据展示的信息创建一个新的结果集或者清除分析

返回到初始的检索结果集。 

注：如果结果集中超过了 20,000 个供应商，则不能进行完整的分析，在分析条中只能看到一个样例分析。 

操作步骤 

从供应商信息页面进行以下操作：
 

， 
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分析选项： 

▪ Bulk-通过大宗数量的可获得性进行筛选 

▪ CAS Registry Number-按照每个物质的 CAS 登记号筛选 

▪ Commercial Source-按照供应商名称筛选 

▪ Country-按照供应商的国家筛选 

▪ Order from Source-按照是否有购买物质网站链接筛选 

▪ Preferred Sources-按照优选、非优选或者不设置优选对供应商进行筛选 

▪ Purity-按照物质的纯度筛选 

▪ Quantity-按照数量单位筛选 

▪ Screening–按照高通量筛选获得 

▪ Ships Within-按照预计运输时间筛选 

▪ Stock Status-按照是否有库存筛选 

  

如果选择 Show More: 

选择 Analyze by 选项 

（查看下面描述） 

点击一个分析工具条

查看子集中的结果 

              或者 

 

点击 Show More 查

看更多子集 
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查看过子集之后，可以： 

点击 Export 生成一个已选结果集的子集文件，

可以是 Excel 格式或者 PDF 格式 

需要根据字母顺序排列，则选择 Natural Order。需

要根据结果集数量排序，则选择 Frequency。 

点击选择框查看感兴趣的子集 
点击查看选择的结果集 
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注：黄色的子集条为当前展示的结果集。例如，此处展示的供应商主要来自德国和英国，但有些也来自美国或其

他子集。 

查看供应商信息详情 

当获取到物质供应商信息时，供应商信息就被展示在供应商信息页面。 

1．要查看供应商信息详情，则请点击供应商名称 

根据当前的分析结果创建一个新的结果集，则点击 Keep Analysis 

点击 Clear Analysis，清除分析并返回到初始

检索结果集 
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展示在供应商信息详情页面的信息 

 

 

指定首选和非首选供应商 

可以将某供应商指定为首选或非首选供应商。查看供应商信息时，首选设置状态会被展示在供应商信息页面。首

选的供应商将被优先展示，如果仅想查看首选供应商，则可以通过首选供应商分析结果。 
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可以在查看供应商信息页面中标注首选或者非首选，也可以在查看某个供应商信息详情时标注其为首选或非首

选。 

操作步骤 

1．在供应商信息页面中，点击下拉菜单 Set Preference 

 

— 或者 — 

在信息详情页面中，点击下拉菜单 Set Preference 

 

2．查看状态 
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打印供应商信息 

可以将供应商信息打印成 PDF 文件 

操作步骤 

1．在供应商信息页面，勾选想要打印的供应商，然后点击 Print. 

 

如果没有选择任何供应商，则 SciFinder 将打印结果集中的所有供应商。  

注：可以通过选择下拉菜单，选择或不选所有供应商。 

 

2．在打印为 PDF 文件之前，需要确定是打印所有结果、仅打印选择的结果、还是打印指定范围内的结果。 
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3．选择 Format 

4．（可选）为 PDF 文件输入一个名称 

5．（可选）勾选 Include 下方的方框（Summary 或 Detail 的选项有所不同） 

6．点击 Print 

用相似的步骤，可以在信息详情页面点击 Print 打印某一个供应商的信息。 

导出供应商信息 

供应商信息可以导出成几种文件格式，包括 excel 格式文件 

操作步骤 

1．在供应商信息页面，勾选想要导出的供应商，然后点击 Export. 
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2．在导出之前，需要选择是导出所有结果、仅导出选择的结果还是导出指定范围内的结果。 

 

3．选择导出文件格式 

File type Usage 

Portable Document 
Format (*.pdf) 

Exports data in Summary or Detail format to a PDF file. Requires a PDF 

Reader for viewing and printing.以简要或详细格式导出到 PDF 文件（需要使

用 PDF Reader 查看和打印） 

Rich Text Format 
(*.rtf) 

Exports data in Summary or Detail format to an RTF file readable by word 
processing software such as Microsoft® Word® 

以简要或详细根式导出到 word 处理软件（如微软 word）能够读取的 RTF 文

件 

Microsoft Excel 
Worksheet 

Exports the data to a Microsoft® Excel® worksheet.导出到 EXCEL 表格 

Quoted Format 
(*.txt) 

Exports the data in quoted format. You are prompted to select the Quote 
Character to be used to enclose data items and the Delimiter to be used to 
separate data items. 
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以 Quoted 格式导出数据。您会被提示需要选择用于包括数据条目的文本符

号和分隔数据条目的分隔符 

Tagged Format 
(*.txt) 

Exports the data in tagged format. Records are delimited by START 
RECORD and END RECORD statements. Each data field is identified by 
name and appears on a single line. 

以标签格式（tagged format）导出。记录将以 START RECORD 和 END 

RECORD 分隔。每个数据将由名称和出现的一条竖线来识别。 

4．输入数据详情 (这一栏是否出现取决于您在步骤三选择的文件格式) 

5．点击 Export  

用相似的方法，也可以在供应商信息页面点击 Export 导出某一个供应商。 
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总览 

KMP 功能可以让您快速而简单地进行自动提醒设置，通过自动提醒功能，可以及时获取感兴趣领域的最新动

态。 

根据当前检索结果集创建 KMP。点击 Create Keep Me Posted Alert 可以通过 SciFinder 检索，定期获得新结

果。 

 

注：可以基于物质或者文献检索创建 KMP，但是无法通过反应结构检索创建。 

系统将提示您选择提示频率（每周或每月） 和其他参数。 

要申请通过电子邮件通知 KMP 结果，请前往 Preferences 查看 Keep Me Posted Notification 选项。 

电子邮件信息将包括前十个结果的链接。当点击一个链接，并登陆 SciFinder 后，就可以快速查看每条结果的详

情。或者，也可以选择 Saved Searches > Keep Me Posted 查看之前的 KMP 结果。 

也可以在智能手机上使用 SciFinder Mobile 查看 KMP 结果。使用 SciFinder Mobile,无需下载相关 APP（也没有

IP 地址限制）。 

创建一个 KMP 提醒 

KMP 将为以前的检索式提供新的检索结果。 

注：可以为物质和文献创建 KMP,但是不能为反应创建。 

操作步骤 

1． 在 KMP 提醒中按照要求进行检索。 

2． 点击 Create Keep Me Posted Alert 

 

提示︰ 如果该图标是灰的，则意味着此时不能创建 KMP。但可能可以在检索路径中为之前的结果集创建

KMP。要返回到之前的结果集，则请点击检索路径导航条。 

3．在 Create Keep Me Posted Profile 对话框中指定选项 

http://www.cas.org/products/scifinder/sf-mobile
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▪ 可通过 Title 确认 KMP，因此必须填写 Title。 

▪ Description 是对 KMP 的描述，可以选填。 

▪ Duration 指定提醒过期时间。 默认情况下，提醒将在一年内过期。 要更改持续时间，请点击

Change。 可以将提醒设置为在 1，3，6 或 12 个月内到期。 

▪ Frequency 指定了提醒运行的频率。在下拉列表中选择 Week 或 Month。 

▪ 如果未勾选“Exclude previously retrieved results”，则结果中将包含新记录及之前的记录。如果勾

选了该选项，则结果中仅包含新结果。 

注：Search 概要描述了运行提醒时将执行的操作。 不能更改此处描述的检索操作。 要使用不同的操作创

建 KMP，则必须创建一个新的提醒。 

4. 点击 Create. 

5．点击屏幕右上角的 Preferences，设置通过邮件通知 KMP 结果 。在系统设置页面，勾选 Receive e-mail 

notification of Keep Me Posted results。 

 

必须有一个和 SciFinder 账号关联的邮箱。如果需要，请点击 Add or update e-mail address 添加或更新

邮箱地址。(查看 Set e-mail notification of KMP results 获得更多信息)  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/preferences/set_email_notification_of_kmp_results.htm


11.创建定题追踪（KMP）提醒 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

3 
 

 

设置邮件提醒 KMP 结果 

可以设置通过邮件接收 KMP 结果。 

操作步骤 

1. 点击屏幕右上角的 Preferences  

 

在设置页面，勾选 Receive e-mail notification of Keep Me Posted results. 必须有一个和 SciFinder 账

号关联的电子邮箱。 

2.  

 
 

3.  点击 OK 保存和退出。 
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查看 KMP 结果 

KMP 结果是由 KMP 提醒执行的日期来标识的。使用以下步骤查看单个日期的结果，要查看多个日期的结果，则

请通过合并 KMP 结果。 

查看操作过程 

操作步骤 

在检索页面右侧边栏上显示了最新３个 KMP 的最新３个结果。 单击想要查看结果的日期。 

 

或者： 

 

1. 点击 View All，查看所有 KMP 结果。或选择 Saved Searches > Keep Me Posted 查看所有结果 
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2. 点击想要获取结果的日期 
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KMP 页面视图 

通过该页面，可以获取到所有 KMP 提醒及其检索结果。 

 

 

  

 

按日期列出每个 KMP 结果。括号中显示了结果数量。 

点击日期，查看某个结果集。 

点击 Link，可以与其它 SciFinder用户分享 KMP结果。 也可以复制链接内容的网址，并将其粘贴到

电子邮件或文档中与他人分享。 
  

 

可以点击 Combine 或 Delete，合并或删除单个 KMP。也可以点击 Results 旁边的选择框快速选择

或取消选择所有结果。 

使用 Combine，系统将提示选择合并选项。 合并结果将成为当前答案集。 

使用 Delete，所选结果将被删除，但“Keep Me Posted”提醒将继续按计划运行。 
  

 
  

点击展开箭头显示“Search Strategy”。 
  

 
  

此处显示的是 KMP 的标题、描述、状态（启用还是禁用）、创建和到期日期。 

点击 Edit，更改这些和其他选项 
  

 

要删除“Keep Me Posted”提醒，则请选中配置文件的选择框，然后从“选择”下拉菜单中选择

“Delete Selected ”。 当删除 Keep Me Posted 提醒时，结果也会被删除。 

可以使用其他下拉选项快速全选或删除所有 KMP 配置文件。 
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分享 KMP 结果 

可以通过包含链接的电子邮件或文档，与其他 SciFinder 用户分享 KMP 结果。收到链接的用户，需要登录

SciFinder 才能查看结果。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Keep Me Posted. 

 

2. 点击要分享的结果旁边的 Link。 链接内容的 URL 将显示在弹出的文本框中。 

 

3. 复制 URL，然后将其粘贴到电子邮件或文档中。 收到链接的用户需要登录 SciFinder 才能查看结果。 
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合并 KMP 结果 

可以合并 KMP 的多个结果，然后在单一的结果集中查看。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Keep Me Posted. 

 

2. 勾选想要合并的结果集。  

 

3. 点击 Combine。 

4. 点击要使用的合并选项。 
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注：如果在步骤 2 中选择两个以上的结果集，则合并选项将被限制为 Combine 和 Intersect。 

5. 点击“Combine Results”。 显示的是合并后的结果。 
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修改 KMP 

可以修改 KMP 的标题、描述、状态、频率和到期日。但是不能更改检索步骤。要更改检索步骤，则必须创建一

个新的提醒。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Keep Me Posted. 

 

2. 点击要修改的 KMP 配置文件的 Edit。 

 

3. 改变文件选项 
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• 可通过 Title 确认 KMP，因此必须填写 Title。 

• Description 是对 KMP 的描述，可以选填。 

• Status 设置 Disabled 失活提醒, 或 Enabled 激活提醒 

• Duration 指定提醒过期时间。 默认情况下，提醒将在一年内过期。 要更改持续时间，请点击

Change。 可以将提醒设置为在 1，3，6或 12个月内到期。 

• Frequency 指定了提醒运行的频率。在下拉列表中选择 Week 或 Month。 

• 如果未勾选 Exclude previously retrieved results，则结果中将包含新记录及之前的记录。如果勾

选了该选项，则结果中仅包含新结果。 

注：Search 概要描述了运行提醒时将执行的操作。不能更改此处描述的检索操作。要使用不同

的操作创建 KMP，则必须创建一个新的提醒。    

 

4. 点击 Edit 
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暂停或者重启 KMP 提醒 

通过更改提醒状态，停止 Keep Me Posted 提醒。 现有 Keep Me Posted 的结果不会受到影响。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Keep Me Posted. 

 

2. 点击要修改的 Keep Me Posted 配置文件的 Edit 。 

 

3. 将 Status 更改为 Disabled，KMP 将被暂停。更改为 Enabled ，KMP 提醒将被激活。 



11.创建定题追踪（KMP）提醒 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

13 
 

 

4. 点击 Edit. 
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删除 KMP 提醒 

删除 Keep Me Posted 提醒也会删除所有结果。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Keep Me Posted. 

 

2. 勾选要删除的“Keep Me Posted”配置文件旁边的选项框。 

 

3. 从选择下拉菜单中选择 Delete Selected 。 
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Keep Me Posted 文件及其所有结果将被删除。 
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删除 KMP 结果 

使用以下步骤删除一个或多个 KMP 结果。 删除结果不会影响 Keep Me Posted 的提醒。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > Keep Me Posted. 

 

2. 勾选要删除结果的日期。 （或者，选中 Results 的选择框，选择特定配置文件的所有结果。） 

 

3. 点击 Delete. 
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总览 

在 SciPlanner 中，可以可视化组合和组织文献、物质和反应等检索结果。 可以创建并保存最多 1000 个

SciPlanner 项目，可以打印或与其他 SciFinder 用户共享 SciPlanner 项目。 

SciPlanner 项目中的文献、物质和反应直接链接到 SciFinder 数据库内容，因此，可以随时获取到文献、物质或

反应的详细信息。 也可以利用 SciPlanner 中的物质、文献或反应作为新的 SciFinder 检索基础 (如，获取反应参

与物的商业来源或检索相似物质)。 

 

SciPlanner 工作流程 

 

完成检索后，可以将选择的结果发送到 SciPlanner (或发送整个结果集到

SciPlanner)。 发送的结果将被存储在 SciPlanner  library 中，以备创建项目时使

用。 

 

可以随时点击位于 SciFinder 页面右上角的 SciPlanner 链接进入 SciPlanner。 

 

要创建 SciPlanner 项目，则请将 SciPlanner library 中的信息拖进工作区。 

 

可以在工作区内自由移动操作对象。 

 

SciPlanner 工作区的内容可以导出为其他 SciFinder 用户导入的 PKX 文件。 项目

也可以被打印成为 PDF 文件 (或将引文导出到可由引文软件识别的 RIS 文件)。 

 

可以创建并保存最多 1000 个 SciPlanner 项目。 

 



SciFinder 使用手册 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

 2 
 

SciPlanner 页面图 

  

 

该区域为 SciPlanner 工作区，在此，您可以可视化组织某个项目的物质、反应和文献。 

在工作区内：可以自由移动数据对象；也可以利用对象在 SciFinder 中启动其他检索（如，获取

反应参与物的商业来源）。 

从 SciPlanner library 中拖动对象，可将其放置在 SciPlanner 工作区中（请参阅 ）。 
  

 

发送到 SciPlanner 的检索结果被存储在 SciPlanner library 中。文献、物质和反应在

SciPlanner library 中有单独的存储区。 

从 SciPlanner library 中拖动目标，即可将目标移至工作区。 对象将从 library 中删除。 

在从 library 中拖动对象到工作区时，按住 CTRL 键，副本将被移动到工作区，而对象则被保留

在 library 中以备将来使用。 
  

 

以下为 SciPlanner 工作选项： 

Workspace 

▪ New-在空白工作区创建一个新的 SciPlanner 项目 

▪ Open-打开现有项目。 “打开”对话框包含用于删除和重命名项目的选项。 

▪ Save-保存当前工作区内容。 

▪ Duplicate- 创建可以用新名称保存的当前项目的副本。 
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▪ Import-导入已经导出为 PKX 文件的 SciPlanner项目。 

▪ Export-将工作区内容导出为 PDF,PNG,RIS 和 PKX文件。 

▪ Print-将工作区的内容打印为 PDF文件。 

▪ Close-关闭 SciPlanner并返回 SciFinder. 

Edit 

▪ Delete Selected - 从工作区中删除所选对象。(此选项仅在选择工作区中的单个对象时

有效，要选择反应，则请选择反应编号。） 

▪ Clear All - 删除工作区中的所有对象。 

View 

▪ Zoom In  - 每选择一次此选项，工作区对象的尺寸就放大 25％。 

▪ Zoom Out-每选择一次此选项，工作区对象的尺寸就缩小 25％ 

▪ Hide Library-隐藏 Library 增大工作区面积（当隐藏 Library 时，菜单选项将变为 Show 

Library） 

Go To 

▪ Selected References-为工作区中选择的文献或反应创建一个文献结果集。SciPlanner

将关闭，文献将被显示在文献页面上 

▪ Selected Substances-为工作区中选择的物质或选择的反应参与物创建一个物质结果

集。SciPlanner 将关闭，物质将被显示在物质页面上。 

▪ Selected Reactions-为工作区中选择的反应或选择的文献创建一个反应结果集。

SciPlanner 将关闭，反应将被显示在反应页面上。 

▪ Participant Search-启动包含指定反应物和产物的反应检索（首先选择此选项，然后在

出现提示时指定反应物和产物）。 
  

 

  New -在空白工作区创建一个新的 SciPlanner 项目 

  Open -打开现有项目。“打开”对话框中有删除一个项目和重命名一个项目两个选项。 

  Save -保存当前工作区配置。 

  Clear -删除工作区所有对象。 

  Delete -删除工作区选定的对象（只有在工作区选择单个对象才有效） 

 Participant Search -启动检索包含指定反应物和产物的反应（先选择此选项，然后在出

现提示时指定反应物和产物） 
  

 
  

拖动“Zoom Control”上的滑块可增大或减小工作区对象尺寸 
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将结果集发送到 SciPlanner 

完成检索后，可以选择要发送到 SciPlanner 的结果，也可以发送整个结果集到 SciPlanner。 结果将被存储在

SciPlanner library 中，以备创建项目时使用。 

SciPlanner library 中最多可存储 100 个对象（文献、物质和反应）。 

操作步骤 

在结果集页面，选中要发送到 SciPlanner 的结果，然后点击 Send to SciPlanner。 例： 

 

注：可以从“Select”下拉列表中选择 Select All 或 Deselect All 来选择全部结果或取消所有选择 。 
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同样，可以通过点击物质详情页面上的 Send to SciPlanner 将物质发送到 SciPlanner。例， 

 

 

进入 SciPlanner 

可以随时点击菜单栏上的 SciPlanner 进入 SciPlanner。 

 

在向 SciPlanner 发送结果后，可以在黄色信息栏中点击 SciPlanner 链接进入 SciPlanner。 例： 

 

  

要退出 SciPlanner，则请点击 SciPlanner 页面右上角的 。 
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查看 library 中的对象 

发送到 SciPlanner 的文献、物质和反应会被存储在 SciPlanner library 中。 SciPlanner library 最多可存储 100 个

对象（文献、物质和反应）。 

文献、物质和反应分别被单独存储在 SciPlanner library 中。 
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将对象移动到工作区 

要创建 SciPlanner 项目，则请将对象从 library 中拖动到工作区。 工作区最多可包含 200 个对象。 每条文献、

反应或物质（包括参与反应的物质）被认为是一个对象。 

从 library 中拖动对象 

点击滚动 

单击蓝条 

隐藏 library 

点击滚动 

点击标签查看文献、物质和反应 

鼠标滑动到 library 中某一对象，然后点击放大镜看
Quick View 
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在工作区里移动对象 

可以自由地在工作区内移动对象 

操作步骤 

1. 选择要移动的对象： 

▪ 点击选择一个对象。 

▪ CTRL-点击选择多个对象。 

▪ 在对象周围拖动选择矩形框（使用此方法选择一条反应） 

被选择的对象将被红色高亮显示。例: 
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2. 将所选对象拖动到工作区中的新位置。 

 

更改工作区显示 

要更改工作区显示，则可以通过缩放工作区显示来调整对象尺寸，或通过隐藏 library 来扩展工作区。 

调整工作区对象尺寸 

拖动 Zoom Control 上的滑块扩大或缩小工作区对象尺寸，或从 View 菜单中选择 Zoom In 或 Zoom Out。 每

选择一次“缩放”选项，工作区对象尺寸就增加或缩小 25％。 
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隐藏或显示 library  

要隐藏 library，则请点击分开工作区与 library 分隔线上的蓝色条，或从 View 菜单中选择 Hide Library 。 当

library 被隐藏时，菜单选项将更改为“Show Library”。 

 

 

获取工作区对象相关数据 

获取文献数据  

将光标放在工作区中的文献上时，就会出现两个图标。 

▪ 点击 显示菜单，然后点击 View Reference Detail 进入文献信息详情页面。 

 

▪ 点击 ，无须离开 SciPlanner 就可快速查看（Quick View）文献信息。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/quick_view_of_reference_information.htm
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获取物质数据   

将光标放在工作区中的物质上时，就会出现两个图标。 

▪ 点击 显示物质选项 
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在下表中查看物质选项定义。 

  

View Substance 
Detail  

退出 SciPlanner，并在物质详情页面显示该物质详细信息  
  

Explore by Structure  从第二个菜单中选择检索类型： 

Chemical Structure  - 将结构转移到“物质检索”页面上的“化学结构”检

索。 可以在此处将检索类型设置为精确结构检索、亚结构检索或相似结构检

索。 

Markush Patents by Structure  - 将结构转移到物质检索页面上的 Markush

检索。 可以在此处将检索类型设置为仅允许指定位置可变（Allow variability 

only as specified）或亚结构检索（Substructure）。 

Reactions - 将结构转移到“反应检索”页面上的“反应结构”检索。 可以

在此处将检索类型设置为仅允许指定位置可变（Allow variability only as 

specified）或亚结构（Substructure）。可将反应角色（reaction role）设置

为任意。 
  

Synthesize this  获取该物质为产物的反应。 
  

Get Reactions where 
Substance is a  

获取该物质作为指定反应角色的反应。 

从第二个菜单中选择反应角色： 

Product, Reactant, Reagent, Reactant/Reagent, Catalyst, Solvent, Any 
Role 
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Get Commercial 
Sources  

获取该物质的商业来源。 （如果此选项为暗灰色，则表示不能获取到该物质

的商业来源信息。） 
  

Get Regulatory 
Information  

获取该物质的管控信息。 （如果此选项为暗灰色，则表示不能获取到该物质

的管控信息） 
  

Get References  获取报道该物质的文献 
  

Export as image  将物质保存为 GIF 文件 
  

Export as molfile  将物质保存为 mol 文件 
  

▪ 点击 ，无须离开 SciPlanner 就可快速查看(Quick View) 物质信息。 

 
  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/quick_view_of_substance_information.htm
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获取反应参与物的数据 

将光标放在工作区中的反应参与物上时，就会出现两个图标。 

单击 显示物质选项。 

 

▪  点击 ,无须离开 SciPlanner 就可快速浏览(Quick View)物质信息。 

 

获取反应数据 

将光标放在工作区中的反应编号上时，反应编号旁边就会出现一个图标。 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/quick_view_of_substance_information.htm
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1. 点击 显示反应简要信息。 

 

2. 点击 GoTo 箭头显示选项： 

 

▪ 选择 Reference 退出 SciPlanner,并在文献详情页面查看文献信息。 

▪ 选择 Reaction 退出 SciPlanner, 并在反应详情信息页面上查看反应信息。 

注：点击反应简要信息中的图标 ，可将反应从工作区中删除。 
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 系统将提示确认删除。 勾选 Delete substances that will no longer be part of a reaction 选项框，删除反应

和所有涉及的物质。 取消选中该框将只删除反应信息，但会将这些物质作为单独对象保留在工作区中。 然后单

击 OK。 

 

获取指定反应参与物的反应（Participant Search） 

参与物检索获得的反应包括了指定的反应物和产物。 反应物和产物不必为工作区中同条反应的反应物和产物。 

1. 点击 Participant Search 图标 ，或从 GoTo 菜单中选择 Participant Search 。 

 

2. 系统将提示选择反应物，在工作区点击反应物结构。 

 

3. 系统将提示选择产物，在工作区选择产物结构。产物和反应物间将会出现一个箭头。 
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4. 在出现的确认框中，点击“OK”。 

 

SciPlanner 关闭，在反应显示页面将显示包含指定反应物和产物的反应。 

 
 

 

合并工作区的反应 

如果工作区中的多条反应中有相同的物质，则可以将它们合并成一条反应。 

在下面的示例中，工作区有两条不同的反应。两条反应中的相同物质已被高亮显示。 
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拖动某条反应中的物质与另一条反应中的相同物质重合，就能将两篇不同文献中的反应合并为一条反应。 
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删除工作区的对象 

一次可以删除一个对象，也可以同时删除工作区中的所有对象 

  

删除一个对象  

 

1. 点击要删除的对象。要删除一条反应，则请选择反应编号。 

2. 按 Delete 键，或从 Edit 菜单中选择 Delete Selected 。 

注：在删除反应时，会出现一个对话框。 

 

勾选 Delete substances that will no longer be part of a reaction 选项框，将删除反应和所有涉及的物

质。 取消选中该框则只删除反应信息，而将物质作为单独的对象保留在工作区中。 然后点击 OK。 

  

删除所有对象 

 

1. 点击清除图标 ，或从 Edit 菜单中选择 Clear All 。 
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2. 当提示确认时，点击 OK。 

 

 

从 library 中删除对象 

当一个对象从 library中删除后，其将再也不能被添加到 SciPlanner 项目中。删除操作将无法撤销。 

注：SciPlanner library 中最多可包含 100 个对象（文献、物质和反应）。 

删除一个选中的对象 

1. 点击要选择的对象（一次只能选择一个 library 项目）。 

 

2. 按 Delete 键。 

3. 当提示确认时，点击 OK。 
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删除 library 标签中所有对象    

1. 点击标签顶部的 Clear 选项（如：Clear Reactions）。 

 

 

2. 当提示确认时，点击 OK。 
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分享项目 

SciPlanner 工作区的内容可以导出为可由其他 SciFinder 用户导入的 PKX 文件。也可以将项目打印为 PDF 文件

（print a project to a PDF file），或用 export the citations 将项目导出为引文工具能够识别的文件类型。 

导出 PKX 文件   

1. 从 Workspace 菜单中选择 Export。 

 

2. 点击圆点保存为 SciPlanner eXchange（* .pkx）。 

 

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/print_a_project.htm
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/sciplanner/export_citations.htm
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3. 输入一个 File Name，或者用默认文件名保存。 

4. 点击 Export. 

  

导入一个 PKX 文件 

1. 从 Workspace 菜单中选择 Import 。 

 

2. 输入文件名，或使用 Browse 按钮找到文件。 

 

3. 点击 OK 

打印项目 

可以将工作区的内容打印为 PDF 文件（包括文献、物质和反应的详细信息）。 

操作步骤 

1. 从 Workspace 菜单中选择 Print。 
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2. 输入 Title 

 

默认情况下，工作区内容会被打印为 SciPlanner 图像（包括反应、物质和文献详情。可以不勾选任何不想

要的信息的选项框）。 

3. 点击 Print 

注：也可以用导出方式将工作区内容导出为 PDF 文件。 要导出工作区内容，则请从 Workspace 菜单中选择

Export 。 

导出引文 

可将工作区文献引文导出为引文管理软件（ChemWorx™，EndNote®和 ReferenceManager®）识别的 RIS 文

件。 

操作步骤 
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1. 从 Workspace 菜单中选择 Export。 

 

2. 点击 Citations（* .ris）选项。 

 

3. 输入一个 File Name，或者用默认文件名保存。 

4. 点击 Export 
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保存一个项目 

要保存工作区中的一系列对象，请： 

• 点击 Save 图标 。 

• 从 Workspace 菜单中选择 Save。 

 

打开一个项目 

 

可以创建并保存最多 1000 个 SciPlanner 项目。 按照以下步骤打开一个保存的项目。 

操作步骤 

1. 从 Workspace 菜单中选择 Open，或直接点击 Open 图标 。 

2. 点击想要打开项目的文件名，然后点击 Open。 
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创建一个新项目 

可以创建并保存最多 1000 个 SciPlanner 项目。 

1. 从“Workspace”菜单中选择 New，或点击 New 图标 。 

2. 输入项目的 Title，或用系统提供的默认文件名。 

 

3. 点击 OK 

          

 

创建当前项目的副本 

1. 从 Workspace 菜单中选择 Duplicate。 

2. 输入副本的 Title，或用系统提供的默认文件名。 

3. 点击 OK 
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重命名一个项目 

当创建一个新项目时，SciPlanner 会提供一个默认名称。 您可以随时更改项目名称。 

操作步骤 

1. 从 Workspace 菜单中选择 Open ，或点击 Open 图标 。 

2. 点击要重命名的项目的名称，然后点击 Rename。 

 

3. 输入一个新 Title 

 

4. 点击 OK. 
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删除一个项目 

可以创建并保存最多 1000 个 SciPlanner 项目。 根据以下步骤删除不再需要的项目： 

操作步骤 

1. 从 Workspace 中选择 Open，或点击 Open 图标 。 

2. 点击要删除的项目的名称，然后点击 Delete。 

 

3. 当提示确认时，点击 OK。 
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总览  

SciFinder 中的检索过程将被记录在检索历史中。 可以查看、打印或导出当前会话的检索历史记录，也可以导出

之前的某个历史记录。 

导出历史示例 
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历史页面图 

 

 

  

 
  

在 SciFinder 中执行的操作，被记录在检索历史中。 
 

 

此处列出了前十次的检索历史。 

要查看之前的某个检索历史，请点击 session，历史记录将以富文本格式（.rtf）显示。 
  

 
  

点击 Print 将当前历史记录打印为 PDF 文件。 

点击 Export 将当前历史记录导出为富文本格式（.rtf）文件。 
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查看，打印或导出当前检索的历史记录 

在 SciFinder 中查看、打印或导出当前检索的历史记录。 要查看以前检索的历史记录，则必须导出历史记录，然

后打开导出的文件查看。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > History. 

 

当前检索的历史记录显示在历史记录页面上。 

 

2. 要将检索历史打印为 PDF 文件，则请点击 Print. 

3. 要将检索历史导出为富文本（RTF）格式文件，则请点击 Export.  
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导出以前检索的历史记录 

最近十个 SciFinder 检索的历史记录显示在历史记录页面的右侧边栏中。 要查看上一次检索的历史记录，请导出

历史记录，然后使用 Microsoft Word 等应用程序打开 RTF 格式（RTF）文件。 

操作步骤 

1. 选择 Saved Searches > History. 

2. 从右边栏点击想要导出的历史。 

 

3. 选择是否打开或者保存文件 

 



 

 

 

SciFinder® 使用手册 

第十四卷 SciFinder 系统设置 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

美国化学文摘社 

CAS, a division of American Chemical Society 

  



SciFinder 使用手册 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

1 
 

 

14. SciFinder 系统设置 

总览..................................................................................................................................................................................... 1 

偏好屏幕图示 ..................................................................................................................................................................... 2 

在 CAS profile 中修改邮件、密码和安全问题 ................................................................................................................. 4 

设置定题追踪提醒的电子邮箱 ......................................................................................................................................... 4 

查看供应商信息偏好设定 ................................................................................................................................................. 6 

自动去除重复的 MEDLINE 结果集 .................................................................................................................................... 7 

选择默认的起始页 ............................................................................................................................................................. 9 

编辑绘图偏好项（非 Java 编辑器） .............................................................................................................................. 10 

编辑绘图偏好项 （Java 编辑器） .................................................................................................................................. 11 



14. SciFinder 系统设置 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

1 
 

总览 

SciFinder 系统设置： 

▪ 修改 SciFinder 密码或者账户信息 

▪ 设置定题追踪（KMP）结果邮件提醒 

▪ 管理首选化学品供应商 

▪ 自动去除重复的 MEDLINE 结果 

▪ 选择默认的检索页面 

点击屏幕右上角的 Preferences，访问 SciFinder 偏好设置页面 

 

另一组管理结构编辑器偏好设置。 （有关详细信息，请参阅 Customize the Structure Editor 。） 

  

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R42/drawing_non_java_editor/nj_customize_the_structure_editor.htm
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偏好屏幕图示 

 

  

 

进入 CAS Profile 页面，点击 Change password or account information 更改您的密码或其

他用户帐户信息，例如您的安全问题或个人信息。 
  

 

进入 CAS Profile 页面，选中此项以在您的 Keep Me Posted 提醒有新结果可用时接收到电子

邮件。 您必须具有与您的 SciFinder 帐户相关联的当前电子邮件地址。 

单击 Add or update e-mail address 以根据需要添加或更改您的电子邮件地址。  
  

 

您可以为供应商信息列表指定偏好和非偏好来源。 

点击 Review commercial source preferences 以查看偏好和非偏好的列表，并从任一列表中

删除供应商信息。 
  

 

文献检索的结果可以包括 MEDLINE®和 CAplusSM数据库的结果。 

选中此选项将自动去除与结果集中的与 CAplus 记录重复的 MEDLINE 记录。 
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当您登录 SciFinder 时，会话将自动打开您在此处选择的页面。 
  

 

单击 OK 将更改保存到 SciFinder 偏好项。 

单击 Cancel 退出首偏好项，而不保存任何更改。 
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在 CAS Profile 中修改邮件、密码和安全问题 

在偏好 Preferences 页面, 点击下列内容打开 CAS Profile 进行修改: 

• 修改密码和账户信息 

• 增加或更新邮件地址 

 

如果你之前不曾验证过邮件，在登陆 CAS Profile 前需强制认证。 

重要信息：进行更改后不要登出 CAS Profile；因登出 CAS Profile 后会自动登出 SciFidner。只需关闭窗口即

可。 

 

设置定题追踪提醒的电子邮箱 

您可以设置偏好项以接收 Keep Me Posted 结果的电子邮件通知。 

操作步骤 

1. 在右上角点击 Preferences 

 

2. 在偏好项页面，点击 Receive e-mail notification of Keep Me Posted results  
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您必须具有与您的 SciFinder 帐户相关联的当前电子邮件地址。 

     注：如需要添加或更新电子邮件地址，请单击 Add or update e-mail address 在 CAS Profile 修改。 

3. 点击 OK 保存修改并退出。 

 

 

  



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

6 
 

查看供应商信息偏好设定 

您可以使用偏好项来查看偏好和非偏好供应商来源的列表，并从任一列表中删除来源。 

要将商业来源添加到偏好或非偏好列表，请参阅第 10 章指定首选和非首选供应商。 

操作步骤 

1. 在右上角点击 Preferences 

          

 

2. 在偏好项页面，在 My Commercial Sources 下，点击 Review commercial source preferences. 

 

 

3. 在我的供应商信息屏幕上，单击 X 以从偏好或非偏好列表中删除供应商信息。 从这些列表中删除供应商

信息会将其状态更改回无偏好项。 



14. SciFinder 系统设置 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

7 
 

     

4. 点击 Return to Preferences 

5. 点击 OK 保存修改，退出偏好页 

 

 

自动去除重复的 MEDLINE 结果集 

文献检索的结果可以包括 MEDLINE®和 CAplusSM数据库的结果。 您可以设置偏好项以自动去除与结果集中的

CAplus 记录重复的 MEDLINE 记录。 

操作步骤 

1. 在右上角点击 Preferences 

 

2. 选择选项 Automatically remove duplicate MEDLINE answers 
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如上所述，显示文献结果所需的响应时间可能有延迟。 

3. 点击 OK 保存修改，退出偏好页 

  

或者，您可以选择在完成文献检索后手动删除重复的 MEDLINE 结果。 从文献检索结果屏幕中，从工具菜单中

选择删除重复项。 
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选择默认的起始页 

您可以设置偏好项，以在登录 SciFinder 时将“检索参考文献”，“检索物质”或“检索反应”设置为默认起始页。 

操作步骤 

1. 在右上角点击 Preferences 

          

2. 单击单选按钮选择默认起始页。 

 

3. 点击 OK 保存修改，退出偏好页 
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编辑绘图偏好项（非 Java 编辑器） 

1. 在结构编辑器中，单击偏好项图标 。 

2. 改变偏好项 

 

  

Option Description 

Use fixed drawing 
length  

当选中此选项时，您绘制的键将自动对齐到设置的长度。 此选项还设置绘制

的环和模板的大小。 

标准键长度值为 25 - 200 px。 默认长度为 40px。 

Use fixed drawing 
angles  

当选中此选项时，您新绘制的键将自动调整为标准角度。 

角度值为 1 - 90 度。 默认值为 15 度。 

3. 点击 OK 保存偏好项 

  

  



14. SciFinder 系统设置 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

11 
 

编辑绘图偏好项 （Java 编辑器） 

1.在结构编辑器中，单击偏好项图标 。 

2.单击要更改的偏好项类别：剪贴板，颜色，结构图，工具栏。 

3.更改下表中描述的偏好项。 

4.单击“确定”保存偏好项。 

  

剪贴板 

 

  

选项 描述 

ISIS/Draw-MDL 
molfile 

勾选选项以指定从结构编辑器复制到剪贴板的结构应包含 molfile 格式信息。 这

样的结构随后可以被粘贴到接受 molfile 格式的其他绘图程序中。 

  

颜色 
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选项 描述 

Bond Color 

 
指定绘制的结构中的键的颜色。 

Atom Color 

 
指定绘制的结构中原子的颜色。 

Highlight Color 

 
指定在使用光标指向原子或键时，用于突出显示原子或键的颜色。 

例如，当铅笔工具被激活，并指向需要更改的原子时，原子将突出显示为红色，即默

认的突出显示颜色。 

 

Selection Color 

 
指定用于高亮显示已选择的原子和键的颜色。 

例如，当使用 Lasso 工具选择结构时，选定的原子和键将以蓝色显示，即默认选择颜

色。 

 

Tracking Color 

 
指定用于在绘制时高亮显示正在绘制的颜色。 

例如，当使用链工具绘制键链时，链的长度在被拖动时高亮显示。 如果跟踪颜色设

置为粉色，它将如下所示： 

 

默认情况下，跟踪颜色为黑色。 
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结构绘制 

    

  

选项 描述 

Valency checking 

 
如果您希望在绘制结构时如果价态超过元素的常见值 SciFinder 会给出提示，请

勾选此项。您将需要回复以下消息以继续绘图。 

 

如果未选中此选项，则当您单击 OK 退出编辑器时，SciFinder 将仅执行价态检

查。 

Use fixed drawing 
length 

 

当选中此选项时，您绘制的键将自动对齐到设置的长度。 此选项还设置绘制的

环和模板的大小。 

标准键长度值为 8 - 50 mm。 默认长度为 10 mm。 

Use fixed drawing 
angles 

 

当选中此选项时，您绘制的键将自动按照由绘制角度定义的增量捕捉到标准角

度。 
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绘制键角为 1 - 90 度。 默认值为 15 度。 

Display tooltips 

 
选中此选项可在指向任何绘图工具时显示说明。 

Keep selected 
windows open 

 

选中此选项可保持所有可以同时打开对象的窗口（例如，Atoms，Functional 

Groups，Shortcuts）。 

取消选中该选项时，每次只能保持打开一个窗口。 

Node display 

 
选择节点将如何显示在您绘制的结构中。 

Show Symbol Except for Carbons 

显示除碳原子之外的标识 

 

Always Show Symbol 

一直显示标识 

 

Show Carbons as Dots 

将碳原子显示为原点 

 

Position numbers 

 
选中此选项可将原子显示有位置编号。 
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Font Scaling 设置为 25 - 200 之间的值以调整图形中显示的文本的字体大小。 

Zoom Level 设置为 25 - 400 之间的值以指定结构图的默认比例。 该值可以以 25 为增量设

置。 

  

  

工具条 

         

  



SciFinder 使用手册 

 

Copyright © CAS, a division of American Chemical Society 

16 
 

选项 描述 

Common 
Atoms  

要更改原子，可从常用原子栏或元素周期表中选择需要的原子，然后就鼠标移动到需

要被替换的原子上点击即可。 
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