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Поиск в ИПС SciFinder 

Стартовая страница в ИПС SciFinder предоставляет возможность выбора БД и типа 

поиска: 

 

 
 

Explore References:  
 

библиографический поиск 

в реферативных БД 

CAPlus и MedLine  

Explore Substances:  
 

поиск веществ в структурно-

химических БД Registry, 

ChemCats и ChemList  

Explore Reactions:  

 

поиск реакций в БД 

CASReact по структурам 

реактантов и (или) 

продуктов, 

функциональным 

группам. 

  

Тип информации Содержание и охват Поиск информации 

 

 

> 35 млн. ссылок из > 60 мировых 

патентных ведомств и > 10 тыс. 

научных журналов 

> 18 млн. ссылок из БД MEDLINE 

Ретроспектива 1907+, избранные статьи 

и патенты до 1907 

Тематика 

исследования 

Автор  

Организация  

Источник 

 

> 66 млн. химических веществ 

> 63 млн. биопоследовательностей 

> 4.5 млн. (для 3 млн. веществ) 

экспериментальных и 3.7 млрд. (для 

55.6 млн. веществ) расчетных свойств;  

> 1.1 млн. экспериментальных спектров 

(для 778 тыс. веществ) и > 54.6 млн. 

расчетных спектров ЯМР 
1
Н и ЯМР 

13
C; 

Ретроспектива 1800+ 

Коммерческая информация от >1050 

поставщиков из > 1180 каталогов для > 

69 млн. коммерчески доступных 

веществ (> 20 млн. регистрационных 

номеров веществ CAS) 

Нормативная информация для > 295 

тыс. веществ 

Химическое название 

Регистрационный 

номер вещества CAS  

Молекулярная 

формула 

Химическая 

структура  

( в том числе по 

структурам Маркуша) 

 

> 41.7 млн. одно- и многостадийных 

реакций с 1840+ 
Схемы реакций 

Превращения 

функциональных 

групп 



39 

 

Поиск в библиографических БД – Explore References 
 

Тематический поиск – бланк Research Topic 
 

Проведение тематического поиска позволяет изучить конкретную область исследований 

посредством ввода фраз или предложений на английском языке.  

 

1. Ввод поискового запроса в бланке Research Topic. Для начала поиска используется 

команда Search . 

 

Рекомендации: 

 

• Задание двух или трех концептов (основных понятий) на нормативном английском 

языке. 

• Использование предлогов и артиклей для связи концептов. 

• Заключение акронимов (аббревиатур) или синонимов в скобки после соответствующего 

концепта. 

• Использование отрицаний not или except для исключения термина. 

• Применение ограничений для уменьшения количества результатов в наборе ответов. 
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Поиск следует начинать с более широкого запроса или применять ограничения. 
 
Индекс для ограничения набора ответов Получение ссылок, относящихся к 

определенному: 

Publication Year(s)  
Год  публикации  

Периоду времени 

 

Document Type(s)  
Тип документа  

Типу документов 

 

Language(s)  
Язык  публикации  

Языку публикации 

 

Author name   
Имя автора  

Автору публикации 

 

Company name   
Название организации  

Организации 

 

Поиск автоматически проводится по родственным терминам, при этом учитываются 

альтернативные написания и окончания слов. 

 

2. После выбора интересующих ссылок из предложенных (на основе отношений между 

терминами и концептами) вариантов применяется команда Get References . 

 

 
 

Рекомендации: 

 

При выборе варианта В найденных документах термины будут 

встречаться: 

As entered  

Как введены 

Точно в той форме, как они введены в бланк 

запроса 

Closely associated with one another 

Близко связаны 

В одном предложении или в заголовке публикации 

 

Present anywhere within a reference 

Присутствуют в ссылке 

Где-либо в записи – в названии, реферате или 

индексируемой терминологии (возможно, далеко 

друг от друга) 

Containing the concept 

Содержат один концепт 

В записи – сам введенный  термин, его синоним(ы) 

или похожие термины 
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3. Оценка ответов. 

 

Поисковые термины в заголовках и реферате выделены цветом. 

 

 
 

4. Просмотр записи. Опция Quick View  позволяет просмотреть детали записи, не 

покидая набор ответов. 
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Рекомендации по проведению тематического поиска (Research Topic) 
 

При тематическом поиске (Explore references) или уточнении (Refine) его результатов 

следует использовать полные предложения на нормативном английском языке. То, какие 

слова являются ключевыми и как они соотносятся друг с другом, определяется 

автоматически. 

 

Определение темы поиска 

 

Темы должны состоять из двух или трех концептов, объединенных предлогами, 

союзами и другими простыми частями речи. 

 

Ограничения, налагаемые на вводимую фразу 

 

 Число слов не может превышать 40. 

 Число операторов AND или OR, используемых для определения отдельного концепта,  

не может превышать 3. 

 Число используемых концептов не может превышать 7. 

 Число используемых терминов для определения отдельного концепта не может 

превышать 8. 

 

Примеры: 

 effect of penicillin on milk production in dairy cows 

 liver apoptosis and nasal apoptosis 

 

Предлоги 

 

Следует использовать распространенные предлоги: after, among, at, between, from, in, 

into, on, upon, within. 

 

Языковые особенности 

 

Следует учитывать особенности английского языка. Например, между фразами 

Reactions caused by heat и Reactions causing heat имеется семантическое различие. 

 

Использование операторов AND и OR 

 

В некоторых контекстах различие в операторах AND и OR не распознается. В этих 

случаях на выбор представляются оба результата.  
Не следует использовать AND и OR, если имеется более точный по контексту 

предлог. Например, не human growth hormone and fetal development, а effects of human 

growth hormone on fetal development.  
Не следует использовать оператор AND, когда в действительности в виду имеется OR.  
Оператор OR используется для обозначения присутствия в искомых документах или 

одного, или обоих терминов.  
Пример: I am interested in interface software for bibliographic information OR numeric 

data.  

Используйте AND только для обозначения присутствия обоих терминов. 

Пример: I am interested in interface software for bibliographic information AND numeric 

data.  
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Распределенные модификаторы 

 

Хотя фраза I am interested in liver or nasal apoptosis грамматически корректна, 

распределенные модификаторы не распознаются. Тема должна быть описана фразой I am 

interested in liver apoptosis or nasal apoptosis. 

 

Использование отрицания 

 

Можно описать тему, используя такие отрицания, как NOT или EXCEPT. Например: 

ringed planets but NOT Saturn. 

 

Сокращения и орфографические ошибки 

 

Системой распознаются и воспринимаются часто используемые сокращения, 

например, BTU и Prep; распространенные ошибки, например, affect вместо effect; 

британский и американский варианты английского языка, например, colour и color. 

 

Синонимы 

 

При формулировке поискового запроса можно использовать синонимы. Их следует 

помещать в круглые скобки следом за поисковой формулой.  

Пример: milk production of cows (bovines).  

Результат: поиск будет проведен по обоим терминам – cows и bovines. 

 

Усеченные слова и символы усечения 

 

Усечение терминов, учет множественных и других форм слов, глаголов в прошедшем 

времени происходит автоматически. Не надо включать символы усечения и маскирования 

(! или *) в поисковые формулы – они будут проигнорированы, а оставшиеся символы 

восприняты буквально.  

Пример: effects of age on calcium absorption in women.  

Результат: запрос будет автоматически расширен включением таких терминов, как 

aged и aging. 

 

Булевы поиски 

 

Не следует использовать булеву логику или группирование слов. В SciFinder в 

скобках указывают синонимы, а не группировку. Следует использовать союзы и предлоги 

вместо операторов. 
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Поиск по автору – бланк Author Name 
 

1. Ввод имени автора в бланк поискового запроса. Для начала поиска используется 

команда Search . 

 

Рекомендации: 

 

• Вводить максимум известной информации. 

• Вводить пробелы, дефисы и апострофы. 

• Замещать специальные символы (например, умляуты) их эквивалентами. 

• Использовать опцию Look for alternative spellings of the last name для учета 

лингвистических вариаций и типографских различий. 

• Для сложных имен проводить несколько поисков с разными вариантами. 

• Если нет уверенности, имя это или фамилия – использовать обе возможности в любом 

порядке. 

 

 
 

2. Выбор вариантов написания имени автора. Для получения ссылок применяется команда 

Get References . 
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3. Оценка ответов. 

 

 
 

Рекомендации: 

 

Для уточнения ответов можно использовать имена соавторов, если известны. 
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Поиск по названию организации – бланк Company Name 
 

1. Ввод названия организации в бланк поискового запроса. Для начала поиска 

используется команда Search . 

 

Рекомендации: 

• В каждом поиске следует вводить название только одной организации. 

• В общем случае, чем больше терминов включено в запрос, тем конкретнее будет 

поиск. Поэтому для широкого поиска следует использовать меньше поисковых 

терминов; для сужения набора ответов – больше. 

 
 

При поиске автоматически учитываются различные написания, акронимы, сокращения, 

родственные термины и их группы. Например, использование Company или Co. даст 

одинаковый результат. 

 

2. Оценка ответов. 

 

 
 

Рекомендации: 

Для рассмотрения вариантов названий организаций следует использовать опцию анализа 

Analyze by: Company-Organization .  
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Поиск по названию журнала – бланк Journal 
 

Конкретную публикацию в журнале можно найти с помощью соответствующей 

библиографической информации. 

 

1. Ввод необходимой информации в бланке Journal. Для поиска интересующих статей в 

журнале используется команда Search . 

 

 
 

Необходимо ввести название журнала, слово из заглавия статьи или фамилию автора, 

дополнительно – год или интервал лет публикации. 

 

Поле Формат ввода Пример 

Journal 

Журнал 

Полное название журнала 

Сокращенное название 

журнала  

Акроним 

Journal of the American Chemical Society 

J. Am. Chem. Soc. 

 

JACS (для многих, но не всех журналов) 

Volume  

Том 

Номер тома 

Алфавитно-цифровая 

запись 

57 

NS33 

Issue 

Номер 

(выпуск) 

Номер выпуска 

Месяц выпуска 

14 

July 

Publication 

year(s) 

Год 

публикации 

Конкретный год 

Интервал лет 

2005 

2000-2005, 2000-, -2005 
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Чем больше терминов включено в запрос, тем конкретнее будет поиск. Для получения 

широкого набора ответов следует использовать меньше библиографической информации, 

для сужения набора – больше. 

 

Известно Используйте для получения набора ответов 

широкого узкого 

Заглавие статьи 

(слова из заглавия) 

Ключевые слова из названия Полное заглавие статьи 

Название журнала Только название журнала Название журнала, номера 

тома, выпуска, начальной 

страницы статьи 

Имя автора Только фамилию Фамилию и инициалы 

 

2. Оценка ответов. 

 

 
 

В библиографическом описании поисковые термины выделены жирным шрифтом. 
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Поиск конкретных патентов – бланк Patent 

 

Конкретный патент можно найти с помощью имеющейся библиографической 

информации. 
 

1. Ввод информации о патенте (например, имя изобретателя). Для начала поиска 

используется команда Search . 

 

 
 

Нужно ввести в бланк номер, имя патентовладельца или изобретателя, дополнительно – 

год (интервал лет) публикации патентного документа. 

 

Поле Формат ввода Пример 

Patent number 
Номер патента 

Номер патента, заявки или 

приоритетной заявки 

CA 2107100 или CA2107100 

JP 1992-502228 

IT 1998-BO661 

Assignee name 
Имя владельца 

Полное название компании 

Краткое название компании 

GlaxoSmithKline 

GSK 

Inventor name  

Имя изобретателя 

Полное имя 

Фамилия и инициалы  

Walker, Alexander Marriott 

Walker, A.M. 

Publication 

year(s)  
Год публикации 

(интервал лет) 

Конкретный год 

Интервал лет 

2005 

2000-2005, 2000-, -2005 
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2. Оценка ответов. 

 

Для уточнения имени изобретателя следует использовать опцию Analyze by: Author Name  

(в примере результаты анализа содержат варианты имени Peter L. Stang и Peter J. Stang).  
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Анализ и оценка набора ответов 

 

Анализ ответов помогает выявить тенденции и наиболее значимых исследователей 

(изобретателей) и организации в интересующей области. 

 

Для идентификации ссылок, наиболее релевантных запросу, к набору ответов можно 

применять различные критерии анализа в закладке Analysis . Анализ помогает выявить 

ссылки, отвечающие заданным дополнительным критериям. Исходный набор ответов при 

этом останется неизменным. 

 

 
 

 

В наборе ответов ссылки автоматически анализируются по авторам и первые десять 

результатов выводятся в правой части экрана (указаны авторы и соответствующее им 

количество ссылок в наборе ответов). Можно выбрать и другие критерии анализа (см. 

ниже). 

 

1. Для просмотра дополнительных результатов анализа используется команда Show More . 

 

Опция Categorize 

 

Опция Categorize  предоставляет возможность детализации анализа на основании 

индексируемых (контролируемых) терминов, связанных с каждой ссылкой. Уточняет 

тематическую принадлежность ссылок, т.к. термины отсортированы по категориям, 

сгруппированным в различные научные дисциплины. 
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2. Для изменения критериев анализа следует выбрать другую опцию в ниспадающем меню 

Analyze by:, например, год публикации Publication year. 

 

 

Опция 

 
Позволяет идентифицировать 

Author Name 

Имя автора 

Ключевых исследователей 

(изобретателей) в технологической 

области 

CAS Registry Number 

Регистрационный номер 

CAS вещества  

Вещества, релевантные 

технологической области 

 

CA Section Title 

Рубрика CA 

Приписанные к записям рубрики CA 

Company-Organization 

Название компании 

Организации, активные в 

технологической области 

Database 

База данных 

Распределение записей по базам 

данных 

Document Type 

Тип документа 

Распределение записей по видам 

документов 

Index Term 

Индексируемый термин 

Отнесение записей к индексируемым 

терминам контролируемого словаря 

CA Concept Heading  
Концепт CA 

Контролируемую терминологию БД 

Journal Name 

Название журнала 

Публикации в конкретных журналах 

Language 

Язык публикации 

Записи на конкретном языке 

Publication Year  
Год публикации 

Годы публикаций 

Supplementary Terms 

Ключевые слова 

Тематическую принадлежность 

документов 

 

Вывод результатов анализа 

 

1. Для просмотра ссылок, связанных с конкретной опцией анализа, следует активировать 

соответствующий результат (на экране он будет выделен желтым цветом). Хотя исходный 

набор остается неизменным, будут показаны ссылки только из анализируемого набора. 
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2. Для вывода ссылок, релевантных одновременно нескольким критериям, следует 

использовать команду Show More . 
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Рекомендации: 

 

Для задания предпочтительного порядка вывода следует использовать возможности 

сортировки в ниспадающем списке Sort by:  

Frequency (по умолчанию) – вывод только 500 результатов;  

Natural Order – вывод всех результатов в алфавитно-цифровом порядке. 

 

3. Выбор интересующих вариантов. Для вывода применяется команда Apply . 

 

 
 

Будет выведен отсортированный набор ответов, охарактеризованный сообщением на 

желтом фоне. 

 

 
 

Для создания нового набора ответов, содержащего ссылки только из анализируемого 

набора, используется команда Keep Analysis ; для возвращения к исходному набору – 

команда Clear Analysis . 
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Уточнение набора ответов  

 

Опция уточнения Refine используется для просмотра, изучения и оценки набора ответов. 

Она помогает отобрать ссылки, наиболее релевантные интересующей области, с 

использованием дополнительных критериев.  

 

1. Закладка Refine  справа от выводимых ссылок позволяет выбрать критерии уточнения 

набора ответов. 

 

 
 

Набор ответов можно уточнять произвольное количество раз с использованием любых 

комбинаций опций Refine by:. 

 

Опция Позволяет идентифицировать публикации: 

Research Topic 

Тематика исследования 

Содержащие дополнительные слова и фразы 

Author Name  

Имя автора 

Конкретного автора 

Company Name 

Название компании 

Конкретной организации 

Document Type  

Тип документа 

Из источников определенного типа 

Publication Year  

Год публикации 

За указанный год (интервал лет) 

Language  

Язык публикации 

На определенном языке 

Database  

База данных 

Из конкретной базы данных 
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2. Выбор опции и спецификация соответствующей информации. Например, для опции 

Document Type(s) следует указать вид документов из предложенного списка (в данном 

случае патент). 

 

 
 

2. При использовании опции Refine  новый набор ответов будет содержать только ссылки, 

отвечающие выбранным критериям уточнения. Для возврата в исходный набор ответов 

следует перейти на соответствующий этап поиска с помощью навигации  вверху 

страницы. 
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Доступ к полному тексту 
 

ИПС SciFinder позволяет быстро получить доступ к полным текстам:  

 статей из журналов на веб-сайтах издательств (требуется отдельная подписка)  

 патентов ряда патентных ведомств (USPTO, EPO, SIPO и KIPRIS)  

 библиотечных ресурсов организации (требуется административный доступ к SciFinder)  

 через службы доставки документов. 

 

Перейти к полному тексту интересующей ссылки можно 3 способами. 

 

При просмотре набора ответов: 

 

1. через линк Full Text справа от заглавия публикации 

 

2. с помощью опции Full Text  из ниспадающего меню Tools 

 

 
 

При просмотре конкретного ответа: 

 

3. по команде Get Full Text . 
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Документы будут затребованы через страницу CAS Full Text. В зависимости от 

системных установок своего сайта, варианта подписки и доступности документа 

пользователь будет связан либо непосредственно с полнотекстовым документом, либо с 

библиотечными ресурсами своей организации, либо со страницей CAS Full Text. 
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Идентификация родственных ссылок 
 

ИПС SciFinder позволяет легко идентифицировать цитирующие и цитируемые 

публикации. 

 

Цитирующие ссылки 

 

1. Для вывода документов, цитирующих конкретную публикацию из набора ответов, 

используется число цитирований  справа от этой публикации. Для вывода документов, 

цитирующих отмеченные в наборе ответов публикации, применяется  команда Get Citing  

(ниспадающее меню Get Related). Если конкретные публикации в наборе ответов не 

отмечены, то будут выведены цитирующие ссылки для всего набора ответов. 
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2. Новый набор ответов будет включать документы, цитирующие публикации, 

отобранные на предыдущем этапе. 

 

 
 

Рекомендации: 

 

Для возврата в исходный набор ответов следует с помощью навигации  вверху страницы 

перейти на соответствующий этап поиска. 
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Цитируемые ссылки 
 

1. Для вывода цитируемых ссылок следует отметить интересующие документы в наборе 

ответов и выбрать опцию Get Cited  в меню Get Related. Если документы не отмечены, то 

цитируемые ссылки будут выведены для всего набора ответов. 
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2. Новый набор ответов будет включать публикации, цитируемые документами, 

отобранными на предыдущем этапе. 

 

 
 

Рекомендации: 

 

Для возврата в исходный набор ответов следует с помощью навигации  вверху страницы 

перейти на соответствующий этап поиска. 
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Сортировка цитирующих ссылок 

 

Выбор опции Citing References  ниспадающего меню Sort by  позволит быстро 

идентифицировать часто цитируемые статьи или авторов по интересующей теме. 
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Набор цитирующих ссылок будет отсортирован в порядке уменьшения частоты 

цитирования – самые цитируемые документы будут выведены первыми. 
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Поиск веществ c помощью идентификатора Substance Identifier 
 

В качестве идентификаторов веществ используются их химические и торговые названия и 

регистрационные номера CAS.  

 

1. Выбор бланка Substance Identifier в закладке Explore Substances.  

 

2. Ввод в бланк идентификатора вещества. Можно проводить поиск по нескольким 

веществам, вводя до 25 идентификаторов одновременно. Каждый идентификатор следует 

вводить в отдельной строке. 

 

3. Для поиска используется команда Search . 

 

 
 

4. Ответы будут выведены в порядке уменьшения регистрационных номеров CAS 

веществ. 

 

5. Для вывода детальной информации о веществе используются опции Substance Detail  

или View Substance Detail  из контекстного меню для соответствующего вещества. 

 

 
 

Ниже приведен пример вывода детальной информации для аспирина Aspirin . 
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Прокрутка меню позволяет просмотреть химическое название вещества, сопоставленные 

ему роли CAS, показатели биологической активности (Bioactivity Indicators или Target 

Indicators), экспериментальные и (или) расчетные свойства. 

 

 
 

 
 

Рекомендации: 

 

Для вывода ссылок в таблице следует выбрать любую роль, заголовок или «галочку».  
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Для вывода показателей биологической активности следует выбрать опции Bioactivity 

Indicators или Target Indicators. 

 

 
 

Рекомендации: 

 

Для вывода источника информации о приведенных свойствах следует выбрать 

соответствующие сноски в колонке Note. 
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Поиск вещества по его структуре 
 

ИПС SciFinder позволяет нарисовать химические структуры и провести поиск конкретных 

веществ или группы веществ, соответствующих нарисованным структурам. 

 

1. Изображение экрана для рисования структур позволяет открыть структурный редактор. 

Можно переключаться между редакторами структур, реакций и структур Маркуша.  

2. Для рисования структур используются инструменты слева и внизу экрана. Также 

имеется опция выбора функциональных групп Shortcut Keys .  

3. После завершения создания структуры следует задать желаемый тип поиска, например, 

точный поиск Exact search . 

 

 
 

Рекомендации: 

 Можно изменить размер окна, потянув его за нижний правый угол .  

 Наведение курсора на кнопки позволяет увидеть названия и описания 

соответствующих инструментов; информация о выбранном инструменте выводится на 

желтом фоне.  

 Детальные инструкции по рисованию структур и использованию каждого 

инструмента содержится в help-файлах или CAS Learning Solutions 

(http://www.cas.org/training/scifinder/). 
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Результаты поиска Exact могут включать:  

 

 точную структуру – как она нарисована   заряженные соединения  

 стереоизомеры  радикалы и ион-радикалы 

 таутомеры (в том числе кето-енольные)  изотопы 

 координационные соединения  полимеры, смеси, соли 

 

Структура для поиска загружается в окно Chemical Structure.  

 

4. Перед проведением поиска его можно модифицировать или уточнить. Можно выбрать: 

 

• изменение типа поиска Search Type  – опции Exact Structure (поиск точной 

структуры), Substructure (поиск фрагмента структуры) и Similarity (поиск подобных 

структур); 

• просмотр анализа точности – опция  Show precision analysis  (не доступна для поисков 

со стерео характеристиками или при поиске подобных структур; 

• задание дополнительных критериев – опции  Characteristics, Classes, Studies  для 

дальнейшего уточнения поиска  

 

5. Для проведения поиска используется команда Search . 
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6. Оценка ответов. 

 

Результаты поиска Exact Structure могут включать стереоизомеры, изотопомеры и 

многокомпонентные вещества, в которых точная структура является одним из 

компонентов. 
 

 
 

Рекомендации: 

 

 Для изменения порядка вывода веществ следует использовать команду Sort by ;  

 Для вывода результатов поиска в две, три или четыре колонки следует выбрать 

соответствующую опцию команды View . Если структуры большие, предпочтительно 

использование меньшего количества колонок. 
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Выбор типа структурного поиска 

 

Имеется три типа структурных поисков: 

 

• Exact Structure 

• Substructure  

• Similarity  

 

Тип поиска задается в структурном редакторе. После того, как структура нарисована, тип 

поиска можно определить (изменить) в окне поиска по структурам, выбрав  нужный 

вариант в опции Search Type . 

 

  

 

 

Опция Show precision analysis – полезная возможность при проведении структурных 

поисков определенного типа.  

 

Тип поиска Цель Результат 

Exact 

Structure 

Точная 

структура 

Конкретная структура, 

нарисованная в запросе 
 Точное соответствие 

 Стереоизомеры 

 Таутомеры 

 Соли, смеси 

 Полимеры с мономером, точно 

соответствующим нарисованной 

структуре  

Substructure 
Фрагмент 

структуры 

Соединения, в которых 

структура запроса:  

 является частью более 

сложной структуры; 

 внедрена в большую 

систему 

Соединения, содержащие заданный 

фрагмент, а также: 

 с заместителями во всех свободных 

положениях 

 с дополнительной конденсацией циклов 

Similarity 

Подобные 

структуры 

Структурно-подобные 

вещества 

Соединения, содержащие: 

 позиционные изомеры 

 другие или меньшее число 

заместителей 

 другие циклические системы  

Примечание: структуры поисковых  

запросов не могут включать переменные 

или повторяющиеся группы, переменные 

положения замещения. 
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Дополнительные критерии поиска  

 

Можно задавать дополнительные критерии, которым должны отвечать целевые вещества:  

 

 классы веществ;  

 характеристики веществ;  

 типы исследований.  

 

По умолчанию в результаты поиска будут включены все классы веществ и исследований. 

Для ограничения набора ответов можно выбрать только интересующие классы.  
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Поиск по фрагменту структуры 

 

Дополнительные возможности – например, включение в структуру переменных или R-

групп – позволяют расширить или сузить поисковый запрос. По умолчанию при поиске по 

фрагменту структуры находятся точно соответствующие запросу вещества и вещества с 

дополнительным замещением и (или) конденсацией циклов. 

 

1. Изображение экрана для рисования структур позволяет открыть структурный редактор.   

Для рисования структур используются инструменты слева и внизу экрана. Имеется опция 

выбора функциональных групп Shortcut Keys  и возможность задания переменных и (или) 

R-групп, а также блокировки – атомов от замещения, циклов – от конденсации. 

После завершения создания структуры следует выбрать тип поиска Substructure search  

(по умолчанию). 

 

 
 

Рекомендации: 

 Можно изменить размер окна, потянув его за нижний правый угол .  

 Наведение курсора на кнопки позволяет увидеть названия и описания 

соответствующих инструментов; информация о выбранном инструменте выводится 

выше области рисования.  

 Можно переключаться между редакторами структур, реакций и структур Маркуша с 

помощью опций Drawing Editor .  

 Детальные инструкции по рисованию структур и использованию каждого 

инструмента содержится в help-файлах или CAS Learning Solutions 

(http://www.cas.org/training/scifinder/). 
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2. Перед проведением поиска можно модифицировать или далее уточнить запрос, выбрав: 

• изменение типа поиска Search Type  – опции Exact Structure (поиск точной 

структуры), Substructure (поиск фрагмента структуры) и Similarity (поиск подобных 

структур); 

• просмотр анализа точности – опция  Show precision analysis  (не доступна для поисков 

со стерео характеристиками или при поиске подобных структур; 

• задание дополнительных критериев – опции  Characteristics, Classes, Studies .  

 

3. Поиск выполняется по команде Search . 
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4. Вывод вариантов ответов.  

 

Если запрос включает стереохимическую информацию, эти результаты будут 

автоматически проанализированы.  

 

5. Следует выбрать интересующий вариант и ввести команду Get Substances . 

 

 
 

6. Оценка ответов. 

 

Вещества будут отсортированы в порядке уменьшения релевантности. Можно выбрать 

другой порядок сортировки из опций ниспадающего списка Sort by . 
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7. Для детального просмотра информации следует поместить курсор на найденное 

вещество и выбрать опцию Quick View . 
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Некоторые возможности, полезные при поиске по фрагменту структуры 

Структура содержит Будет найдено Возможности 

Цикл 

 

Замещение по атомам цикла 

 

Блокировка замещения на 

отдельных атомах 

 

Конденсация с другими циклами 

 Блокировка конденсации с 

другими циклами 

 

 

Цепь 

 

Замещение по атомам цепи 

 

Блокировка замещения на 

отдельных атомах 

 

Атомы цепи входят в цикл 

 

Вся цепь входит в цикл 

 

Блокировка циклов для 

предотвращения внедрения 

цепи в цикл 

 

Незамещенный 

терминальный атом 

 

Замещение по такому терминальному 

атому 

 

Блокировка замещения на 

терминальном атоме 
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Поиск структурно-подобных веществ 

 

При этом типе поиска используется алгоритм Танимото (Tanimoto) – алгоритм сравнения 

веществ в базе данных со структурным запросом. Он дополняет поиски Exact Structure и 

Substructure, так как может дать ответы, не являющиеся ни точными структурами, ни 

фрагментами структур.  

 

1. Открытие структурного редактора. 

 

2. Для рисования структур используются инструменты слева и внизу экрана. Также 

имеется опция выбора функциональных групп Shortcut Keys. 

 

3.  Завершив создание структуры, следует задать тип поиска Similarity search . 

 

 
 

Рекомендации: 

 Можно изменить размер окна структурного редактора, потянув его за нижний правый 

угол .  

 Наведение курсора на кнопки позволяет увидеть названия и описания 

соответствующих инструментов; информация о выбранном инструменте выводится 

выше области рисования на желтом фоне.  

 Детальные инструкции по рисованию структур и использованию каждого 

инструмента содержится в help-файлах или CAS Learning Solutions 

(http://www.cas.org/training/scifinder/). 
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Ограничения: 

 

Поиски структурного подобия нельзя провести для структур, содержащих: 

 

 R-группы, переменные или повторяющиеся группы, переменные положения 

замещения; 

 несколько фрагментов;  

 стереосвязи. 

 

Структура загружается в окно поиска Chemical Structure.  

 

4. Перед проведением поиска можно модифицировать или уточнить поиск, выбрав: 

 изменение типа поиска – опции Exact Structure (поиск точной структуры), 

Substructure (поиск фрагмента структуры) и Similarity (поиск подобных структур); 

 просмотр анализа точности – опция  Show precision analysis (не доступна для поисков 

со стерео характеристиками или при поиске подобных структур; 

 задание дополнительных критериев – опции Characteristics, Classes, Studies для 

дальнейшего уточнения поиска. 

 

5. Поиск выполняется по команде Search. 
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6. Получение набора веществ осуществляется по команде Get Substances . Вещества 

группируются по «показателям подобия» – более высокие показатели полнее 

соответствуют структуре в запросе. 
 

 
 

7. Оценка ответов. 

 

Значение показателя подобия Score  выводится справа от регистрационного номера CAS 

вещества. Вещества отсортированы в порядке уменьшения показателя. Для изменения 

этого порядка следует выбрать другие опции в ниспадающем списке Sort by . 
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Анализ набора веществ  

 

Опция Analyze дает возможность просмотра, изучения и оценки набора веществ c 

использованием таких критериев, как показатели биологической активности (Bioactivity 

indicators и Target indicators), коммерческая доступность, присутствующие элементы, 

известные реакции, роли веществ. 

 

Вывод результатов  
 

При выводе набора ответов вещества автоматически анализируются по ролям в закладке 

Analysis  (см. ниже другие категории анализа). Первые десять результатов анализа 

автоматически выводятся справа от веществ вместе с количеством релевантных ответов. 

Для вывода конкретных веществ следует активировать соответствующий результат 

анализа. Исходный набор ответов при этом остается неизменным.  

 

1. Для просмотра дополнительных опций анализа используется команда Show More  (в 

примере показан анализ по роли вещества Substance Role). 
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2. Для анализа по другим критериям следует выбрать соответствующую опцию из 

ниспадающего меню, например, для вывода веществ с известными реакциями – опцию 

Reaction Availability. 

 

 

 

Опция 

 
Информация 

 

Bioactivity Indicators 

Показатели 

биологической активности  

Типы биологической активности, 

сопоставленные веществам 

Commercial Availability 

Коммерческая 

доступность 

Доступность из коммерческих 

источников 

Elements 

Элементы 

Химические элементы, 

присутствующие в наборе веществ 

Reaction Availability 

Известные реакции 

Ссылки на реакции с участием 

веществ 

Substance Role 

Роль вещества 

Роль, использование или тип 

исследования, с которыми связаны 

вещества 

Target Indicators 

Показатели мишеней 

Отношения между веществами и 

белками, энзимами или другими 

мишенями 
 

 

Для вывода веществ, связанных одновременно с несколькими критериями анализа, 

следует выбрать команду Show More ; после выбора интересующих вариантов – команду 

Apply . 
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Рекомендации: 

 

Для задания порядка вывода результатов анализа следует использовать опции 

ниспадающего списка сортировки Sort by: 

 

• Frequency (вариант вывода по умолчанию) – будут показаны 500 верхних результатов 

• Natural Order – будут показаны все результаты в алфавитно-цифровом порядке. 

 

Вещества выводятся в соответствии с заданными критериями анализа, что отмечается в  

сообщении на желтом фоне. Исходный набор ответов остается неизменным. 

 

Для вывода анализируемого набора веществ используется команда Keep Analysis , для 

возвращения к исходному набору ответов – команда Clear Analysis . 
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Уточнение набора ответов веществ 

 

Для просмотра, изучения и оценки набора веществ имеется возможность уточнения 

ответов, помогающая отобрать наиболее релевантные соединения с использованием 

дополнительных критериев. 

 

1. Для выбора критериев уточнения набора ответов используется закладка Refine  справа 

от выведенных веществ. 

 

 
 

Уточнение можно применять многократно с помощью любой комбинации критериев 

(опций). 

 

Опция Для идентификации веществ, имеющих: 

Chemical Structure 

Химическая структура 

Дополнительную или особую структурную компоненту 

Isotope-Containing 

Наличие изотопа 

Изотопные метки 

Metal-Containing  

Наличие металла 

Один или несколько металлов 

Commercial Availability 
Коммерческая доступность 

Коммерческую доступность  

Property Availability 

Доступность свойств 

Экспериментальные или расчетные свойства 

Property Value 

Значение свойства 

Конкретные значения экспериментальных или расчетных 

свойств  

Reference Availability 

Наличие ссылок 

Журнальные или патентные ссылки 

Atom Attachment 

Присоединенный атом  

Заместитель в конкретном положении структуры 
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2. При выборе критерия уточнения следует ввести требуемую информацию. Например, 

если выбрана опция Property Value , для ввода  требуемых значений конкретного свойства 

(свойств) используется команда Select Properties . 

 

 
 

 
 

3. По команде Refine в набор ответов будут включены только вещества, отвечающие 

выбранным критериям. 

 

Рекомендации: 

 

В случае веществ, для которых заданное свойство не представлено, или представлено, но 

его значение не сообщается, используйте опцию: 
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4. Оценка ответов.  

 

5. Для возврата в исходный набор ответов используется навигация  вверху страницы. 
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Поиск информации по реакциям 
 

Для нахождения информации о химических реакциях используется закладка Explore 

Reactions. В поиске возможно: объединение структурных и функциональных групп; 

назначение ролей участникам реакции; использование всех характеристик структурных 

фрагментов – таких как разрешение (запрещение) дополнительного замещения и (или) 

конденсации циклов; анализ результатов по растворителю, количеству стадий и другим 

характеристикам реакции. 

 

1. Открытие редактора реакций Reaction Structure: 

 
 

2. Инструменты подготовки запроса по реакциям включают: задание ролей участников 

реакции; задание соответствия (мэпирование) атомов реактантов и продуктов; задание 

фрагментов молекул с меняющимися в реакции связями; включение в запрос 

функциональных групп. 

 

Рекомендации: 

Можно изменить размер экрана, потянув его за нижний правый угол ; просмотреть 

названия и описания инструментов, указав курсором на соответствующую кнопку. При 

выборе инструмента выводится соответствующая информация (на желтом фоне). 
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3. Для назначения ролей участникам реакции используются инструменты  → или → A B. 

 

4. Выбор типа поиска: 

 

Тип поиска Если нужно 

Variable only at the specified positions 
Заместители только в заданных 

положениях 

Запретить замещения для всех атомов, кроме 

переменных и R-групп; 

запретить дополнительную конденсацию 

цикла 

Substructures of more complex 

structures  

Фрагмент в более сложных структурах 

Разрешить дополнительное замещение и 

конденсацию цикла 
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Возможности дальнейшего уточнения запроса в Scifinder: 

 

Опция Применяется для 

Solvents  
Растворители 

Ограничения избранным растворителем или 

группой растворителей 

Non-participating Functional Group(s) 

Не участвующая в реакции 

функциональная группа (ы) 

Блокирования изменения функциональной 

группы реактанта при его превращении в 

продукт 

Number of Steps  

Количество стадий 

Ограничения количества стадий реакции 

Classification(s)  

Классификация (и) 

Ограничения реакции определенным типом, 

например, catalyzed, stereoselective, т.д. 

Source(s)  

Источник (и) публикации 

Указания типа источника (ов) 

Publication Year(s)  

Год (ы) публикации 

Задания года публикации или интервала лет 

 

При необходимости тип поиска, заданный в структурном редакторе, можно изменить с 

помощью опции  Search type .  

 

5. Поиск начинается по команде Search . 
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6. Оценка ответов. 

 

По умолчанию наборы ответов по реакциям выводятся в порядке релевантности 

поисковому запросу, определяемым алгоритмом подобия Танимото (Tanimoto). 

 

Рекомендации: 

 

• Для сортировки ответов по другим критериям, например, по экспериментальной 

процедуре, количеству стадий, выходу продукта или году публикации используются 

опции ниспадающего списка Sort by ; 

• Для вывода только одной (или всех) реакций в ссылке, схем реакций (или схем 

одновременно с другой информацией) используются опции команды Display ; 

• Для просмотра деталей реакции (или уменьшения количества выводимой информации) 

используются опции Overview  или Experimental Procedure .  
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7. Для просмотра ссылки без выхода из набора реакций используется опция Quick View 

. 
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Анализ набора реакций 

 

Средства анализа ИПС SciFinder® позволяют просмотреть, изучить и оценить набор 

реакций с помощью различных критериев (по катализаторам, авторам публикаций, типам 

источников и др.).  

 

При выводе набора ответов результат анализа автоматически появляется на экране справа.  

 

По умолчанию проводится анализ по катализатору реакции, и выводятся первые 10 

результатов. Каждый результат представляет множество реакций (соответствующее 

количество приведено справа) из набора ответов.  

 

При анализе не создается новый набор ответов – создается временный фокус текущего 

набора.  
 

 
 

1. Для просмотра дополнительных результатов анализа используется команда Show More .  
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2. Для изменения категории анализа следует выбрать другие опции из ниспадающего 

меню Analyze by:. 

 

 

Опция 

 
Идентифицирует 

 

Author Name Автора (ов) публикаций 

Catalyst Используемые в реакции катализаторы 

Company-Organization Организации авторов 

Document Type  Тип публикации 

Experimental Procedure Детали эксперимента 

Journal Name Название журнала  

Language  Язык публикации 

Number of Steps  Количество стадий реакции  

Product Yield  Выход продуктов реакций 

Publication Year  Год публикации 

Solvent  Используемые при проведении 

реакций растворители 

 

3. Для вывода реакций следует активировать соответствующий результат (планка 

окрасится в желтый цвет). Если эти реакции входят также в другие наборы, 

соответствующие планки также станут желтыми. В примере 10 реакций включают 

катализатор Pd(OAc)2 и входят во множество из 122 реакций, катализируемых Pd и (или) 

его производными. 

 

4. Для выбора одновременно нескольких результатов используется команда Show More . 

 



94 

 

5. Для выбора интересующих вариантов применяется команда Apply . 

 

6. Порядок сортировки результатов анализа определяется в ниспадающем меню Sort by  с 

помощью опций: 

• Frequency (по умолчанию) – вывод по частоте только первых 500 результатов 

• Natural Order – вывод в алфавитно-цифровом порядке всех результатов. 
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Будет выведен отфильтрованный по выбранным критериям набор ответов, о чем 

сообщается на желтом фоне.  

 

7. Для создания нового набора ответов, содержащего только реакции из анализируемого 

набора, используется команда Keep Analysis . 

 

8. Для возврата в исходный набор ответов используется команда Clear Analysis . 

 

Информация по использованию команды Send to SciPlanner  содержится в интерактивном 

пособии: Plan a Synthesis Project (http://www.cas.org/etrain/scifinder/sciplanner.html). 
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Уточнение набора реакций 

 

Для просмотра, изучения и оценки реакций имеются возможности их уточнения, 

помогающие выбрать из набора наиболее релевантные реакции на основе заданных 

критериев. 

 

1. Для выбора критериев уточнения набора используется закладка Refine . 

  

 
 

Набор можно уточнять многократно при помощи любой комбинации следующих 

критериев: 

 
Критерий Идентифицирует реакции, которые 

Reaction Structure 

Структура участника реакции 

Содержат дополнительный (специфический) 

структурный компонент с конкретной ролью 

Product Yield  
Выход продукта 

Имеют конкретный выход (интервал выходов) 

Number of Steps  
Количество стадий реакции 

Имеют конкретное количество (или численный 

интервал) стадий реакции 

Reaction Classification 

Классификация реакции 

Соответствуют определенной категории, например, 

catalyzed, stereoselective, т.д. 

Excluding Reaction Classification 
Исключение классификации 

реакции 

Не связаны с заданной классификацией 

Non-Participating Functional 

Groups 

Не участвующие в реакции 

функциональные группы 

Содержат одну или нескольких функциональных 

групп (или классов), не участвующих в реакции  
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2. При выборе критериев уточнения набора необходима их дальнейшая спецификация. 

Например, в опции Product Yield следует задать выход (интервал выходов) продуктов. 

Следует иметь в виду, что сведения о выходах представлены не для всех реакций. 

 

 
 

3. По команде Refine  новый набор ответов будет включать только реакции, отвечающие 

заданным критериям – остальные реакции будут удалены. Для возвращения к исходному 

набору ответов используйте навигацию  вверху. 

 

Отбор критериев для сортировки набора ответов производится из ниспадающего меню 

Sort by . В примере выбрана опция Product Yield. 

 

 
 

Для организации результатов поиска используется команда  Send to SciPlanner . Она 

позволяет легко объединять и визуализировать схемы реакций. Информация по 

использованию команды содержится в интерактивном пособии Plan a Synthesis Project  

(http://www.cas.org/etrain/scifinder/sciplanner.html). 
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Сравнительные характеристики SciFinder, Reaxys, SoS и WoS, определяющие 

области применения этих ресурсов 

 
Характеристика SciFinder WoS Reaxys SoS 

Общая Доступ к 7 БД CAS Доступ к БД Science 

Citation Index 

Доступ к БД Beilstein, 

Gmelin и Patent 

Chemistry 

Доступ к обзорам 

по методам 

органического 

синтеза 

Кол-во библ. 

записей 

> 36 млн. > 40 млн. ; 

700 млн. 

цитируемых ссылок   

> 4 млн. – 

Кол-во записей о 

веществах 

> 66 млн. – > 20 млн. – 

Охват журналов ~ 9 тыс. > 6.6 тыс. ~ 400 (исторически, 

охват был шире и 

включал патенты; до 

1959 г. БД Beilstein 

полностью охватывала 

орг. химию) 

– 

Типы источников Журналы, патенты, 

диссертации, отчеты, 

труды конференций, 

избранные книги, т.д. 

Журналы, 

избранные труды 

конференций 1990+ 

Журналы и избранные 

патенты 

Избранные 

журналы, книги и 

патенты 

Временной охват БД CA: 1907+; учтены 

некоторые более ранние 

источники 

1965+ ~ 1770+ – 

Языковый охват > 50 языков В основном 

английский 

В основном 

английский и 

немецкий; также 

французский, русский, 

др. 

– 

Типы поиска Темы исслед.; хим. 

названия / синонимы; 

хим. структуры и их 

фрагменты; хим. 

реакции; свойства; рег. 

номера CAS; авторы / 

изобрет.; мол. формулы; 

номера патентов; т.д. 

Ключевые слова; 

авторы; 

организации; 

ссылки; источник 

финансирования 

(funding agency); 

номер гранта; 

название 

публикации 

Хим. структура и ее 

фрагмент; хим. 

реакция; хим. название 

/ синоним; рег. номера 

CAS; мол. формулы; 

свойства; библ. 

данные 

Структуры / 

реакции; ключевые 

слова;авторы; 

просмотр 

содержания 

Поиск по хим. 

структуре 

+ – + + 

Поиск по рег. 

номеру CAS  

+ – + (для старых записей 

в БД Beilstein; новые 

записи в БД Beilstein и 

большинство записей 

в БД Gmelin их не 

содержат). 

– 

Поиск по хим. 

реакциям 

+ (орг. / органомет. 

реакц. из БД CA 1985+; 

др. реакц. из разн. 

источников 1840+ 

– + (БД Beilstein, до1959 

полностью, затем 

частично; БД Gmelin, 

частично) 

+ (> 265 тыс. 

реакц.) 

Поиск спектров + (эксперим. ИК, УФ, 

ЯМР, МС NMR, MS; 

млн. рассчит. спектров 

ЯМР из ACD Labs) 

– Числ. данные и 

ссылки; без графики 

– 

Линки к полным 

текстам 

+ для журналов и 

патентов 

+ + + 

Автомат. 

уведомления 

+ (опция Keep me posted) + + – 



Ресурсы сети Интернет 
Химические ресурсы 
1. Структурно-химическая БД Chemspider (Royal Society of Chemistry): http://www. 
chemspider.com/ 
2. CAS Common chemistry Substance Search: http://www.commonchemistry.org/ 
3. Organic Syntheses Website: http://www.orgsyn.org/ 
4. Chemical Synthesis Database: http://www.chemsynthesis.com/ 
5. ChemBioFinder: http://chembiofinder.cambridgesoft.com/ 
6. Organic Compounds Database: http://www.colby.edu/chemistry/cmp/cmp.html 
7. MassBank: http://www.massbank.jp/ 
8. NIST Chemistry Webbook: http://webbook.nist.gov/ 
9. Integrated Spectral Data Base System: http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cgibin/ 
direct_frame_top.cgi 
10. C1-Catalyst Database: http://riodb.ibase.aist.go.jp/c1db/welcome_e.html 
Патентные ресурсы 
1. Патенты Австралии: http://pericles.ipaustralia.gov.au/ols/auspat/ 
2. Патенты Канады: http://brevets-patents.ic.gc.ca/opic-cipo/cpd/eng/introduction.html 
3. Патенты Германии: 
http://depatisnet.dpma.de/DepatisNet/depatisnet?window=1&space=menu&content=index& 
action=recherche 
4. Патентные заявки Индии: http://www.indianpatents.org.in/db/testmaina.asp 
5. Патенты Индии и других стран: http:// patinfo.nic.in/ 
6. Патентная информационно-поисковая система Индии: http:// 
ipindia.nic.in/ipirs1/patentsearch.htm 
7. Платформа Espacenet (БД Worldwide – публикованные заявки 90+ стран, БД EPespacenet 
– полные тексты опубликованных европейских заявок, БД WIPO-espacenet – 
полные тексты опубликованных заявок Patent Cooperation Treaty): 
http://worldwide.espacenet.com/quickSearch?locale=en_EP 
8. Российские патентные документы на русском и английском языках (БД рефератов 
Федерального института промышленной собственности): 
http://www.fips.ru/cdfi/Fips2009.dll/DB 
9. Поисковая машина FreePatentsOnline (патентные документы European Patent Office, 
Word Intellectual Property Organization / Patent Cooperation Treaty, США, ФРГ, 
Японии): http://www.freepatentsonline.com/search.html 
10. Патентный поиск Google: http:// www.google.com/patents 
11. Патенты Венгрии: http://epub.hpo.hu/e-kutatas/?lang=EN# 
12. IP.com Intellectual Property Library (международные патентные публикации): 
http://ip.com/search.html 
13. IP.com Prior Art (технические раскрытия компаний): http://priorartdatabase.com/ 
14. Патенты Израиля: http://www.ilpatsearch.justice.gov.il/UI/MainPage.aspx 
15. IPDL (поисковый интерфейс на английском языке патентного ведомства Японии): 
http://www.ipdl.inpit.go.jp/homepg_e.ipdl 
16. БД патентов и заявок, опубликованных в Сингапуре: http:// www.epatents.gov.sg/PE/ 
17. Patent Lens (полные тексты патентов European Patent Office, Word Intellectual Property 
Organization, Австралии, США): http://www.patentlens.net/patentlens/structured.html 
18. Patentscope (национальные и международные патентные коллекции): 
http://patentscope.wipo.int/search/en/search.jsf 
100 
19. Патенты Филиппин: http://patents.ipophil.gov.ph/patsearch2/ 



20. PriorSmart (патенты национальных и международных патентных ведомств): http:// 
www.priorsmart.com/ 
21. Поиск по патентам и заявкам Швеции и European Patent Office: 
http://www.prv.se/spd/search?lang=en 
22. Поиск патентов Китая (машинный перевод с китайского): 
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