
CAS SciFinder 使用手冊
用 CAS SciFinder完成反應搜尋、逆合成、光譜、文獻與 AI 探索

以Aspirin為例



從名稱或結構開始搜尋

01｜反應與結構搜尋

輸入 Aspirin，或按 Draw 畫出目標結構。



01｜反應與結構搜尋

ChemDraw 一鍵帶入 SciFinder

畫好結構後，從 Add-ins 選擇 Search SciFinder。



找到目標化合物Aspirin

01｜反應與結構搜尋



物質頁面是所有功能的入口

01｜反應與結構搜尋

反應、合成、文獻、供應商與逆合成都能從這裡展開。

查詢合成條件



把大量合成方法按「反應類型」分組

Group by Transformation 會把相同化學轉換集中在一起。

01｜反應與結構搜尋



先看有哪些反應能生成 Aspirin

最常見路徑：醋酸酐對酚羥基的乙醯化（酸酐的酚解）。

01｜反應與結構搜尋



點進反應方案，直接比較條件與產率

01｜反應與結構搜尋

優先找有 Experimental Procedure、產率高且試劑容易取得的方法。



指定反應物與產物角色，降低無關結果

01｜反應與結構搜尋

在結構編輯器中設定 Reactant、Reagent與 Product。
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調整反應搜尋範圍
As Drawn：只看完全符合所畫結構的反應

01｜反應與結構搜尋

適合已知確切反應物與產物時，範圍最精準。



調整反應搜尋範圍
Similarity：尋找相似化學轉換，拓展至其他分子的合成

01｜反應與結構搜尋

門檻愈低，結果愈多；適合找相似化學轉換。



調整物質結構搜尋範圍
Substructure：保留核心骨架，外圍可延伸

01｜反應與結構搜尋

會納入鹽類、混合物、複合物及在核心外加上取代基的衍生物。



調整物質結構搜尋範圍
Similarity：整體結構相近，不一定含完整核心

01｜反應與結構搜尋



從 Aspirin 物質頁啟動逆合成分析

02｜逆合成規劃

只有目標分子，也能反推可能的起始物與路徑。



逆合成一次提出多條可行路徑

02｜逆合成規劃

每一步都可查看預測反應或已報導的實驗證據。

顯示所有可能路線與參考文獻

點按中間燒杯



鎖定斷鍵位置，讓路徑更符合你的想法

02｜逆合成規劃

Break Bond / Protect Bond 可引導模型切斷或保留指定鍵。

鎖定斷鍵位置

顯示特定斷鍵位置的合成方法



從物質紀錄連接光譜與文獻

03｜光譜與文獻

以 Aspirin 為中心，繼續查找 NMR、文獻與相關反應。



快速找到 NMR 光譜與實驗條件

03｜光譜與文獻

先確認溶劑、頻率、溫度與資料來源，再用於比對。



文獻搜尋後，先用圖表看研究輪廓

03｜光譜與文獻

用文獻類型圖表快速判斷研究目前的發展

點擊分析結果

右側會出現統計圖
表



分析圖表揭示研究熱度與主要貢獻者

03｜光譜與文獻

年份、作者、機構與主題圖適合找經典文獻和活躍研究群。

點擊統計數據可以鎖定搜尋文獻結果



從文獻直接連回關鍵物質與反應

03｜光譜與文獻

物質 反應



SciFinder AI：用CAS Newton開始探索研究主題

04｜AI 輔助探索

適合不知道關鍵字、想先掌握研究方向時使用。



CAS Newton頁面

04｜AI 輔助探索



為什麼 Aspirin 放久會有醋味？

04｜AI 輔助探索



Newton 給出整理答案，可連回相關物質

04｜AI 輔助探索

Aspirin 水解會生成 salicylic acid 與 acetic acid；醋味來自醋酸。



Newton可以連結scifinder文獻資料庫

04｜AI 輔助探索

點擊搜尋出來的文獻結果



Newton可以提供完整References清單

04｜AI 輔助探索



可以優先看Newton建議讀的paper

04｜AI 輔助探索


