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CAS 简介
• 美国化学文摘服务社（CAS）

CAS 简介

•

1907年美国化学学会（ACS）分支机构• 1907年美国化学学会（ACS）分支机构

• 全球最大的科学协会组织

非盈利组织
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• 非盈利组织

• >1000 PHD从事文献编辑工作



S iFi d 的背景 CAS主要产品SciFinder的背景---CAS主要产品



SciFinder scholar VS SciFinder Web
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S iFi d 登陆界面SciFinder登陆界面

Scifinder.cas.org

输入SciFinder
帐号和密码帐号和密码
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点击URL创建SciFinder账号

开始创建SciFinder帐号
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每个用户必须输入各自信息
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对新ID的Email确认

需要点击邮件中的确认链接
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使用这个链接登陆SciFinder

scifinder.cas.org
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SciFinder的注册和登陆

SciFinder Web的系统要求SciFinder Web的系统要求

Windows用户支持IE 7.x或者FireFox 2.x

Mac 用户支持 Firefox 和 SafariMac 用户支持 Firefox 和 Safari

Java 安装（初次使用结构时自动安装）

Scifinder scholar与scifinder 2007在2012年将停止使用。

除了操作界面外，scifinder web功能更为丰富。

在图书馆相关页面上找到SciFinder Web注册用的网址
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SciFinder的定位 二次文献数据库SciFinder的定位——二次文献数据库

• 二次文献是对一次文献进行加工整理后所产生的文献 如• 二次文献是对 次文献进行加工整理后所产生的文献，如

书目、题录、简介、文摘等形式的检索工具书。它是查找

一次文献的线索。

• SciFinder覆盖化学界98%的文献，内容由CAS编者人工编SciFinder覆盖化学界98%的文献，内容由CAS编者人工编

目，文献中的重要信息被提炼总结，成为可检索和分析的

条目。

• SciFinder提供对所有文献的分析、精选、分类功能，根据

用户需要筛选众多信息，迅速锁定兴趣点。



目前流行的文摘数据库索引过程目前流行的文摘数据库索引过程

机器扫描关键词

原始出版物 数据库

机器扫描关键词

原始出版物 数据库

文摘数据库

机器扫描的优点：
快速，节省时间快速，节省时间
机器扫描的缺点：
1.语言差异：日文？英文？中文？德文？….
2.作者习惯：antitumor=anticancer



S iFi d 科学索引过程SciFinder科学索引过程

CAS
科学家 •题目摘要改写

•索引词的编写

•物质索引的编写（

原始出版物

CAS编辑发行

CAS.No., CAS 
Role）

信息检索者信息检索者
或用户



期刊 专利 论文 会议报告

SciFinder介绍----组成

Ch

溶剂，催化剂，

CAPlus Medline
Chemcats

溶剂，催化剂，
产率等

Chemlist

物质 基因 合成信息

Registry CASReact

物质 基因 合成信息



提纲

• SciFinder Web 文献及物质检索介绍
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检索天然产物抗菌研究的相关文献检索天然产物抗菌研究的相关文献

来自天然的化合物具有特殊的生理活性，许多具有特殊治

疗作用的药物已经被开发成药用。由于天然药物化学研究所提
供的活性物质结构新颖，疗效高，不良反应少，所以它已成为
制药工业中新药研究的主要方向制药工业中新药研究的主要方向......

天然产物抗菌研究

来自哪些植物？方法学？

有生物活性的具体物质？
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有 物活性 具体物质



Scifinder网页版取消序列检索功能
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登陆网址：scifinder.cas.org陆 g

输入用户
名，密码名，密码



SciFinder 的主检索界面

文献，物质，反应检索入口，
默认开始检索文献默认开始检索文献

可用的检索方法
保存过的结果集

邮件提醒结果集



设置合适的关键词获得最为全面和相关的文献设置合适的关键词获得最为全面和相关的文献

天然产物的抗菌研究
A tib t i l f t d tAntibacterial of nature product

使用介词of, with, by, beyond来连接关
键词键词

Scifinder智能识别介词，将介词前后的单词或词组作为关键词进行检索。
3-5个关键词是比较适合的检索开始

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.22

3-5个关键词是比较适合的检索开始。



October 28, 
2011

检索结果输出：

“concept” 表示做了同义词的扩展------ 全面p 表示做了同义词的扩展 全面
“as entered ” 表示检索结果与有输入的词组一致------ 精确
“closely associated with one another” 表示关键词联系最紧密

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.23

帮助您获取最全面最有效的文献信息！
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2011

不使用介词连接关键词不使用介词连接关键词

只有两个候选选项。

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.24
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检索结果输出：

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.25
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2011

可以快速阅览文献的内容，是

文献记录数

可以快速阅览文献的内容，是
否符合要求 文献分析限定工具

检索命中的字段

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.26



SciFinder中强大的文献的后处理功能 帮助我们缩小文献范围

SciFinder为文献分析提供：

SciFinder中强大的文献的后处理功能，帮助我们缩小文献范围

12种分析方法
7种限定工具

包括索引词，学科，作者名，
机构名，文献类型，期刊名称，
出版年限 出版语言等出版年限，出版语言等。



对文献进行多角度分析对文献进行多角度分析

 这些文献涉及了
哪些领域？

文献中出现了哪 文献中出现了哪
些重要概念？
 哪些机构的研究
处于领先水平？



对文献进行限定 缩小范围对文献进行限定，缩小范围

通过文献类型直接获取综述类文章



October 28, 
2011

查找重要的文章。

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.30
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2011

按被引用的次数排序

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.31



针 题的 考针对课题的思考：

 阅读综述，重要的文章（引用次数多）对全局有基本了

解解。

 来自哪些植物？方法学？

 具体到哪些药物？

当有明确的目标，可以利用二次检索分析/后处理功能
细分。

当没有明确的目标？
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Categorize 功能：针对文献细分为72个学科领域Categorize 功能：针对文献细分为72个学科领域

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.33



October 28, 
2011

Categorize 功能：针对文献细分为72个学科领域Categorize 功能：针对文献细分为72个学科领域

二次学科领域

11个大学科领域 索引词条目

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.34
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查看通过纯化手段获得哪些物质查看通过纯化手段获得哪些物质。

纯化物质

合成化学领域

纯化物质
精油
黄酮类化合物
α-蒎烯蒎烯
β-石竹烯
生物碱
……

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.35



October 28, 
2011

生物技术领域

药用物质

具体的药物及其文献
数量。
可根据自己的兴趣选
择合适的化合物深入择合适的化合物深入
研究。

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.36

除了SciFinder，其他数据库均无法做到如此精确的分类。
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获得Linezolid（利奈唑胺）相应的文献获得 利奈唑胺 相应的文献

点击题目查看详细的摘要信息点击题目查看详细的摘要信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.37



October 28, 
2011

媲美原文内容的文摘信息：媲美原文内容的文摘信息

点击查看物质的详细信息点击查看物质的详细信息

当原文摘要不足以反应全文内容时：重新编写摘要
SciFinder收录的70%的文献和专利重新编写摘要

文献中出现的重要的概念，帮
助您对文献内容进行迅速把握
。

详细的物质索引，如CAS号、
物质名称、物质的用途。

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.38

物质名称、物质的用途。



October 28, 
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物质的详细信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.39



点击画图版来进行结
构输入 初次使用时构输入，初次使用时
需要安装Java插件

linezolid

这里可以通过输入物质的名称

40

这里可以通过输入物质的名称
，CA号，俗名，商品名，来进
行检索
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获得物质详细物理化学信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.41
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物质的详细信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.42
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物质角色：已研究的领域

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.43
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2011

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.44
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从物质到文献：获得各研究领域文献

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.45



October 28, 
2011

商业信息：获得全球供应商商业信息：获得全球供应商

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.46
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2011

管制信息管制信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.47



针 题的 考针对课题的思考：

 含有噁唑烷酮母核的化合物？结构修饰情况？

结构相似的化合物 结构相似的化合物？



October 28, 
2011

通过绘图面板绘制噁唑烷酮类药物的母核结构通过绘图面板绘制噁唑烷酮类药物的母核结构

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.49



October 28, 
2011

三种检索方式：种检索方式

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.50
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2011

 与已绘画的化学结构相同： 与已绘画的化学结构相同：
 构造异构体
 互变异构(包括酮-烯醇互变异构) 
 配位化合物
 离子化合物
 原子基和离子基
 含同位素的物质
 单体组成之聚合物 单体组成之聚合物

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.51
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亚结构检索方式：结构检索方式

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.52
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查看具有噁唑烷酮母核的所有已经报道的物质结构：查看具有噁唑烷酮母核的所有已经报道的物质结构：

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.53



共有 种分析功能一共有4种分析功能

提供结构物质角色分析，元
素分析 商业可购买性分析素分析，商业可购买性分析，
反应提供性分析等。

通常可以通过物质角色分析通常可以通过物质角色分析
（Substance Role）去看看
这些物质都存在哪些应用



共有7种限定功能一共有7种限定功能

提供结构再次限定，同位素是否包含限定，
金属是否包含限定，理化性质限定等金属是否包含限定，理化性质限定等。

通常可以通过结构的再次限定（Chemical 
Structure）去对结构再次修饰去对结构再次修饰

或者通过理化性质（Property Date）去
找到符合理化性质要求的物质

还可以通过原子附属性（Atom 
Attachment）去分析结构上的修饰情况



October 28, 
2011

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.56



O,S，杂环取代

苯环上只有一个卤素取代

1-4个碳链

当我们用Atom Attachment限定工具分析完全部位点的原子附属
性后，我们想去获得：苯环对位为硫，氧或杂环取代， 苯环上只

有 个卤素取代 同时还想限定N链上是1 4个碳链的化合物有一个卤素取代，同时还想限定N链上是1-4个碳链的化合物。

那我们应该如何去做呢？
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再次修订结构

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.58
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苯环任意位置上至
少有一个卤素取代

1-4碳链碳链

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.59
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获得符合设计要求的化合物获得符合设计要求的化合物

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.60



提纲

• SciFinder Web 反应sciplanner介绍

61



October 28, 
2011

S iFi d 检索反应信息SciFinder检索反应信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.62
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反应路线 结构等信息反应路线，结构等信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.63
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CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.64



October 28, 
2011

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.65
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来自原文的详细反应操作来自原文的详细反应操作

来自原文的谱图信息

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.66



反应结果集的A l / R fi 功能

Analyze:
作者姓名 出版语言

反应结果集的Analyze/ Refine功能

作者姓名 出版语言
溶剂 出版年代
机构名称 反应步数
文献类型 产率文献类型 产率
期刊名称 催化剂
实验步骤

Refine：：
反应式
产率
反应步数反应步数
反应类型
排除的反应类型

不参与反应的基团不参与反应的基团



October 28, 
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并 个容易获得的原料并非一个容易获得的原料

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.68
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2011

如何通过此反应物向前延伸，推导最合适的起始原料？

如何利用SciFinder编写完整的合成路线报告？如何利用SciFinder编写完整的合成路线报告？
物质的基本理化性质。
合适的起始原料，详细的反应条件。
具体的反应操作步骤。

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.69

具体的反应操作步骤。
参考文献。
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利用sciplanner编写完整的合成报告利用sciplanner编写完整的合成报告

直接获得合成此物质的反应直接获得合成此物质的反应

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.70
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利用sciplanner编写完整的合成报告利用sciplanner编写完整的合成报告

获得反应45条

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.71
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获得最简单的反应起始原料获得最简单的反应起始原料

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.72
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利用sciplanner整合获得的反应利用sciplanner整合获得的反应

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.73
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CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.74



October 28, 
2011

利用sciplanner编写完整的合成报告利用sciplanner编写完整的合成报告

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.75

合成路线图
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涉及的物质的信息：涉及的物质的信息：

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.76
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每步反应的条件，详细操作步骤每步反应的条件，详细操作步骤

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.77
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每步反应涉及的参考文献信息：

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.78



查新与专利 析SciFinder ---- 查新与专利分析

SciFinder是良好的查新及专利分析工具。

为什么使用SciFinder查新？

SciFinder是良好的查新及专利分析工具。

为什么使用SciFinder查新？

SciFinder拥有全球最大，更新速度最快的

文献专利数据库

物质数据库物质数据库

反应数据库



收录全球61家机构或组织的专利信息：

9家重要专利机构专利在发表后的第二天即可以在SciFinder查询相应记录：

• 加拿大知识产权局 (CIPO) 
• 欧洲专利局 (EPO) 
• 法国专利局 (INPI -Institut National 

de la Propriete Industrielle)

• 俄罗斯专利和商标局（ROSPATENT）

• 英国知识产权局 (UK-IPO) 

• 美国专利&商标局 (USPTO)de la Propriete Industrielle) 
• 德国专利局 (DPMA) 
• 日本专利局 (JPO) 

• 美国专利&商标局 (USPTO) 

• 世界知识产权组织 (WIPO)。



October 28, 
2011

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.81



物质查新物质查新：

CAS号（CAS Registry Number或称CAS Number, CAS Rn, CAS #），又称CAS登录号，是
某种物质（化合物 高分子材料 生物序列（Biological sequences） 混合物或合金）的唯一某种物质（化合物、高分子材料、生物序列（Biological sequences）、混合物或合金）的唯
的数字识别号码。

美国化学会的下设组织化学文摘服务社（Chemical Abstracts Service, CAS）负责为每一种
中 个 免 种出现在文献中的物质分配一个CAS号，其目的是为了避免化学物质有多种名称的麻烦，使数据库的

检索更为方便。如今几乎所有的化学数据库都允许用CAS号检索。

CAS No



October 28, 
2011

当绘画的结构在SciFinder找不到相应的结果 可以认为此物质是新物质

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.83

当绘画的结构在SciFinder找不到相应的结果，可以认为此物质是新物质。
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SciFinder中无此物质的结构信息

此物质就没有被报道过？申请其他专利的可行性？此物质就没有被报道过 申请其他专利的可行性

一些没有被报道过，或没有被合成，即不存在实体的物质，
也可以在SciFinder中找到相应的记录。

CAS is a division of the American Chemical Society.                                                                          Copyright 2011 American Chemical Society. All rights reserved.84
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这项功能可以让用户通过结 构 去查询包含与其匹配的 通这项功能可以让用户通过结 构，去查询包含与其匹配的 通
式结构的专利。检索结果 以文献结果集的形式给出。
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为什么不存在的物质会有专利记录？
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为什么不存在的物质会有专利记录
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只合成一类物质 通过各种可能的取代基团保护可能的物质 Markush结
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只合成一类物质，通过各种可能的取代基团保护可能的物质-----Markush结
构通式。



在专利中描述物质的方式在专利中描述物质的方式

 特定物质[Specific Substance]：

以特定化学结构所陈述的特定物质，会被标示CAS No.

 预测性物质[Prophetic Substance]：[ p ]

使用Markush结构所陈述的预测物质，一个Markush可以陈述上百
或上千的化学物质

Patent 中所陈述的预测物质，不会被标示CAS No.

Markush检索，能检索到通过结构检索检不到的专利

R1
R1 = H Br Cl I

Br, Cl, F, IBr, Cl, F, I

R2

R1 = H, Br, Cl, I

R2 = Br, Cl, I, CH halogen,
CH3

CH2 halogen,
R2 CH3



SciFinder中的Markush检索中的 检索
SciFinder中的Markush检索

1. SciFinder的用户对于专利信息的需求逐渐增大，Markush 检索是
对REGISTRY的一个补充。

2. Markush检索通过预先设定一些检索参数，提供了简易的MARPAT
检索。

3. Markush检索会给出一类相关的Markush结构相关的专利文献，可
用于专利全景的初步评估。

4. 更专业的专利检索数据库:  STN



网络在线资源平台

i /www.igroup.com.cn/cas

资源下载：PDF文件

在线演示：Flash演示

网络培训：不定期的网络
专题培训
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Flash演示

在线演示，录制了
不同检索类型 的不同检索类型下的
检索步骤，帮助了
解更加细节的内容解更加细节的内容
.
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For more information please contact：
http://www.igroup.com.cn/cas/

iGroup广州办公室

广州市越秀区东风中路318号嘉业大厦2705

邮编：510030邮编：510030

陈东亮

Tel:(020)83274076 15989176146

Email: joe@igroup.com.cn


