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Interface de Busca O CAS SciFindern apresenta uma interface de pesquisa simplificada.

Interface e Buscas por Referências

Acesse a busca por campos, disponível 
para substâncias e referências

Abra o editor de 
estruturas

Execute a busca ou 
pressione ENTER

Clique no logo para ir para a 
página inicial

Acesse buscas salvas, 
alertas e combinações. Migre 

suas buscas do SF-web

Abra buscas 
anteriores

What‘s New, Configurações, 
Ajuda ou Log Out

Busca por 
Referências

O modo Referências traz visualizações, menus dinâmicos e um layout 

fácil de utilizar
• Referências são ordenadas por relevância
• Você pode salvar as buscas, enviar por e-mail e definir alertas
• Os filtros permitem que você foque os seus resultados
• O CAS PatentPak mostra a localização de substâncias químicas em patentes

Veja as citações 
recebidas

Veja reações 
indexadas

Veja substâncias 
indexadas

Carregue outros resultados 
potencialmente relevantes para 

uma maior abrangência

Salv e 
resultados, 

def ina alertas

Compartilhe 
resultados

Clique no título para abrir os detalhes da referência

Cheque a localização de substâncias na patente

Opções de texto completo

Baixe as respostas

Recupere substâncias, reações ou dados de citação para a referência

Selecione f iltros para refinar 
respostas

Inicie a busca
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Limpe os f iltros

Remov a filtros

Primeiro selecione Filter by ou 
Exclude, então selecione as 

categorias dos filtros

Links para outras soluções do CAS, 
como CAS Analytical Methods, CAS 

Formulus®, ou STN IP Protection 
Suite



Detalhes de referências e Buscas

Automatize suas buscas por anterioridade

PDF traz o PDF original da patente
PDF+ traz o texto completo com a tabela de substâncias indexadas

Viewer mostra a versão interativa do texto completo

Operadores 
Booleanos

Operadores lógicos trazem precisão para sua estratégia de busca

Use parênteses para agrupar expressões lógicas ou sinônimos, 

ex.: (flavor or odor) and menthol

AND Requer que ambos os conceitos estejam presentes no documento

OR Requer que um ou ambos os conceitos estejam presentes no documento

Conecte sinônimos com OR

NOT Exclui um conjunto de resultados que conteham o termo após NOT

Wildcards Wildcards permitem uma recuperação de resultados mais abrangente e 

maior precisão. Use em buscas por referências e nomes de substâncias

Truncamento interno e ao final são permitidos

* Substitui por qualquer número de caracteres E.g.: polymorph*

? Substitui por zero ou um caracter E.g.: benzonorbornen?

Termos entre aspas são buscados como uma única frase, 

ex.: "Programmed cell death protein"

Dados de IPC por membro da família, termos 
indexados, substâncias e formulações

Inf ormações bibliográficas
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Lista de substâncias 
indexadas, com CAS RN e 

seu contexto na referência



Buscas por nomes Busque com um ou mais idenficadores ou nomes de compostos

Encontra o resultado Streptomycin
Encontra o resultado Streptomycin, usa o CAS RN como identificador
Encontra 3 resultados: Streptomycin, Streptomycin sulfate e Sulfate
Encontra o resultado Streptomycin sulfate
Encontra todos os nomes com o prefixo Sulfoximin
Encontra todas as substâncias indexadas nesta patente

Streptomycin
57-92-1
Streptomycin sulfate
"Streptomycin sulfate"
Sulfoximin*
WO2019234160

Buscas por 
estruturas

As buscas por estruturas trazem resultados em um layout intuitivo. 

Os resultados mais relevantes são destacados com suas

propriedades e imagens em alta resolução

Clique na caixa para f azer uma busca Markush

Entre o nome de uma substância

Clique para 
desenhar estruturas

Acesse opções de busca avançadas para substâncias

Altere o ordenamento

Altere o nív el de detalhamento

Clique nos Números de Registro 
CAS para abrir detalhes

Analise a precisão

Clique na estrutura 
para v er opções

Recupere dados da substância

Selecione o nív el de 
correspondência

Nomes de substâncias e Estruturas

Clique para editar a 
estrutura

Reference Roles trazem informações sobre 
o contexto das substâncias nas referências
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Inicie a análise no Chemscape

Abra o editor de estruturas Faça o download em .sdf ou .mol



Detalhes de 
substâncias

Clique sobre o número CAS para mostrar os detalhes da 

substância, como estrutura, fórmula molecular, propriedades e 

outros dados

Fórmula molecular

Nome sistemático

Propriedades 
chav e

Detalhes das substâncias e editor

Propriedades são listadas com as fontes 
bibliográf icas

Editor CAS Draw Defina estratégias de buscas para estruturas e reações

Os nomes químicos listados incluem nomes sistemáticos, 
triv iais e comerciais, bem como códigos de desenvolvimento. 

Os nomes são extraídos das publicações analisadas.
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Digite o símbolo de um elemento para desenhar

Insira Números CAS, SMILES ou 
InChI para importar estruturasImporte e exporte arquivos de estruturas

Aprenda sobre atalhos do teclado 
para desenho de átomosDesenhar átomos e ligações | Apagar

Selecione elementos da tabela periódica | Atalhos

Seleção de v ariáveis | Defina suas variáveis (Grupos R)

Def inir pontos variáveis de ligação no anel | Papel na reação

Repetição de grupos | Cadeia carbônica

Laço | Selecionar

Mapeamento de ligações | Desenhar seta de reação

Inclua carga positiva | Inclua carga negativa

Mapeamento de átomos | Bloquear anéis e átomos

Desenhe aneis

Seleção de 
heteroátomos e 

isótopos de H

Selecione a partir de templates ou crie o seu próprio
Desenhe ligações.    Triângulos 
indicam que outras opções estão 

disponíveis.

Altere o tamanho do editor



Construindo 
estratégias de 
busca avançada

Fornece campos específicos de referência e pesquisa de substâncias 

na página inicial do CAS SciFindern

• Operadores são processados nesta ordem: OR, AND, NOT
• Operadores não são permitidos em campos de busca avançada
• Truncamento é permitido, ex. polymorph*
• Até 50 campos de busca avançada

Estratégias de busca avançada
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Interpretação da estratégia:
"pollution monitoring" and (polyethylene 
or polypropylene)

Buscas por Referências Buscas por Substâncias

Interpretação da estratégia:
Steel with tensile strength property 
information

Exemplos

Campos de 
Busca Avançada

Os campos de busca avançada a seguir estão disponíveis

Referência
• Nome de autor
• Nome da publicação
• Nome da Organização
• Título
• Resumo/Palavra chave
• Conceito
• Substâncias
• Ano de publicação
• Identificador de documento
• Identificador de patente
• Editor

Substância
• Fórmula molecular
• Número CAS
• Nome químico
• Identificador de documento
• Identificador de patente
• Espectro experimental
• Propriedades biológicas
• Propriedades químicas
• Densidade
• Elétricas
• Lipinski
• Magnéticas
• Mecânicas
• Óticas e de espalhamento
• Estruturais
• Térmicas

Operador para 
combinar campos de 

buscas

Caixa de buscas geral

Adicione mais campos 
específicos

Altere o campo

Def ina os operadores 
entre os campos



Roles em 
resultados de 
substâncias

Em uma busca a partir de substâncias, os filtros de roles indicarão os

tipos de roles que estarão conectados às substâncias nas referências.

CAS Roles

CAS Roles Os roles estão relacionados às substâncias e permitem que você

explore o contexto das substâncias nas referências associadas.
• Super roles são categorias mais amplas e contemplam os roles específicos. 

Por exemplo, Analytical Study, Preparation ou Occurrence
• Os roles específicos sãomais precisos. Eles estão relacionados a aspectos

como o uso de uma substância como analito (Analyte) ou a ocorrência de um 
composto em uma planta (Natural Product Occurrence)

Roles em 
resultados de 
referências

Roles estarão como um filtro em resultados de referências se sua

busca partiu de substâncias, por exemplo, buscando por nomes de 

compostos ou trazendo referências associadas a estruturas.

Exemplo: Tenho interese no tema de poluição marinha, comoencontro
publicações onde o polipropileno é especificamente descritocomo poluente?

A busca por polipropileno traz um grande número de referências. O filtro de 
substance role mostra todos os roles que se aplicam ao propileno neste conjunto 
de dados. O role Pollutant indica que há 1657 publicações que descrevem o 
polipropileno como um poluente.

...

Após clicar em 'View All‘, 
selecione os roles desejados.

Todas as 1657 ref erências nesse conjunto discutem o 
polipropileno no contexto de poluente.
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Número de substâncias no conjunto 
de resultados com aquele role.

Exemplo de 'reference roles‘ em um 
conjunto de resultados de substâncias



Busca por 
simiaridade 

BLAST

BLAST permite a busca por sequências de aminoácidos ou

nucleotídeos similares. Os resultados de alinhamento são

apresentados de forma intuitiva com filtros de fácil uso para 

percentagens de identidade e cobertura. Os resultados de referência

são relacionados aos hits de sequências.

Buscas por sequências biológicas

Opções de 
buscas

São possíveis três modalidades de buscas
• BLAST: Busca por sequências similares
• CDR: Busca por anticorpos através de sítios de ligação em antígenos
• Motif: Buscapor padrões conservados em sequências curtas

A ligação entre todas as sequências e a literatura científica está em desenvolvimento

Iniciando uma busca BLAST
• Abra o modo Biosequences a partir da página inicial do CAS SciFindern

• Carregue a sequência a partir de um arquivo ou cole uma sequência
• Formatos aceitos: sequências contendo resíduos representados por uma

única letra, por exemplo, em formato FASTA. Numeração não é permitida.
• Cada sequência deve começar com o símbolo >. Sequências podem ser 

separadas por múltiplas linhas, permitindo o processamento de múltiplas
simultaneamente.

• Ajuste os parâmetros BLAST como desejar e inicie a busca
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Cole a sequência 
nesta janela

Suba uma sequência FASTA de um arquivo sem 
a numeração ou cole na aba BLAST

Parâmetros 
av ançados BLAST

Inclua sequências 
do NCBI

Opções de buscas 
por sequências



Análise de resultados BLAST

Acessando os 
resultados

Os resultados de buscas por sequências aparecem no histórico

recente de buscas e no Histório geral (             ). Clique em 'View 

Results’ para analisar as respostas.

Veja os 
Resultados

Filtrando 
Resultados

Os filtros alteram os resultados dinamicamente

Tamanho do alinhamento:
49 + 6 = 55

Tamanho do Query

Tamanho do Subject

Detalhes do 
alinhamento

Recupere as referências 
patentárias da sequência

Início do alinhamento entre as 
sequências query e subject

Match

Veja os resultados de similaridade de sequências BLAST.
• Alinhamentos são ordenados pela Identidade da Sequência
• Imagens simplificadas trazem a qualidade do alinhamento
• Mismatches são indicados por linhas vermelhas
• Alinhamentos detalhados podem ser vistos na aba Alignment
• Detalhes da sequência original e das patentes são vistos em abas distintas
• Clique em para recuperar patentes relacionadas
• É possível fazer o download em XLSX

Mismatch

+ Mismatch: Aminoácido 
alinhado a outro 

equiv alente
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Gap na sequência

Alignment Length

Query Length

Alignment Length

Subject Length

Number ofMatches

Alignment Length
Expectation Value Nome do organismo



Buscas por 
reações

Estratégias de buscas por reações podem conter nomes de substâncias, 

números CAS, identificadores de documentos ou estruturas químicas
Reações são agrupadas em esquemas com reagentes e produtos idênticos
• As reações são ordenadas por rendimento dentro de um mesmo esquema
• Encontre reações pelo nome da substância, CAS RN, identificador de documento ou

estrutura química

Buscas por reações

Selecione Reactions
Clique na caixa de diálogo 
para editar
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Clique na estrutura para ver 
as inf ormaçõe da substância

Rendimento da 
reação

Detalhes da reação

Filtre os resultados 
de busca

Veja f ornecedores

Veja a ref erência da reação

Acesse o texto completo da 
patente com localização das 

substâncias químicas

Veja por correpondência com a estrutura Altere o agrupamento por documento



Detalhes de 
reações

Detalhes incluem solventes, catalisadores, reagentes, condições e 

protocolos experimentais extraídos das publicações

Detalhes de reações

Ref erência da reação

Veja passos alternativos

Veja os autores

Veja protocolos experimentais, 
incluindo procedimentos detalhados

Veja dados de caracterização
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Inicie a geração 
do planejamento

Há duas opções para iniciar o planejamento retrossintético no 

CAS SciFindern

Desenhe a estrutura no editor de Retrossíntese na página inicial
Clique no desenho de qualquer estrutura e inicie a Análise Retrossintética

Planejamento de retrossíntese

1

2
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Quebre uma ligação 
na primeira etapa

Opções da 
Retrossíntese

Edite as opções do planejamento para...
• aumentar os passos de retrossíntese
• proteger ligações em toda a rota
• definir as ligações que serão quebradas na primeira etapa
• alterar o custo dos materiais de partida
• criar um plano preditivo com mais alternativas significativas, 

ex. para moléculas poli ou heterocíclicas

Proteja ligações 
por todo o plano

Limpe as 
seleções

Selecione regras incomuns ou
raras baseadas por menos

exemplos na literatura

Altere o número de 
desconexões do plano

Crie o plano

1ª ligação a ser quebrada Ligações protegidas



Plano de retrossíntese e passos alternativos

Abra o plano O Plano Experimental é gerado em poucos segundos, o 

cálculo do Plano Preditivo levará mais tempo 

Linhas v erdes 
pontilhadas indicam 

passos preditivos

Linhas roxas indicam passos 
experimentais, relatados na literatura

Rev eja desconexões
alternativas

Veja os Passos do plano

Visualize os passos preditivos

Baixe, Salv e ou Compartilhe
seu planejamento

Ajuste as opções de 
ordenamento
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Passos
Alternativos

Uma visão geral de todos os passos experimentais e preditivos

As evidências são apresentadas como um conjunto de resultados de 

reações
• Acesse as evidências de reações a partir do      link na visão geral dos passos ou

nas alternativas de passos no esquema

1

2

Veja Inf ormações
do plano

1

2

Ev idências de reações 
para passos preditivos 

do precursor C



Opções de
ordenamento

Opções de ordenamento

Para planos com passos preditivos, você pode aumentar ou reduzir a 

importância dos passos e alternativas para cada perfil, determinando

o que será mostrado nos passos alternativos e em qual ordem.
• Cada perfil de pontuação pode ser ajustado para Off (extrema esquerda), Baixo, 

Médio ou Alto (extrema direita)
• A configuração padrão para cada perfil é “Médio”
• Ao mover a barra de controle toda para a esquerda, o perfil de pontuação é 

desligado e não será considerado um fator para o ranqueamento da alternativa
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Perfis de ranqueamento

Atributo Definição

Redução da 
complexidade

Reduz a complexidade dos reagentes de um passo quando comparado ao 
produto
Na retrossíntese, geralmente se prefere uma alta redução de 
complexidade

Convergência Determina o quão ramificado um plano é; geralmente se prefere uma 
elevada convergência ao invés de um plano linear. 
Para um determinado passo, quanto mais precursores houver, e o mais 
próximo seus tamanhos relativos forem, é considerado mais convergente.
Aumentar a convergência mostra passos com mais reagentes.

Evidência Ranqueia as alternativas baseado no número de exemplos na literatura que 
dão base ao tipo de reação.
Mais evidências para um passo significa que o tipo de reação tem mais 
aplicações e é mais versátil em termos de condições e substratos e, por 
isso, predições feitas baseadas nelas são provavelmente mais confiáveis.
Aumentar as evidências mostra alternativas com mais exemplos.

Custo Leva em conta as despesas das reações ao ranquear os materiais de partida 
baseado no menor preço encontrado nos catálogos indexados.

Rendimento Aplica-se ao rendimento de cada passo do plano, o que contribui para o 
rendimento médio da molécula alvo.
Aumentar o rendimento mostra a molécula alvo e as alternativascom 
os maioresrendimentos (máximo para passos da literatura e médio para 
passos preditivos).

Eficiência Atômica Reduz as partes dos reagentes que não são incluídas nos produtos de cada 
passo.
Aumentar a eficiência atômica mostra alternativas com menores 
quantidades de átomos dos reagentes que não são mapeados nos 
produtos.



Buscas Markush Buscas por estruturas Markush podem ser realizadas utilizando

a opção Search Patent Markush na busca por substâncias

Buscas Markush e CAS PatentPak®

Opção de busca Markush

Localização da Markush

Tipo de busca
Markush

Filtro pela 
autoridade do 

documento
prioritário Link para uma

ref erência específica

CAS PatentPak Três opções de visualização de patentes no CAS PatentPak:
• PDF:     apenas o PDF completo da patente;
• PDF+:   texto completo da patente em PDF com substâncias marcadas
• Viewer: PDF da patente com links para as substâncias marcadas
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Link para o PatentPak Viewer
Estrutura Markush 
correspondente

Link para localização da 
substância na patente

Substância selecionada 
marcada no texto

Link para a inf ormação 
relacionada

Marca a substância identificada
pelos cientistas do CAS

Substâncias principais identificadas
na patente são destacadas

Baixar o PDF 
Baixar o PDF incluindo a lista de substâncias e 
suas anotações no texto



Buscas por
Fornecedores

A busca por fornecedores permite acesso direto a informações de 

catálogos de produtos químicos baseadas na estrutura química, nomes

e outros identificadores

Fornecedores e ChemDoodle®

ChemDoodle® O editor de estruturas ChemDoodle está disponível com o editor 

padrão CASDraw. O ChemDoodle é útil para tablets e celulares.
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Link para o 
detalhamento

Seleção de f ornecedores
pref eridos/não preferidos

Opções de ordenamento

Inf ormações 
de contato

Detalhes do 
catálogo

Seleção de f ornecedores
pref eridos/não preferidos

Link para 
compras

Desenhar Ligações

Modelar com CAS Registry Number

Zoom

Repetição de grupos

Cadeias

Reação

Trav ar átomos/aneis/cadeias

Rotacionar 
f ragmento

Adicionar cargas

Marcação

Ponto de ligação v ariável

Desenhar Aneis

Mapeamento de reação

Quebrar/f ormar ligação

Abrir | Salv ar

Centralizar

Laço

Desf azer | Refazer

Cortar | Copiar | Colar

Borracha

Templates



Análise de 
Anterioridade 
em Documentos 
de Patente

Ao visualizar uma página de detalhes de referência de patente, uma 

opção para gerar uma busca por anterioridade está disponível. Os 

resultados aparecem no histórico de pesquisa.

• Predição baseada em Inteligência Artificial

• Baseado em um único documento como ponto de partida

• Análise dos conceitos do CAS, substâncias indexadas, códigos IPC 

e o texto complete adicional

• Gera uma lista de documentos previamente conhecidos ranqueados

por relevância, contendo patentes e literatura não patentária

Busca por Anterioridade

Incia a análise a partir dos 
detalhes do documento
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Veja os resultados no Históricode buscas



Detalhes de login • Crie suas credenciais de acesso ao CAS SciFinder 
Discovery Platform por este endereço.

• Acesse o CAS SciFinder Discovery Platform pela 
página web do CAS.

Login, Feedback e Suporte

Aprenda mais Treinamentos de uso do CAS SciFindern (inglês):
https://www.cas.org/support/training/scifinder-n

Seminários futuros e gravados (inglês):
https://www.cas.org/about/events/scifinder-webinars

Treinamentos e gravações em português:
https://solutions.cas.org/b-on

Contato ao 
Suporte ao Cliente

Envie um e-mail para help@cas.org para falar com um 
representantedo CAS Customer Center

Contatos do 
CAS na 
Península 
Ibérica

Envie um e-mail para a equipe do CAS na Península
Ibérica para resolver suas dúvidas, agendar
treinamentos e conversar sobre qualquer assunto
relacionado: respallardo@acs-i.org
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Botão de 
Feedback

Forneça feedback direto ao CAS

https://apps.solutions.cas.org/e/er?s=653096746&lid=2467&elqTrackId=3FB78E8D60F935BFD4D4151DD92C6BE8&elq=00000000000000000000000000000000&elqaid=283&elqat=2
https://www.cas.org/cas-solutions-login
https://www.cas.org/support/training/scifinder-n
https://www.cas.org/about/events/scifinder-webinars
https://solutions.cas.org/b-on
mailto:help@cas.org
mailto:respallardo@acs-i.org
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