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Interface e Buscas por Referéncias

CAS '?:E SciFinder" A qnnl...l|, (D History A account

T T T

Clique nologo paraiir para a Acesse buscas salvas, Abra buscas What's New, Configuragdes,
paginainicial alertas e combinagbes. Migre anteriores Ajuda ou Log Out
suas buscas do SF-web

Links para outras solugdes do CAS,
como CAS Analytical Methods, CAS
Formulus®, ou STN IP Protection
Suite

Interface de Busca O CAS SciFinder" apresenta uma interface de pesquisa simplificada.

Searching for... Substances Inicie a busca
e Al Search by Substance Name, CAS RN, Patent Nurpber, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOI. Learn More
&
B Reactions

Molecular Formula ~ X

References Exomples: C6HE | (CBHB)x | C22H26CUN2O5.C2H3

= Suppliers ) aad e e L ners et Abra o editor de Execute a busca ou
. . estruturas pressione ENTER
Acesse a busca por campos, disponivel
& Biosequences para substancias e referéncias
B Retrosynthesis
Feedback
Buscapor O modo Referéncias traz visualizagdes, menus dindmicos e um layout

Referéncias facil de utilizar
* Referéncias s&o ordenadas por relevancia

» Vocé pode salvar as buscas, enviar por e-mail e definir alertas
» Os filtros permitem que vocé foque os seus resultados
* 0O CAS PatentPak mostra a localizagédo de substancias quimicas em patentes

Veja substancias Veja reagdes Veja as citagdes
indexadas indexadas recebidas
l l l Salve
© substances - B Reactions ~ &% Citing ~ Baixe as respostas —.‘i‘ A& saveand Alert @ resultados,
defina alertas
Carreg_ue outros resultados Filtering: Concept: Candy X @— Remov afiltros Com partilhe Clear All Filters
potencialmente relevantes para resultados [
uma maior abrangéncia Excluding: Concept: Antibacterial agents X ® . .
result set? lepe os filtros
113 Results Sort: Relevance ~ View: Full Abstract ~
Load More Results
1
Filter Behavior Volatile release from mint-flavored sweets @———

Clique no titulo para abrir os detahes da referéncia

Language: English. Database: CAplus

By: Linforth, Rob;

Filter by Perfumer &

L ) Instrumental anal. was used to monitor menthol and menthone in the breath of individuals eating a range of mint-flavored
~ Document Type candies (including chewing gum). The data demonstrate the reproducibility of breath volatile anal. for assessing aroma release
from mint-flavored products.

Journal (2)
Patent (111) Full Text = © Substances (2) &% Citing (19) (@ Citation Map
L J
Y

Primeiro selegone F|I_|er byou 5 Recupere substancias, reagdes ou dados de citagdo para a referéncia
Exclude, entdo selecione as
categorias dos filtros Oily flavor-containing powder preparations and method for enhancing flavor release by adding

Process (7) the preparations to food

. By: Hayashi, Hi tsukura, Takuma
Analytical Study (2) Japan, |P20 6 A 2011-04-14 | Language: Japanese, Database: CAplus

Reactant or Reagent (2)
gent (2 The preparations, wh\(h are ad(led to food to promote and prolong release of aroma and flavor of oily flavors, are manufactured by

View All S — Hamtnmaslaifiodacloctad fuameliimmaanaiasnaaa esters, glycerin fatty acid esters, and lecithin, (2)
| Cheque a Iocallzacao de substancias na patente s, emulsifying the mixture into average particle size <0.1
pm, and drying the emulsiaa.Thus anamulsioncontainina.manthol flavor, water-soluble dextrin, sucrose fatty acid ester, glycerin

) fatty acid estef, and vegy Opgoes de texto completo m) was spray-dried to give powder flavor preparation Chewing
English (68) gum containing the prej A flavor.

>

Language

Japanese (26)

German (3) PatentPak ~ Full Text = @ Substances (6)
L ,

Selecione filtros para refinar
respostas 1




Detalhes de referéncias e Buscas

[ Informacgbes bibliogréficas ]
{

PATENT CAS Formulus@®, the comprehensive formulations database and workflow solution, is now available for all SciFinder™ X
é users. View content from CAS Formulus® in this document. Learn more about Formulus®.

Patent Number

U520140005234 .. . e . P I -
Insecticidal N-substituted sulfilimine and sulfoximine pyridine N-oxides

Publication Dat:

231 AI-(OE‘\ 'g; ate By: Bland, Douglas C.; Ross, Ronald, Jr.; Johnsen, Peter L.; Johnson, Timothy C.

e N-substituted sulfilimine and sulfoximine pyridine N-oxides were prepared according to the invention and their use in controlling
Application Number insects and other invertebrates are provided. Further embodiments, forms, objects, features, advantages, aspects, and benefits shall
Us2013-13919035 become apparent from the description.

Application Date Me
2013-06-17 MeS
A AN A0
Kind Code Me - N
Al i u
‘ - - - 3 e CF s
Assignee [Automatlze suas buscas por anterioridade ]
Unknown K o - -
Keywords: insecticide sulﬁhmmisu\fommme pyridine g
v PDF traz o PDF original da patente
United States PatentPak Viewer Get Prior Art Analysis | PDF+trazotexto completo com a tabela de substancias indexadas
CODEN: USXXCO Viewer mostra a verséo interativa do textocompleto
i Patent Family
Database Information
AN: 2014:3851 Patent Language Kind Code PatentPak Option Publication Date Application Number Application Date
CAN: 160:144583 @ sunstances (31
CAplus US20140005234  English Al PDF | PDF+ | Viewer 2014-(
Language CAD2TE124 Enalich. a1l 2014

english | Dados de IPC por membro da familia, termos

h e x " PDF 20140 ey omes
indexados, substancias e formulagdes e oo

~ [IPC Data

v Concepts
v Substances

v Formulations

Lista de substancias
indexadas, comCASRNe | o “oooizie,
seu contexto na referéncia

Operadores
Booleanos

Use parénteses para agrupar expressoes légicas ou sinbnimos,
ex.: (flavor or odor) and menthol

Operadores logicos trazem precisao para sua estratégia de busca

AND Requer que ambos os conceitos estejam presentes no documento .

OR Requer que um ou ambos os conceitos estejam presentes no documento “
Conecte sinbnimos com OR

NOT Exclui um conjunto de resultados que conteham o termo apés NOT ‘

Wildcards  Wildcards permitem uma recuperacdo de resultados mais abrangente e
maior precisdo. Use em buscas por referéncias e nomes de substancias

Truncamento interno e ao final sdo permitidos

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

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

Termos entre aspas sao buscados como uma unica frase,
ex.: "Programmed cell death protein"



Nomes de substancias e Estruturas

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

Streptomycin Encontra o resultado Streptomycin
57-92-1 Encontra o resultado Streptomycin, usao CAS RN como identificador
Streptomycin sulfate Encontra 3 resultados: Streptomycin, Streptomycin sulfate e Sulfate
"Streptomycin sulfate" Encontra o resultado Streptomycin sulfate
Sulfoximin* Encontra todos os nomes com o prefixo Sulfoximin
W02019234160 Encontra todas as substancias indexadas nesta patente
Buscas por As buscas por estruturas trazem resultados em um /ayout intuitivo.
estruturas Os resultados mais relevantes s&o destacados com suas
propriedades e imagens em alta resolugao Clique para
Searching for... Substances desenhar estruturas
o Al Search by Substance Name, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOI. Learn More
B Reactions Molecular Formula « i
I Examples: CoHS | (CBHE)x | C: H
Reforences S-
4 Entre o nome de uma substancia Adva LEI Search Field Learn more about Sci !
— Clique para editar a |——@¢cit Drawing Remove

Acesse opgdes de busca avangadas para substancias estrutura

< Biosequences Search Patent Markush

?

Clique na caixa para f azer uma busca Markush

D Retrosynthesis

Selecione o nivelde
correspondéncia

Structure Match 5,597,153 Results Altere o ordenamento —e Sort: Number of Suppliers = view: Partial -
As Drawn (111) 2 3
90357-06-5 R y 149104-88-1 P . 20-04 /iltere onivelde detalhamNento

P ) . : .

Similarity (1.035) o = Clique nos Numeros de Registro o

i 3 . CAS para abrir detalhes 3\
N \

Analyze Structure Precision " [ H”‘\t‘a/‘\\/ /Q/\o

~ HAN

oH 2

Chemscape Analysis C1gH14FaN204S C7HoBO4S C12H12N2055 Clique na est_rutua
Bicalutamide [4-(Methylsulfonyliphenyllboronic acid Dapsone paraveropgoes
Visually explore structure
:lm‘\\arlty with a powerful new 1877 & 224 » 114 —
00ol.
References = Reactions  Suppliers
Learn more about Chemscape. PP 80-08-0 ®
CAS Name
Create Chemscape Analysis 4 Dapsone NH;
[

Filter Behavior Inicie a analise no Chemscape x 0

Exclude Recupere dados da substancia \\S
| \
0

©  Substance Detail

0
, 7
~ Reaction Role S P
// \/\\
0 =y Reactions (4.512)

Product (680K)

Double bond geomerry shown & HoN
Reactant {157K) Synthesize (117) 2
e CyoHgNO35S
gent (454)
Reagent (454) (26)-3-[(4-Methylphenyl)sulforyi]-2- D Start Retrosynthetic Analysis
Catalyst (472) propenenitrile
References (16K)

Solvent (57) °EI Struct —  Reset + +
B 744 B 30 = 99 = Suppliers (104) dit structure R
References = Reactions = Suppliers TeETETETT OO YT * TETETT 1= mareans ’Juuuucl

~ Reference Role

T

Reference Roles trazem informagdes sobre
o contexto das substancias nas referéncias

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



Detalhes das substancias e editor

Detalhes de Clique sobre o numero CAS para mostrar os detalhes da
substancias substancia, como estrutura, formula molecular, propriedades e
outros dados

CAS Registry Number

90357-06-5
N
Z
o]
O,
\\ F
£ N
N\ " F
[0} OH E
Foérmula molecular £
CigH1aFaN;045
Propanamide, N-[4-cyano-3-(trifluoromethyl)phenyl]-3-[(4-fluorephenyl)sulfonyl]-2-hydroxy-2-methyl- Nome sistematico
Key Physical Properties Value Condition
Molecular Weight 430.37
Melting Point (Experimental) 190-195 °C (decomp) & .
S & Propriedades
Boiling Point (Predicted) 650.3+55.0 °C Press: 760 Torr chave
Density (Predicted) 1.5240.1 g/cmg Temp: 20 °C; Press: 760 Torr
pKa (Predicted) 11.49+0.29 Most Acidic Temp: 25 °C
Experimental Properties | Spectra
~ Other Names and Identifiers
v Other Names e
Canonical SMILES
v Experimental Proper’ties N#CC1=CC=C(C=C1C(F)(F)F)NC(=0)C(O)C)CS(=0)(=0)C2=CC=C(F)C=C2
- = : . 9 Other Narnes for this Substance
" I Os nomes quimicos listados incluem nomes sistematicos,
Propriedades s&o listadas com asfontes | (+)4-cyano-a.ac-trifluoro-3-(p-fluorophel 7> & s g o
bibliograficas ——— . triviais e comerciais, bem como cédigos de desenvolvimento.
Casode Os nomes s&o extraidos das publicagdes analisadas.
Casodex

Editor CAS Draw Defina estratégias de buscas para estruturas e reagoes

tlnsira Numeros CAS, SMILES ou }

CASDraw ~ | Importe e exporte arquivos de estruturas ] InChl para importar estruturas

_______ '
D E B @ : ﬂ = D\ 5 L) c = ? Enter a CAS Registry Number, LM#LES, or InChl...
________ ]
=ll| e Laco | Selecionar ] objects. Ctrl-click to select or deselect individugl objects. x N ¢ H
. Aprenda sobre atalhos do teclado =
L/ Desenhar atomos e ligagoes | Apagar] para desenho de atomos Selecao de 0o S
lmnl Et - — heteroatomos e 1
—= Selecione elementos da tabelaperiddica | Atalhos ] isétopos de H N P
X R | Selecdo de variaveis | Defina suas variaveis (Grupos R)] cl, Si
[©] | Selecione a partir de templates ou crieo seu proprio [
P P prop ] Desenhe ligagdes 4 Triangulos ) NN,
® & | inclua carga positiva | Inclua carga negativa ] |qd|can? que outras opgoes estdo N EZ
disponiveis. )L 4
l :l... ~” | Repeticao de grupos | Cadeiacarbdnica ] OO
Q. 8 | Definir pontos variaveis de ligagdo no anel | Papel na reagéo ] 110 @
= . ' . n
22 q%‘ Mapeamento de atomos | Bloquear anéis e &tomos ] [ Altere o tamanho do editor ] O &)
"¢ — | Mapeamento de ligagdes | Desenhar seta de reagéo ] il
Molecular Formula: CigH14FaN2045 (430.38)

Cancel

o
Zoom: 90%

cT -

Digite o simbolo de um elemento para desenhar




Estratégias de busca avancada

Construindo Fornece campos especificos de referéncia e pesquisa de substancias

estratégias de na pagina inicial do CAS SciFinder"
Operadores séao processados nesta ordem: OR, AND, NOT

busca avangada » Operadores nao sao permitidos em campos de busca avancada
« Truncamento € permitido, ex. polymorph*
* Até 50 campos de busca avangada
References

Search by Keyword, Substance Name, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOI. Learn Moare

Enter a query... | Altere o campo Caixa de buscas gera @ Draw n

e Author Name ~  Enter last name, first name middle name. X

Defina os operadores
entre os campos
Example: Schubert, | A

Adicione mais campos

4+ Add Advanced Search Field — Learn more about SciFinder™ Advanced Search.

especificos
Exemplos Buscas por Referéncias Buscas por Substancias
"pollution monitoring” steel*
Operador para
combinarcamposde —® AND Chemical Name ~ polyethylene
buscas AND ~  Tensile Strength (Mpa) ~ >0
OR ~ Chemical Name - polypropylene Experimental values only.
Interpretacéo da estratégia: Interpretacdo da estratégia:
"pollution monitoring" and (polyethylene Steel with tensile strength property
or polypropylene) information
Camposde Os campos de busca avangada a seguir estao disponiveis
Busca Avancada A N
¢ Referéncia Substancia
* Nome de autor * Formula molecular
* Nome da publicacao * Numero CAS
+ Nome da Organizagao * Nome quimico
* Titulo * lIdentificador de documento
* Resumo/Palawra chave * Identificador de patente
» Conceito Espectro experimental

* Substancias

* Anode publicagao
+ Identificador de documento
+ Identificador de patente

- Editor

Propriedades bioldgicas
Propriedades quimicas
Densidade

Elétricas

Lipinski

Magnéticas

Mecénicas

Oticas e de espalhamento
Estruturais

Térmicas



CAS Roles

CAS Roles

Rolesem
resultados de
substancias

Rolesem
resultados de
referéncias

Substances

9003-07-0 3

PN

(C3He)x
Polypropylene

@2k K631 Rm2
References  Reactions  Suppliers

Substance Role

By Count

1 Selected

Uses (231K)

Technical or Engineered
Material Use (161K)

Polymer in Formulation (68K)
Properties (55K)

Process (43K)

polypropylene

¥

Os roles estao relacionados as substancias e permitem que vocé

explore o contexto das substancias nas referéncias associadas.

» Super roles sao categorias mais amplas e contemplam os roles especificos.
Por exemplo, Analytical Study, Preparation ou Occurrence

» Os roles especificos sao mais precisos. Eles estao relacionados a aspectos
como o uso de uma substancia como analito (Analyte) ou a ocorréncia de um
composto em uma planta (Natural Product Occurrence)

Em uma busca a partir de substancias, os filtros de roles indicaréo os
tipos de roles que estardo conectados as substancias nas referéncias.

Reference Role

By Count

0 Selected

Adverse Effect (15)
Agricultural Use (29)

Analyte (17)

Alphanumeric

Exemplo de 'reference roles‘ emum

conjunto de resultados de substancias . A .
Numero de substancias no conjunto
de resultados com aquele role.

Diagnostic Use (3) Pharmacological Activity (10)

Food or Feed Use (120) Physical, Engineering, or

Chemical Process (888)
Formation, Non-preparative

Roles estardo como um filtro em resultados de referéncias se sua
busca partiu de substancias, por exemplo, buscando por nomes de
compostos ou trazendo referéncias associadas a estruturas.

Exemplo: Tenho interese no tema de polui¢do marinha, como encontro
publicagdes onde o polipropileno é especificamente descrito como poluente?

A busca por polipropileno traz um grande numero de referéncias. O filtro de
substance role mostra todos os roles que se aplicam ao propileno neste conjunto
de dados. O role Pollutantindica que ha 1657 publicagdes que descrevem o
polipropileno como um poluente.

¥

v Document Type

~ Substance Role
Uses (231K)
Properties (55K)
Process (43K)
Biological Study (19K)
Prepajation (17K)

View /

Apos clicar em 'View All',
alphanumeric| S€lecione os roles desejados.

Biological Use, Unclassified
(3,100

Miscellaneous (2,377)
Occurrence (2,053)

Biological Study, Unclassified
(1,909)

Pollutant (1,657)

References w72

Sort: Publication Date: Newest ~  View: |

© Substances ~ B Reactions ~ &6 Cited By = |i| [~

1

Water recovery by treatment of food mdustry wastewater using membrane processes
By: Hernandez, Karina; Muro, Claudia

al Technology (2021), 42(

, Sarai; Riera, Francisco

, Database: CAplus and MEDLINE

Full Text + @ Substances (6)

® cit

Filter by References (7

~ Document Type
@ Substances 66 Cited By ~
~ Substance Role

Uses (231K) 1

Properties (55K}
Wastewater treatment alters microbial colomzatlon C
By: Kelly, John J.; London, Maxwell G.; McCo

6(1), e0244443

Process (43K) mick, Amand

Language: English, Da

Biological Study (19K)

Preparation (17K)

Full Text =

Pollutant (1,657 © Substances (3)
ollutant (1,657)

View Al

Todas as 1657 referéncias nesse conjunto discutem o

~ L . B
= polipropileno no contexto de poluente.



Buscas por sequéncias biologicas

Opcoes de S&o possiveis trés modalidades de buscas

buscas » BLAST: Busca por sequéncias similares
» CDR: Busca por anticorpos através de sitios de ligagdo em antigenos
* Motif: Buscapor padrbes conservados em sequéncias curtas

A ligacdo entre todas as sequéncias e a literatura cientifica estd em desenvolvimento

Busca por BLAST permite a busca por sequéncias de aminoacidos ou
simiaridade nucleotideos similares. Os resultados de alinhamento s&o
BLAST apresentados de forma intuitiva com filtros de facil uso para

percentagens de identidade e cobertura. Os resultados de referéncia
sao relacionados aos hits de sequéncias.

Iniciando uma busca BLAST

» Abra o modo Biosequences a partir da pagina inicial do CAS SciFinder

» Carregue a sequéncia a partir de um arquivo ou cole uma sequéncia

» Formatos aceitos: sequéncias contendo residuos representados por uma
Unica letra, por exemplo, em formato FASTA. Numeragdo néo é permitida.

» Cada sequéncia deve comecgar com o simbolo >. Sequéncias podem ser
separadas por multiplas linhas, permitindo o processamento de multiplas
simultaneamente.

* Ajuste os pardmetros BLAST como desejar e inicie a busca

Searching for... Biosequences

& All

Enter a protein or nucleotide string, or upload a .txt or .fasta file. Learn more about Biosequence Search.

© Substances
Opcodes de buscas
A Upload S Clear Search
& Reactions BLAST CDR Motif ]» por sequéncias pload Sequence e earc
Seqguence Type:
References > human insulin sequence 4 yi
N FVNOHLCGSHLVEAYLVCGERGE FYTPKTGIVEQCCTSICSLYQLENYCH Nucleotide

Cole a sequéncia Suba uma sequéncia FASTA de um arquivosem Sl
nesta janela anumerag&o ou cole na aba BLAST Searcn v
Nucleotides @ Proteins

D Retrosynthesis Incl P
Ncluasequencies | & include NCBI Sequences

do NCBI
Limit Total Sequence Results to:
20000 -
Q Start Biosequence Search
Advanced Biosequence Search ~ Adjust Parameters for Short Sequences | ResetA
Alignment Identity % @ Match with Gaps? Gap Costs @
@ Yes No Existence 11 Extension 1 «
Parametros 1
avancgados BLAST Query Coverage % @ Word Size @ Scoring Matrix @
90 3 - BLOSUMB2 -
BLAST Algorithm E-Value @ Exclude Low
Complexity Regions @
BLASTp - 10 -
Yes @ No




Analise de resultados BLAST

Acessando os Os resultados de buscas por sequéncias aparecem no historico
resultados recente de buscas e no Historio geral ( © ity ). Clique em 'View
Results’ para analisar as respostas.

February 17, 2022

> Biosequences Sequence Type: Protein > human insulin sequence
6:29 PM Search Within: Proteins FVNQHLCGSHLVEAYLVCGERGFFYTPKTGIVEQ

NCBI Included: Yes CCTSICSLYQLENYCH

BLAST Algorithm: BLASTp Edit Search

Alignment Identity: -

C 1 90%
Query Coverage: Complete

Results will expire on

Mar 20, 2022.
Veja oS Veja os resultados de similaridade de sequéncias BLAST.
Resultados » Alinhamentos sao ordenados pela Identidade da Sequéncia
* Imagens simplificadas trazem a qualidade do alinhamento
» Mismatches sao indicados por linhas vermelhas
+ Alinhamentos detalhados podem ser vistos na aba Alignment
+ Detalhes da sequéncia original e das patentes sdo vistos em abas distintas
* Cliqgue em = === para recuperar patentes relacionadas
* E possivel fazer o download em XLSX &
92 Alignment Identity: 89.09%
Query @ (:ff:' ®—— Tamanho do Query
Matches: 49
Mismatches: 6
i N P
Subject (1] (55) Tamanho do alinhamento:
T 49+6=55
View Less v
Tamanho do Subject
gﬁtﬁg:ﬁzri% 9 Alignment Subject References References
Alignment Data + Mismatch: Aminoacido Recupere as referéncias
BLAST Score: 231 alinhado a outro patentarias da sequéncia

Mismatch | | Match || equivalente

T LT

Q {1 FVNQHLCGSH LVEA-YLVCG ERGFFYTPKT: &--“GIVEQC CTSICSLYQL ENYCN 55
ECTENIEEEEEE TERETIE S I STEEEE TEEEEETEE THEr

s i1 FVNQHLCGSH LVEALYLVCG ERGFFYTPKS: DDARGIVEQC CTSICSLYQL ENVCN 55

i

Inicio do alinhamento entre as Gap na sequéncia
sequéncias query e subject

E-Value: 5.12823e-26

Filtrando Os filtros alteram os resultados dinamicamente

Resultados

~ E-Value ~ Query Coverage % - @ S EE R - ~ Alignment Identity % A Organismé

0 ~ to 100 - - Homo sapiens (25)
0 i) 100 0 to | 100 0 o 100 Mus musculus (25)

Alignment Length Alignment Length  Number of Matches
Query Length Subject Length Alignment Length

Expectation Value Nome do organismo



Buscas por reacoes

Buscas por
reagcoes

Searching for...
& All
& Substances
B Reactions
References

® Suppliers

< Biosequences

D Retrosynthesis

Estratégias de buscas por reagdes podem conter nomes de substancias,

numeros CAS, identificadores de documentos ou estruturas quimicas
Reacgbes sdo agrupadas em esquemas com reagentes e produtos idénticos

As reagbes sao ordenadas por rendimento dentro de um mesmo esquema
Encontre reag6es pelo nome da substancia, CAS RN, identificador de documento ou

estrutura quimica

Reactions

Search by Substance Name, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOI. Learn More

Enter a query...

@ Selecione Reactions

Clique na caixa de didlogo

para editar

Veja por correpondéncia com a estrutura

Structure Match

As Drawn (0)

Substructure (295)

Similarity (1,947)

Filter Behavior

Filter by

~ Yield

Exclude

90-100% (23)
80-89% (19)
70-79% (40)
50-69% (30)
30-49% (15)

View Al

~ Number of Steps
Non-Participating Functional
Groups
Halide (70)
Carbamate (67)
Ketone (48)
Cyclic ketone (47)
Carboxylic ester (29)

View Al

I
Filtre os resultados
de busca

B Reactions

References =

Scheme 22 (4 Reactions) | Clique na estrutura para ver

as informacgode da substancia
o l OH
OH +

/OW]
o

Relative stereochemistry shown

——0o

Edit Drawing Remove

Altere o agrupamento por documento

Group: By Scheme ~ View: Expanded «

.i. = Renqlmentoda
reagao
Steps: 1 Yield: 39-67%
o]

—_ >L Q o
H

Relative stereochemistry shown

¥ Suppliers (89)

Veja fornecedores —® ® Suppliers (31)

Reaction Summary Steps: 1 Yield: 67%

1.1 Reagents: Triethylamine, Diphenylphosphoryl azide
Solvents: tert-Butanol; 1 h, 60 °C; overnight, reflux;
reflux — rt

1.2 Reagents: Water; cooled

View Reaction Detail ®@— Detalhes da reagdo

Reaction Summary Steps: 1 Yield: 67%

1.1 Reagents: Triethylamine, Diphenylphosphoryl azide
Solvents: tert-Butanol; 1 h, 60 °C; overnight, reflux;
reflux — rt

1.2 Reagents: Water; cooled

View Reaction Detail

™ Suppliers (83)

Preparation of quinoline-3-carboxamidgs as H-PGDS
inhibitors ?

. Veja a ref eréncia da reagao
By: Cadilla, Rodolfo; et al
World Intellectual Property Organization, WO2017103851 A1
2017-06-22

PatentPak ~ Full Text =

Preparation of 1,3-disubstituted cyclobutane or azetidine
derivatives as hematopoietic prostaglandin D synthase (H-
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Detalhes de reacoes

Detalhes de Detalhes incluem solventes, catalisadores, reagentes, condi¢cdes e
re agées protocolos experimentais extraidos das publicagdes
° - Steps: 1
@\/ ° Yield: 85%
g o + - DYN‘\ LLo/\
o 20
Absolute stereochemistry shown, Absolute stereochemistry shown,
Rotation (+) [Stage 2] Rotation (-)
- 85%
® Suppliers (38) ® Suppliers (126) o
¥ supplier (1) Referéncia da reagao
Step 1 Reference
Development of a Scalable
Veja passos alternativos —® # Alternative Steps (5) Synthesis of an Azaindolyl-
Pyrimidine Inhibitor of Influenza
Stage Reagents Catalysts Solvents Conditions Virus Replication
1 Triethylamine - Toluene 2 h, reflux; reflux — 60 °C Sy Uiﬂgij.\anglm; el Veia os autores
Diphenylphosphoryl azide ew ]
Organic Process Research &
2 - - - overnight, 60 °C — 80 °C Development (2016), 20(5), 965-
969
CAS Reaction Number: 31-451-CAS-15598720
Full Text +
Experimental Protocols
MethodsNow™ Veja protocolos experimentais,
incluindo procedimentos detahados
Products Ethyl (1R,35)-3-[(benzyloxycarbonyl)amino]cyclohexanecarboxylate, Yield: 85%
Reactants 1,3-Cyclohexanedicarboxylic acid, 1-ethyl ester, (1R,3S)-
Benzyl alcohol
Reagents Triethylamine
Diphenylphosphoryl azide
Solvents Toluene
Procedure 1. Add diphenylphosphoryazide (DPPA) (166 mL, 769 mmol) and triethylamine (107 mL, 769 mmol) to

(1S, 3R) -3-ethoxycarbonylcyclohexanecarboxylic acid (140 g, 700 mmol) in toluene (1.4 L).
2. Reflux the mixture for 2 h under M.
3. Cool the reaction mixture to 60°C and add benzyl alcohol (87 mL, 839 mmol) in ane portion.
4. Heat the mixture to 80°C overnight.

6. Stir the mixture and separate the layers.

Characterization Data ®—| Veja dados de caracterizagio

~  Ethyl (1R,35)-3-[(benzyloxycarbonyl)amino]cyclohexanecarboxylate

Proton NMR (300 MHz, CDCls) 67.48-7.30 (m, 5H), 5.11 (s, 2H), 4.67 (s, 1H), 4.13 (q.J= 7.1 Hz, 2H), 3.55 (s, TH),

Spectrum 2.42 (t)= 11.8 Hz, 1H), 2.28 (d,) = 12.6 Hz, 1H), 2.10-1.79 (m, 3H), 1.50-1.19 (m, 6H), 1.19-1.00 (m,
TH).

Optical Rotatory =-33.3°(c =1 in DCM).

Power

HRMS (ESI) [M + HI* calculated for C;5H,,NO, 206.1700, found 306.1700

State sticky solid




Planejamento de retrossintese

Inicie ageragao Ha duas opgbes para iniciar o planejamento retrossintético no

do planejamento CAS SciFinder"
© Desenhe a estrutura no editor de Retrossintese na pagina inicial

® Clique no desenho de qualquer estrutura e inicie a Anadlise Retrossintética

Searching for... Retrosynthesis CAS RN
a BT T B S O BT DT 2408121-76-4 @
- eul n==ale ‘ = 2 CAS Name
F— P - Pyridine, 2-[methoxy[5-[5-(trifluor
e e TR e TS omethyl)-1,2,4-oxadiazol-3-yl]-2-
§ References € H, thienyl]meth...
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N E N L N Reactions (1)
00 - a
o0 Synthesize (1)
[olNe] o  Start Retrosynthetic Analysis
References (1)
. = O+ u Edit Structure =  Reset + i.
Opcoesda Edite as op¢des do planejamento para...
Retrossintese . aumentar_ 0S passos de retrossintese
» proteger ligacdes em toda a rota
+ definir as ligagdes que serao quebradas na primeira etapa
» alterar o custo dos materiais de partida
+ criar um plano preditivo com mais alternativas significativas,
ex. para moléculas poli ou heterociclicas
Altere o numero de
desconexdes do plano Quebre uma ligagéo Proteja ligagdes Limpe as
na primeira etapa por todo o plano selegdes
© Retrosynthesis Plan Options Powered by ChemPlanner®
Select Synthetic Depth Learn more. Break and Protect Bonds Learn more.
1
<|: 2 & Protect Bond Clear All Bond Selections
® 3
: o
Set Rules Supporting Predicted Reactions Learn more. F .
® Common . .
Selecione regras incomuns ou .

Uncommon (includes Comman Rules) raras baseadas por menos
Rare (includes Common and Uncommon Rules) exemplos na literatura

Set Starting Materials Cost Limit Learn more.

1000 usD/mol ~

12 ligagdo a ser quebrada Ligagdes protegidas
Email me when my plan is complete

S Create Retrosynthesis Plan

Crie o plano




Plano de retrossintese e passos alternativos

Abra o plano

Overview Steps

O Plano Experimental € gerado em poucos segundos, 0
calculo do Plano Preditivo levara mais tempo

<
Plan Information .
‘ Veja os Passos do plano

Estimated Yield: 15%

do plano
Commercially Available:
EF.GH,I

Plan Options

Synthetic Depth: 3

Predicted Rules: Common

Break & Protect Bonds: Yes

Starting Material Cost Limit: $1,000.00/mol
Edit Plan Options

Scoring Profiles

Complexity Reduction @

Convergence @

Evidence @

Ajuste as opgdes de
ordenamento

o— Veja Informagdes

Baixe, Salveou Compartilhe
seu planejamento

predicted Results Jo—| Visualize os passos preditivos & A save
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~  Retrosynthesis Step Key
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Yield @
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Passos
Alternativos

QOverview Steps Predicted Res

View step specific evidence and alternate
steps below or select the node between
steps on the plan.

Average Yield: 47%
Evidence (14)

Average Yield: 53%
Evidence (82)
Alternative Steps (39)

Average Yield: 57%
Evidence (1,349)
Alternative Steps (42)

Hover on the aptions below to highlight
experimental and predicted steps within
this plan. View Steps Menu.

|:> Experimental Steps
Rev eja desconexdes
alternativas

Predicted Steps
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L=}
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D

Linhas roxas indicam passos
experimentais, relatados na literatura
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Reset

Uma visao geral de todos os passos experimentais e preditivos
As evidéncias sao apresentadas como um conjunto de resultados de

reacgoes
» Acesse as evidéncias
@ nas alternativas de

Alternative Steps (42)

Filter by
~ Alternative Step Type

Predicted (42)

~ Stereachemistry

Non-Selective (42

Filter Behavier

~ Yield
90-100% (4

80-89% (24

be

~ Number of Steps

Nen-Farticipating Functional
Groups

Halide

1.1 Reagent
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Opcoes de ordenamento

Opgoesde
ordenamento

Para planos com passos preditivos, vocé pode aumentar ou reduzir a
importancia dos passos e alternativas para cada perfil, determinando
0 que sera mostrado nos passos alternativos e em qual ordem.

Cada perfil de pontuagéo pode ser ajustado para Off (extrema esquerda), Baixo,
Médio ou Alto (extrema direita)

A configuragéo padrao para cada perfil € “Médio”

Ao mover a barra de controle toda para a esquerda, o perfil de pontuagao é
desligado e néo sera considerado um fator para o ranqueamento da alternativa

Perfis de ranqueamento

pre e

Redugéao da
complexidade

Convergéncia

Evidéncia

Custo

Rendimento

Eficiéncia Atdbmica

Reduz a complexidade dos reagentes de um passo quando comparado ao
produto

Na retrossintese, geralmente se prefere uma alta redugao de
complexidade

Determina o quao ramificado um plano €; geralmente se prefere uma
elevada convergéncia ao invés de um plano linear.

Para um determinado passo, quanto mais precursores houver, e o mais
proximo seus tamanhos relativos forem, € considerado mais convergente.
Aumentar a convergéncia mostra passos com mais reagentes.

Ranqueia as alternativas baseado no numero de exemplos na literatura que
dao base ao tipo de reagéo.

Mais evidéncias para um passo significa que o tipo de reagao tem mais
aplicacoes e é mais versatil em termos de condigdes e substratos e, por
isso, predicdes feitas baseadas nelas s&o provavelmente mais confiawveis.
Aumentar as evidéncias mostra alternativas com mais exemplos.

Leva em conta as despesas das reacdes ao ranquear os materiais de partida
baseado no menor prego encontrado nos catalogos indexados.

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 alternativas com
os maiores rendimentos (maximo para passos da literatura e médio para
passos preditivos).

Reduz as partes dos reagentes que ndo sao incluidas nos produtos de cada
passo.

Aumentar a eficiéncia atbmica mostra alternativas com menores
quantidades de atomos dos reagentes que nao sio mapeados nos
produtos.
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to be understood that this disclosure is not limited to
particular methods, reagents, compounds, compositions, or
biological systems, which can of course vary. It is also to be
understood that the terminology used herein is for the
purpose of describing particular embodiments only, and is
not intended to be limiting.

[0076] In addition, where features or aspects of the dis-

References (8,193)
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gas diffusion Tayer (GDL); and Y

lectrolyte comprising an ether solvent, benzonitrile,
x i a lithium salt.

he lithium-oxygen battery of claim 1, wherein the

lyte comprises about 10 vol % to about 50 vol %

itrile.

he lithium-oxygen battery of claim 1, wherein the

lyte comprises about 20 vol % to about 50 vol %

itrile.

he lithinm-oxygen battery of claim 1, wherein the

lyte comprises about 15 val % to about 40 vol %

itrile.

he lithium-oxygen battery of claim 1 configured to

1 a rate of greater than 200 mA/g and a capacity of

than 200 mAh/g.

he lithium-oxygen battery of claim 1 configured to

t a rate of about 200 mA/g to about 1000 mA/g and

sty of about 200 mAh/g to about 3000 mAh/g

he lithium-oxygen battery of claim 1 configured to

ta current density from about 50 mA/g to about 1000
and a capacity of about

Substancia selecionada
marcada no texto

8. The lithium-oxygen batte
cycle ata rate of about 500 mA/g 2
mAh/g

9. The lithium-oxygen battery of claim 1, wherein lh=°
lithium salt comprises lithiom trifluoromethanesulfonate
(lithium triflate)@pd lithium bis-(trifluoromethanesulfonyl)
imide (LiTF SI).

closure are descri
skilled in the art

thereby described) ho|0g cientistas do CAS
subgroup of mem

@ Marca a substancia identificada

he lithium-oxygen battery of claim 1. wherein the
Ivent comprises tclrﬂc‘hylcﬂcglycnldimcthylclht&

[0077] As will be understood by one skilled in the art, for
any and all purposes. particularly in terms of providing a
written description, all ranges disclosed herein also encom-
pas ible subranges and combinations of
subranges thereof. Any listed range can be easily recognized
as sufficiently describing and enabling the same range being
broken down into at least equal halves, thirds, quarters,
fifths. tenths, etc. As a non-limiting example. each range
discussed herein can be readily broken down into a lower
third, middle third and upper third, ete. As will also be
understood by one skilled in the art all language such as “up

any and all poss

ME), triethyleneglycoldimethylether (PFGDME)!
lhylencg]ycoldléhylclhcr (DEGDME-)V

11" The lithium-oxyg&n battery of claim 1. whe: the
lithium anode further comprises a coating of Li,CO.

12. The lithium-oxygen battery nl'c]ai?igngl?e 9
catfye Qher prises plCicles of T RA. P¥ PY, RY,
Lil¥, LiRN;. Li/P¥ and Li/Pd"intermetallics.

13. A method of preparing a lithium-oxygen battery, the
method comprising:

providing a lithium anode, an air cathode comprising

reduced graphene oxide, and an electrolyte comprising
an ether solvent, benzonitrile, and a lithium salt form-
ing an electrochemical cell; and




Fornecedores e ChemDoodle®

Buscas por A busca por fornecedores permite acesso direto a informacgdes de
Fornecedores catalogos de produtos quimicos baseadas na estrutura quimica, nomes
e outros identificadores
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~ Supplier
PP F Oakwood 7664-93-9 95-98%  Order From Supplier @@ Maintained in
Hayashi Pure Chemical Chemical Sulfuric acid, 60% 50 ml, USD 10 stock
Products Catalog (107) Oakwood Chemical Product List 100 ml, USD 11
KANTO CHEMICAL (41) United States T 500 ml, USD 15
FUJIFILM Wako Chemicals Link parao | - Oakwood Chemical Product List. & ®| Seleg&o de fornecedores
Europe GmbH Product List detalhamento ®-| preferidos/nao preferidos
(37) Web https:/vwamw.0akwoodcheMm— Jtance Information
FUJIFILM Wako Chemicals Email sales@oakwoodchemical.com CAS Registry Number  7664-93-9
U.S.A. Corporation Product Phone 1-800-467-3386 T CAS Name Sulfuric acid
(37 2 =~
List (37) Inf ormacgdes
FUJIFILM Wako Pure Chem\\sal Oakwood \tem Details de contato
Corporation Product List (37) » Chemical
e —" Chemical Name Sulfuric acid, 60% HO—S—0CH
View Al i
ew Oakwood Chemical Product L Order Number 098361
United States 0o
. 50 ml, USD 10
AT 0omlusp 11 (o
~ 500 ml, USD 15 €
299% (2) Quantity, Price 4L, USD 39 Cata'ogo
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<90% (10) .I:—-.--j.‘ Stock Status Maintained in stock
Oakwood Chemical Product L pricing Information
~ Quantity United States Last Updated 1 Feb 2022 Link para
Order From Supplier () @———
Milligrams (2) Order From Supplier O compras

ChemDoodle® O editor de estruturas ChemDoodle esta disponivel com o editor
padrdo CASDraw. O ChemDoodle é util para tablets e celulares.

Centralizar ﬁg;ﬁgﬁir Cortar | Copiar | Colar
ChemDoodle ~ X
Lago .- ?f 7@ %8 1 4% Q,@\ F: ?H é’t 7o Modelar com CAS Registry Number
[ Borracha [ [ Py
Templates

Al

Marcacéo Desfazer | Refazer
[

Desenhar Ligacbes Abrir | Salvar
Desenhar Aneis

I/:\dicionar cargas

Cadeias

Repeticao de grupos

Ponto de ligagéo v ariavel
Trav ar atomos/aneis/cadeias
Reagédo

Mapeamento de reacéo
Quebrar/f ormar ligagdo

OI\e

Zoom

~e

(]

|2 e

np
—




Busca por Anterioridade

Analise de Ao visualizar uma péagina de detalhes de referéncia de patente, uma
Anterioridade opgao para gerar uma busca por anterioridade esta disponivel. Os
em Documentos resultados aparecem no historico de pesquisa.
de Patente Predicdo baseada em Inteligéncia Artificial
+ Baseado em um unico documento como ponto de partida
* Anadlise dos conceitos do CAS, substancias indexadas, codigos IPC
e o texto complete adicional
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Patent Language Code PatentPak Options Date Number Date
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E@ References Prior Art Analysis (154)
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Login, Feedback e Suporte

Detalhes de login « Crie suas credenciais de acessoao CAS SciFinder
Discovery Platform por este endereco.

» Acesse 0 CAS SciFinder Discovery Platformpela
paginaweb do CAS.

Botao de Fornega feedback direto ao CAS
FeedbaCk Feedback
Aprenda mais Treinamentos de uso do CAS SciFinder" (inglés):

https://www.cas.org/support/training/scifinder-n

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

Treinamentos e gravacdes em portugueés:
https://solutions.cas.org/b-on

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

Contatos do Envie um e-mail para a equipe do CAS na Peninsula
CAS na Ibérica para resolver suas duvidas, agendar
Peninsula treinamentos e conversar sobre qualquer assunto

Ibérica relacionado: respallardo@acs-i.orq
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