
© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

CAS定制服务及
CAS SciFindern新功能、
新特色
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CAS 致力于提高创新效率

HINDSIGHT

Connecting past discoveries to build a better future

连接前人的科学发现，建设更美好的未来

INSIGHT 

Revealing unseen relationships that spark ideas and speed 
discovery 

揭示未被发现的数据关联，激发创新火花、加速科学突破

FORESIGHT

Identifying trends and emerging opportunities to accelerate 
growth

预见加速增长的趋势和新机遇

CAS的数据和服务是基于对以往知识经验的回顾，对当代前沿研究的洞察，以及对未来发展趋势的前瞻
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数据必须经过治理，才能为研发带来价值

数据收
录、标
引、解
读，形成
信息

建立数据
间的关联

分析数据
形成见解，支撑决策
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CAS一直引领着化学信息存储和检索技术
的创新 :
• 完善了使化学结构可机读的算法

• 开发摩根指纹

• 创建CAS登记号（物质数据库）

• 引领化学结构检索

• 物质、反应和马库什一站检索

CAS持续创新，以解决研究团队面临的最大科技信
息挑战 CAS Registry Number

1298016-92-8

标引内容: >8.5 TB

知识图谱 >15亿节点

大数据基础架构和专有技术揭示了重点发展
领域
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-CAS Registry Numbers®

-STNext®

-CAS SciFindern

-Your custom project

在 CAS, 科学家标引科学出版物，揭示未被发现的数
据关联

数据与洞见

科学家无处不在
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CAS定制服务致力于实现科学数据的最大化价值

专业知识

科学家创建的高质量
内容，能够提供解决
用户主要难题的定制
化内容

独特内容 专业技术

专业的定制内容交付渠道无缝
集成到现有工作流程中，提高
AI、机器学习和预测分析的效
率和成功率

500多名全球科学家和技术人员揭
示了超越算法的见解，他们在管理
科学信息方面具有独特的经验，熟
练掌握50多种语言

Predict activity and properties | Break down data silos |  Data integration for ELNs and inventory systems |  Much more…

CAS在何处提供创新动力？
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与CAS定制服务合作，推动数据分析取得成功

利用强大的预测能力揭示
最佳的研究起点

获取用于数据驱动决策的可
执行见解

用于商业决策的检索 & 

见解
快速访问信息，提高

研发效率
建立、维护、建立科学信息

秩序
建立、维护、建立您所在机

构的科学信息秩序

AI & 机器学习 高级分析 CAS IP 
ServicesSM

整合工作流程 知识管理 CAS Registry

ServicesSM

-定制化数据集
-数据构架
-分子描述符
-咨询

-预测 & 洞见
-趋势分析
-决策分析

-聚焦研发方向
-发现新的业务机会
-优化IP投资组合

- API integration

-标准化数据
-数据整合
-定制化标引

-咨询与培训
-数据管理
-数据治理
-定制化检索工具

-分子命名与注册服务
-监管提交支持
-数据许可
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定制服务案例一

数据质量对机器学习预测的影响

挑战

对复杂化学物质进行编码
并表示为机器可读，对于
成功的预测应用至关重
要 。

大多数分子表达通过算法
生成，具有局限性，不适
合所有的模型。

目标

与剑桥大学合作，
测试给定算法所使
用的化学描述符的
质量对机器学习预
测的影响。

解决方案

利用相同的SVM（支持向量
机）算法将预测其生物活性
的1万个化学实体按照靶点
分为5组。利用CAS科学家
创建的“CAS专有指纹”替
代化学描述符 (Morgan)。
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“More and better data is obvious. What isn’t obvious is how data is interpreted. Encoding requires expert 

chemistry knowledge. CAS descriptors get better results because of the expertise of their scientists.”
“更多更好的数据是显而易见的。不明显的是如何解读数据。编码需要专业的化学知识。CAS描述符获得更好结果的
原因是因为其科学家们的专业知识。”

Dr. Alpha Lee

Co-founder/Chief Scientific Officer, PostEra

结果

使用高质量的CAS数据时，分类精度提升
30%. 

这种精确度的提高使团队能够探索更广
阔的领域，减少误报，并将精力集中在
最有前景的化合物上。

定制服务案例一

数据质量对机器学习预测的影响

摩根指纹 CAS专有指纹
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Morgan AvalonMACCS RDK6CAS

研究扩大

-88个靶点

-15万个化合物

-4 种算法

-符号检验: 

detects consistent differences and 
evaluates quality by “wins against”

CAS专有指纹优于常用的其他指纹

定制服务案例一

数据质量对机器学习预测的影响
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挑战

时间跨度大、学校多次更
名、抗战期间学校搬迁到多
个地址、解放前作者英文名
为民国拼音。获得全面精准
的检索结果难度极大

目标

南京大学化学学科创
立100周年，展示100
年以来化学学科的贡
献

解决方案

专家团队、CAS机构名

词库、专业检索平台

定制服务案例二

CAS为南京大学化学百年定制出版“科
学文献典藏：南京大学”系列图书
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结果

该专辑将南京大学百年以来
所发表的、由“化学文摘”
收录的所有化学及相关学科
的学术期刊文章及专利结集
出版，共计33卷，成果
52,024项，跨越1919到2020
年。

定制服务案例二

CAS为南京大学化学百年定制出版“科
学文献典藏：南京大学”系列图书
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Case Study

CAS定制服务
提供免费数据分析报告，洞
察研发态势

中科院信息素养大讲
堂
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Case Study

CAS定制服务
为抗击新冠，免费提供定制数据集

CAS 抗新冠病毒数据集
50,000候选化合物

包括已知或潜在的抗病毒活性物质以及相关的数
据，

以支持研究，数据挖掘和分析应用下载网址：
https://www.cas.org/covid-19-sar-dataset
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Case Study

CAS定制服务
为抗击新冠，免费提供定制数据集

63个靶向蛋白以及它们的常用名

CAS 抗新冠病毒候选靶向蛋白数据集
包括SARS-CoV-2 病毒蛋白，病毒入侵所依赖的宿主蛋
白，宿主免疫反应相关蛋白等，下载网址：
https://www.cas.org/covid-19-protein-target-thesaurus
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CAS SciFindern新内容、新特色

-CAS SciFindern含盖独特的专利流程解决方案— CAS PatentPak

-CAS SciFindern含盖独特的合成方法详情解决方案—Synthetic Methods

-CAS SciFindern含盖独特的逆合成工具—CAS Retrosynthesis Tool

-CAS SciFindern含盖独特的分子生物学解决方案— Biosequences Search

-CAS SciFindern界面友好、易于使用，提供多个聚类筛选项，减少二次检索、分析所花费的时间
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CAS SciFindern含盖的独特专利解决方案—
CAS PatentPak

-来自CAS收录的64家专利局中 46 家主要专利局，1,800多万件专利全文，专利数量持续增加

-多种语种撰写的专利，包括但不限于英语、德语、中文、日语、法语、韩语、俄语、西班牙语、

保加利亚语等

-CAS科学家增值标引了物质在专利中的位置信息，同时提供其结构、CAS登记号等信息

-可直接下载带有CAS增值的物质位置标记信息、结构式等在内的专利全文（PDF文件）
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CAS SciFindern定含盖的独特专利解决方案—
CAS PatentPak

-快速定位专利中重要物质

-选择下载熟识语种撰写的专利

-直接下载专利的PDF全文
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-已公开报道及全新分子的逆合成路线

-同时提供被文献报道的路线和预测合成路线

-节省时间、提高效率

CAS SciFindern含盖的独特逆合成工具—CAS 
Retrosynthesis Tool
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-科学家提炼的实验详细信息

-可读性高

-无需再查找原文进行提炼和总结

CAS SciFindern含盖独特的合成方法详细信息—
Synthetic Methods
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CAS SciFindern含盖独特的分子生物学信息—
Biosequences Search

-超过5亿8千万条序列

-含盖专利、非专利文献披露的序列

-可实现新颖性、创造性检索
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结果筛选

可视化地图 获取CAS SciFindern中
披露该序列的文献

导出Excel格式的序列
检索结果

CAS SciFindern含盖独特的分子生物学信息—
Biosequences Search
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Bioscape Analysis：依据相似性可视化序列，
获得相应专利布局信息
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CAS SciFindern新内容、新特色

-CAS SciFindern含盖独特的专利流程解决方案— CAS PatentPak

-CAS SciFindern含盖独特的合成方法详情解决方案—Synthetic Methods

-CAS SciFindern含盖独特的逆合成工具—CAS Retrosynthesis Tool

-CAS SciFindern含盖独特的分子生物学解决方案— Biosequences Search

-CAS SciFindern界面友好、易于使用，提供多个聚类筛选项，减少二次检索、分析所花费的时间
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丰富的检索项
支持多途径检索

近期检索记录

保存、提醒、历史、账号管理

简单易用的界面，快速执行检索
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使用布尔逻辑运算符，精准构建检索式

-基于科学家创建的叙词表，充分利用自动提示检索词，启发检索思路

-支持布尔逻辑运算符

-“ ” 不允许词形变化，但可出现单数或复数。实现精准检索
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文本与结构联用，减少检索步骤，提高检索效率

文本和结构检索可以单
独使用；也可灵活联
用，同时识别检索关键
词和结构信息，高效获
得最相关的信息
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丰富直观的聚类分
析, 高效直观地纵
览检索结果，便捷
地选择或排除结果

CAS SciFindern的Filter合并了SciFinder中
的Analyze和Refine选项，提高了检索效率
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引文地图，便捷地获取关联研究文献

Citation Map: 引文地图，
发现前向、后向研究
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一步检索即可获取不同类型的结果集

• As Drawn：绘制结构中可出现R基团、可变基

团。绘制结构中价态未达饱和的原子只能接氢，

环系（如有）不能与其他的环稠合或成桥环。

• Substructure：包括As Drawn的检索结果，另外价

态未达饱和的原子可以连接氢以外的其他原子，

环系（如有）可以与其他环稠合或成桥环。

• Similarity：绘制结构中不能出现R基团、可变基

团，绘制的结构必须是一个确定的结构。获得片

段或整体结构与被检索结构相似的物质，母体结

构可以被取代，也可以被改变。

Structure Match Introduction
https://scifinder-n.cas.org/help/#t=Working_with_Search_Results%2FSubstances%2FStructure_Match.htm&rhsearch=as%20drawn
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Markush结构检索直接呈现专利中的通式结构，
快速判定专利的相关性，有利于对化合物的新颖
性/创造性/侵权进行判断
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Save & Alerts: 结果的保存与设置提醒
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便捷地将CAS SciFinder中保存的结果迁移至
CAS SciFindern中
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便捷地管理检索历史
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学习资源
1. 关注“ACS美国化学会”微信公众号, 搜索SciFinder-n，查看检索技巧、检索视频，以及论坛回放视频

2. CAS SciFindern网络在线演示培训资料
https://www.cas.org/about/events/scifinder-webinars

3.CAS官网上的培训资料
https://www.cas.org/support/training/scifinder-n

4.CAS SciFindern Help使用指南
https://scifinder-n.cas.org/help/#t=Searching_in_SciFinder-n%2FIntroduction_to_searching.htm
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网络公开培训

基础
培训

日期 主题 主讲人

1月18日 SciFindern入门使用技能 余敏

3月30日 SciFindern新内容、新功能 钱欣

功能
详解

4月13日 文献检索方法 朱传娴

4月27日 物质检索方法 朱传娴

5月18日 反应检索方法（包括Retrosynthesis功能） 程小燕

6月3日 专利信息检索方法 余敏

6月22日 如何管理检索结果集 匡金海

检索
案例

7月6日 聚合物相关信息获取策略 程小燕

7月20日 无机与金属有机化合物相关信息获取策略 钱欣

8月10日 光电材料相关信息获取策略 程小燕

8月24日 农化相关信息获取策略 钱欣

9月28日 药物结构设计与合成 程小燕

10月19日 天然植物化学相关信息获取策略 钱欣

11月23日 生物序列相关信息获取策略（包括Biosequences） 余敏

关注公众号：ACS美国化学会
随时观看回放，了解直播信息



© 2021 American Chemical Society. All rights reserved.

谢谢关注！


