=== CAS === SCIFINDER

g . D1VISION OF THE v .
AMERICAN CHEMICAL SOCIETY A CAS SOLUTION

SciFinder-Anleitung

Teil 1: Einfuhrung
Teil 2: Weitere Funktionen in SciFinder + Hilfen
Teil 3: Suche von Strukturen und Reaktionen

Teil 4: Markush-Strukturen und Patente

Achtung! Dieses Material wird von uns nicht mehr aktualisiert,
Stand: 1.2.2019  da wir bereits mit SF-n arbeiten.

SciFinder Dr. Ina Weil3, Fakultat fur Biowissenschaften, Wissenschaftliche Informationsstelle am Lehrstuhl fir Bioinformatik
Heike Gobel, IVS der Chemisch-Geowissenschaftlichen Fakultat


Vorführender
Präsentationsnotizen
SciFinder    
Datenbankrecherchen für Alle!� �Mit SciFinder kann ohne Kenntnis einer speziellen Suchsprache in mehreren naturwissenschaftlichen Datenbanken recherchiert werden.�
Ein Substrukturmodul erlaubt den schnellen Zugriff auf Substanzen über chemische Strukturen.
�Links zum Volltext der gefundenen Artikel sind ebenfalls möglich.

Die SciFinder-Anleitung besteht aus 4 Teilen. 
Die gesamte Anleitung findet man hier:
http://pinguin.biologie.uni-jena.de/pub2/SciFinderAnleitungUnis.pptx
bzw.:
http://pinguin.biologie.uni-jena.de/pub2/SciFinderAnleitungUnis.pdf






Teil 1: EinfUhrung

» Die Datenbanken in SciFinder
» Datenbanken und Suchmaoglichkeiten in SciFinder

» SciFinder-Updates
e Zugang mit VPN-Client der Uni

* Registrierung bei CAS

» Benutzername oder Passwort vergessen?

 Gleichzeitiger Zugriff auf SciFinder/Timeout
 Einstellungen vor Recherchebeginn, History-Button
 Tipps zu Recherchestrategien

- Thematische Recherchen (References/ Research Topic)

» Auswahl passender Konzepte

 Dubletteneliminierung

» Suchverlauf: Breadcrumbs, History und Previous Sessions
« Zugriffe auf Volltexte in SciFinder

* Refine

» Suche nach Autoren

e Link-Button in SciFinder

» Speichern der Suchergebnisse, Exportformate, Drucken, Keep Me Posted


Vorführender
Präsentationsnotizen
SciFinder  beinhaltet sowohl bibliographische als auch Faktendatenbanken.

In Teil 1 dieser Anleitung  gibt es eine Übersicht über die Datenbanken in SciFinder, man erfährt alles zur Registrierung für SciFinder und es werden die Recherchemöglichkeiten in SciFinder erläutert.

Die Suche mit References/Research Topic inklusive der Autorensuche wird vorgestellt.

Von den Funktionen wird zunächst Refine und Keep Me Posted behandelt.

Außerdem erfährt man, wie man auf Volltexte zugreifen und Ergebnisse speichern oder drucken kann.



Die Datenbanken in SciFinder

CAplus Bibliografische Datenbank > 40 Mio. Eintrage ab ca.1800
(inkl. Patente)

« MEDLINE Biomedizinische Informationen > 24 Mio Eintrage ab 1809
e CASreact > 77 Mio. Reaktionen ab 1840

 Registry > 91 Mio. organische und anorganische Verbindungen
> 65 Mio. Sequenzen

« Chemcats > 99 Mio Kaufliche Substanzen > 980 Kataloge,
> 870 Handler

« Chemlist Regulated CHEMicals LISTing > 312.000,
Informationen zu chemischen Substanzen aus nationalen,
US-amerikanischen und internationalen Verzeichnissen und
Regelwerken

Stand: 16. Februar 2015


Vorführender
Präsentationsnotizen
Informationsquellen für die CAS-Datenbanken  

 Artikel aus über 10.000 Zeitschriften:�-  rund 1500 wichtige chemische Zeitschriften werden cover-to-cover 
   ausgewertet .

CAplus Core Journal Coverage List: http://www.cas.org/expertise/cascontent/caplus/corejournals.html 

 CAPlus enthält auch Patente von derzeit 63 Patentämtern, Informationen zu den Modalitäten der Patentaufnahme findet man hier:
http://www.cas.org/expertise/cascontent/caplus/patcoverage

Artikel sind in ca. 60 Sprachen publiziert
Artikel aus verschiedenen Medien (Bücher, Hochschulschriften, �  Elektronische  Zeitschriften, E-Preprints etc.)

 täglich werden ca. 3000 neue Referenzen in CAplus eingetragen
Medline wird 4 x pro Woche aktualisiert

Eine Übersicht über die aktuellen Inhalte der einzelnen CAS-Datenbanken bekommt man hier :
http://www.cas.org/content/at-a-glance


Datenbanken und Suchmaoglichkeiten in
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v A CAS SOLUTION

Bibliographische
Datenbanken

Nachweise von
Zeitschriftenartikeln,
Patenten,
Buchern,
Dissertationen,

etc.

Chemische
Reaktionen

Chemische
Verbindungen

Substanzdatenbank

Reaktionsdatenbank



Vorführender
Präsentationsnotizen
Sie suchen – je nach Auswahl der Startaufgabe (References, Substances oder Reactions) – in einer von drei verschiedenen Datenbanktypen:
Substanzdatenbank, bibliographische Datenbank, Reaktionsdatenbank!

Die Textstellennachweise stammen aus den bibliographischen Datenbanken Chemical Abstracts und  Medline.

In der Substanzdatenbank und in der Reaktionsdatenbank gibt es keine vollständigen Textstellennachweise mit Abstracts.




SciFinder-Updates

* Die aktuellen Neuerungen kann man sich jederzeit tber
den Link “SciFinder Help/ What’'s New” ansehen.

HEE j Preferences | SciFinder Help =

=== SCIFINDER Help

S | s soumon Training
What's New
Explore = Saved Searches v SciPlanner Contact Us
. LEN - Site Search |
== CAS 1o =
AMTRICAN CHEMIEAL SOCIETY Login To:  SciFinder - E

Products ( B Training Contact Us ~ " About CAS

Ny

Products

What's New in SciFinder
==
== SCIFINDER
Wy gy
A CAS SOLUTION
Patents from 20 Additional Patent Offices Enhance PatentPak ™ Comprehensiveness (December

2015)

e been added o PatentPak, expanding the QIobal COVErage and CompPrentnsventss of s collechon which now

been added 1o ine PalentPak ¢

3l Jena
3 Weiss



Vorführender
Präsentationsnotizen
Bei den regelmäßigen Updates von SciFinder gibt es immer neue Verbesserungen.
Über alle aktuelle Entwicklungen kann man sich auf den Seiten von CAS informieren:
https://www.cas.org/support/scifi/new.html

Umfangreiche Informationen findet man auch auf dieser Seite:
http://www.cas.org/products/scifinder



Zugang zu SciFinder Uber das Internet

Sign In: https://scifinder.cas.org/scifinder

—
Ty g—

Sign In ~ = News & Updates
Username Inaweiss Welcome to SciFinder
;;or;»c;,-ﬁ Did you notice our new look?
Password o S ] Our new branding wil also be phased into training
Ep—— 3 g ctersuppor ki i e o o |

SCIFINDER

A CAS SOLUTION

(Do not use on a shared computer)

Forgot Username or Password?

Your ScFinder username and password are assigned to
you alone and may not be shared with anyone else.

need assistance updating logos on any of your
organization's websites, please contact the CAS
Customer Center.

Apply for the 2016 SdFinder Future Leaders
Program!

Buid your career, help shape the future of research
information and attend one of the most respected

...weill es so
schon aussieht:

= SCIFINDER
—

scientific meetings in the world. Apply for the 2016
ScFinder Future Leaders program by April 10!

New to SciFinder?

A New Way to Explore Synthetic
Learn more about gaining access to ScFinder. Y b Y

Preparations in SciFinder!
Learn more about this new solution from CAS and
try 5 free samples of MethodsNow today?

<= SCFINDER

CHEMCATS Chemical Supplier Program
Chemical supplier? Be part of the world’s preferred
chemistry research solution. Learn more now.

Introducing the PatentPak Interactive
Patent Chemistry Viewer

The new PatentPak interactive patent chemistry
viewer significantly reduces the time spent locating fomr
the important chemistry in a patent by using CAS
scientists’ direct links to key substances in the
source patent.

‘What is Scifinder?

SciFinder® is a research discovery application that provides integrated access to the world's most comprehensive and

authoritative source of references, substances and reactions in chemistry and related sciences. N
New Commerdial Source Logos

You may nofice supplier logos in Commercial
Sources listings. e

<= SCIFINDER
=

CAS is a division of the American Chemical Society

About ScFinder | SdFinder Training | Jatabases | Legal

Sign Out

Abmeldung Uber
- Sign Out

Are you sure you want to sign out?



Vorführender
Präsentationsnotizen
SciFinder kann man jetzt direkt über einen Browser nutzen.

Diese Version ermöglicht die Nutzung von SciFinder an allen
Computern der Einrichtung bzw. außerhalb der Uni über den 
VPN-Client ohne Installation eines separaten Clients für SciFinder.

Die Nutzung erfolgt im Rahmen einer Lizenzvereinbarung der
Einrichtung.

Vor der allerersten Nutzung dieser Version ist eine einmalige
Registrierung bei CAS erforderlich. Die Registrierungsprozedur 
wird  auf den folgenden Folien näher beschrieben.





Registrierung bel CAS

Dieser Link fuhrt zur Registrierung bei CAS:

Hier bitte den jeweiligen Link der Einrichtung eintragen!

a—

— : <== SCIFINDER
m ScIFINDER v ACASSOLUTIOM
™ 1< coLuTION

Registration Information

Please provide the following information:
(bold* = required)

Welcome to User Registration for SciFinder®

Contact Information
ceetern™ Die fettgedruckten Felder |,
— mussen ausgefullt werden. S
Fur Username und Password bitte
. Username and Password
keine Umlaute verwenden! _— B

Bltte dle SICherheItSfrage Und Security Information
die Antwort darauf unbedingt I
notieren oder merken!

Register Clear All



Vorführender
Präsentationsnotizen
Für die Registrierung muß man sich im Uni-Netz befinden bzw. über den VPN-Client mit der Uni verbunden sein und eine Uni-E-Mail-Adresse verwenden!


Die fettgedruckten Angaben müssen ausgefüllt werden. 

Mit einer E-Mail-Adresse kann man sich nur 1x als Benutzer anmelden.



Registrierung beil CAS (2)

<== SCIFINDER === SCIFINDER

A CAS SOLUTION ACAS SOLUTION

Registration Information Almost Finished

Please provide the following information: Thank you for completing the initial step in registering to use SciFinder®!

= — =
(bold required) You will receive an email message from CAS that includes a link and instructions for completing the registration process.

. . You must click the fink within 48 hours. If not, you will need to begin the registration process again.
Password requirements:

* 7-15 characters

® Mot too simiar to the username

® Mot too simiar to the previous password
® Includes at least three of the following:

o Lovercase kters Die Registrierung und die anschliel3ende

® Uppercase letters

o Numbers Verifizierung (nach Erhalt eines E-Malil-

* Non-alphanumeric characters

(Bxamples: @. %, &) Links) missen innerhalb von 48 h und am
Try again, or contact us for assistance.
o selben PC gemacht werden!

<== SCIFINDER
v A CAS SOLUTION

Registration for SciFinder® is Complete

You have successfully completed the registration process. To sign in to SciFinder®, click the link below.

https://scifinder.cas.org/scifinder



Vorführender
Präsentationsnotizen
Nach der Registrierung bekommt man automatisch eine Bestätigungs-E-Mail von CAS.
In der E-Mail ist ein Link angegeben. Mit diesem wird die Registrierung vervollständigt.

Damit ist der Benutzername und das Paßwort freigeschaltet und man kann dann damit unter dieser Adresse SciFinder aufrufen:

https://scifinder.cas.org/scifinder

Hinweise für das Passwort:
- Bitte keine Umlaute verwenden!!!
- Mindestens 7 Zeichen, höchstens 15, muss mindestens zwei   
  Zeichen enthalten die nicht im Nutzernamen vorkommen  
  und drei dieser vier Bedingungen erfüllen: 
 enthält Buchstaben 
- Groß- und Kleinschreibung 
- enthält Zahlen 
- enthält mindestens ein Sonderzeichen 



Benutzername oder Passwort vergessen?

Link auf der Startseite anklicken und den Anweisungen
folgen... https://scifinder.cas.org/password

<= SCIFINDER === SCIFINDER
g
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Sign In
Username Forgot Username or Password

Password -_.2 SCIFINDER
mg® | s soLUTION

] Remember me Submit this form to request your username and a link to reset your password.

(Do not use on a shared computer)

Contact Information Forgot Username or Password
Please pl’O‘.l'idE one of the folbwing : Submit this form to request your username and a link to reset your password.
Forgot Username or Password?
: Security Information
Your SciFinder username and password are assigned to Username: ty
you alone and may not be shared with anyone else. Email Security Question: What is your favorite color?
Answers: Why?
New to SciFinder? Next >> Clear all -
Learn more about gaining access to ScFinder. Submit >> || Clear All

== SCIFINDER <= SCIFINDER

A CAS S0LUTION
ACAS S50OLUTION

Enter and confirm your new password

Request Has Been Processed

Password™:

Re-enter Password™:
You will receive an email message from CAS with instructions regarding

your username and password. Submit >> Clear All



Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn man seinen Benutzernamen oder sein Passwort vergessen hat, dann füllt man einfach das Formular unter „Forgot Username or Password?“ aus.

Danach erscheint ein Feld mit der Sicherheitsfrage .
Diese hat man bei der Registrierung für den SciFinder angegeben. Es ist notwendig, das man die Antwort noch kennt…

Dann schickt man das Formular ab und bekommt umgehend eine Mail von CAS. In der Mail steht ein Link und wenn man den dann anklickt bekommt man ein Formular zur Änderung des Benutzernamens oder des Passwortes: schnell und ganz einfach!



Benutzerdaten mit myCAS verwalten

https://my.cas.org

Usernarne: |
Password: |

About myCas Meed help?

Ce Sy

Capyright ©2010 American Chemical Saciety. All Rights Resarved.

Contact CAS

Mit dem Benutzernamen und dem
Passwort fur SciFinder kann man
seine Benutzerdaten verwalten
und z.B. das Passwort andern.

L]

my

Welcome SFoW Training | Sign Out

My Account

My Profile

Manage Profile

Based on the CAS Privacy Statement, your personal information will not be disclosed o any outside arganization, Read aur Privacy Palicy

» Change Password

» Update Security Information

» Change Contact Information

Profile Details

Personal Information

Username:
First Name:
Last Name:
E-mail:
Contact Information
Company:
Address:

City:
State/Region:
Country:
Postal Code:
Phone Number:

Fax Number:

sfeweb110
SFoW

Training

CAS

CAS
SFoW Scholar Training 1

COLUMBUS
OH
us

43210

My Profile | About myCas | Contact Us

Edit
Edit
Edit

Edit
Edit


Vorführender
Präsentationsnotizen
Auf der Seite von MyCas kann man seine Benutzerdaten ändern.
Das betrifft z.B. Namensänderungen und Angaben zur Telefon- bzw. Faxnummer.

Außerdem kann man auf dieser Seite auch sein Passwort ändern.

Die Änderungen werden nicht sofort wirksam, sondern innerhalb von etwa 2 Werktagen.


Timeout

=== SCIFINDER
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A CAS SOLUTION

Your session has ended due to inactivity. Sign in again to SciFinder.

Sign In
Username Ina\Weiss
Password

[[] Remember me
(Do not use on a shared computer)

Forgot Username or Password?

Your SciFinder username and password are assigned to
you alone and may not be shared with anyone else.

Wenn man bei
SciFinder eingeloggt
Ist, aber einige Zeit nicht
mit dem Programm
arbeitet , dann erfolgt
ein Timeout.

= SCIFINDER
e e

ACAS SOLUTION

SciFinder Session Ended

Your session has ended due to inactivity.

Start Mew Session

CAS

Full Text Options

One Moment Please...

Please wait while we retrieve information on the document you've
selected.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Der Zugang zu SciFinder besteht rund um die Uhr (außer Samstagnacht!). 

Ein automatisches Timeout erfolgt derzeit nach 60 min. Vorher wird man noch 1x gefragt ob man die Sitzung aktiv behalten  möchte. 
Alles, was man bis dahin nicht gespeichert hat, ist aber nicht verloren, sondern wird als „Autosaved Answer“ gespeichert. Beim nächsten Aufruf von SciFinder kann man mit dieser Antwort weiterarbeiten oder diese speichern.



Start der Suche / Einstellungen vor Recherchebeginn

<= SCIFINDER - <= SCIFINDER -
Wt cas sciimon

Welcome to SciFinder

Please WaT Wi yOU $56501 STATTS.

License Agreement

Lizenzbestimmungen bitte
<== SCIFINDER
S s SoLUTION Scifinder® is for Educational use ONLY. anm er kS am d u rC h |es en !

Commercial use of your University account is strictly prohibited.

By clicking the Accept button, I agree to the terms below:

1) 1am a current faculty, staff member, or officially registered student of the University.

2) Twill use SciFinder ONLY for my own academic research.

3) T will not use SciFinder for commercial research or for organizations other than my University.
4) T will not share my unigue username and password with any other individual.

5) T will not use an automated script.

6) 1 may store no more than 5,000 records in electronic form at any one time.

Violations of these terms may result in your University losing SciFinder access.

Contact your University's Key Contact for assistance or CAS Customer Care (help@cas.org) for commercial licensing information.

Die Einstellungen bleiben fir den
jeweiligen Nutzer permanent erhalten!

Freferences bornder e~ [EEETR
== SCIFINDER el

Research Topic “use of strophanthin elerences (207}
.4 ’ Voreinstellungen:
PREFERENCES
P d and Account
i

. I Man kann jederzeit sein Passwort &ndern bei Password and Account

Keep Me Posted Informa'[ion.

| Recetve e-mall notification of Keep Me Fosted results

Die Benachrichtigung per E-Mail fir Keep Me Posted-Ergebnisse ist
voreingestellt, man kann sie aber ausschalten.

My Commercial Sources

“fou have 0 preferred sources and

R Duplicate Ref: PE

=S P Mit My Commercial Sources kann man sich bevorzugte Lieferanten
If sebacted, responsa time may be affected. auswah Ie n .

Starting Page

Selnct the default startng page:

e Es kann das automatische Entfernen von Duplikaten aus Medline permanent

Sty eingestellt werden

Cancel

Festlegen der zukinftigen Startseite.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Wie gewohnt beginnt die Nutzung des SciFinder mit der Bestätigung der Lizenzbedingungen.
Bei den Voreinstellungen (Preferences) ist es möglich anzugeben, mit welcher Seite SciFinder jeweils beim Aufruf der Datenbank starten soll:
 Explore References (Suche nach Literaturstellen/Patenten über eine Suche mit Stichworten, Autoren, Firmen, Patentnummern)
 Explore Substances (Suche nach chemischen Verbindungen über den Namen, die CAS-Registry-Nummer, die Summenformel bzw. über eine (Sub-)Struktursuche bzw. die Suche nach Markush-Strukturen.
 Explore Reactions (Suche nach Reaktionen über die Struktur)

Außerdem kann man auswählen, ob man über Ergebnisse eines Keep Me Posted per E-Mail benachrichtigt werden will. �Achtung: Das ist nur an dieser Stelle möglich, beim Einrichten des „Keep me posted“ nicht mehr!

Man kann auch das automatische Entfernen von doppelten Einträgen permanent voreinstellen. Die Duplikate werden ausschließlich aus MEDLINE entfernt.


Stellen Sie die richtigen Fragen beil der Suche mit
SciFinder ,References/Research Topic*

Man kann in SciFinder (im Gegensatz zu anderen Daten-
banken!) mit nahezu naturlichsprachigen Suchanfragen
arbeiten.

Recherchetipps:

Thema in einzelne Komponenten (Hauptgedanken)
zerlegen

Begriffe durch geeignete Prapositionen (of, in, with, by)
trennen.

redundante und zu allgemeine Worte (wie z.B. control,

analysis, determination, examination, test, detection,
search, study) besser weglassen:

statt: steroid analysis with hplc  besser: hplc of steroids

mit einer mehr allgemeinen/umfassenden Suche starten
und anschlie3end mit Refine by verfeinern

(Eingeben weiterer oder speziellerer Suchworte)
Schrittweise Suchen!


Vorführender
Präsentationsnotizen
Zentrale Fragen bei der Recherche in SciFinder:
Wie interpretiert das System meine Suchfrage? Wie setzt es die natürlichsprachige Frage in einen Recherchealgorithmus um?

Schauen Sie sich die vorgeschlagenen Antwortsets gut an:
Konzepte „as entered“  - Worte „wie eingegeben“ (als Phrase) 	
Konzepte „closely associated“  -  Worte innerhalb eines Satzes
Konzepte „ anywhere in the reference“  	-  Suchworte irgendwo im Record

Nur mit klaren fachlichen Vorstellungen vom Suchgegenstand können relevante Suchbegriffe gewählt werden. Eine gewisse Vertrautheit mit dem Thema ist zum Formulieren der Suchfrage unbedingt nötig!

Vermeiden Sie die Verwendung von Wortgruppen, es sei denn, Sie sind sicher, dass die Begriffe nur als genaue Phrase (wie eingegeben) vorkommen sollen.
Durch Konjunktionen AND bzw. OR getrennte Bestandteile (Konzepte)
einer Suchfrage müssen nur in ein und der selben Textstelle vorkommen,
ob sie miteinander im Zusammenhang stehen, ist dabei belanglos.






Automatismen beil der Wortsuche in SciFinder

SciFinder sucht
automatisch nach
Synonymen,
alternativen
Schreibweisen,
Pluralformen und
verwendet
Trunkierungen:

- Vorteile: einfach

- ,Nachteile“:
Kenntnisse der
Regeln sind
notwendig

Synonyme cancer, neoplasm, carcinoma, tumor,
carcinogenesis

Alternative freeze, froze, frozen, freezing

Wortformen

Irregulére woman, women

Pluralformen

mice, mouse, mouses

CAS Standard-
abklrzungen

oxidation, oxidn
preparation, prep

Amerikanische
und britische
Schreibweisen

synthesize, synthesise
color, colour

Trunkierung bei
bestimmten

Wortstammen

Woarter mit mindestens 5

Buchstaben, die auf —tion enden:
depletion = deple...

Worter mit der Nachsilbe (Suffix
—able, -ed, -ing: solvable =solv...
Worter, die mit —e enden: game =
gam... (daraus wird dann z.B. gamma)



Vorführender
Präsentationsnotizen
Im Gegensatz zur Recherche in anderen Datenbanken (wie z.B. Web of Science, Biological Abstracts etc.) braucht man sich bei der Recherche im SciFinder weniger Gedanken über Maskierungen, Abkürzungen, Synonyme oder verschiedene Schreibweisen im britischen und amerikanischen Englisch zu machen.
Bei der Auswahl eines allgemeinen Konzepts (also nicht „as entered“) muß man allerdings beachten, das manchmal auch ganz andere Begriffe aus einem Wortstamm entstehen können. 
Das Ergebnis der Recherche sollte daher unbedingt immer auf Relevanz geprüft werden!
Ein Bespiel:
Verwendung des Suchbegiffs „MENTION“
„mention as entered“: mention
The concept „mention“: findet auch, z.B.
-MeNQ / mental / mentioned / mensurated / Mendelian / Mendeleje
men
Aber: men not mention-  the concept men, but not the concept mention ist nicht = Null, man findet z.B. man
- Menthol / menopause / Michaelis-Menten / Meniere‘ disease
Mentolum / Mentha haplocalyx /  meningioma / meningitis
 MEND-CABG        - Menkes / Menthfuran / mensiscus / menu


Haufige Fehler bel Suche mit SciFinder
, References/Research Topic®

Beim Suchstart werden zu spezielle Fragen gestellt.
Zu viele Begriffe (Konzepte) werden eingegeben.

Nutzer kann die grol3e Vielfalt der moglichen Suchworte fiir sein
Suchthema nicht richtig einschatzen und sucht folglich nicht mit
genugend Synonymen.

Adjektive in der Suchanfrage, die fir mehrere Substantive
gelten sollen, werden nur einmal eingegeben.

(falsch: | am interested in chiral reduction or hydrogenation)
(richtig: 1 am interested in chiral reduction or chiral hydrogenation)

Suchworte werden mit AND verknupft, obwohl eigentlich OR
gemeint ist

(HPLC of steroids and alkaloids statt HPLC of steroids or
alkaloids)

Formulieren von Fragestellungen zu Patenten, Firmen,
Zeitraumen, Dokumententypen schon bei der Start-Suchfrage
(I am interested in Patente zum Thema A von Autor B)

Zu frihes Einschranken “ anstatt bei grof3er Treffermenge mit
Analysis bzw. /Refine by zu arbeiten


Vorführender
Präsentationsnotizen
Es ist nicht möglich, eine Recherche nach einem bestimmten Thema
zu starten und dabei nur in bestimmten Zeitschriften zu suchen.
Eine solche Recherche erfolgt in mehreren Schritten:
Suche nach Thema A
Einschränken mit Analysis  Zeitschriftentitel (Journal Name)
Eventuelles weiteres Einschränken mit Refine by  Publication Years auf bestimmte Zeiträume
Das Suchthema können Sie nahezu in natürlicher Sprache in
Englisch eingeben.�
Suchworte, die durch Präpositionen wie as, by, of, on, at, in ...
verbunden sind, werden dicht nebeneinander stehend (Closely 
related) gesucht. �
Suchen Sie z.B. Artikel zum Missbrauch anaboler Steroide, so
verwenden Sie bitte nicht „anabolic steroids AND abuse" sondern
„abuse of anabolic steroids" �
Platzhalter (Wildcards) wie * ? # gibt es nicht. 
SciFinder  sucht selbständig nach möglichen Wortenden, Mehrzahl, Abkürzungen usw.


Start einer thematischen Suche
(» References/Research Topic®) und ,Advanced Search”

= SCIFINDER Das Logo fungiert gleichzeitig als
Link zum Start einer neuen
Suche.

Explore v Saved Searches v SciPlanner

Research Topic "use of strophanthin” > references (307)

% REFERENCES % Dle Pf6I|taSten deS BI‘OWSGI‘S

Research Topic .

Ator ame sollte man dagegen maoglichst
Company Name

Document Identifier if::ilfzt of antibiotic residues h n I C h t be n Utze n !

on dairy products
Journal Photocyanation of aromatic compounds

Patent

& SUBSTANCES

2 Advanced Search  [[] Always Show
Chemical Structure

Markush
Molecular Formula
Property Publication Years
Substance Identifi Examples: 1995, 1995-1999, 1995, -1995 3 g
Hostance gentfer Die Suche kann gleich am Anfang
& REACTIONS Document Types [ Biography [ Historical . .
5 ook 5 ournal eingeschrankt werden.
[ clinical Trial O Letter
[ Commentary [ patent
] [ i 1 I
o orference SR Das wird allerdings als Advanced
[ editorial [ Review S =
earch bezeichnet...
Languages [ chinese (] Japanese
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Gleich zu Beginn der Suche kann man Einschränkungen angeben:
 Publikationsjahre
 Dokumententyp(en)
 Sprache(n)
 Autorenname
 Firmenname

Ein Klick auf das SciFinder-Logo links oben ruft während/nach einer Recherche wieder die eingestellte Startseite auf, so dass mit einer neuen Suche begonnen werden kann. 
Natürlich geht das auch mit Anklicken der Suchmöglichkeiten bei References / Substances / Reactions.
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Explore v Saved Searches v SciPlanner

Research Topic "modeling of the circadian cloc..."

REFERENCES @

Select All Deselect All

0 of 5 Research Topic Candidates Selected It 7 References
19

19 references were found containingll' modeling of the circadian clock” as entered.

O

[l 1307 references were found containing the two concepig "modeling” and "crcadian clo ose iated wi : 1307
| 4003 references were found where the two concepts "niouemg o0 e 4003
] 7599335 references were found containing the concept "modeling”. 7599335
] 18444 references were found containing the concept "drcadian dock”. 18444

As entered: eingegebene Suchphrase wurde genauso gefunden.

Closely associated: Suchworte kommen in einem Satz zusammen Vvor (enthalt
»as entered”) und sind maximal 25 Wdrter voneinander entfernt.

Anywhere in the reference: Suchworte kommen irgendwo im Dokument vor
(enthélt ,closely associated “).


Vorführender
Präsentationsnotizen
Sie erhalten nach der Suche gestufte, alternative Ergebnismengen, die sogenannten „Research Topic Candidates“. Das ist die Verknüpfung der einzelnen Konzepte der Suchfrage auf verschiedene Weise (wie eingegeben, eng zusammenstehend, weit auseinander). ��Schauen Sie sich die Liste der von SciFinder  vorgeschlagenen Ergebnisse sorgfältig an, um zu sehen, wie Ihre Suchanfrage interpretiert wurde. Im Zweifelsfall probieren Sie eine andere Variante der Suchfrage aus. � �Denken Sie daran: Der intelligente und kreative Teil des Systems sind Sie. Nur wenn Sie die Suchfrage richtig stellen, werden befriedigende Antworten geliefert.

Nach der Auswahl geeigneter Kandidaten kann man sich aus der Trefferliste Artikel auswählen und sich die Angaben näher anschauen.

Zu den Konzepten und der Recherche:
 die Suche sollte  maximal 7 Konzepte beinhalten
 pro Konzept maximal 4 Begriffe
 maximal 40 Wörter für eine Textsuche
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Research Topic "glucosinolate in crop plant” > references (279)

REFERENCES @ Get | Get GetRelated oz View Only 25 gool % Create Keep Me Send to

Substances & Reactions = Citations == CHEMZENT Posted Alert ¥ sciPlanner
Analyze Refine | Categorize |j5ort by: Accession Number - # Display Options
[l = 3 of 279 Referencal Selected M 4 page: 1 of3 b M
Analyze by: @ Select Al
Author Name - ¥ Deselact Al 5 in the glucosinolate molecular network revealed by pr ics and metabolomics of Arabidopsis myb28/29 and cyp7982/B3 glucosinolate mutants *
rces
I\"’Elasco Pablo 2[]' Keep Selected ; Yoo, Mileong; Balmant, Kelty M.; Misra, Biswapriya B.; Dufresne, Craig; Abou-Hashem, Maged; Chen, Sikue; EFDomiaty, Maher ~OdR
Remove Selected HN2016), 138, 1-19. | Language: English, Database: CAPLUS o
ICartea Maria Eena 1‘9| t in Brassicales are important for human health and plant defense against insects and pathogens. Here we investigate the proteomes and metabolomes of Arabidopsis myb28
/29 and cyp7952/83 mutants deficient in aliph. glucosinolates and indolic glucosinolates, resp. Quant. proteomics of the myb28/29 and cyp79B2/B3 mutants led to the identification of 2785
Francisco Marta 10 proteins, of which 142 proteins showed significant changes in the two mutants compared to wid type (WT). By mapping the differential proteins using STRING, we detected 59 new edges in the
f . I glucosinolate metabolic network. These connections can be classified as primary with direct roles in glucosinolate metab., secondary related to plant stress responses, and tertiary involved in
Kirkegaard J A 6 other biol. processes. Gene Ontol. anal. of the differential proteins showed high level of enrichment in the nodes belonging to metabolic process including glucosinolate biosynthesis and response to
[ I 1 stimulus. Using metabolomics, we quantified 292 metabolites covering a broad spectrum of metabolic pathways, and 89 exhibited differential accumulation patterns between the mutants and WT.
Li Genyi 6 The changing metabolites (e.g., y-glutamyl amino acids, auxins and glucosinolate hydrolysis products) complement our proteomics findings. This study contributes toward engineering and
[ I ] breeding of glucosinolate profies in plants in efforts to improve human heafth, crop quality and productivity. Glucosinolates in Brassicales constitute an important group of natural metabolites
Wittstock Ute 6 important for plant defense and human health. Its biosynthetic pathways and transcriptional regulation have been wel-studied. Using Arabidopsis mutants of important genes in glucosinolate
I I ] biosynthesis, quant. proteomics and metabolomics led to identification of many proteins and metabolites that are potentially related to glucosinolate metab. This study provides a comprehensive
Augustne Rehna 5 insight into the mol. networks of glucosinolate metab., and wil faciitate efforts toward engineering and breeding of glucosinolate profies for enhanced crop defense, and nutritional value.
[ I ]
Bennett Richard N 5 2. Methodology for the determination of hormetic heat treatment of broccoli florets using hot humidified air: Temperature-time relationships +
[ I 1 Q, Quick View [ Other Sources
Bisht Naveen C 5 By Duarte-Sierra, Arturo; Corcuff, Ronan; Arul, Joseph ~OR
[ I 1 From Postharvest Biology and Technology (2016), 117, 118-124. | Language: English, Database: CAPLUS o
Chen Sixue 5 Broccoli (Brassica oleracea) is one of the most consumed produce among Brassica crops because of its content in bioactive compds. such as glucosinolates and flavonoids. Preservation of this
[ I ] vegetable is a challenging task because of its rapid senescence, manifested as floret yellowing. In order to delay this undesirable aspect, several postharvest treatments have been explored including
iough heat treatments using arbitrary combinations of temp. and time have been found effective in slowing down the yellowing of broccol florets,
Show More mp.-time variables for heat application. The objective of this work was to establish a temp.-time relationship using membrane electrolyte leakage

i florets were treated with hot humidified air at temps. from 32 to 52 °C for periods ranging from 5 to 1440 min. Electrolyte leakage was detd. by
ems in 0.4 M mannitol soln. The percentage of electrolyte leakage increased with exposure time at each temp. test following zero order kinetics. The
the Arrhenius plot showed a clear broken linear pattern with a break with a transiion or crit. temp. zone of 42-45 °C. Although equiv. times for
kinetics of electrolyte leakage, the selection of treatment temp. needed to be below 42 °C, where the florets stored at 10 °C/95% RH for 10 days,
escence without causing excessive anaerobic conditions and/or tissue damage. Heat treatment of florets at temps. in the crit. zone led to excessive
spiration, while treatments with temps. above the crit. zone (>45 °C) led to severe anaerobic conditions as well as tissue damage, despite enhanced
ps. above 42 °C. Heat treatment at 41 °C for 180 min as hormetic heat dose for broccoli florets is suggested. The results of this work suggest that
sideration for heat treatment of fresh produce.

Mit Keep Selected
kann man sich eine
Trefferliste mit
ausgewahlten
Dokumenten
erstellen.

racterization of Brassica crops grown with different fertilizer application *

hinano, Takuro; Oka, Norikuni g
lish, Database: CAPLUS



Vorführender
Präsentationsnotizen
Automatisch werden auch Synonyme des CA-Fachthesaurus für die eingegebenen Suchworte verwendet, z.B. preparation synthesis.

Wenn man Explore References als Startseite eingestellt hat, dann kann man gleich mit einer Suche zu folgenden Aspekten beginnen:
 Stichworte
 Autorenname
 Firmennamen bzw. Einrichtungen
 Dokument Identifier
 Zeitschrift
 Patent
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1. Preparation of dialdehyde cellulose nanocrystal as an adsorbent for creatinine

Q Quick View [ Other Sources

By Huang, Rjin; Liu, Zehua; Sun, Bo; Fatehi, Pedram

From Canadan Journal of Chemical Engineering (2016}, Ahead of Print. | Language: English, Database: CAPLUS

In this work, dialdehyde cellulose nanocrystals (DCNCs) were prepd. via oxidizing cellulose nanocrystals (CNCs) with sodium pe]a

Answers per Page
D=0 —0 =0 =—p =g

15 20 25 50 75 100

were evaluated by means of Fourier transform IR spectrophotometry (FTIR), X-ray diffraction (XRD), and at. force microscopy (
adsorbent for creatinine. The results showed that the adsorption capacity of DCNCs increased with the increase in its aldehyde contel
adsorption of creatinine on DCNCs became faster. The results revealed that the adsorption isotherm of DCNCs agreed with the Fri

Displaying more answers per page may increase page-loading time.

process followed a second-order kinetic model. Cveral, the max. adsorption of creatinine on DCNCs (with 4.41 mmol/g aldehyde
under the adsorption conditions of 100 mg/L initial creatinine concn., 8 h treatment time, and pH 7. The results suggest that the
adsorbent for creatinine to treat chronic renal failure.

Layout Options

© No Abstract  © Partial Abstract

© Full Abstract

2. Preparation of a visual pH-sensing film based on tara gum incorporating cellulose and extracts from grape skins *
Q Quick View [ Other Sources

By Ma, Qianyun; Wang, Ljuan

From Sensors and Actuators, B: Chemical (2016), Ahead of Print. | Language: English, Database: CAPLUS

Exts. from grape skins (EGS) were incorporated into tara gum (TG)/cellulose nanocrystal (CNC) matrix to prep. a colorimetric pH-sensing fim. The UV-vis spectra of EGS in the pH
range of 1-10 were studied and the color clearly changed from bright red to dark green. Fourier transform-IR spectroscopy, SEM and thermal anal. were used to characterize TG
JCNC/EGS fims, and the effects of EGS addn. on mech. properties, oxygen permeabiity and optical properties were also tested. The results revealed that EGS was successfully
introduced into the TG/CNC matrix without obvious interactions. The EGS addn. decreased the compact and continuous structure, thermal stabiity and barrier properties of the
films. With EGS addn. from O to 15 g/100 g TG, the tensie strength and light transmittance of fims gradually decreased from 65.50 to 44.32 MPa and from 65.11 to 41.71% at 660
nm, resp.; however, the elongation at break of fims increased significantly from 30.10 to 54.80%. The fims were also immersed in different buffers to evaluate the response to pH
changes. The color range of TG/CNC/EGS fim varied from red (in acid pH) to slightly green (in alkali pH). The pH-sensing fim was also evaluated by an activation test on milk, with
evident change in the coloration of the fim, indicating that the fim could be applied in food packaging for information concerning the packaged food.

&

3. Genipin cross-linked antimicrobial nanocomposite films and gamma irradiation to prevent the surface growth of bacteria in fresh meats
Q, Quick View [ Other Sources
By Khan, Avik; Galzh, Hejer; Riedl, Bernard; Bouchard, Jean; Safrany, Agnes; Lacro
From Innovative Food Science & Emerging Technologies (2016), Ahead of Print.
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Die Trefferliste enthält einige Angaben zum jeweiligen Treffer (Titel, Autor, Zeitschrift mit Erscheinungsjahr, die Datenbank und Ausschnitte aus der Zusammenfassung.
Man kann sich jetzt bis zu 100 Dokumente auf 1 Seite anzeigen lassen. Außerdem stehen 3 Anzeigeformate für die Trefferliste zur Auswahl:


nur bibliographische Angaben
bibliographische Angaben mit max. 600 Zeichen beim Abstract
bibliographische Angaben mit vollständigen Abstract.
Bei Auswahl bleiben diese Einstellungen bis zur nächsten Veränderung permanent bestehen.

Eine Suche kann weiter verfeinert werden bzw. man kann eine neue Suche im Feld Research Topic links unter „Refine by“ starten.

Mit Keep Selected können Trefferlisten mit ausgewählten Ergebnissen erstellt werden.
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12. Nanocomposites of PBAT and cellulose nanocrystals modified by "in situ" polymerization and melt

. UICK LINKS
extrusion Q

0 Tags, 0 Comments
By: Morelli, Carolina L.; Belgacem, Mohamed N.; Branciforti, Marcia C.; Salon, Marie C. B.; Bras, Julien; Bretas, Rosario E. 5.

SOURCE
Cellulose nanocrystals (CNC) were successfully grafted with a low mol. wt. poly(butylene glutarate) through an "in situ” polymn. procedure. The grafting

treatment decreased the CNC hydrophilic character and increased the onset of their thermal degrdn. by approx. 20°C, thus increasing the possibiities of CNC Polymer Engineering &

application. Composites of grafted and nongrafted CNC with a poly(butylene-adipate-co-terephthalate) (PBAT) matrix were prepd. by melt extrusion. The Science

CNC addn. led to an increase of 50% of the tensile elastic modulus of the PBAT. In addn., dynamic mech. thermal anal. showed that the composite with CNC PagesAhead of Print

retained its high modulus even at temps. far above the glass transition temp. of PBAT. At 60°C the storage modulus of the composite with CNC was approx. Journal

200% higher than that of the pure PBAT. Thus, in this work, nanocomposites of improved properties were obtained through a combination of "in situ” 2016

polymn. and melt extrusion. POLYM. ENG. SCI., 2016. @ 2016 Society of Plastics Engineers. CODEN:PYESAZ
IS5N:0032-3888

Indexing DOIL:10.1002/pen.24367
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Materials Engineering
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So sieht der vollständige Nachweis einer Textstelle aus (Reference Detail).�
Im Mittelteil findet man Titel, Autor und Zusammenfassung. 
Auf der rechten Seite gibt es die  Details zu den bibliographischen Angaben, z.B. Source (Quelle), Accession Number und Language (Sprache).

Die Buttons in der Trefferliste (References) unterscheiden sich etwas von denen in der Detailanzeige (Reference Detail):






Bei References gibt es den Button „Tools“. 

Bei „Tools“ kann man auswählen:
 Remove Duplicates
 Combine Answer Sets
 Add Tag





Dubletteneliminierung - Remove Duplicates:automatisch

Dubletteneliminieru ng als Remove Duplicate References
VOI’einS'[e”ung be| Preferences. I autormatically rerove duplicate MEDLINE answers

If selected, response time may be affected.

Preferences | SdFinder Help »

Candidates Selected:

'-1—2 SCI FINDER 307 references were found containing the two concepts "use" and "strophanthin” dlosely associated with one another.
S Jicas ol Automatically removed 10 duplicate MEDLINE answer(s) Access provided by FSU Jena

Welcome Ina Weiss
Answer set 2 created with

Explore v Saved Searc 153 answers from CAPLUS

144 answers from MEDLINE

Frint

Export

A 10 duplicates were automatically

m—
Research Topic "use of strophanthin” = references (297)

=] Get 1 Get & Get Related _ Get ZE Tools + Create Keep Me Send to
REFERENCES Substances & Reactions g Citations Full Text /N ool E Posted Alert = scPlanner
Analyze | Refine | Categorize Sortby: Accession Number - % Display Options
[~ 00f 297 References Selected M 4 Page: (1 ofs b M
Analyze by: @
Author Name hd [[1 1. Personalized Chemotherapy Profiling Using Cancer Cell Lines from Selectable Mice #
Q Quick View B Full Text
ISavenkUUa M I 5‘ By Kamiyama, Hirohiko; Rauenzahn, Sherri; Shim, Joong Sup; Karikari, Collins A.; Feldmann, Georg; Hua, Li; Kamiyama, Mihoko; Schuler, F. Wiliam; Lin, Ming-Tseh; Beaty, RobertM.; etal o
From Clinical Cancer Research (2013), 19(5), 1139-1146. | Language: English, Database: CAFLUS -
ILEShCh'HSk” LA : 4‘ Purpose: High-throughput chemosensitivity testing of low-passage cancer cell lines can be used to prioritize agents for personalized chemotherapy.
However, generating cell lines from primary cancers is difficult because contaminating stromal cells overgrow the malignant cells. Exptl. Design: We
Metelitsa D 4 roduced a series of hypoxanthine phosphoribosyl transferase (hprt)-null immunodeficient mice. During growth of human cancers in these mice, hprt-null
. . | P yp phosp Sy p gg p
murine stromal cells replace their human counterparts. Results: Pancreatic and ovarian cancers explanted from these mice were grown in selection
Tarun E I 4 media to produce pure human cancer cell lines. We screened one cell line with a 3,131-drug panel and identified 77 U.S. Food and Drug Administration
[ I 1 (FDA)-approved drugs with activity, and two novel drugs to which the cell line was uniquely sensitive. Xenografts of this carcinoma were selectively
Gotsch K 3 responsive to both drugs. Conclusion: Chemotherapy can be personalized using patient-specific cell lines derived in biochem. selectable mice. Clin
[ ] Cancer Res; 19(5); 1139-46. ©2012 AACR.
Vlasenko L M 3
L L ] 1 2. Treatment of hyperproliferative disorders using cardiac glycosides &
Anonymous 2 Q Quide View B Full Text
[ I ] By Oronsky, Bryan T.; Langecker, Peter ~ 1
Anshelevich Tu V 2 From PCT Int. Appl. {2010), WO 20100365973 A1 20100401, | Language: English, Database: CAPLUS -
[ I 1 Provided are methods and compns. for treating and preventing hyperproliferative disorders such as psoriasis by administration of a cardiac glycoside
Barbakova A A 2 alone or in combination locally or systemically with a calciotropic agents and/or a diffusion-limiting component, such a vasoconstrictor or collagen barrier.
I I ] A patient with severe psoriasis was treated with digoxin and vitamin D.
Fujita Masao 2
[ I ] B 3. Antiarrhythmic medicinal preparation prepared from blood-red hawthorn, nettle and lity-of-the-valley “P
Q, Quick View B Full Text
Show More By Boadarin, Yi .; Orlova, MNatalya A. ~0gl
Rl
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Es ist möglich, bei den Voreinstellungen das automatische Entfernen von doppelten Einträgen aus MEDLINE permanent voreinzustellen.

Diese Einstellung kann jederzeit wieder verändert werden.

Als Voreinstellung ist diese Funktion ausgeschaltet!
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Vorführender
Präsentationsnotizen
In SciFinder gibt es mit "Remove Duplicates" die Möglichkeit, doppelte Treffer bei den Textstellennachweisen zu entfernen. Diese Dubletten resultieren aus der gleichzeitigen Suche in CAplus und Medline bei „References/Research Topic  bzw. bei "Get References" nach einer Substanzsuche. Die doppelten Einträge werden dabei grundsätzlich aus MEDLINE entfernt. �  
 
Richtet man sich ein Keep me posted ein, so ist es ebenfalls möglich, dabei durch Ausschluss schon früher gefundener Nachweise doppelte Treffer zu vermeiden. Dazu wird bei "Exclude previously retrieved references" der Haken gesetzt.
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18. Characterization and Application of Nanostructured Films Containing Au and TiO2 Nanoparticles Supported in

Bacterial Cellulose

Q Quick View [T Other Sources

By Dal Acgua, Micolle; Mattos, Alessandra Batista de; Krindges, Israel; Pereira, Marcelo Barbalho; Barud, Hernane da Siva; Ribeiro, Sidney

Jose Lima; Duarte, Gian Carlos Sikva; Radtke, Claudio; Almeida, Luciano Costa; Giovanels, Marcelo; et al

From Journal of Physical Chemistry C (20157, 119(1), 340-349. | Language: English, Database: CAPLUS

Quick View

Characterization and Application of Nanostructured Films Containing Au and Ti02 Nanoparticles Supported in Bacterial Cellulose

[f Other Sources

By Dal'Acqua, Micolle; Mattos, Alessandra Batista de; Krindges, Israel; Pereira, Marcelo Barbalho; Barud, Hernane da Silva; Ribeiro, Sidney Jose Lima; Duarte, Gian C
From Journal of Physical Chemistry C (2015), 119(1), 340-349. | Language: English, Datab ek

In the last several years, the use of renewable energy sources has
increased; consequently, the no. of studies regarding their
efficiency has also increased. It is well known that fossil and at.
fuels will not last forever and that their use contributes to
environmental pollution. Thus, nanostructured thin fims have
attracted attention due to numerous applications, including
construction of photovoltaic energy generating and
photoluminescence materials. Therefore, in this study, we prepd.
and characterized thin fims supported on bacterial celulose that
were produced using the layer-by-layer (LbL) technique. The weak
pohyelectrolytes, such as poly(alylamine hydrochloride) (PAH) and
pohy(acrylic acid) (PAA), combined with titanium dioxide (Ti02) and
gold nanoparticles (Au NPs) were used to produce flexible devices
capable of producing hydrogen gas (H2) by photocatalysis. The
presence of the Au NPs and TiO2 in the fims was confirmed using
UV-vis spectroscopy, Rutherford backscattering spectrometry,
and X-ray diffraction. SEM was used to evaluate the surface
morphol. of the fims, and the distribution and av. size of the Au
NPs were analyzed using transmission electron microscopy, which
revealed sizes in the nanometer range. Finally, the thin fims were
analyzed using gas chromatog. to evaluate the H2 prodn. by
photocatalysis. Overall, the system with (PAH + TIO2) and PAA
solns. at pH = 4.0in the presence of gold salt that were reduced
with UV light were more efficient due to their greater interactions
with the TiO2 during multiayer deposition.
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit der Ansichtsmöglichkeit „Quick View“ kann man sich schnell einen Überblick über den Inhalt der Publikation (Abstract) und die in der Publikation behandelten chemischen Substanzen (Substance Images) verschaffen ohne die Trefferliste zu verlassen.

Bei manchen Treffern ist auch die Hauptzeichnung der jeweiligen Veröffentlichung über „Quick View“ zugänglich.

Die Verwendung von „Quick View“ ist besonders hilfreich, wenn man sich die Trefferliste ohne Abstracts anzeigen lässt.


Was bedeuten , cf. preceding abstr.” bzw. , cf. following abstr.“?

 Diese Aussagen beziehen sich auf die gedruckten
Chemical Abstracts.

« cf.: von confer (lat.)= compare, vergleiche

AN 1971:136574

1. Combined mutagenic action of ethylenimine and EDTA. 2. Horse bean generations M2 and M3

Q, Quick View [ Other Sources

By Rancelis, V.; Luksa, R.

From Lietuvos TSR Aukstuju Mokyklu Mokslo Darbai, Biologia (1969) -203. | language: Russian, Database: CAPLUS

Seeds of the M1 generation of the broad bean plants ere germinated and grown sep. The M2 generation seeds were simiarly selected, germinated, and grown
for 2 months. The seed treatment with ethyleniming a duced qual. as wel as quant. chlorophyl mutations in the M2 generation plants. With application of both
compds., the chiorophyll mutation frequency c0n5|derabry |ncreased in plants of the M3 generation. The M2 generation plants consisted of albina, Xantha, chlorina, and variegata

mutants, whereas plants of the M3 generation consisted also of viridis, and chloronervis types. Many other mutations were obsd. in the M3 generation plants. EDTA may delay the
appearance of mutants in the M2 generation.

AN 1971:136573

1. Combined mutagenic action of ethylenimine and EDTA. 1. Modification of the spectrum of chromosome aberrations in the root tips of horse beans
Q, Quidk View [ Other Sources

By Rancelis, V.; Baskakovaite, A.
From Lietuvos TSR Aukstuju Mokyklu Mokslo Darbai, Biologia (1969), 9, 177-88. | Language: Russian, Database: CAPLUS

Vicia faba (broad bean) seeds were soaked in 0.02 or 0.04% ethylenimine (I) and 0.20 or 0.02% di-Na EDTA for 15 hr, sep. or combined. After washing thoroughly with distd. H20,
they were grown in Koch flasks at 25°. The 1.6 cm rootlets of germinating seeds were fixed with HOAC-EtOH (1:3), 59, 69, 86, 111, 134, and 158 hr after planting, for cytol. anal. [V.
N. Yurtsev method (1961)]. Iand EDTA considerably decreased the mitotic activity of the cells, and increased the frequency of chromosome aberrations during anaphase and early
telophase. In seeds germinating slowly, such aberrations were much less frequent. I induced more sep. and pair fragments, whereas EDTA formed chromosome aberrations.

Simultaneous application of the compds. considerably increased the frequency of bridges owing to the EDTA capabhility to intensify restoration. The relinkage of the broken ends of
chromosomes was done in the presence of EDTA, which removed di- and trivalent metals ions from them.
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cf. preceding abstr. + cf. following abstr.�hat seinen Ursprung in den gedruckten CA-Heften und bezieht sich dort auf die vorhergehende bzw. nachfolgende Zusammenfassung. Man kann das auch noch im CA-File bei STN  International nachvollziehen. 
Wenn man das in einer Zusammenfassung findet und wissen will, worauf es sich genau bezieht, muss man in SciFinder anhand der AN die vorhergehende bzw. nachfolgende Zusammenfassung suchen.
Es ist somit nicht die nächste Zusammenfassung in einer Trefferliste in SciFinder gemeint, sondern der Eintrag/die Zusammenfassung, die nach dem fraglichen in die Chemical Abstracts aufgenommen wurde.
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In diesem Fall befindet sich der Eintrag noch in Bearbeitung. Man hat zwar bereits die vollständigen bibliographischen Angaben und die Zusammenfassung vorliegen, aber z.B. noch nicht die Stichwortfelder oder Zitierungen. Diese werden noch nachträglich in den Datenbanken bereitgestellt.
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In this work, a novel optimization-based metabolic control analysis (OMCA) method is
O n e M O m e nt P I e ase introduced for reducing data requirement for metabolic control analysis (MCA). It is postu-
e lated that using the optimal control approach, the fluxes in a metabolic network are corre
lated to metabolite concentrations and enzyme activities as a state-feedback control system
that is eptimal with respect o a homeostasis objective. Ii is then shown that the optimal
feedback gains are directly related to the elasticity coefficients (ECs) of MCA. This
F;.| Caso W ﬂlt Whl | o we T etri e Imc arm atl an on th o d acUment OUI‘-J" o approach requires determination of the relative “importance” of metabolites and fluxes for
4 the system, which is possible with significantly reduced experimental data, as compared with
nypical MCA requirements. The OMCA approach is applied ta a topdown control model of
celected alycolysis iu hepatocyres. It is statistically demonstrated that the OMCA model is capable of
predicting the ECs observed experimentally with few exceptions. Further, an OMCA-based
model reconciliation study shows that the modification of four assumed stoichiometric coeffi
cients in the model can explain most of the discrepancies, with the exception of elasticities
with respect to the NADHINAD rafio. © 2010 American Institute of Chemical Engineers
Biotechnol. Prog., 26: 1567-1579, 2010
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Mit der Einschränkung auf den Dokumententyp Patent kann man sich anzeigen lassen, welche Patentveröffentlichungen ein Autor/Erfinder aufzuweisen hat.

Die zum Teil sehr umfangreiche Indexierung der Dokumente in CAPlus ist für eine Recherche nach Patentliteratur sehr hilfreich.
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Mit References/Company Name kann man nach Instituten, Firmen, Universitäten etc. suchen.

Dokument Identifier dienen zur Charakterisierung eines Dokuments in den Datenbanken und können daher für die Recherche verwendet werden.
Hier ist es jetzt auch möglich nach DOI‘s (Digital Object Identifier) zu suchen.

Bei References/Journal - Patent kann auch mit ganz konkreten Angaben zu Zeitschriften bzw. Patenten recherchiert werden.
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Wenn man "Author Name" auswählt kann man den Nachnamen und, je nach Bedarf, Vor- und Mittelnamen eintragen. �
Egal ob man nur die Initialen der Vornamen oder den ausgeschriebenen Vornamen einträgt, man bekommt bei Author Candidates automatisch alle in Frage kommenden Vornamen angezeigt. 

Für Schreibvarianten des Nachnamens sollte man die Checkbox "Look for alternative spellings of the last name" aktivieren 
( voreingestellt ). Automatisch werden alle möglichen Varianten durchsucht. 

Das ist besonders bei nicht-englischsprachigen Autoren wichtig, damit z.B. verschiedene Varianten der deutschen Umlaute gefunden werden 
(a bzw. ae statt ä, o/oe statt ö, u/ue statt ü, ss statt ß).

Geben Sie bei deutschen Namen nie die Umlaute ein! Suchen Sie z.B. E.-G. Jager   bzw. E.-G. Jaeger.
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By Ellenberger, Sabrina; Schuster, Stefan; Woestemeyer, Johannes -

From Journal of Theoretical Biology (2013), 320, 66-75. | Language: English, Database: CAPLUS Max Delbruck Center for Molecular Medicine, Germany 6

Terpenoids, steroids, carotenoids, phytoenes and other chem. related substance groups fulfill multiple functif
focuses on trisporoids that operate as pheromones in the phylogenetically ancient fungal group of mucoralear [l univ Amsterdam, Meth 6
recognizing complementary mating partners and for inducing the differentiation program towards sexua [ I 1

University of Maribor, Slovenia 6
[ I

Apply Cancel


Vorführender
Präsentationsnotizen
Autorensuche mit Schuster S bzw. Schuster Stefan:
Das Ergebnis der Autorensuche ist eine Trefferliste.
Automatisch erfolgt ein Analysis nach weiteren Autorennamen aus der Trefferliste.
Mit „Show More“ kann man sich weitere Ergebnisse dazu ansehen.
Man hat auch die Möglichkeit die Suche weiter zu verfeinern, indem man bei „ Refine by“ die entsprechende Auswahl trifft.
Die Trefferlisten für beide Beispiele zeigen, das jeweils noch andere Autoren mit gleichem Namen enthalten sind.
Wenn man weiß, wo der gesuchte Autor gearbeitet hat (einschließlich von Gastaufenthalten und Dienstreisen), dann kann man die zutreffenden Orte nach einer Analyse von Company Name / Organization markieren und für die weitere Suche verwenden.
Allerdings darf man nicht vergessen, das dieses Ergebnis nur hinsichtlich der Datenbanken CAPlus und Medline vollständig ist. Möglicherweise müssen (vor allem bei Autoren, die nicht ausschließlich auf Gebieten der Chemie tätig sind) noch andere Datenbanken für die Recherche verwendet werden.
Mit gelben Balken sind die Einrichtungen markiert, die man bei einer vorangegangenen Analyse nach den Einrichtungen ausgewählt hat.
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2. The combinatorial multitude of fatty acids can be described by Fibonacci numbers

By: Schuster, Stefan

The famous series of Fibonacci nos. is defined by a recursive equation saying that each ne. is the sum of its two predecessors, with the initial condition that the first two nos. are
equal to unity. Here, we show that the nes. of fatty acids (straight-chain aliph. monocarboxylic acids) with n carbon atoms is exactly given by the Fibonacci nos. Thus, by
investing one more carbon atom into extending a fatty acid, an organism can increase the variability of the fatty acids approx. by the factor of the Golden section, 1.618. As the
Fibonacci series grows asymptotically exponentially, our results are in line with combinatorial complexity found generally in biol. We also outline potential extensions of the
calens. to modified (e.g., hydroxylated) fatty acids. The presented enumeration methed may be of interest for lipidomics, combinatorial chem., synthetic biol. and the theory of
evolution (including prebictic evolution).

Indexing

General Biochemistry (Sectiong)

Citations

Berg, J; Biochemistry, 5th edn 2002
Bicknell, M; Fibonacci Quart 1975, 13, 345

Diese URL kann man kopieren und
 als Lesezeichen im Browser verwenden

Save Print

Preferences | SdFinder Help + m

Welcome Ina Weiss

Export

Send to
L. SciPlanner

QUICK LINKS
0 Tags, 0 Comments

SOURCE

arx.org, e-Frint Archive,
Quantitative Biology
Pagesl-14,
arXiv:1303.7189v1
[g-bio.BM]

Preprint

2013

CODEN:AQBRAY

COMPANY/ORGANIZATION

Dept. of Bioinformatics
Friedrich Schiller University
Jena, Germany 07743

* in einen Text bzw. ein Protokoll zur spateren Benutzung einfligen oder

_»_per E-Mail versenden und untereinander austauschen.

Mit ,, LINkK“ kann man Ergebnisse eines Keep Me Posted, gespeicherte
Trefferlisten oder einzelne Dokumente an andere Nutzer von SciFinder
schicken.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Link ist eine Funktion mit der Nutzer von SciFinder Ergebnisse untereinander austauschen können.
 
Wenn man Link anklickt, wird eine URL erzeugt, die man dann kopieren oder z.B. per E-Mail versenden kann. 

Der Adressat muss aber ebenfalls einen Zugang zu SciFinder besitzen. Er kann dann innerhalb des SciFinder auf genau dasselbe Rechercheergebnis zurückgreifen.

Die Möglichkeit, die Ergebnisse direkt aus SciFinder heraus an andere E-Mail-Adressen zu versenden, gibt es noch nicht. Man muss den Link kopieren und kann ihn dann z.B. in einer E-Mail versenden.
Den Link-Button gibt es an verschiedenen Stellen, z.B. in den gespeicherten Antwortsätzen, bei den einzelnen Treffern in den Detailanzeigen nach Stichwortsuchen, Reaktionssuchen und Suchen nach Substanzen sowie bei den kommerziellen Chemikalienanbietern.
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Beim Anklicken der URL (per Email erhalten, als Bookmark gesetzt oder in Text eingefügt) wird SciFinder aufgerufen.
Man muss sich dann zunächst regulär einloggen und kommt anschließend sofort zu den mit „Link“ verknüpften Ergebnissen.

Achtung: Wenn man sich bereits für eine Recherche im SciFinder befindet, dann wird man darauf hingewiesen das man eine aktive Anwendung hat (active Task) Das muss man mit „OK“ bestätigen. Danach öffnet sich eine neue Session und man kann mit dieser oder der vorherigen weiterarbeiten.

Leider funktioniert ein Link zu einem Antwortsatz auch nur, wenn der „Erzeuger“ des Links den entsprechenden Antwortsatz noch nicht gelöscht hat. 
Somit ist es hilfreich, wenn man sich eine Antwort, die man per Link erhalten hat, danach gleich lokal abspeichert (über Export)!!
Einzelne Links zu Dokumenten sollten hiervon  nicht betroffen sein.
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r

. Click the Browse button to locate and select the st file or .zin
collection of multiple .sfi files you wish to convert.

3. After you have finished making your selection click the
"Convert to akx" button

4. After the conversion 1o akx format has completed you will be
prompted to either Save the resulting .akx file (or .zip file
containing rultiple .aksx files) or choose a program to Open it

[ Select the Save option.

w

. If problems are encountered in the conversion process, you
will receive either, an on-screen alert in the case of a single
.sfr file conversion, or & .zip file containing a Readme file with
details of successful or failed corwersions if a .zip collection
was used originally. The conversion tool will ask you 1o save or
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6. To import the .aky file into SciFinder, login and then click the
Import button which is located in the Saved snswer Sets area
on the right side of any Explore page. When the Impaort
Answer Set dialog box appears, click Browse to locate the .aks
file you wish to import and then click OK o import the file.

MNote: .zip is the only compression format supported by this tool.

Al (More information on working with .zip files.)

About SciFinder | SciFinder Support and Training | CaS Databases

243 is a division of the American Chemical Society

SAVED ANSWER SETS @
StammzellenAsEntered
aspergillus1966
Struktursuche

Reactiond

roetelmaus

GeranylKaffeatGetReferenceskN

View All | Import

Import Answer Set

File Name:

Only .akx file format is supported.

Durchsuchen...

OK

Cancel


Vorführender
Präsentationsnotizen
 Antwortsätze, die man mit der SciFinder-Clientversion im Format .sfr gespeichert hat, kann man mit einem Konvertierungsprogramm von CAS ganz einfach in .akx-Dateien umwandeln.

Dazu ruft man unter: https://scifinder.cas.org/utils/sfr2akx/
das Konvertierungsprogramm auf und speichert die aus der .sfr-Datei erzeugte .akx-Datei lokal ab.

Anschließend kann man im SciFinder mit Import den Antwortsatz in SciFinder importieren und wie gewohnt damit weiterarbeiten.


Export und Save: Speichern der Suchergebnisse

I| Save answers to the CAS server. To save answers to the your computer, use E}:pn:nrt.ii Save \ Print Expirt

SAVE: Pro Login-ID konnen maximal 50 Antwortsatze fur die Verwendung in
spateren Recherchen bzw. fur ein ,Combine“ bei CAS gespeichert werden.

Export &
Required
Export: For: Details:
O all Citation Manager File Name: *
" Selected @ Citation export format (*.ris) [Reference_09_12 2011 115307
* Range © Quoted Format (*.&t)
|2_4| ' Tagged Format (*.bd)
Example: 2-20 Dffline review
' Portable Document Format (%, pdf)
' Rich Text Format (% rtf)
' dnswer Keys (%1t
Saving locally
' answer Key exchange (*.aki)
Export Cancel

EXPORT dient zum lokalen Speichern von Suchergebnissen auf dem
eigenen Rechner (zum Import in Textverarbeitungsprogramme, zur

Weiterverwendung in Texten usw.).

Dabei gibt es unterschiedliche Export-Formate.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Geben Sie zum Speichern einen Dateinamen an und wählen Sie den Dateityp aus:
Citation Export Format
    Dieses Format ist ein Standard-Format für den Export in Literaturverwaltungsprogramme. Es werden aber weniger Daten eines Eintrags übertragen als z.B. beim Tagged-Format!
Answer Key eXchange
    Speicherung von Antwortsätzen mit bis zu 20.000 Dokumenten auf dem Server von CAS im akx-Format
Portable  Format bzw. rtf-Format �Exportformate , bis zu 500 Dokumente in 1 Datei beim �Summary-Format und max. 100 beim Detail-Format!
Answer Keys
    Speichert die AN-Nummern bei Textstellen und die RN-Nummer bei Substanzen und ggf. den Datenbanknamen in einer Textdatei (maximal 500 AN-Nummern oder 5000 kommerzielle Produkte.
     Für Reaktionen gibt es dieses Exportformat nicht!
Tagged-Format  �für Import in EndNote, Reference Manager, ProCite u. a. Literaturverwaltungsprogramme 
Quoted Format   �für Weiterverarbeitung mit Excel, Lotus Notes, Microsoft Access usw. 



Export-Formate

Export <
* pequired
Export: For: Dretails:

& all Citation Manager File Name: *
7 Selected ' Citation export format (*.ris) |Refersnce_03_12_2011_120825
© Range " Quoted Format (*.tf)

o Tagged Format (*. tt)

—

Example: 2-20 Offline review

' Portable Document Format . pdfy

' Rich Text Format (* rif)

© Answer Kews .t

Saving locally
© Answer Key exchange (*.akx)
Export Cancel
itati : bei allen hi
Citation Manager: bei allen hier

aufgefthrten Formaten kann man
maximal 100 Dokumente in einer
Datei speichern.

Offline review: Im Summary-
Format kann man hoéchstens 500
Dokumente als rtf oder pdf auf
einmal in einer Datel speichern,
Im Detail-Format sind es dagegen
nur maximal 100 Treffer.

Export <&
o Only 500 answers can be exported at one time,
* Required
Export: For: Details:
@ all Citation Manager File Name: *
© Salerted " Citation export format (*.ris) |Reference_09_12_2011_121344
© Range © Quoted Format (*. &)
ol o
Tagged Format (*.txt) Format:
Example: 2-20 Offline review " Summary without abstracts
~ L ) O G s pisnastishshabinats
& Rich Text Format (*.rif) ® Surnmary with full abstracts
o R P T 2
v SRR T
Saving locally Include:
' answer Key eXchange (*.ake) ™ Task History
7 Tags
7 comments
Cancel
Export &
o Only 100 answers can be exported at one time.
* Required
Export: For: Details:
& all Citation Manager File Name: ™
 Salected ' Citation export format (*.ris) |ReFerence_DQ_12_ED11_121344
[ Range o Quoted Format (bt
[ £d
I— Tagged Format (* k) Format:
Example: 2-28 Dffline review ' Surnmary without abstracts
€ Surmmary with partial abstracts
Cmnmaiaitisaiulleslasiracts
& Datail (full record)
Saving locally Include:
' answer Key eXchange (*.aky) 7 substances
7 concepts
I Task History
7 Tags
7 comments
Export Cancel


Vorführender
Präsentationsnotizen
Seit dem  Release vom 14. September 2009 stehen mehrere Speicherformate für das Summary Format zur Verfügung.

Jetzt kann man sowohl allein die bibliographischen Angaben speichern oder ausdrucken, als auch die bibliographischen Angaben mit einer vollständigen Zusammenfassung.

Das Format Summary with partial Abstracts speichert nur maximal 600 Zeichen von der Zusammenfassung, daher kann man es nicht empfehlen!

Seit August 2011 kann man Antworten auch innerhalb eines Bereichses (Range) speichern, z.B. die Dokumente 5-24.


Drucken der Suchergebnisse im Summary-Format

Print

Print to PDF:
@ pl
Colarted

© Range

Example: 2-20

Format:
© summary without abstracts
(5] Summary with partial abstracts
@ Summary with full abstracts
© Detail (full record)

Title:

Include:
[ Task History
O Tags
] comments

Print

Cancel

SciFinder® Page 1
Nerzol

Task History

Task Began May 31, 2013 05:17 AM

Explore references by research topic: mink oil (mustela oil)
Research Topic: mink oil (mustela oil)
Result Count: 3

Candidates Selected (ID 1)
232 references were found containing either the concept "mink oil” or the
concept "mustela oil".
Answer Type: References
Result Gount: 232

SciFinder® Page 2
Nerzol

1. Novel hair oil and its manufacture method thereof

By Chen, Yonglin
From Faming Zhuanli Shenging (2013), CN 103054772 A 20130424, Language: Chinese, Database: CAPLUS

The invention discloses a novel hair oil and its manuf. method. The invention is composed of following components by
wt. part: aloin: 3~5, almond Qil: 10~20, Flos Osmanthi Fragrantis essence: 0.3~0.5, lanolin: §~18, petrolatum: 20~30,
bis(2-ethylhexyl) phthalate: 1~3, Span -60: 3~5, Pr hydroxybenzoate: 2~5, mink oil: 10~20, and is manufd. by mixing all
raw materials except for vaseline and essence, stirring, ad¥jing vaseline, mixing, adding essence, stirring. Compared
with prior art, the invention has the following beneficial effects: (1) good effect of improving hair lubricity, adhesion force
and gloss; (2) wide application range, no deterioration in the course of product storage.

~0 Citings
Copyright © 2013 American Chemical Society (ACS). All Rights Reserved.

2. Cosmetic lotion containing mink oil

By Wang, Yan
From Faming Zhuanli Shenqing (2013), CN 103040653 A 20130417, Language: Chinese, Database: CAPLUS

The title skin care soln. is composed of glyceryl monostearate 20-40, stearic acid 6-12, octadecanel 10-20, mink ail 5-10,
water-sol. lanolin 4-8, glycerol 20-30, menthol 10-20, iso-Pr myristate 30-50, essence 0.2-0.4 and deionized water 300-
500 wt. parts. The skin care seln_is greEd. by (1) mixing stearic acid, glycer¥l monostearate, water-sol. lanolin, iso-Pr
myristate and glycerol, stirring at 60-80°C, (2] mixing other materials except for essence, stirring at 50-70°C, (3) adding
the mixt. of step (1) into the mixt. of step (2), stirring, emulsifying, {4E)cnoling to room temp., adding the essence and
stirring. The skin care soln. can make skin telangiectasia, promote blood circulation, improve skin nutrition state,
moisturize skin and treat acne and other skin diseases.

~0 Citings

Copyright & 2013 American Chemical Society (ACS). All Rights Reserved.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Gedruckt wird  über den Print-Button in der rechten Menüleiste „Save – Print – Export“.

Vor dem Ausdrucken kann man auswählen, ob man alle oder nur ausgewählte Referenzen/ Substanzen/ Reaktionen/                          Zulassungsinformationen/ Chemikalienanbieter ausdrucken will.

„Summary“-Format bei Textstellennachweisen:
Besteht aus Task History, Titel, Autor(en), Quelle und wahlweise mit  oder ohne Abstract bzw. mit unvollständigem Abstract.
 
Das „Summary“-Format ist beim Drucken chemischer Verbindungen bzw. chemischer Reaktionen wegen seiner Kürze nicht zu empfehlen!


Drucken der Suchergebnisse im Detail-Format

Print

Print to PDF:
© an
=T} e
© Range

Example: 2-20

Format:
© summary without abstracts
O summary with partial abstracts
- Summary with full abstracts
@ petail (full record)

Title:
Nerzdl

Include:
[C] substances
] Concepts
Task History
] Tags
O] comments

Print Cancel

Drucken bedeutet:

Drucken als pdf!

SciFinder® Page 1
10. Final amended report on the safety assessment of mink oil
By: Andersen, F. Alan

Source: International Journal of Toxicology, Volume: 24, Issue: Suppl. 3, Pages: 57-64, Joumnal, General Review, 2005, CODEN: lJ-TOFN,
ISSN: 1091-5818, DOI: 10.1080/10915810500257 154

Company/Organization: USA

Accession Number: 2005:1252722, CAN 144494776, CAPLUS

Publisher: Taylor & Francis, Inc.

Language: English

Abstract

A review. Mink Qil. obtained from the fatty tissues of minks, is a mixt. of the natural glycerides of 14 to 20 carbon chain
fatty acids. There are 100 current reported uses as a hair-conditioning agent, an occlusive skin-conditioning agent, and
as a surfactant; up to a max. concn. of 3%. Mink Qil is manufd. by harvesting animal hides and scraping the fat layer
from the hide. It is rendered and refined using high temp. processes (230°F to 240°F) and sapon. to reduce free fatty
acids. Analyses demonstrate that Mink Oil can be substantially free of impurities, including pesticides. Mink Oil does not
absorb significant UVA or UVB radiation. In a clin. test of skin penetration, 1 h after application, Mink Oil was detected
on the skin surface of all five panelists; it was detected within the stratum corneum in 2/5 panelists. Mink Qil has an oral
LDxg of »64.0 cclkg in albino rats. No erythema or edema was noted after refined Mink Oil was applied for 24 h to intact
ané scarified area of albino rabbits. A 50% diln. of a Mink Qil cream did not sensitize guinea pigs in a maximization test.
Mink Oil was not an ocular irritant to albino rabbits. Clin. studies using single occlusive patches found no irritation with up
to 2.8% Mink Qil, although transient mild to no irritation was noted in two exaggerated-use studies. Mink Qil is used in
aerosols and sprays. Although there are no inhalation toxicity data available on Mink Qil, the available data on particle
sizes of cosmetic aerosols and sprays indicates diams. more than an order of magnitude larger than the diam. of
respirable particles. Most of the glycerides in Mink Qil are triglycerides (glyceryl triesters), the safety of which has been
substantiated in previous safety assessments; e.g., dermal absorption is nil to slight; there is little or no acute,
subchronic, or chronic oral toxicity; dermal application was not assocd. with significant irritation or sensitization; ocular
exposures were, at most, mildly irritatinﬂ; most of the genotoxicity test systems are neg.; use as vehicles in
carcinogenicity testing of other chems. has produced no adverse reaction; and clin. tests produce no irritation or
sensitization reactions-but, they may enhance the of penetration of other chems. Formulators should be aware of the
Eossible penetration-enhancing properties of Mink Oil. Nthou?h esticide residues have been analyzed and found to be

elow levels of detection, the Panel is concerned that the available data suggesting the absence of pesticide residues in
Mink Qil are limited. The Panel advised the industry that the total pelychlorinated biphenyl (PCB)/pesticide contamination
should be limited to not more than 40 ppm, with not more than 10 ppm for any specific residue.

Indexing

Essential Qils and Cosmetics (Section §2-0)
Supplementary Terms

review mink oil safety cosmetic hair

Citations

1)Bio-Toxicology Laboratories Inc; Unpublished data submitted by CTFA on August 5, 1994 1974
2)Bower, D; Minutes of the September 9, 1999 meeting of the CIR Expert Panel 1999

FComnlete Analvsis | aharatories Ine- Unnohlished data submitted by CTFA Sentemhber 14 2001 1996


Vorführender
Präsentationsnotizen
„Detail“-Format bei Textstellennachweisen:
Es besteht aus Task History (auf einer Extraseite), Titel, Autor(en), Quelle, vollständigem Abstract, Schlagworten und Registry-Nummern für in der Publikation besprochenen chemische Verb99indungen und den zitierten Quellen.

„Detail“-Format bei chemischen Verbindungen:
Es enthält die Task History (auf einer Extraseite), alle chemischen Namen, CAS-Registry-Nummern sowie die experimentellen und berechneten Eigenschaften.

„Detail“-Format bei chemischen Reaktionen:
Es enthält die Task History (auf einer Extraseite), das Reaktionsschema inklusive aller Einzelschritte sowie die bibliographischen Angaben der Quelle.



Keep Me Posted Alert

In SciFinder gibt es die Moglichkeit Keep Me Posted-Profile

Zu erstellen.
1. Suchanfrage stellen

=== SCIFINDER
S s solmon

Explore v Saved Searches v ScPlanner

Research Topic "is coffee an aromatic compound”

 REFERENCES REFERENCES: RESEARCH TOPIC @

. Research Topic .
Author Name

Company Name is coffee an aromatic compound

Jentifi Examples:
Document Identifier The effect of antibiotic residues on dairy products
Journal Photocyanation of aromatic compounds

Fatent

% SUBSTANCES

Chemical Structure & Advanced Search

2.Keep Me Posted einrichten

Research Topic "is coffee an aromatic compound” > references (483)

(7] Get ] Get Get Related - Get
REFERENCES Substances & Reactions =" (Citations Full Text

7; Tools =

| ©

Create Keep Me
Posted Alert

| =

Send to
SciPlanner


Vorführender
Präsentationsnotizen
Um Updates zu einer Recherche zu bekommen kann man ein Keep Me Posted Profil einrichten.

Dann erhält man maximal wöchentlich (d.h. nur wenn neue Dokumente vorhanden sind) eine Information über Keep Me Posted Ergebnisse per  E-Mail. Die E-Mail-Benachrichtung muß man zuvor bei den Voreinstellungen aktivieren.

Keep Me Posted Profile können erstellt werden für:
Suchen nach
Research Topic
Author
Company Name
Document Identifier
Journal
Patent
Structure
Molecular Formula



Keep Me Posted erstellen (1)

Create Keep Me Posted Profile @

Search:

compound
Candidates Selected:
References which

contain the two concepts "coffee” and "aromatic compound”
closely associated with one another

Explore references by research topic: is coffee an aromatic

Beim Profilnamen
sind auch
Umlaute erlaubt.

*Required
Title: *
Description:

Characters Remaining: 1024
Duration

Expires On: Jun 03, 2014 Change

Frequency
Send updates once eve : |
[ Exclude previously retrieviAUEELS |

Man kann wahlen, ob man
wochentlich oder monatlich
KMP-Ergebnisse erhalten
maochte.

KEEP ME POSTED @

Roetelmaus
Jun 08, 2013(7)

Ratelmaus
Jun 08, 2013(7)

Create Cancel

Q SciFinder

Aktivierung der

Benachrichtigung Uber

Keep Me Posted-

Ergebnisse per E-Mall
bel ,Preferences” im
Startbildschirm einstellen.

Explore v Saved Searches v

Research Topic "myodes glareolus (clethrionomy..." >

PREFERENCES €

Receive

SciPlanner

references (1483)

Keep Me Posted Notification

e-mail notification of Keep Me Posted results

ﬁ Flease ensure that CAS has your current e-mail address. Visit myCAS to add or change your address.

My Suppliers

You have 0 preferred suppliers and 0 non-preferred suppliers. Edit supplier preferences,

Remove Duplicate References
[F] Automatically remove duplicate MEDLINE answers

If selected, response time may be affected.

Starting Page

@ Explore References
© Explore Substances
© Explore Reactions

Select the default starting page:

Cancel



Vorführender
Präsentationsnotizen
Keep Me Posted Profile können nicht erstellt werden:
 Bei Substanzsuchen mit Substance Identifier
 Antwortsätzen von Reaktionen
 Antwortsätzen zu kommerziellen Quellen
 Stereo, Precision und Ähnlichkeitssuchen
 Suchen über mehrere Datenbanken (z.B. Get Substances faus der Trefferliste für  References)
 gespeicherten Antwortsätzen auf dem Server

Zum Thema Umlaute allgemein:
In englischsprachigen Datenbanken werden Umlaute unterschiedlich verwendet.
Bei den Autorennamen in SciFinder wird bei Umlauten das „e“ weggelassen oder mitgeschrieben. Das hängt vom den jeweiligen Zeitschriften ab und wird von CAS so übernommen. 
Daher sollte die alternative Schreibweise von Autorennamen immer aktiviert bleiben.

Auch bei anderen Namen (z.B. von Einrichtungen, wie dem Hans-Knöll-Institut in Jena) kann das „e“ fehlen, dann steht in der Datenbank:
Knoll-Institut, richtig wäre Knöll-Institut oder eben: Knoell-Institut.


Keep Me Posted erstellen (2)

<== SCIFINDER
g

A CAS SOLUTION

Explore + Saved Searches v SciPlanner
Author Mame "scriba, " > references (257)
%) Get 1 Get - Get Related _ 5 Tooks +
REFERENCES Substances @ peactions = Citations Ao
Analyze | Refine | Categorize 5ot by: Accession Number i’
[0 '+ 0 of 257 References Selected
Analyze by: @
Author Name - [[1 1. capillary electrophoretic study of the degradation pathways and kinetics of the ag
) alkaline solution A Quick view [ Other Sources
Ismba Gerhard K E 1g4| By Brueckner, Christin; Imhof, Diana; Scriba, Gerhard K. E.
From Journal of Pharmaceutical and Biomedical Analysis (2013), 76, 96-103. | Language: English, Databasg
IScana GK 32| The aim of the present study was the investigation of the isamerization and epimerizati¢
OH at alk. conditions. Incubations of the model tetrapeptide in sodium borate buffe
Lambert Didier M 22

analyzed by a validated CE-UV assay and fitted according to a pharmacokinetic
Enantiomerization and isomerization of the aspartyl residue of the model tetrapeptide

Poupaert Jacques H 16 in the velocity and the ratios of the rates of the degrdn. reactions indicated different ef
== 1 formation of f-Asp and D-Asp contg. isomers from H-Gly-L-Phe-a-L-Asp-Gly-OH was m
Scriba Gerhard 16 (Asu) intermediate generally exceeded the formation of the intermediate from aofp
[ =i ] enantiomerization from L-configured Asu compared to D-Asu. At 25°, epimerization
o . . .
Poppitz Wolfgang 14 Compared tq 80 .d|FFerent.rat|os of the individual reaction rates were noted. Moreove
= ] noted as a minor side reaction at 80°.
Scriba GKE 14 o
[ ] [[] 2. Recent advances in electrodriven enantioseparations Q Quick View [ Other Sources
— .

<==_ SCIFINDER

St s solUToN
Explore « Saved Searches v ScdPlanner

Preferences | ScFinder Help m

Welcome Ina Weiss
Save Print Export
tl Create Keep Me W Send to
Posted Alert *__ sciPlanner

Answers per Page [100] Display:

Keep Me Posted Profile
kdnnen nicht nur beim
ersten Schritt einer
Suchanfrage erstellt
werden, sondern auch
z.B. von Antworten die
aus einem Refine

resultieren!

I Author Mame "scriba, " = references (257) > refine "Book”™ (2) I
) Get 1 Get . GetRelated _ Get &E Tooks ~ "
REFERENCES Substances & Reactions =" Citations Full Text /X Tools
Analyze | Refine | Categorize | Sortby: Accession Number + ¥
[ = | 0 of 2References Selected
Analyze by: @
Author Name -

By Watzig, Hermann; Scriba, Gerhard; Editors

No Corporate Source data available | (2008), 225 pp.. | Language: English, Database: CAPLUS

Scriba Gerhard
[

Era

Watzig Hermann 2
[ 1 [ 2. special Issue: Pharmaceutical Analysis. [In: Electrophoresis; 2006, 27(12)] Q Quick view
By Watzig, Hermann; Scriba, Gerhard; Editors

Mo Corporate Source data available | (2008), 265 pp..

Language: English, Database: CAPLUS
Show More

[C 1. Special Issue: Pharmaceutical Analysis 2008. [In: Electrophoresis, 2008; 29(17)] & Quick view

[ Other Sources

Send to
o SciPlanner

E Create Keep Me
Posted Alert

Answers per Page [100] Display:

[ Other Sources


Vorführender
Präsentationsnotizen
Wichtig: Keep Me Posted Profile und die Benachrichtigung per E-Mail sind an den SciFinder Benutzernamen gekoppelt.

Innerhalb von SciFinder kann man nur seine eigenen Keep Me Posted Profile und dazugehörige Ergebnisse sehen.

Es  können maximal  50 Profile erstellt  werden.



Ergebnisse eines Keep Me Posted (1)

metabcllc pathway analysis (21 answers)

gnswers gre listed

Transcriptome alteration in a rice introgression line with enhanced alkali tolerance

Salmonella enterica Typhimurium infection causes metabolic changes in chicken muscle involving AMP, H k KMP P f‘l rd d"'
Neben dem Link zum -Profil werden die

Plasma metabolomics identifies lipid abnormalities linked to markers of inflammation, microbial trans o

Network analysis of the MVA and MEP pathways for isoprenoid synthesis Titel der erSten 10 Antworten angeze|gt‘

Distinct relationships of intramuscular and subcutanecus fat with cortical boene: findings from a cross-| 7 A a q
Nach Anklicken des Links in der E-Mail

The effects of sapropterin on urinary monoamine metabolites in phenylketonuria . .

A community-based study on determinants of circulating markers of cellular immune activation and kyn kommt man Zum AnmeldebIIdSChlrm Von

Screening method for drugs for insulin resistance and,/or glucose intolerance by determining the inhibi SCI FI nder_

Glyoxalase enzymes in trypanosomatids

Nach der Anmeldung wird der Link aktiviert.

Metabolism and breeding of phytic acid in maize (Zea mays)

"--' A CAS
n -

[ = SC] FINDER Explore v Saved Searches v
H h CAS SOLUTICN Global proteome analysis of gl...

CONFIRM VIEW REFERENCE

You have an active task.

® To access your active task, click a link in the breadcrumb above.
® To leave your active task and view the requested reference, click OK.

RETRIEVING LINK

Mote: For best results, ensure that SciFinder is open in only one window or tab. Close any other window or tab that appears to be running SciFinder.

OK

Wenn ein weiterer Link in der E-Mail angeklickt wird, dann endet die aktuelle
Suche/Anzeige. Mit OK bestatigt man dies zuvor oder kehrt tiber die
Suchverlaufsanzeige zur bisherigen Recherche zurtick.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn es neue Einträge in SciFinder zu den Stichworten des Keep Me Posted Profils gibt, dann bekommt man dies per E-Mail mitgeteilt.

Die neuen Ergebnisse kann man sich dann im SciFinder ansehen.
Innerhalb von SciFinder kann man nur seine eigenen Keep Me Posted- Profile und dazugehörige Ergebnisse sehen.

Pro Profil werden maximal 50 Keep Me Posted-Ergebnisse angezeigt, danach fällt jeweils der älteste Eintrag weg, wenn es neue Ergebnisse gibt.
Wenn man für KMP-Ergebnisse die E-Mail-Benachrichtigung angeklickt hat, dann enthält die Benachrichtigungs-E-Mail jetzt Links zu den Profilen und zu den ersten 10 Antworten eines Profils.

Wenn man den Link in der E-Mail anklickt, dann öffnet sich SciFinder (man muß sich als Benutzer anmelden, wenn man das nicht gerade schon ist) und man kommt direkt zum Update für das entsprechende Profil.





Ergebnisse eines Keep Me Posted (2)

[l metabolic reconstruction

» Search Strategy:

Select All Deselect All

[ Juni, 2013 (1) <G

O may 18, 2013 (1)

Keep Me Posted-
Ergebnisse, die noch
nicht angesehen wurden,

sind fett markiert.

=== SCIFINDER
V A CAS SOLUTION

Explore v

Microbial domestication signat...

[ ™ay 11, 2013 (1)

Saved Searches «

Saved Answer Sets

| Keep Me Posted k_

Uber Saved Searches/Keep Me
Posted kann man sich jederzeit | ju
die Keep Me Posted-Ergebnisse
ansehen.

SAVED SEARCHES

Saved Answer Sets
Keep Me Posted
History

Saved Searches «

SciPlanner

KEEP ME POSTED @ g ;’:I':fed

1 of 11 Profiles Selected

Roetelmaus

» Search Strategy:

<== SCIFINDER
v ACAS SOLUTION

Explore v Saved Searches v SciPlanner

Keep Me Posted "metabolic reconstruction”[Jun 01, 2013] (1)

7] Get 1 Get
REFERENCES Substances

Analyze | Refine | Categorize Sort by: Accession Number ¥

[ = | 0of1Reference Selected

Get Related _ Get
@& Reactions = Citations

Preferences | ScFinder Help «

TR
Ful Text | 7% 1005 7

[ 1. Genomic reconstruction of transcriptional regulatory networks in lactic acid bacteria & Quick View
By Ravcheev, Dmitry A.; Best, Aaron A.; Sernova, Natalia V. ; Kazanov, Marat D.; Novichkov, Pavel 5.; Rodionov, Dmitry A.

Background: Genome scale annotation of regulatory interactions and reconstruction of regulatory networks are the crucial problems in bacterial
genomics. The Lactobacillales order of bacteria collates various microorganisms having a large economic impact, including both human and animal
pathegens and strains used in the food industry. Nonetheless, no systematic genome-wide anal. of transcriptional regulation has been previously
made for this taxonomic group. Results: A comparative genomics approach was used for reconstruction of transcriptional regulatory networks in 30
selected genomes of lactic acid bacteria. The inferred networks comprise regulons for 102 orthologous transcription factors (TFs), including 47 novel

Save Print Export
- Send to
=_ sciPlanner
Answers per Page [100] Display: — = =
[ Other Sources \&
~0

Numerous differences between regulatory networks of the Streptococcaceae and Lactobacillaceae
groups were described on several levels. The two groups are characterized by substantially different sets of TFs encoded in their genomes. Content
of the inferred regulons and structure of their cognate TF binding motifs differ for many orthologous TFs between the two groups. Multiple cases of
nan-orthologous displacements of TFs that control specific metabolic pathways were reported. Conclusions: The reconstructed requlatory networks
substantially expand the existing knowledge of transcriptional regulation in lactic acid bacteria.
regulatory network contains on av. 36 TFs and 250 target genes that are mostly involved in carbohydrate metab., stress response, metal
The inferred networks can be used for genetic expts., functional annotations of genes, metabolic

In each of 30 studied genomes the obtained

and Lactobacill

Welcome Ina Weiss

collections in the

Analyze by: @

Author Name -

Best Aaron A 1 From BMC Genomics (2013), 14, 34. | Language: English, Database: CAPLUS
e —

Kazanov Marat D 1

e —

Novichkov Pavel § 1
e —

Ravcheev Dmitry A 1 regulons for previously uncharacterized TFs.
I —
Rodionov Dmitry A 1
EE——
Sernova Matalia V 1
e —

homeostasis and amino acids biosynthesis.
Show More

reconstruction and evolutionary anal. All reconstructed regulons are captured within the Streptoco
RegPrecise database available at online.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn es bei einem bereits existierenden Dokument zu einem Keep Me Posted Profil Veränderungen gibt, dann bekommt man erneut eine Keep Me Posted Mail.

Wenn man mehrere Keep Me Posted-Ergebnisse mit  Combine verknüpft, dann werden diese nicht als gelesen markiert.
 In solchen Fällen hat man nur die Möglichkeit jeden Eintrag in der Liste einzeln anzuklicken, dann zu markieren und auf Edit zu gehen. Danach ist der Eintrag als gelesen gekennzeichnet.


Bearbeitung von ,Keep Me Posted“-Profilen

Edit Keep Me Posted Profile ©

* Reguired
Title: *
Roetelmaus
Description:
Characters Remaining: 1024
Status: @ Enabled
) Disabled
Duration

Expires On: Jul 19, 2013 § Change

Frequency
Send updates once every Week -

Exclude previously retrieved references.

Search:

Explore references by research topic: myodes glareolus
(clethrionomys glareolus, bank vole or bank voles)
Candidates Selected:

References which

contain at least one of the concepts "myedes glareolus”,
"clethrionomys glareolus”, "bank wole" or "bank voles"

Die Laufzeit eines Profils ist uber Change
auf 1, 3, 6 und 12 Monate einstellbar.

Edit Cancel
KEEP ME POSTED @ KEEP ME POSTED @ 2 Wochen vor Ablauf eines Profils wird
| Roetel . I
e A Bores n 14 days man in SciFinder an das Ablaufdatum
Jun 15, 2013(4) erinnert und bekommt eine E-Mail.
Rotelmas Jun 08, 2013(7)
MNo results

Dynamic optimization
May 25, 2013(1)
May 18, 2013(1)
Apr 27, 2013(3)

View All

In den ,Keep Me Posted Results” kann
man die Laufzeit des Profils durch

1 Klick um 1 Jahr verlangern.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn man in der Keep Me Posted-Anzeige auf „View All“ klickt, dann bekommt man einen Überblick über den Status aller Keep Me Posted -Profile.

Man kann hier das Ablaufdatum für die Profile verändern, Profile löschen oder bestehende Profile editieren.

Man kann Profile für maximal 1 Jahr speichern. Ca. 2 Wochen vor Ablauf des Profils bekommt man eine Nachricht per E-Mail und wird auch im SciFinder auf die noch vorhandene Zeit der Aktivität des Profils hingewiesen. Mann kann das Profil zu beliebigen Zeiten vor Ablauf für ein weiteres Jahr ab dem Datum der Änderung verlängern.


Verlangerung von KMP-Profilen

r alsson i 1 A o
:II':SAKPE;[J Me Posted profile will expire in 10 days. Extend 12 Months = Ku rZ Vor AbIan el neS P rOfI IS WI rd man
3 ot B in SciFinder an das Ablaufdatum

erinnert. In den Keep Me Posted -
Profilen kann man die Laufzeit des

Profils durch 1 Klick um 1 Jahr

verlangern.

The following Keep Me Posted profile(s) for inaweiss will be expiring soon: Wenn man der ErinnerungS'E'

Signal Transcuction Madel (Bininfomatic) Mail auf ,,Extend 12 month* klickt,

Apr 08, 2011 :

Evtend 12 monthe da_nn V_VII‘.d nach der An_meldung
bei SciFinder das Profil
automatisch um 1 Jahr verlangert.

I signal Transduction Model (Bioinformatic) Edit Enabled &pr 7, 2010 Mar 30, 2012

» Search Strategy:

Select All Deselect all
Results Selected Results:  Cormbine  Delete

[T ™ar 19, 2011 (1) & Link
[T Feh2s, 2011 (13 e Link



Vorführender
Präsentationsnotizen
Die Verlängerung von KMP-Profilen erfolgt am Einfachsten über den Link „Extend 12 month“ in der Erinnerungs-E-Mail.

Nach dem Klick auf den Link muß man sich bei SciFinder anmelden. Danach gelangt man gleich zu den KMP-Profilen und wird über die Verlängerung des Profils informiert.


Tell 2: Weitere Funktionen in SciFinder + Hilfen

* Analyze

« Combine

» Categorize

« Comments und Tags

 Import von Daten aus SciFinder in Literaturverwaltungsprogramme
(Beispiele: Endnote, Endnote Web)

» Materialien und Hilfeseiten von CAS

e Zugang zu SciFinder mit dem Smartphone (iPod)


Vorführender
Präsentationsnotizen
In diesem Teil werden weitere Funktionen behandelt, die in SciFinder zur Verfügung stehen, z.B.:
 Analysis 
 Combine
 Categorize
 Tags und Comments
 Import von Daten in Literaturverwaltungsprogramme

Eine Übersicht über diverse Hilfeseiten zu SciFinder schließt dieses Kapitel ab.




Analyze: Show More

s | ScFinder Help

Q SciFinder

Explore Saved Searches v ScPlanner Save Print Export

- references (153)

[~ & Get Get (B Get Related _ Get Tools + %y Create Keep Me Send to
T E % Substances & Reactions =" Citations Full Text oo Posted Alert ¥ sciPlanner
Analyze Refine | Categorize | S0t by: Accession Number ~Ur Answers per Page [100] Display: — = =
¥ | 0of 153 References Selected Page: 1 of2 b M
Analyze by: @
Author Name ™ 1. Metaboli ! hucic and Finatic ctudioe for neaduction of nottoli in Bocilluc cubtilis @ B Fuoll Tex o
Schuster Stefan 18 Analyze - Author Name
[ ]
_ _ We have 462 Items 5 Selected Export | pathway anal. tool called elementary mode
Ikaleta Chrlstoplh gl anal. (EM — — Itered culturing conditions on the prodn. of a
Fbrinalyt  Sortby: Frequency — ~ M 4 Page: 1 of 10 P M hax. theor. yield for NK synthesis in B. subtilis
IDE FIguEIrEIdU LTEF ?I under difl - seect bars to view only those references within the current answer set. P fDr r_‘“? prodn. W identified. To Conflrm
madel pri MK activity. The optimal culturing conditions
Klamt Steffen 6 were the Schuster Stefan 18 » [d for engineering B. subtilis metab. towards
[ I 1 the most [ ] sion that enable the cell to produce NK at the
Cakir Tunahan 4 max. the Kaleta Christoph alz EMA being used to rationally design culture
[ I ] condition I T ]
Nguyen Nhung H A 4 De Figueiredo Luis F 7
[ I ] [ I ] rE ligase as a case study Q B Full Tex
Srienc Friedrich 4 Klamt Steffen 6
] [ [ ]
Unrean Pornkamol 4 Sporadic| [F cakir Tunahan 4 b pestis, and its potential use in bioterrorism,
I ] call for a [ I ] tabolic pathway anal. to identify 245 drug-
’ o target ca ely to be essential for the pathogen's survival.
Dandekar Th Cn Nhung H A 4 y
EIE S J, Further I guyen ung T ] re of a choke point enzyme, MurE ligase, was
. modeled i L tential inhibitor. This approach enables rapid
Ding Dewu 3 T [T Srienc Friedrich 4
[ I ] potentia [ I ]
N [O unrean Pornkamol 4 -
S 3. Characte I T ] b B Full Tex
N Dandekar Thomas 3
[ I ]
] Ding Dewu 3
4. Compara [ I 1. [d genes in chicken primordial germ
cells Q B
By R Apply Cancel

Full Analysis: erfolgt automatisch bei bis zu 20.000 Antworten. Bei
Show More kdnnen mehr als 10 Analyze-Ergebnisse angesehen
werden.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit Show More bekommt man das Ergebnis mit Auswahlmöglichkeiten (Kästchen zum Ankreuzen links neben den Balken) angezeigt.

Beispielanalyse (Sample Analysis)
min. 1000 und max. 20.000 Antworten
zunächst keine interaktive Anzeige
es muß sich dann erst eine vollständige Analyse anschließen

Vollständige Analyse (Analysis):
bei max. 1000 Antworten
interaktive Anzeige mit Doppelklick auf das ausgewählte Ergebnis oder Show More für die Auswahl mehrerer Aspekte




Combine

== SCIFINDER

Expiore=  Saved Searchesw  ScPlanner

- retemmmu [133)

wavRrs © 5. i
nahre | Mot | ot | S A ik

[
<== SCIFINDER
S ol Ton

REFERENCES ©

Analyze by: @

Author Name

e 0.

1. etsbobe patbunsy imsbrvi 57 bisets staabes bor proadston

iuree 1 R bt G, CL Vi

Ein Combine ist seit Ende Marz 2010 auch aus einer
aktuellen Recherche heraus maoglich.

" Beim Klick auf Tools/ Combine Answer Sets kommt
man zu den gespeicherten Antwortsatzen und kann 1
bis mehrere Antwortsatze fir ein Combine mit dem
bisherigen Rechercheergebnis auswahlen.

4
g
4
¢

A
references (153)
Get Get Get Related Get s
Substances & Reactions Citations Full Text

by: Accession Mumber - {',

Combine Answer Sets

Select saved answer set(s) to combine with your current answer set (153):

Schuster Stefan

Create Keep Me
Posted Alert

4 Answer Sets 1 Selected
Kaleta Christoph Reference Answer Set Details Date Saved  »
T Werz (232) May 31, 2013
De Figueiredo Luis F Research Topic "mink oil (mustela oil)" > references (232)
StammzellenAsEntered (164) Aug 23, 2011 |z
Research Topic "stammzellen” > references (164)
= roetelmaus (18) Dec 22, 2009
La unahan Research Topic "myodes glareolus or clethrionomys glareolus or bank vole or bank voles” > B
references (1203) > refine "competition” (22) > remove 4 references (18)
Nguyen Nhung H A I GeranylKaffeatGetReferencesRN (2)

uhstance Tdentifier "110644-20-1: 142878-07-7 " > subctances (7% = get references (91 > remove 0

Oct 29, 2008

Select an option for combining the answer sets:

Include all answers from both sets

Combine

({) Intersect Include only answers that appear in both sets

@) Exclude
(D) Exclude

Include only answers from current answer set (153)
that are not in StammzellenAsEntered (164)

Include only answers from StammzellenAsEntered (164)
that are not in current answer set (153)

Combine Answer Sets

Cancel

Send to
SciPlanner



Vorführender
Präsentationsnotizen
Ein Combine ist bereits mit dem aktuellen Antwortsatz möglich. Diesen Antwortsatz (nicht einzelne Teile daraus!) kann man mit gespeicherten Antwortsätzen kombinieren.

Nach einem Combine gilt für die erzeugte Treffermenge:
Die farbige Hervorhebung der Suchbegriffe gibt es nicht mehr.
 Es können keine Keep Me Posted-Profile mehr eingerichtet werden.
 Es gibt kein Limit für die Anzahl der Antworten im erzeugten Antwortsatz.

The standard 20.000-answer maximum applies to save and print tasks performed on a combined answer set. 


Combine (2)

'..:-..'.‘.-:. SCIFINDER
Tt

& CAS SOLUTON

Explore v Saved Searches » sciPlanner

Research Topic "competition” = references (155932)

(7] Combine — Delete
SAVED ANSWER SETS T4V P W oocied
SAVED SEARCHES 2 of 6 Reference Answer Sets Selected References (6) | Substances(2) | Reactions (1)
J e
B szved Answer Sets B competition (20000)

Research Topic "competition" > references (155932)

_ bank voles (1219)
History Research Topic "myodes glareolus (clethrionomys glareolus, bank vole or bank voles)" >
references (1483) = remove 264 references (1219)

Keep Me Posted

Ein Combine ist auch mit bei CAS gespeicherten Antwortsatzen moglich.

Akademische Nutzer konnen maximal 50 Antwortsatze speichern.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit Combine ist auch die Verknüpfung mehrerer Suchen in SciFinder möglich. Das entspricht der Suche mit den logischen Operatoren and, or bzw. not.

Wenn man bereits 50 Antwortsätze bei CAS gespeichert hat, dann ist der Save-Button kein Link mehr. Dann müssen Antwortsätze gelöscht werden, bevor man neue Antwortsätze mit Save speichern kann.

Hier wäre eine Art „Save Temp“ für das Ausführen von Verknüpfungen mit Combine hilfreich. Die temporär gespeicherten Antworten könnten dann bei Beenden der aktuellen Recherchesession gelöscht werden.



Combine bei mehr als 2 Antwortsatzen

———
— p—

T

Explore v

SciFi

NDER

Saved Searches v

SAVED ANSWER SETS @

SciPlanner

Delete
Selected

Combine
Answer Sets

3 of 9 Reference Answer Set: References (9) Substances (2) Reactions (1)

‘Combine Answer Sets
Select an option for combining the selected saved answer sets:

e @D combine

Include all references from all selected answers

Intersect Include only references that appear in all selected sets
- Combine Answer Sets Cancel
I
<= SCIFINDER
W 5 500N
Explore v Saved Searches v SciPlanner

Combine Reference Answer Sets "Food AND Tomato paste AND Auto...” (481)

REFERENCES @

Analyze Refine

Analyze by: @
Author Name

Kvasenkov O 1
Kas Yanov G I
Lyalina A P
Vasil Bva T A
Belozerov G A
Petrov A N
Borisovets E T
Nikonova T 1
Bulavintseva E N

Kovalevskaya I F

Show More

Categorize

481

18

Get | Get
Substances | & Reactions

Get Related , g .
Citations K Tools

Sortby: Accession Number =

B -

0 of 481 References Selected
[ 1. Method for production of preserves "chopped hazel grouse cutlets with garnish and red main sauce™
By Kvasenkov, O. L.

From Russ. (2013), RU 2482743 C120130527. | Language: Russian, Database: CAPLUS

(20000) Ed

20000) Edit

Verknipfung mehrerer
Suchschritte mit ,,or*
bzw. ,and" ist moglich.

Preferences

Fnder e -~ [EPY

Welcome Ina Weiss

Save Print Export

y Send to
¥ Sciptanner

Answers per Page [100] Display: ==

M Arage: T ofs P M
Q Quick View [ Other Sources :é
0 &

FIELD: food industry.SUBSTANCE: invention relates to the technology of preserved second-course lunches production. The method envisages
recipe components preparation, wheat bread soaking in milk and chopping, hazel grouse flesh and raw tallow chopping, the listed components
mixing with part of salt and part of black hot pepper to produce mince, the mince moulding, mealing in wheat crumbs and frying in melted butter
to produce cutlets, carrots, parsley roots and bulb onions cutting, sauteing in melted butter and straining, sugar peas and green cutting and
freezing, sunflower flour pouring with bone broth and maintenance for swelling, mixing carrots, parsley roots, bulb onions, sugar peas, green and
sunflower flour with tomato paste, sugar, the remaining salt, the remaining black hot pepper and laurel leaf, the cutlets, the produced mixture and
bane brath packing, sealing and sterilisation.EFFECT: method allows to reduce the manufactured target product adhesion to container walls.

[ 2. Method for production of preserves "moscow cutlets with onion sauce” Q Quick view [ Other Sources
By Kvasenkov, O. 1.

From Russ. (2013), RU 2482742 C1 20130527. | Language: Russian, Database: CAPLUS

~0 @

FIELD: food industry.SUBSTANCE: invention relates to the technology of preserved second-course lunches production. The methed envisages
recipe components preparation, wheat bread soaking in drinking water and chopping, chopping beef, raw beef tallow and part of bulb onions, the
listed components mixing with part of salt and part of black hot pepper to produce mince, the mince moulding, mealing in wheat crumbs and
frying in melted fat to produce cutlets, carrots, parsley roots and the remaining bulb onions cutting, sauteing in melted fat and straining, French
beans and green cutting and freezing, sunflower flour pouring with bone broth and maintenance for swelling, mixing carrots, parsley roots,
sauteed part of bulb onions, French beans, green and sunflower flour with tomato paste, acetic acid, sugar, the remaining salt, the remaining
black hot pepper and laurel leaf, the cutlets, the produced mixture and bone broth packing, sealing and sterilisation.EFFECT: method allows to

reduce the manufactured target product adhesion to container walls.

[ 3. Method for production of preserves "moscow cutlets with cabbages and sour cream sauce with tomato paste” @ Quick View

By Kvasenkov, O. I.
From Russ. (2013), RU 2482741 C1 20130527, | Language: Russian, Database: CAPLUS

[ Other Sources +

0 g


Vorführender
Präsentationsnotizen
Man kann auch mehr als 2 Antwortsätze miteinander verknüpfen.

Bei der Verknüpfung von mehr als 2 Antwortsätzen gibt es allerdings weniger Möglichkeiten zur Kombination der Teilergebnisse.



Combine von 2 und mehr Keep Me Posted Results

]  metabolic pathway analysis Edit Enabled ]| Dynamic optimization Edit Enabled

¥} Search Strategy: » Search Strategy:

Select All Deselect All

Select All Deselect All

Combine § Delete “ombine IDelete
Jun 1, 2013 (24) O Link

May 25, 2013 (1) ®® Link

May 25, 2013 (21) ©o Link May 18, 2013 (1) @9 Link
O may 18, 2013 (25) @® Link Apr 27, 2013 (3) @O Link
1 Apr20, 2013 (4) o Link

Combine Keep Me Posted Results

Combine Keep Me Posted Results
Select an option for combining 2 results from profile metabolic pathway analysis

Select an option for combining 3 results from profile Dynamic optimization

Combine Include all answers from both result sets
Combine Include all answers from all selected results sets
(0) Intersect Include only answers that appear in both result sets -
(0) Intersect Include only answers that appear in all selected results sets
[¢ ~‘ Exclude Include only answers from Jun 01, 2013
that are not in May 25, 2013
Combine Results Cancel

Exclude Include only answers from May 25, 2013
that are not in Jun 01, 2013

Combine Results Cancel

Combine Keep Me Posted "metabolic pathway analysis” [5 Results Combined] (129) > remove 7 references (122)

Nach einem Combine von mehreren KMP Ergebnissen kann
man eventuelle doppelte Eintrage entfernen. Bel

Voreinstellung von Remove Duplicate References erfolgt dies
automatisch!



Vorführender
Präsentationsnotizen
Seit dem Release vom 29. März 2010 können Ergebnisse eines Keep Me Posted innerhalb eines Profils mit dem Combine-Link miteinander verknüpft werden.
Dazu klickt man bei Selected Results auf Combine.

Genau wie ansonsten auch beim Combine hat man bei einem Combine aus 2 Ergebnissen 4 verschiedene Combine-Möglichkeiten und bei einem Combine aus 3 oder mehr Ergebnissen nur 2 Möglichkeiten.


Categorize

CAS Salutions = Preferences | SdFinder Help « m
—
— .
== SCIFINDER
ACAS SO(LTON
Welcome Ina Weiss
Explore v Saved Searches v SciPlanner Save Print Export

Research Topic "cinnabarinic acid in human” > references (17)

[>] Get ] Get Get Related Get &E Tools ~ Create Keep Me 1 Send to
EIELTE Substances & Reactions =" Citations 7 Full Text N oo E Posted Alert = sciPlanner
Analyze S ortby: Accession Number ~ Answers per Page [100] Display: — = =
[ = | 0of 17 References Selected
Analyze by: @
Author Name M [ 1. Aminophenoxazinones as Inhibitors of Indoleamine 2 3-Dioxygenase (ID0). Synthesis of Exfoliazone and Chandrananimycin A & B Full Tex é
B\ PasCe pt v L L ic D It il B, = brictonk
Duke G A 3 From Jou . ~0 &)
I 1 Categorize @
_ _ nophenols, including the natural products
Choisy Patrick 2 _ _ _ were evaluated for their ability to inhibit
[ I 1 1. Select a heading and category. 2. Select index terms of interest. bs, such as cinnabarinic acid, showed
. '
Lagrange Alain 2
. — T
Lalleman Boris 2 'ﬂf}.— SelectAll  Deselect All Click 'x' to remove the category from
I I 1 = 'Selected Terms'
General chemistry Prepared substances (23) ||J1429632-33-2 1 -
INishimura R | ZI “1 | Biotechnology Reactions (5) 1429632-40-5 1 Roe Sc)lfntlt\et:l: chemisttry ;T
Biology Purified substances (1) a 1429632-43-8 1 actants & reagents (3 Terms)
HkiGEIgElE z Genetics & protein 1429032 ot
[ I 1 e p [[]1429632-45-0 1(7
chemi r‘,r 2-Amino-3-methylphenol 1
Schlegel 1U 2 - P
I g I 1 E 2-Aminophenol 1
i T % Technology 2-Aminoresorcinol 1
irasawa Eiichi ; -
I I ] Analytical chemistry 2-Mitroresorcinol 1
- - 3,4-Dihydro-2H-pyran 1
Physical chemisti .
Acher F 1 v ) Y 3-Hydroxy-2-nitrobenzoic 1
I I 1 Polymer chemistry acid
Battaglia G 1 Environmental chemistry 4-(Hydroxymethyl)-2- 1
[ I 1 nitrophenal
4-Hydroxy-3- 1
s __nitrobenzaldehyde v
O 2. Theu Synthetic chemistry = Reactants & reagents = 3 Index Term(s) Selected ‘é
ByMald,| Y i 9
y Mold, y
From PCT] ~0

The invention provides a method of treating an autoimmune disorder, the method comprising administering to a subject in need thereof, a therapeutically effective amt. of a compds. I
[RL, RZ = H, NHz, Ci-s alkylamine, COzH etc.; m = 1-3, n = 1-4], and salts and isomers thereof. The compds. of the invention include e.g. cinnabarinic acid. Immune disorder is an
autoimmune disorder selected from the group consisting of multiple sclerosis, myasthenia gravis, Guillan-Barre syndrome (antiphospholipid syndrome), systemic lupus erythematosus ,
Behcet's syndrome, Sjogren's syndrome, rheumatoid arthritis, Hashimoto's disease/hypothyroiditis, primary biliary cirrhosis, mixed connective tissue disease, chronic active hepatitis,
Graves' disease/hyperthyroiditis, scleroderma, chronic idiopathic thrombocytopenic purpura, diabetic neuropathy and septic shock.

R%in

=] (+] I


Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit Categorize kann man seine Suche mit Index Terms verfeinern.
Man führt zunächst die Recherche zu einem Thema durch und klickt dann auf Categorize.

Damit hat man zu der jeweiligen Suchanfrage die Möglichkeit über Category Heading/Category/ Index Term/ Selected Terms auszuwählen.

Aus der Hauptkategorie kann man auch weitere Aspekte auswählen und auf diese Art und Weise die Suche recht genau gestalten.
Mit Refine wird dann nach den ausgewählten Begriffen in der Ausgangsstreffermenge gesucht.


Comments

.:—2 SCIFINDER
g

ACAS SOLUTON

Explore v Saved Searches v ScPlanner Link

Research Topic "biological robustness” = references (57) > Biological robustness

REFERENCE DETAIL @ fB> SetRelated . e Link to

=" Citations Other Sources

¥y Return A Previous | Next P

18. Biological robustness

By: Kitano, Hiroaki
A review. Robustness is a ubiquitously obsd. property of biol. systems. It is considered to be a fundamental feature of complex evolvable systems. It is attained by several underlying principles that
are universal to both biol. organisms and sophisticated engineering systems. Robustness facilitates evolvability and robust traits are often selected by evolution. Such a mutually beneficial process is
made possible by specific architectural features obsd. in robust systems. But there are trade-offs between robustness, fragility, performance and resource demands, which explain system behavior,

including the patterns of failure. Insights into inherent properties of robust systems will provide the authors with a better understanding of complex diseases and a guiding principle for therapy design.

Indexing

General Biochemistry (Section6-0)

Concepts
T 1

Comments
1Comment  Sort by: MNewer First | Older First

Zum Thema "biological robustness™ gibt es in ScFinder weitere Arbeiten: Link: https: //sdfinder-preview. cas.org/sdfinder fview flink_v1
fanswerset, html? =0TvIBlgjQgy 31en0QixE 5ZMNcazwiq SUSCFgXU 7VwynEd 2RevA FPEZsG40rUNY dusSFFZ 71aifPnzXEMmoentSvQ

Posted September 16, 2009 7:15 AM
Last Modified June 04, 2013 3:15 AM

/M Your changes have been saved.

Add Comment: Maximum of 1024 characters per comment; 50 comments per reference.

Zu jeder Literaturstelle kann man bis zu 50 Kommentare
verfassen, die jeweils maximal 1024 Zeichen haben dirfen.

Die jeweils noch verfligbaren Zeichen werden beim Schreiben
des Kommentars angezeigt.

Preferences | ScFinder Help + m

Welcome Ina Weiss

Save Print Export
-1 Send to
= sciPlanner
QUICK LINKS

0 Tags, 1 Comment

SOURCE

Nature Reviews Genelics
Volumes

Issuell

PagesB26-837

Journal; General Review
2004

CODEN:NRGAAM
IS5N:1471-0056
DOL:10.1038/nrgl471

Edit Delete

-

Characters Remaining: 1024


Vorführender
Präsentationsnotizen
Man kann jederzeit zu den Dokumenten in SciFinder in der Detailanzeige bei Comments einen Kommentar zu dem Artikel schreiben.
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Explore v Saved Searches v SciPlanner

Research Topic "biological robustness” > references (57) > Biological robustness

) REFERENCES REFERENCES: TAGS @

Research Topic

Author Name

Click a tag to retrieve references associated with that tag.
Company Name

Document Identifier A
Journal autorensuche scriba 17 september 2009
Patent ¢

. Tags . cholesterol regulation as entered

M
4 SUBSTANCES modeling of host-pathogen-interaction

Chemical Structure T
Markush testmethode fiir mikroorganismen
Molecular Formula w
Property westerhoff 2009 1987

Substance Identifier

& REACTIONS

Reaction Structure

Add Tags

S

==, SCIFINDER
Expilore * Saved Searches v SeiPlanner Sove Print Expart
Ressarch Topie “robustness” » referendes (38882) » refine “human™ (9609)
RENCES Get Get - GetRelated Create Keep Me Send to
. b Substances nancns | W Chacions X Posted Alert W cortanaer
Refine | Categorize | Sib: Acsssentiaber v e Anguers per Page [104] Olglar: — ™ W
— Combne Arewer Sets
| = 0ol 9609 References Selected W dwage: 1 afer b M
Annlyze by: @
Author Hame - 1. ' aof -acthity for metal o I cther Saurcaa e
By Lu, fiong: Tharg, Hal Yiae: 3, Thao ia: Rall, ficber y
Esteve Romero Josep 14 From Mancscale (20131, 5(13), 56448653 | Language ol 2
e

Thevis Marka 14

Thamas Andraas 14

Annemans Lisven 13
1

Kﬂanu Hrgaki 13
= 3

Shen DI@; 11
Ker ng Dou 10

Higdan Wiro 1 10

_T

ol 0 Lowis ]

Ee— 1

Comaniciu Dorin 8

———
Show Hore

Nanomaterial structure-actaity relationships (nanc-SARs) for metal sdde nancparticies (NPs) toxicity were investigated using metrics based on dose-response anal. and consensus seif
neganizing map clustering. The NP cellular tmdoty datasst induded towscity profies consisting of seven different assays for human bronchial ephelal (DEAS-28) and murine myeloid
(RAW 264.7) cells, ower & concn, range of 0.39-100 mg L} and éxpasisne time up 1o 24 h, for twenty-four dfferent metal codde KPS, Vanous nand-SAR building models were evalusted,
based on an imtisl pool of thitty NP descriptors. The conduction hand energy and lonst indes (often correlsted with the hydration arthalpy) were identfied as sutable NP descriptors
that are consistent with & tosicity mechanisma for metal sade s and metal ons. The best perfarming nana-SAR with the sbove two descriptars, bislt with support veetor
rmaching (SvM) model and of valdated had & batanced classfs securacy of -M%. An applicabiity domain for the present data was established with » reasonable
confidence level of 80%. Gren the potential role of nano-SARS i decsion making, regarding the emaronmental impact of NPy, the class probabdities provided by the SVM nano-SAR
enabled the construction of decison boundanes vith respect to toxcty dassficatan under different acceptance keviks of false neg. relative 1o fabe pas. predichons.

7. Uk of the Cultex Radial How System as an in vitro sxpasirs mathad b aseees it pulmonary Faxicity of fine dusts and nanoparticies with spacal facus on the intra-
and inter-boratory reproducihility @ Cud ves 0T Other Saurcea
B Strwitz, Cark; Mohie, hikvs: Pond, Chittne: Pagrite, Mrias; Stenger, Bemhard: Sehdr, A
From Chemo-Sological Interacsons, Abesd of Prit. | Langusge: Engleh, Database: CARLLS
Exposure of the respiratory trect to sirborme perticles (including metal-dusts and nanc-perticles) i considered a3 a serious heallh hazard, For & wide range of substances basic
knewedge about the toxic properties and the undertying pethomechanisms ts locking or even completely missing, Legisletion demands the toxcol. characterization of all chems, ploced
e the market unlil 2018 (REACH). As boseel in vive doba are roce with regard bo aute lung toxicty r.n exhibst distinet limitations: (e.g. inter-species differences) and legislation claims
the redn. of animai expts. in general (IR principle), profound in vitro models have to be to meet these req . In this paper we characterize &
recently introdisced advanced in itro exposure system (Cultex RFS) showing a great simiarty to the Wsw In vivo exposure stuation for the assessment of acute pulmanary tescity of
mrborne materials, Using the Cultex RFS, human lung epahekal cells (A549 cells) were exposed 1o different conens. of airborne metal dusts (nang- and microscale particles) at the
air-bg.interface (ALT. Cell viabiley (WST-1 assay) o3 a parameter of toxorry was assessed 24 h after exposure with special focus on the intra- and inter-lab. (three independant labs.)
reproducibility. Our results show the general applicabdity of the Cultex RFS with regard to the raquirements of the IIC\'F-M f[urnpenn Canter for the Val»dwnn of Alnermatve Muﬂwd!]
princples on test validity underbning its robustness and stability, Intra- and inter-lab, & can be d as sufficient if predefined quality criteria are respected.
Special attention must be pald to the pure air cortrels that turned out to be a ont. parameter for a mml Intecprecation of the results. Our resuls are encouraging and future werk is
planned io improve the inter-lab. reproducbilsy, to conscidate the results so far and to develop a valid prediciion madel,

» Farknainic, Cravies James: Thisrmann, Harst: Voge!, ichard: Heffmann, Sehastan: et al

| |
I © Only 500 answers can be tagged at one time. I

Add tags to:
All answers (9609)

Only selected answers (9609)

Add Tags: Separate multiple tags with semicolons, 100 characters per tag, 50 tags per reference

Save Cancel



Vorführender
Präsentationsnotizen
Für einen „Tag“ hat man maximal 100 Zeichen zur Verfügung und jeder Nutzer kann bis zu 50 Tags anlegen.

Man kann die Tags auch zum Speichern von Rechercheergebnissen nutzen. 
Dazu einfach Add Tags auswählen, den Tag verfassen und dann steht einem der Antwortsatz über die Auswahl Tags zur Verfügung.

Maximal 500 Antworten können auf einmal mit Tags versehen werden.

Achtung: man kann Tags derzeit nur einzeln löschen!


Import von Daten aus SciFinder

« Treffer in SciFinder speichern
* |In EndNote File / Import anklicken

& File | Edit References Groups Tools Window Help

@

New...
Open
Close Library

Save

Save As...
Save a Copy...
Revert

Export...
Import

Print...
Print Preview

Print Setup...

Compressed Library (.enk] ...

Exit

Chrl+W

Ctrl+5

Ctrl+P

Ctrl+Q

3

-
@ﬁ ( ) 2 ‘ 2 ‘ - o e| 0 Quick Search 2 -
Options # |  Search Remote Library v [IMatchCase | Reference Preview | Attached PDFs | ) =
Mo References Selected
(Smith, &.B.) - Contains -
- Contains -
» Contains -
Year Title

SciFinder:

-Ergebnisse im Tagged-Format exportieren!

- Ergebnisse in diesem Format konnen in alle
gangigen Literaturverwaltungsprogramme
Importiert werden!!



Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn man die Ergebnisse der Recherche in SciFinder in andere Literaturprogramme importieren will, muß man die Ergebnisse im Tagged-Format speichern.

Als Standard-Format kann man auch das Citation export format wählen, hier werden aber weniger Daten aus den Dokumenten übertragen als beim Tagged-Format!

In allen gängigen Literaturverwaltungsprogrammen stehen Importfilter für SciFinder zur Verfügung.


Import aus SciFinder (2)

e Bel Other Filters wahlt man SciFinder aus und bel
Import Data File die Datel mit den Ergebnissen aus
SciFinder

Choose An Import Filter | " _ b
Import File l ? ﬁl
MName Information Provider o
Safety Sc Risk (CS4) CSA -
v MaxBodensteinTagged. tt
Scholars Portal {CSA) CSA Import File: | od [Ch‘“’se' = ]
Sci Tech Digest {CSA) CSA
ScenceDirect Elsevier _— SciFinder (CAS) -
ScFinder(cAS) __cas F SRR
| | SCIPIO {OCLC) QCLC . Di .
' iscard Duplicates -
Scirus Elsevier Duplicates: [ pl ]
SciSearch (DL) DIALOG )
e Mo Translation -
SCISEARCH (STN) =N Text Translation: [ ]
Scopus Elsevier
Scopus Bus Econ (CSA) CSA Impart ] [ Cancel ]
Scopus Matural Sciences (C5A) CSA
Cmmiml e emliom orTE
Quick Search -
% Less Info: Cancel ] [ Choose ]
File Name: SdFinder (CAS).enf
Created: Dienstag, 4. September 2012, 15:48:20
Modified: Mittwoch, 16. September 2009, 13:37:00
Based On:
Category: CAS
Comments: |DOWNLOAD INSTRUCTIONS: -
1. Save your references in the Tagged Format (*.bet).
Showing 542 of 542 import filters,



Vorführender
Präsentationsnotizen
Das Beispiel zeigt den Import von Ergebnissen aus SciFinder in Endnote.


Import von Daten aus SciFinder in EndnoteWeb

R .
ENDNOTE®

Suchen
Durchsuchen Sie Online-Datenbanken nach Referenzen oder
importieren Sie Ihre eigenen

Anmelden oder ein Konto erstellen

“®

E-Mail
Speichern

Kennwort: Organisieren und gruppieren Sie Referenzen nach lhren

[F]angemeldet bleiben {} Erstellen

{} Verwenden Sie Cite While You Write, um Lebenslaufe und
Literaturverzeichnisse zu erstellen und zu formatieren

Haben Sie Ihr Kennworl vergessen?

Teilen

Institutionell/Shibboleth: Melden Sie sich tber die institutionelle _
Teilen Sie Inre Forschung und Referenzen mit Kollegen

Anmeldung

mmen, Ina riD | Abmelden | Hilfe

ENDNOTE" bhasic

Probieren Sie EndNote desktop 30 Tage lang. Sie werden

es m_ogen B . Meine Referenzen Erfassen Organisieren Format Optionen Verbindens:=
Zugriff von Gberall — am Rechner und online.
Herunterladen Schnelleinstieg ausblenden
5 Schnellsuche Erste Schritte mit
2 Suchen nach
g in Alle Referenzen -
& { Suchen ) D . .
& Ssuchen Speichern Und Teilen
Meine Referenzen
Alle Referenzen (19) Sammeln Sie Referenzen, indem Sie Online- Organisieren und grupplieren Sie
[Nicht zugeordnet] (3) Datenbanken durchsuchen oder Ihre eigene Referenzen nach Ihren Winschen. Teilen Sie
Merkliste (0) Sammlung importieren Ihre Gruppen dann mit lhren Kollegen
Fei=tomrid (B © Online-Datenbank durchsuchen o Neue Gruppe erstellen
/ iz Gl o Referenz manuell erstellen © Eine Gruppe freigeben
Test (16
------- =00 o Referenzen importieren o Doppelte Referenzen suchen
ai} Erstellen - Verbinden?e?
Verwenden Sie unser Plugin, um beim Verbinden Sie sich mit Forschern aus aller
Schreiben Literaturverzeichnisse zu Welt und tauschen Sie sich mit ihnen aus
formatieren und Referenzen zu zilieren
o Jetzt verbinden
o Cite While You Write™-Plug-in
© Formatierte Bibliografie erstellen
© Dokument formatieren



Vorführender
Präsentationsnotizen
Endnote Web kann man kostenfrei nutzen, es ist lediglich eine Registrierung bei Endnote Web erforderlich.


Import von Daten aus SciFinder in EndnoteWeb (2)

w
ENDNOTE" basic

ENDNOTE" b

Maina o

0 Format Optionan Warhindenter

Meine Referenzen Erfassen Organisieren Format :

i schnellsuche Test
H . . . Suchen nach

onlinesuche | Neue Referenz i Referenzen importieren - Wt
g Ay e T 10 pro Seite anzeigen ~ | Seie 1 ven2 (e [k m
Euchan
ase Flseite Sortuernn nach: Grcer Auter - & bis £ =
Referenzen importieren 1n Markia s Loguares,
Autord

Aus EndMote importieren?

Datei: Keine Datei ausgewshlt. i

Grating
Cigene Gruppen 14 Apr 2010
Test (20}
Importoption:  SciFinder (CAS) »  Favoriten auswahlen arah Onyebuchi, 8. 2008 e health in industriakzed
countries: a
BMC public haalth
Nach: - Test - ittty
Impor'.ieren': Arah, Onyebuchs 4. 2005
IC Public Health
sugalisgt zur iblothek sm: 14 Apr 2010 wimrung: 14 Apr 2010
04 = e
® .
ENDNOTE" basic
Meine Referenzen Erfassen Organisieren Format Optionen Verbinden®
3 Schnellsuche Referenz in 'Alle Referenzen' anzeigen
3 Suchen nach
= < Datensatz 1von 1 b (Zuriick zur Liste
o in Alle Referenzen - .
g (In Merkliste kopieren) { Léschen |
] { Suchen )
Meine Referenzen
Alle Referenzen (23) Bibliografische Felder:

Leere Felder anzeigen
[Nicht zugeordnat] (3)

Dokumenttyp: Journal Article
Merkliste (0)
Fapierkorb (0) Author: Gueguen, L. s
¥ Eigene Gruppen Title:

Milk calcium: functions, benefits, requirements and bioavailability Le calcium du lait: fonctions, interets,
besoins, biodisponibilite

Year: 2005
Journal: Cahiers de Nutrition et de Dietetique
Volume: 40
Issue: 1
Pages: -
9 0007-9960 Klicken Sie hier, um das Feld zu bearbeiten
¥ Anhinge:

Optionale Felder:
Abstract: More than 99% of body calcium are localized in bones, and it is mainly known as a dietary factor in the
prevention of osteoporosis. However, its role is not limited to bone health. Recent studies suggest its role
in the prevention of arterial hypertension, cardiovascular diseases, renal calculi, colorectal cancer,
overweight and obesity. The recommended calcium intake in France varied from 800 to 1200 mg/day
based on age and physiological status. This recommendation is justified by the net requirements for



Vorführender
Präsentationsnotizen
Man wählt den Importfilter für SciFinder aus und kann so ganz einfach die Ergebnisse in das Literaturverwaltungsprogramm übertragen.


SciFinder: Hilfeseiten

https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R32/index.htm

| Getting Started
7 Inroduction
‘?‘ SciFinder Maps
|7 Tutorials and videos
[ Searching for References
[ Drawing with the Non-Java Structure Editc
[, Drawing with the Java Structure Editor
[ Searching for Substances
[ Searching for Reactions
[ Finding Commercial Sources
[ Using Keep Me Posted (KMP) Alerts
[ Organizing Information in SciPlanner
[ Viewing Session History
[ Transitioning to the Web version of SciFinc
[ ScFinder Preferences

Help
Training
What's New
Contact Us

Zugriff online, wahrend
der Recherche

> System Information
K Terminology
[>E&3E (Japanese)

‘ Contents @

earch

| Getting Started
|7 Introduction
|7 SciFinder Maps
7 Tutorials and videos
2 Searching for References
[ Drawing with the Non-Java Structure Edite
> Drawing with the Java Structure Editor
I Seardhing for Substances
| Searching for Reactions
[ Finding Commercial Sources
[y Using Keep Me Posted (KMP) Alerts
| Organizing Information in ScPlanner
[ Viewing Session Histary
[ Transitioning to the Web version of ScFint
[ SciFinder Preferences
[ System Information
(> Terminology
(2 B8 (Japanese)

——

<== SCIFINDER
W 5 so0oN

SciFinder Maps

Use the interactive maps listed below to learn more about the

References

Map of the Explore References options

e

—

<== SCIFINDER
v ACAS SOLUTION

Introduction

To help you get started, see the suggested workflows for:

Working with

Working with
Substances

Working with

References Reactions

Because the information in SciFinder is uniquely integrated, you can start your exploration with a search for references, substances, or reactions, and then easily
retrieve related information from any of the other areas.

Learning resources

If you are new to SciFinder, you might like to browse the tutorials available - most take only a few minutes to complete. For a robust introduction, see:
# Introduction to Reference Searching (20 min.)
# Introduction to Substance Searching (20 min.)

# Introduction to Reaction Searching (20 min_)
You can also view the interactive maps to explore the features found on the various SciFinder screens.
At any time while you are working in SciFinder, you can click the @ icon to retrieve information about your specific location in the program.

For easy access to upcoming instructor-led training, see the Training & Events Calendar. Additional SciFinder Training Materials are also available.

What's New in SciFinder

For an overview of the new features in the latest SciFinder release, see What's New in SciFinder.

Map of the References screen

Map of the Reference Detail screen

Substances
Map of the Explore Substances options
Map of the Substances screen

Map of the Substance Detail screen

Reactions
Map of the Explore Reactions options

Map of the Reactions screen

Map of the Reaction Detail screen

Uber die 0.g. Adresse kann man die
Hilfeseiten auch unabhangig von der
SciFinder-Nutzung aufrufen.

Structure Editor
Map of the Non-Java Structure Editor



Vorführender
Präsentationsnotizen
Diese Hilfeseiten erreichen Sie während der Recherche mit einem Klick auf den „Hilfe“-Button oben in der Menüzeile.

Sollten Sie hier keine Antworten auf Ihre Fragen finden, so können Sie: �
  In den Informationsstellen der Biologisch-Pharmazeutischen Fakultät bzw. der Chemisch-Geowissenschaftlichen Fakultät oder in der ThULB nachfragen.
  Bei technischen Problemen die Seite des „ SciFinder Support“�http://www.cas.org/support/scifi/techsupport/index.html  �konsultieren.
 Bei „About CAS/ Contact Us“-im Auswahlmenü auf der CAS-Homepage eine E-Mail direkt an Chemical Abstract Service (CAS) schicken: help@cas.org
Alle Kontaktangaben finden Sie hier:
http://www.cas.org/contact-us/cas-customer-center


CAS-Hilfen fur SciFinder

http://lwww.cas.org/training/scifinder

SciFinder Training Materials

== SCIFINDER
e

ACAS SOLUTMON

On-demand SciFinder® training resources are shor, targeted materials, organized by
search type. Titles marked with an asterisk (*) are designed to help you get you started
quickly with searching in SciFinder. Special topics for more advanced users are also
available.

Mew and occasional users may also find the Recorded Virtual Classes materials helpful.
Download the materials and listen to the recordings at your convenience.

INeed-tn-Knnw Videos

Three minutes of practical, real-world applications of SciFinder features and capabilities.
(Special thanks to Or. Michael! Christiansen of Utah State University for his contributions to

Preferences | SdFinder Help
Help
Training

What's New

Contact Ls

Zugriff online, wéhrend
der Recherche

Overview Materials

these videos.)
Structure Searching

« [nput Structures Using the Drawing Editor

« SciFinder Overview Presentation (PDF)
« Introduction to SciFinder

« Search for Chemical Compounds Using a Structure Search
« Find Property Data, Regulatory Information, Commercial Availakbility)
Synthesis Information

Reaction Searching

« Search for Specific Reactions or Reaction Type

allop SaiDaEnards DHap o St s sis Diesis 4
-

Reference Searching

« Search for a Specific Topic
« Search by Author Mame

General Topics

« SciFinder PatentPak™ - A Patent Workflow Solution

Reference Searching

Introduction to Reference Searching (tutorialy*

MAMESEE (tutorial)y

Introduccion a la blsqueda de Referencias (tutorial)*

Introducdo & Pesquisa por Referéncia (tutorialy*

How to Create a Reference Answer Set - Search by Research Topic, Author

Name, Company Name, and Document Identifier. (PDF)*

« How to Work with a Reference Answer Set - Analyze, Refine, and Categorize
search results. (PDF)”

« Effective Keyword Searching Tips (PDF)*

« Search by Research Topic and Set Up Alerts to Keep Current - (7 minutes)

« Save and Combine Search Results
« Find Competitive Intelligence Information and Stay Up to Date on Mew
Developments



Vorführender
Präsentationsnotizen
Es gibt zu Recherchen im SciFinder  umfangreiche Informationen auf den Internetseiten von CAS.

Die Materialien sind in verschiedenen Sprachen verfügbar (Englisch, Deutsch, Spanisch, Chinesisch, Portugisisch)


Was gibt es Neues bei SciFinder?

http:/lwww.cas.org/products/scifinder/whats-new-in-scifinder

What's New in SciFinder
| CAS Solutions »
=== SCIFINDER
"ll-l"'

& CAS SOLUTHOMN

Preserve Your Most Valuable Resource - Time - With PatentPak™ (February 20135)

vital chemistry. PatentPak iz available as an add-on to SciFinder and features:

» Full text POF= from 11 major patent offices
« Patent Famity PDFs in multiple languages
» Patent page numbers for key indexed substances

O SciFinder
Explore « Saved Searches « Scifanner SEe Print Extport
Fatent WO 2012007375 = meferences (1)
REFEREMCES © Gt Gt Cot Rebsted . 28 7o, ~ R Creats Keep e send i
Sulidances seactions | I Graom Fouted Al L —
Ansbyre | Refme  Categeege | S5itbr Acomen Mede = @ ey O
® | ool I Apference feleried
Anatyze by; @
Agthin e - 1 1. Fﬂ:zuh{l&ajm theanod 3, b lpyremidene dervatees 32 AR modubitors snd ther preparation *
B, i
=""‘*""¢" i i [P o L !_ te , el e Labadhe, S s Therma: L, Dl Jeind Jem: Lucas, Mat®ee &
Peeore, ey O cial
oo BT b, B 0 SHMGTIFE A1 Englah 11 Larsgage: Bmgieh, Diiabane: CAPLLS . 5
T Padent Fasdy [reantion relstes 1o compds. of formads | and T that are useful for
Hemrann Jshantes o y| ool A Owee of FAK-medioted condibions. Compds. of formads £ and T wherein
Comelus 1 ; T Beenese  §oand Oomois 1 oand 2 A i (unjsubsttuted anyl end {unebatituied
——— & by ] Bary; R1 B W, €, iyl o, sllomy, OH, ebc; R i M and Cyp aligh.
Lugldatier Andreas 1 I 3 I AL g Jote compd. G wos prepd. by smidation of pyrazolo] 1,58 Joyhmidne 3-
o —— .| L UWENIANIHG Al Engeh Byl aod with 4-{3-amine-d-chiorephenceyoyclehmanol. A8 the
Labadie Sharmds compds. ware svalusted for ther FAKS-modulstery sotvy. From
Shemsa 1 sk Siihy, @ W detd. thal compd, [ aadebded I, valua oF 0459 M
Quick View B
Pyracclo] 1.5 alpyrimedne and thene] 13- b lpyrumsdec domvaives o [RAKE and thes -
FatertPak” ™
i A, ey s, Doy Marsims, Tiliiwa T vl sy Tl ' Aol | sl s T Clars lace Jan

PatentPak is a robust, new patent workflow =zolution designed to radicalty reduce the time spent acguiring and searching through multiple patents to find

Preferences | ScFinder Help
Help

Training

What's Mew

Contact Us

Zugriff online, wahrend
der Recherche



Vorführender
Präsentationsnotizen
Die Präsentation von CAS zu den jeweiligen Neuerungen findet man auf der CAS-Seite: 
http://www.cas.org/products/scifinder/whats-new-in-scifinder

Die aktuellen Neuerungen kann man sich jederzeit auch über den Link “What’s New” direkt im SciFinder-Programm ansehen.


 


SciFinder-Portal in Jena

isch-Geowiss. Fakultat

Bl Brrakuitst S Cl F | n d er — SCEIFTIN DER’
Jena
Aktuelle Aktuelle Informationen zu SciFinder
Informationen zu i
SciFinder
SciFinder

Ubersicht i Seit Februar 2008 steht an der Uni Jena der SciFinder mit einer neuen Oberflache zur
SciFinder Verfligung. Die Nutzung erfolgt Giber einen Browser, eine Softwareinstallation ist nicht mehr

Registrierung | notig.

Vor der allerersten Nutzung des neuen SciFinders missen Sie sich bel CAS als Nutzer

Viel Spal bei der Arbeit mit dem neuen SciFinder!

SciFinder
lAnleitung (Browser]l

SciFinder
unter Linux |

SciFinder: Sign In
i

SciFinder
Recherchestrategien)

SciFinder auf der
Homepage von CAS |

‘http:llpinguin.biologie.uni-jena.delSFHomepagelindex.html ‘



Vorführender
Präsentationsnotizen
Das SciFinder-Portal gibt einen Überblick über alle vorhandenen Materialien und Informationen zu SciFinder.


SciFinder auf dem Smartphone

http://www.cas.org/products/scifinder/sf-mobile

[
=
e CAS
S e
Products Content Training Contact Us
NCI Global
Other CAS Products
Products
[

Home > Products > SciFinder

SciFinder Mobile

<== SCIFINDER

Access the preferred research tool through your smartphone!

= Referenc
« Information on a substance of interest, including nomenclature, molecular formula
and properties

es to published research for a topic of interest

« References to published research from a scientist or company of interest

There’s ppt I:ua-j IP 55 restrictions; just point the Web browser on

JLlrsmarlph ing the I ;mJ \ p ratin ; ystems) to
scifinder.cas. org mobne or scan thls QR cod
s
-

Zugang zum mobilen SciFinder:
http://scifinder.cas.org/mobile

Einfache Recherchen in
SciFinder kann man seit April
2011 auch mit dem Smartphone
machen.

Die Nutzung erfolgt Gber eine
spezielle Internetadresse und mit
dem eigenen Benutzernamen
und Passwort flr SciFinder!

Einfach den QR-Code mit dem Smartphone
fotografieren und die mobile SciFinder- Nutzung
kann beginnen.

(Einen kostenlosen QR-Code Reader flr Ihr
Smartphone erhalten Sie unter
http://get.neoreader.com)



Vorführender
Präsentationsnotizen
SciFinder kann man ab dem Release vom Frühjahr 2011 auch bequem von unterwegs mit dem Smartphone nutzen.

Im Browser des Smartphones gibt man diese Adresse ein: 
http://scifinder.cas.org/mobile

Dann bekommt man den Anmeldebildschirm und meldet sich mit seinem persönlichen Benutzernamen und dem Passwort (mit dem man bisher schon in SciFinder recherchiert hat) an.

Auch hier findet man weitere Informationen zur mobilen Nutzung von SciFinder:
http://blog.bib.uni-wuppertal.de/weblog/wordpress/index.php/scifinder-mobile


Tell 3: Suche von Strukturen und Reaktionen

» Suche nach chemischen Substanzen tber den Namen oder mit der
Registry - Nummer

« Suche nach chemischen Substanzen mit einer Strukturrecherche

» Substruktursuche, Strukturahnlichkeitssuche

* Reaktionssuche

 Struktursuche - ohne Zeichnen der Verbindung

* Nach der Reaktionssuche - weiter ohne Zeichnen der Verbindung

« SciPlanner: interaktive Syntheseplanung


Vorführender
Präsentationsnotizen
In diesem Teil wird ausführlich auf die Möglichkeiten einer Struktursuche bzw. der Suche nach Reaktionen sowie der Syntheseplanung eingegangen.

Dazu stehen in SciFinder Struktur-und Reaktionseditoren zur Verfügung und die Datenbank REGISTRY.

In REGISTRY findet man auch Fakten zu den einzelnen Substanzen.





Suche nach chemischen Substanzen
Uber den Namen oder mit der Registry-Nummer

Gesucht:
Biosynthese von Ochratoxin A oder D

mit Aspergillus-Spezies

T SCIFINDER

= e
L
Explore + Saved Searches v SciPlanner
» REFERENCES SUBSTANCES: SUBSTANCE IDENTIFIER @
|
Research Topic
Author Name
Company Name ocErazox!n ‘[E;|
ochratoxin
Document Identifier
Journal
Patent
Tags
Enter one per line.
I & SUBSTANCES I Examples:
50-00-0
Chemical Structure 999315
Markush Acetaminophen

Molecular Formula

B S“h"S:”‘ Identifi I [ |
[Maximal 20 Substanzen kdonnen bel Substance Identifier]

& REACTIONS . .
untereinander geschrieben werden.

Reaction Structure



Vorführender
Präsentationsnotizen
Suche nach chemischen Substanzen mit  „Substances"  Substance Identifier��Als Suchwort kann die CAS-Registry-Nummer oder der Verbindungsname verwendet werden, dabei ist die RN-Nummer dem Namen vorzuziehen. �RN-Nummern findet man z.B. in Chemikalienkatalogen oder in Reaxys.

Bei der Suche mit mehreren CAS-RN-Nummern bzw. Namen bitte jeweils eine(n) pro Zeile eintragen.
 
CAS-Registry-Nummern: Bei Aufnahme in die Chemical-Abstracts-Datenbanken erhält jede chemische Verbindung eine Registrierungsnummer, die nur für diese eine Substanz gilt  eindeutige Identifizierung.

Wenn mit dem Namen gesucht werden soll, verwenden Sie möglichst alle Namensvarianten, die Sie kennen.
Sie werden nur Erfolg haben, wenn der Name genau so, wie Sie ihn eingeben, in der Datenbank enthalten ist.
Kennen Sie die RN-Nummer nicht und wird der eingegebene Name nicht gefunden, so muss die Substanz über die Struktur gesucht werden.


Liste der gefundenen Substanzen

Finder Help =

—_ Antworten
<= SCIFINDER _
v A CAS SOLLTION prO Selte Von
15 50 d Wielcome Heile Goebel
Explore = Saved Searches SciPlanner ) un Print Export
Spalten von

Substance Identifier "ochratoxin a; ochratoxind " > substances (2) 1_4 S|nd

™ Get 1 Get (. Get Commercial : - Wahlbar
SUBSTANCES @ = References & paactions & Sources s Tools

Display Options
Analyze Refine Sort by I'::":"5 Registry Murnber ;I # Answers per Page
o ol ol [
Analyze by 1) r 0 of 2 Substances Selected T,
I SIJI:ISt-EIr'IEE! RD'E ;I - Layout Options
.E'.r-lal'!."tiEal Stud'!." 2 I_' 1 - 'Eﬂ, # 2mumns C Jeomns O 4 columins
[ |
Biological Study 2
[ 1
Preparation 2 Substance &
[ | A
Combinstorial Study 1 Namen, Summenformel, [ [™ -~~~
| | | E
Formatian, Eigenschaften dieses ! I |ﬁ H
Monpreparative 1 S e e T BT
. : . Treffers ansehen | 1 Eh
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Wollen Sie die Verbindung näher ansehen, so klicken Sie auf die �CAS-Registry-Nummer. �Neben der Strukturformel werden dann alle Namen der Verbindung sowie berechnete und experimentelle Eigenschaften (z. B. Spektren, Schmelz- und Siedepunkte, Dichte) angezeigt.

Wollen Sie gleich zu den Textstellenabstracts oder zu den Reaktionen, klicken Sie bitte auf die entsprechenden Hyperlinks unter dem Namen der Verbindung.



Relevanzranking bei den Treffern der Substanzsuche

CAS Solutions «

= SCIFINDER

A CAS SOLLTION

Explore v Saved Searches « SciPlanner

Substance Identifier "ochratoxin A" > substances (1) > 303-47-9 > get reactions (22)

Get Get Get Commercial -
SUBSTANCES @ References Reactions ' Sources ﬁﬁ}ob
Analyze | Refine Sort by: § CAS Registry Mumber - "
"I Number of References

Analyze by: @ Murmnber of Commercial Sources (New)
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Einzelansicht der Substanz (1)

o Get 1 Get Get Commercial
SUBSTANCE DETAIL References & Reactions Sources

9 Return

2. CAS Registry Number 303-47-9 Strukturformel

C,o Hyg CIN O,

L-Phenylalanine, M[[(3R})-5-chloro-3,4-dihydro-8-hydroxy-3-methyl-1- |7+,
oxo-1H-2-benzopyran-7-y[]carbony(]- =

Cl

Molecular Weight
403.81 O

=T

pKa (Predicted)
Value: 3.29+0.10 | Condition: Most Acidic Temp: 25 °C 0 OH O

o OH
Melting Point (Experimental)
Value: 169 =C Rotation (-).,Absolute stereochemistry.

Boiling Point (Predicted)
Value: 832.4+55.0 °C | Condition: Press: 760 Torr

Density (Predicted) ~ +— \Wichtige Stoffeigenschaften
Value: 1.425+0.06 gfcm3 | Condition: Temp: 20 °C Press: 760 Toarr

Dther Hames

Alanine, N[(5-chloro-8-hydroxy-3-methyl-1-oxo- . :
7-isochromanyllcarbonyl]-3-phenyl-, (-)- (8CI) Oben . SyStem atisc h er Nam €
L-Phenylklinine, A[(3-chloro-3,4-dihydro-8-hydroxy-3-methyl-1-oxo-

1##2-benzopyran-7-yl)carbonyll-, (R)- Unten: Weitere Namen, (Handels-
Ochratoxin A (7€) . ’

{ R)-N[(5-Chloro-3,4-dihydro-8-hydroxy-3-methyl-1-oxo- und Trivialnam en)

1Hbenzol cpyran-7-yl)carbonyl]-3-phenykinine
3R.14 5-0Ochratoxin &



Einzelansicht der Substanz (2) - Eigenschaften

» EXPERIMENTAL PROPERTIES

* EXPERIMENTAL SPECTRA

* PREDICTEDROPERTIES

* PREDICTED SP

CTRA

» REGULATORY INFRRMATION

» CAS REFERENCE ROLRS

* ADDITIONAL DETAILS

Expand All | Colzpse All

I TEXPERIMENTAL PROPERTIES

Biological = Chemical

Optical Rotatory Power
Optical Rotatory Power
Optical Rotatory Power

Notes

Optical and Scattering

Optical and Scattering Properties

Thermal

Value Condition

+68 ° Conc: 0.041 g/100mL; Soh: m
-31.5¢ Conc: 0.5 g/100mL; Sobv: chlorof]
-118® Solv: chloroform (67-66-3)

(8) Gabriele, Bartolo; Synthesis 2009, (11), P1815-1820 CAPLUS @
(8) Cramer, Benedikt; Bioorganic & Medicinal Chemistry 2010, W18(1), P343-347 CAR, Q
(37) "Hazardous Substances Data Bank" data were obtained from the National Lj

ry of Medicine (US)

~E

XPERIMENTAL SPECTRA

'HNMR | BCHNMR IR

Mass = UV and Visible I/

Links zu
den
verflg-
baren
Eigen-
schaften

'H NMR Properties

Proton NMR Spectrum
Proton NMR Spectrum
Proton NMR Spectrum

Notes

Value

See full text
See full text
See full text

(&) Gabriele, Bartolo; Synthesis 2009, (11), P1815-1820 CAPLUS @

(7} Dais, Photis; Journal of Physical Chemistry B 2005, V109(35), P16926-16936 CAPLUS &
(8) Cramer, Benedikt; Bioorganic & Medicinal Chemistry 2010, V18(1), P343-347 CAPLUS &

Condition



Vorführender
Präsentationsnotizen
Diese Eigenschaften werden in der detaillierten Ansicht angezeigt (natürlich nur, soweit in Publikationen verfügbar):  
    * Akustische E.
    * Biologische E.
    * Chemische E.
    * Dichte E.
    * Elektrische E.
    * Elektronische E.
    * Fließ- und Diffusionseigenschaften
    * Grenzflächeneigenschaften
    * Magnetische E.
    * Magnetooptische E.
    * Mechanische E.
    * Nukleare E.
    * Optische E.
    * Spektren
    * Strukturbezogene E.
    * Thermische E.
Hinweis: bei “Spectral properties” öffnet sich beim Anklicken von “See Spectrum” ein neues Browserfenster, das das Spektrum anzeigt.



Bioactivity Indicators und Target Indicators

Substance Identifier “valproicadd ® > substances (1) > 99-66-1

SUBSTANCE DETAIL @ =

*» Return

CAS Registry Number 99-66-1
315 |45) * w105 Y

CH, 0,
Pentanoic acid, 2-propyl-

Molecular Weight
144,21

pKa (Predicted)

w Gat | Get
References

Value: 4.82+0,20 | Condition:

Melting Point (Experimen
Value: 25 =C

Boiling Point (Experiment;
Value: 221-222 =C | Condition

Density (Experimental)

* EXPERIMENTAL SPECTRA

' PREDICTED PROPERTIES

» PREDICTED SPECTRA

» REGULATORY INFORMATION

Get Commercial

& Reactions Sources

oH

TBIOACTIVITY INDICATORS

Value: 0,904 gfom3 | Conditio

Other Names
Valeric add, 2-propyl- (6CI,

» BIOACTIVITY INDICATORS

» TARGET INDICATORS

2, 2-Di-n-propylacetic acd
2-Propylpentanoic add
2-Propylvaleric add
4-Heptanecarboxylic acid

+ CAS REFERENCE ROLES

» ADDITIONAL DETAILS

View more...

Indicators References
Ant-nfective agents (al} > > Antibiotics 77
AntHinfective agents (all) > > > Anti-HIV agents 57
Anti-infective agents (all) > > > Antiviral agents 63
Anti-inflammatory agents (all) > Anti-inflammatory agents 119
Anti-inflammatory agents (all) > Nonsteroidal ant-inflammatory drugs 76
Antitumor agents (al} > Antiangiogenic agents 54
Antitumor agents (all) > Antitumor agents 803
Cytoprotective agents (all) > Cytoprotective agents 61
Cytoprotective agents (all) » Neuroprotective agents 284
Enzyme inhibitors (all) > Histone deacetylase inhibitars 205
Ton channel blockers (all) > Calcium channel blockers 57
Nervous system agents (al) > > > Analgesics 113
MNervous system agents (all) > > Anti-Alzheimer agents 61
MNervous system agents (all) > > Anticonvulsants 2087
Nervous system agents (all} > > Anticonvulsants 2087
el (EV0US SYEE2M 302N aHt > > > Ant\deﬁressants 362
I'TARGET INDICATORS I
Indicators References
Apoptosis-regulating proteins (all) > Bax proteins 37
Apoptosis-regulating proteins (all) > Bck-2 proteins 82
Apoptosis-regulating proteins (all) > Bckx proteins 17
Calcium-binding proteins (al) > Osteocalcins 13
Caspase recruitment domain-containing proteins (al) > > Caspase-9 27
Cell cycle regulatory proteins (al) > > Cyclin-dependent kinase 4 10
Cell cycle reguiatory proteins (all) > Cyclin-dependent kinase inhibftor proteins 81
Cell cycle regulatory proteins (al) > > Cyclins 51
Cytokines (al) > Cytokines 21
Cytokines (all) > > Interferons 26
Cytokines (all) > > > Interleukin 1B 33
Cytokines (al) > > > Interleukin 1B 33
Cytokines (al) > > Interleukin 6 34



Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit dem Button „Bioactivity Indicators“ kann man in der Detailanzeige einer Substanz Angaben zur Bioaktivität finden (z.B. antibiotisch wirksam, vasokonstruktorisch).
Bei  „Target Indicators“ findet man Informationen zu Zielangaben (z.B. Östrogenrezeptor, Aktivatorprotein 1), ebenfalls mit Quellenangaben in SciFinder.















Weitere Ansichtsmoglichkeiten bel den Substanztreffern

v Get 1 Get .. Get Commercial
References m\Reactinns A Sources

/

Textstellen :
dieser Reaktionen aus Liotaranm
) . der Datenbank )
Verbindung in CASREACT dieser
CAPlus und Verbindung
Medline

N,

v35,146 a8 =&


Vorführender
Präsentationsnotizen
Bei der Suche nach Reaktionen nicht auf Treffer aus CASREACT beschränken, auch Get References, mit Einschränkung preparations, reactions usw.  benutzen.�
 es sind zwei verschiedene Datenbanken: CAplus und CASREACT 
 in CASREACT sind  aber insgesamt weniger Einträge zu finden





Textstellen zur Herstellung von ,, Ochratoxin A* mit

T g—

Wa® oo
Explore - Saved Searches « SciPlanner
Get References
Substance Identifier "ochratoxin A" > substances (1) > get referenggss®®

Limit results to:
[C] Adverse Effect, including toxicity [l Prophetics in Patents

[ Analytical Study

[ Biological Study L1 Process

[C] combinatorial Study ] Properties

[ Crystal Structure [C] Reactant or Reagent

SUBSTANCES @

Analyze Refine

Analyze by: @
Substance Role

Anabytical Study
|

I Formation, nonpreparative I [l Spectral Properties

Biological Study [T Miscellaneous [ uses
[ =

Combinatorial Study Iy Ll . N [T occurrence

| ' T UYL

Formation, ¥ ™ #| For each sequence, retrieve:

lNonpreparatwe 1| Rotation (-).,Absolute stereochem|  [] additional related references, e.g., activity studies, disease studies.

Occurrence 1 C,p His CIN Oy
' ' L-Phenylalanine, A-[[(3R)-5-chloro-3,4-d m Cancel

Preparation 1 hydroxy-3-methyl-1-oxo-1H-2-benzopy
[ | carbonyl]-

4 Hinweis: Bei der Auswahl von References associated with recherchiert man

4 (ausser bei Preparation) nicht im gesamten Bestand von CAPIlus!!! Siehe
Informationen zu CAS Roles (Seite 4):
http://www.cas.org/ASSETS/EB85B919049C4E448DCF8D391788F0DD/casroles.pdf



Vorführender
Präsentationsnotizen
Zum Aufrufen der Quellen haben Sie zwei Möglichkeiten:
Klicken Sie auf das „REFERENCES“-Symbol  unter der Registry-Nummer. In dem sich öffnenden Fenster können Sie sich dann entweder für alle Textstellen oder für �Publikationen zu   bestimmten Themengruppen, z.B. Preparation, Analytical Study usw. entscheiden. ��Für unser Beispiel wird von den angebotenen Möglichkeiten „Preparation“ und „Formation, nonpreparative“ angeklickt.

b) Möchten Sie von mehreren gefundenen Verbindungen gleichzeitig die Textstellen haben, markieren Sie in der Trefferliste die gesuchte(n) Verbindung(en) � mit dem Häkchen in der Checkbox und klicken Sie auf "Get References“ in der oberen Zeile und  wählen dann wie in a) eventuell noch eine Themengruppe aus.
      Achten Sie darauf, dass „Selected Substances“ aktiviert ist, sonst bekommen Sie die Antworten zu allen Substanzen der Trefferliste.
�In beiden Fällen können Sie in einem weiteren Suchschritt auf zusätzliche Suchworte, Jahrgänge oder Sprachen eingrenzen� Refine� Wir grenzen mit „Aspergillus“ ein.

Natürlich können die gefunden Textstellen auch ohne weiteres Eingrenzen gespeichert oder gedruckt werden. 



Trefferliste Im Standard - Format

Substance Identifier "ochratoxin a; ochratoxin d " > substances (2) > get references (642) > refine "aspergillus" (394)

Get Get -GetRelated , 2% 100k % Create Keep Me
REFERENCES @ Substances Reactions = Citations A 00 Posted Alert
Analyze Categorize | S50t by: Accession Number - #
1 ¥ | 0 of 642 References Selected M 4 Page:
Refine by: @

@ Research Topic [l 1. method for preparing and purifying ochratoxin A and ochratoxin B
- Q Quick View [ Other Sources

By Wu, Aibo; Zhao, Zhiyong; Song, Suguan; Wanag, Janhua; Liu, Ma; Nie, Dongxia; Yanag, Xianl; Lin, Shanhai

— Company Name From Faming Zhuanli Shenging (2014), CN 104178535 A 20141203. | Language: Chinese, Database: CAPLUS

' Document Type

':j:' Publication Year = 2. Comparison of five different C18 HPLC analytical columns for the analysis of ochratoxin A in different mat
) Language Q4 Quick view [f Other Sources

) Database By Sultan, Y.; Magan, N.; Medina, A.

From Journal of Chromatography B: Analytical Technologies in the Biomedical and Life Sciences (2014), 971, 89-93.
| Language: English, Database: CAPLUS

bsperg'lllus
Exarnples:

3. Improved method for the simultaneous determination of aflatoxins, ochratoxin A and Fusarium toxins in ce
derived products by liquid chromatography-tandem mass spectrometry after multi-toxin immunoaffinity clea
Q Quick View [ Other Sources

By Lattanzio, Veronica Maria Teresa; Ciasca, Biancamaria; Powers, Stephen; Visconti, Angelo
From Journal of Chromatoaraphy A (2014), 1354, 139-143. | Language: Enaglish, Database: CAPLUS

The effect of antibiotic residues
on dairy products

Photocyanation af aromatic

compounds
ook [C] 4. Evaluation by means of HPLC-MS of aflatoxins and OTA production by 20 strains of Aspergillus and Penicill

isolated from compost

Herstellung von , Ochratoxin A* mit Get
References nach Einschranken mit aspergillus
tUber Refine by Research Topic

Refine

1 - 3



Vorführender
Präsentationsnotizen
Durch Klick auf die jeweiligen Titel können Sie jeden Textstellennachweis einzeln im Full-Format mit allen verfügbaren Angaben ansehen.� �Durch Ankreuzen kann man einzelne Artikel auswählen.


Nachweise zur Herstellung von ,, Ochratoxin A“ mit
, Get Reactions®

= SCIFINDER
gt o olmon

Explore v Saved Searches v SciPlanner

Substance Tdentifier "ochratoxin A" > substances (1) Get Reactions
Get Get i+ Get Commercial
SUBSTANCE DETAIL @ k=) References & Resctions L : . .
% Return Retrieve reactions for:
3]
CAS Registry Number 303-47-9 ' All substances
e[ & b . '@ Selected substances
Co0 Hyg CIN Og
L-Phenylalanine, #[[(3R)-5-chloro-3,4-dihydro-8-hydroxy-3-methyl-1- ‘,, fr— = -
oxo-142-benzopyran-7-yl]carbonyl]- = lelt rEEUItS h"' reactm" rﬂlE.
Molecular Weight H @
403.81 o) N, = PrUdUCt
pKa (Predicted) s REEIC[EI L
Value: 3.29+0.10 | Condition: Most Acidic Temp: 25 °C o OH o] .
o] OH | (]
Melting Point (Experimental) ' Re EgEﬂt
Value: 169 °C Rotation (-).,Absolute stereochemistry. I.--\.I R Ct t t
A bein. {Dredictods ¢ Reacant or reagen
CAS Sol 5 Preferences | ScFinder Help = m
<7= SCIFINDER
Wm® | s oiON Access provided by FSU Jena
Welcome Ina Weiss
Explore v Saved Searches v SciPlanner Save Print Export
Substance Identifier "ochratoxin A" > substances (1) > 303-47-9 > get reactions (22) M
Trefferliste Get | Cancel
Get 3 - Send to
REACTIONS @ = References A Tools ¥ scplanner
Analyze | Refine Group by: Mo Grouping  ~  Sort by: Accession Number - ‘ Display Options
[C ~ ' 0 of 22 Reactions seleced
Analyze by: @
Catalyst v | [ 1. View Reaction Detail @® Link
DMF 5 5 Steps Hover over any structure for more oplions.
|
KOH 1
e
CH, o] o} o}
Show More O O/ J\)u'\ AO
+ /\0 0/\\. + +
_ACH [Step 3.3]
o [Step 2.1] e &
~n &Y Y
(o]
5 OX R g
— H ) L n
NHz
] OH < o OH o
H oH
Step 5.2
(etep 221 oy o B



Vorführender
Präsentationsnotizen
Sie haben die gesuchte chemische Verbindung mit „Substances"  "Substance Identifier" gefunden.

Mit Klick auf den „References“-Link kommen Sie zu Reaktionen/Präparationen aus der SciFinder-Teildatenbank „Chemical Abstracts“.

Mit dem „Reactions“-Link dagegen finden Sie alle Reaktionen/Präparationen aus der SciFinder-Teildatenbank „CASREACT“.
Diese Treffer decken sich nicht mit denen von „Get References“, sondern ergänzen diese!!!

Daher  Suchen der chemischen Substanz und dann:
1. Get References
2. Get Reactions




Alle Schritte einer Reaktion auf einen Blick

Anklicken: | View Reaction Detail

Get Reference Get 11 Get Similar
REACTION DETATL @
Detail Full Text =~ &% Reactions
¥ Return
1. Single Step Hover over any structure for mare options.
HO— CH;— CH;—H 4 H3;CTCH; O CH; CH; —p H,C=— cH,
F 3 i F 3
Stages Notes

1.1 R:Hz0, C:12027-38-2, 250°C, 30 bar

1, Stages: 1
Transformation:
Uncategorized

* Experimental Procedure

thermal, microreactor used, high pressure, flow system, gas phase,
other products also detected, solid-supported catalyst, silicotungstic
acid on silica support, Reactants: 2, Reagents: 1, Catalysts: 1, Steps:

{ Previous | I‘-Jext}

Yield

1 Previous | I‘-lext}

. Send to
L SciPlanner

SOURCE

Process for preparing
alkenes from oxygenates
with supported heteropoly
acid catalysts Q
Partington, Stephen Roy
Assignee BP P.L.C., UK
2011

PATENT INFORMATION

Sep 1, 2011
WO 2011104494
Al

NUMBER OF STEPS
1

Einzelne Reaktionsschritte sind sichtbar.

anklickbar.

Ausgangsstoffe und Produkte fir Substanzinformationen sind



Vorführender
Präsentationsnotizen
Klicken Sie auf Reaction Detail oder auch einfach irgendwo auf die Reaktion: In einer einzigen Ergebnisanzeige kann man jetzt alle einzelnen Reaktionsschritte ansehen. 


Interaktive Anzeigen bei Reaktionen (1)

Single Step HoVer over any structure for more options.

‘/J"H. IHFh
B

Pl W
B

-Eib

Mit dem Quick View kann
man sich den Namen der
Verbindung anzeigen
lassen und welche
Informationen tber sie
vorhandenen sind.

L2
Fh R [ )
= | Tl Q_un:h:
—F- | o Jlr - View
. L]
Er
F1%

Quick View

CAS Registry Number: 38131-83-8
Formula: C24HigBra N2
CA Index Name: Hydrazine, 1,2-his{4-bromophenyl)-1, 2-diphenyl-

Other Names
1,2-Bis{ p-bromophenyl)-1, 2-diphenylhydrazine

Number of References
3

Document Types
Journal

Properties
Predicted

Commercial Sources
Mot Available

s



Vorführender
Präsentationsnotizen
Geht man mit dem Mauszeiger auf eine beliebige Substanzen, erscheint ein Doppelpfeil und der Button „Quick View“ für weiterführende Informationen.



Interaktive Anzeigen bei Reaktionen (2)

Single Step ~FOVEr OVer
.-"'FFF'\-.""\-\. - HHFh
P Wy
BY
A _i._""

Klicken auf die fur Sie
Interessante
Verbindung und
wahlen dann die
gewunschte
weiterfihrende
Information aus.

—
=l |
B’

L% I | g | .F
Fl e B R R ey

P e o o B, B o T o T R

TR
PN Er e

2l
el

i e

A .-: ']

}}‘ Click for more opftions
—_— /f — :IV_J

1%
CAS Registry Number: 60-29-7
View Substance Detail
Explore by Structure »

Synthesize this...

~ Get Reactions where Substance isa »

Get Commercial Sources
Get Requlatory Information

et References
Export as Image

Send to SciPlanner

Hervorragende
Maoglichkeit zur Suche
nach mehrstufigen
Synthesen (Retrospektive

Syntheseplanung)

Product

Reactant

Reagent

Reactant/Reagent

Catalyst

Solvent

Any Role


Vorführender
Präsentationsnotizen
Über den Doppepfeil, der angezeigt wird, wenn man mit dem Mauszeiger auf eine Substanz geht, hat man Zugang zu weiteren Reaktionen, zu Referenzen, zu Substanzdetails (Anzeige zur Substanz aus Registry ) und wenn vorhanden zu kommerziellen Quellen der ausgewählten Substanz.

Die weiterführenden Angaben zu Reaktionen werden nochmals untergliedert in Produkt, Reaktand, Reagent, Katalysator, Lösungsmittel oder beliebigen Angaben.

Retrospektive Syntheseplanung:�Klick auf den Ausgangsstoff: �Reactions Product auswählen
Es werden alle Reaktionen angezeigt, die zum Ausgangsstoff führen.
Bei ausgewählter Reaktion wieder mit der rechten Maustaste auf Ausgangsstoff klicken, nochmals Reactions Product auswählen: 
Sie erhalten die Herstellungen des „Ausgangsstoffes des Ausgangsstoffes“.

Bis zur gewünschten Stufenzahl fortführen.



Sortiermoglichkeiten bei den Reaktionstreffern

Group by: Mo Grouping w| Sort by:] Experimental Procedurs |«

Group by: No Grouping
Mo Grouping

Group by: Transformation v‘ Sort by: Freguency

O 0 of 22 Reactions Shlected | Titke

D 1. Hydrolysis or Hydrogenolysis of Carboooylic Esters or Thioesters
4 Reactions

50 PN + RLYH

0
e ’ 0
) A+ RbH

Y=0,5 R™ "OH

I:l 2. Acylation of Nitrogen Nucleophiles by Carboooylic Acids

2 Reactions
O
1
JDL * EIH - RJJ\M“’R1
R~ "OH RY ﬁl

D 3. Acylation of Nitrogen Mucleophiles with Carboxylic Esters and Analogs

1 Reaction
Y
Y 1
;i + EIH — AR
R™ “OR? RY Rl

Accession Number
Experimental Procedure
Number of Steps

I:l 0 of 22 Reactions Sslected

- Product Yield
Publication Year

[] 1. View Reaction Detail @® Lin

5 Steps Hover aver any structure for more aptions.

Group by: Document Sort by Accession Number

Accession Number
Experimental Procedure
Mumber of Steps

- Product Yiekd

|:| 0 of 22 Reactions Selected

Publication Year

[7] 1. First Synthesis of a Stable
5 Reactions

5 Steps Hover over any structure for more options.

for a Reliable Dg




Anzeige ausfuhrlicher Synthesevorschriften schon im

REACTIONS @

Analyze

Refine

Analyze by: @

Experimental Procedure «

Experimental
Procedures

Available 87
|

Experimental
Procedures Mot
Available 62

, EXperimental

— Procedure”

wird nach
Anklicken
ausgeklappt.

-

SciFinder

Flihren Sie eine Analyse nach

, EXperimental Procedure” durch
und wahlen dann, die Antworten
aus, die diese Angaben enthalten.

= Overview
Steps/Stages

1.1 C:CuBr, 5:MeCN, 3 min, rt

1R e

hil |
i
g e
o Bu-t

2h,rt

Hotes

scalable, Reactants: 1, Reagents: 1, Catalysts: 1,
Solvents: 1, Steps: 1, Stages: 2, Most stages in any one
step: 2

References

Facile Cu(I}-Catalyzed Oxidative Coupling of Aniines to
&zo Compounds and Hydrazines with Diaziridinone under
Mild Conditions

Q, Quick View B Full Text

By Zhu, Yingguang and Shi, Yian

From Crganic Letters, 15(8), 1542-1345; 2013

+ Experimental Procedure
s Typical Procedure: Representative procedure for oxidative coupling of secondary
anilines (Scheme 4): To a 50 mL single-necked flask equipped with 3 stir bar were added bis(4-

bromophenyl)amine (4f) (2.616 g, 8.0 mmol), CuBr (0.0574 g, 0.40 mmol) and CH3CN (16 mL).
After the mixture was stirred at rt for 3 min, di-ferf-butyldiazridinone (1) (1.498 g, 8.8 mmol) was
added in one portion. The reaction midure was vigorously stirred at rt for 2 b, concentrated and
purified by flash chrormatography (siica gel, hexanes:dichloromethane = 4:1) to give hydrazine 5f
Scheme 4, 5f 1,1,2,2-Tetrakis(4-bromophenyl)hydrazine Scheme 4, 5e 1,2-Bis(4-
bromophenyl)-1, 2-diphenylhydrazine White solid; yield 71%. mp 86-88 °C; IR (film) 1584,
1487 crrl; 1H NMR (300 MHz, CDCR) 8 7.39-7.07 (m, 16H), 7.05-6.86 (m, 2H); 13C NMR (75
MHz, COCR) & 142.8, 142.6, 132.3, 129.5, 123.1, 119.6, 118.5, 114.4; Anal. Calcd for
CzaHisBrzMz: C, 58.33; H, 3.67; N, 5.67. Found: C, 58.11; H, 3.8%; N, 5.62



Ansichtmadglichkeit , Experimental Procedure® auch uber

die Sortier- bzw. Gruppierungsfunktion

Group by: MNoGrouping «  Sortby: Experimental Procedure - *

Group by: Document -« Sortby: Experimental Procedure *

* Experimental Procedure

Sequence 1
SYNTHESIS g p!

* Overview
Steps/Stages

1.1
1.2
1.3
1.4
2.1
2.2
2.3
3.1
3.2

I |

R:Buli, R:£Pr;MH, 5:THF, 5:Me(CH,)J
S:THF, -78°C; 30 min, -78°C

10 min, -78°C; 45 min, 0°C
R:AcOH

R:50,Ck, 5:CH,CL, 18 h, rt

R:LiOH, 5:H,0, 5:EtOH, 1 h, reflux;
R:HCl, 5:H,0, 1 h, rt
R:Ci{0=)CC(=0)C|, C:DMF, 5:CH,Cl,
R:EtsM, S:CH.Cl, S:DMF, rt; 15 min,
B-CCCO,H, 5:CH,CL, rt; 1 h, rt

rimental Procedure

fert-Butyl L-Phenylalaninate (#) Concd HCIO, (70%; 1.5 mL, 2.5 g, 17.4 mmoal) was slowly

added to a suspension of L-phenyllanine (1.8 g, 10.9 mmol) in £BudAc (27.0 mL, 23.3 g, 200
mmol) under N, at 0 °C. After stirring of the mixture at 25 °C for 12 h, H,0 (55 mL) folowed by
1 M HCI {30 mL) were added. The mixture was basified to pH 9 by the addition of 10% ag K,CO,
soln, and then extracted with CH.Cl, (3 = 25 mL). The combined organic layers were dried

fh2 2N Y Afrar fikratinn  tho cnbrant wace ramnvod b ratare svanaeatinon and tha Froda readoec+

= Experimental Procedure

m‘ = RS Step 1

Preparation of 5-chloro-8-hydroxy-3-methyl-1-oxoisochroman-7-carboxylic acid 7 called 0Ta Sulfuryl chloride
(0.692 mL, 8.6 mmol, 5 eq) was added to a stired solution of 6 (429 mg, 1.71 mmol, 1 eq) in anhydrous
dichlorornethane (8.5 mL) under argon. The resulting mixture was stirred for 18 h at room termperature and
then concentrated under reduced pressure to give ethyl 5-chloro-8-hydroxy-3-methyl-1-oxoisochroman-

7-carboxylate as an orange sticky oil (490mag), which was suspended in ethanol (12 mL). 4 M LiOH,; (4.3 mL)
wrac arddad and tha mivbire was allnerad +o refliy far 1 B A this nnint hnth ecrar and Bbnne weara



Vorführender
Präsentationsnotizen
Über die Analyze-Funktion bzw. die Gruppierung der Ergebnisse können die Treffer ebenfalls so sortiert werden, dass die Antworten, bei denen die vollständige „Kochvorschrift“ ebenfalls im SciFinder enthalten ist, gesondert angezeigt werden .
Die Synthesevorschriften können gemeinsam mit den Angaben zu den Referenzen ausgedruckt oder exportiert werden. Achten Sie darauf, dass beom Export die Checkbox „ Experimental Procedure (if available)“ ausgewählt wird. 


Suche nach chemischen Substanzen mit einer
Strukturrecherche

B |
<= SCIFINDER Findet konkrete

Explorev | Saved Searchesv SciPlanner chemische Verbindungen,
aber auch deren Derivate

Substance Identifier "ochratoxin A" > substances (1) > get references (673)

“ REFERENCES SUBSTANCES: CHEMICAL STRUCTURE @

Research Topic

Author Name | > VeI’SChIedene

Structure Editor:

Company Name . .
Document Identifier s Non-Java I St?arch Type: Stl’u ktU I’ed |t0 ren
Journal 2 Exact Structure ..
Patent @ substructure ve rfU g b ar
Tags D Similarity
Click to Edit
e
] I Chemical Struct I n [ show precision analysis
emical Structure
Markush

Molecular Formula
Property @ ChemDraw’
Substance Identifier mport CXF Launch a SciFinder substance or reaction search directly from
ChemBioDraw Ultra 14. Learn More
& REACTIONS .
| Search | CXF (Chemical eXchange
Format) (.cxf)

Reaction Structure

= Advanced Search


Vorführender
Präsentationsnotizen
Start einer Struktursuche�
Sie kennen die RN-Nummer der von Ihnen gesuchten chemischen Verbindung nicht, der von Ihnen eingegebene Name wird nicht gefunden oder es sollen gleichzeitig Derivate gesucht werden?
Dann zeichnen Sie die gewünschte Verbindung. So können Sie sie über die Struktur suchen.��Wählen Sie „Substances" / "Chemical Structure"  aus und klicken Sie in das Bild des Zeichenbrettes, um das Strukturzeichenprogramm zu starten.�
Eine Suche über die Struktur ist präziser als eine Namenssuche. 

So finden Sie alle Textstellen zu einer Verbindung, egal welcher Substanzname in den einzelnen Publikationen verwendet wird. 

Neu: Nutzer von „ChemBioDraw Ultra 14“ können direkt aus diesem  Zeichenprogramm eine SciFinder-Suche initiieren, sie werden direkt zu den SciFinder-Treffern geführt.

Das „Chemical eXchange format (.cxf)“ wird benutzt, um im SciFinder Substanz- bzw. Reaktionsuchen über die Struktur zu speichern.



Java-basierter Struktureditor fur Struktur- und
Reaktionssuchen

Voraussetzung: Java Runtime
Environment (JRE) und das
zugehorige Java Plug-in, um
JRE mit dem jewelligen
Browser zu verbinden

http://www.java.com/de/downlo
ad/windows_xpi.jsp?locale=de
fir 64-bit-Browser ist die Java-64-bit-Version noétig

Windows: Java 1.6.0 35 oder h6éher, 1.7.0_65 oder hoher

Mac OS X: 10.6 bis 10.7.3 nutzen Java-Version 1.6.0 65,
neuere Mac-Versionen: Java 1.7.0_65 oder hoher

Einfacher: Verwenden des Non-Java-Struktureditors

ORACLE



Vorführender
Präsentationsnotizen
Um Struktur- und auch Reaktionsuchen mit allen vom SciFinder vorgesehenen Möglichkeiten durchführen zu können, benötigt man ein spezielles Java-Plug-in. 

Informationen dazu findet man hier auf den Seiten von CAS:
http://www.cas.org/products/scifinder/system-requirements-web
https://scifinder.cas.org/help/scifinder/R24/system/scifinder_java_faq.htm

Neben einem installierten Java ist noch wichtig, dass im Browser �JavaScript aktiviert ist (Browsereinstellungen). �
Einfacher ist die Verwendung des Non-Java-Struktureditors, der den denselben Funktionsumfang hat. Im Browser müssen dafür lediglich JavaScript und Cookies aktiviert sein.


Generieren einer Strukturformel

" Structure Editor ﬁ
Jell TEd 1 YR NAZIE © | Drawing Editor:
_ i@ Structure
) Draw or change atoms or bonds. Shortcut Keys ) Reaction
:t.‘in: ?;.: \ : & () Markush
. Eingabe von
3 3
1 @ « CAS-Registry-Nummern
1-4 L
— « SMILES (Simplified Molecular
N o Input Line Entry Specification)
] _
Y %  InChI-Codes (International 3
Chemical Identifier)
@ Strukturen aus ISIS/Draw kann
man einfach mit Copy/Paste in den that match your
Struktureditor von SciFinder P
tbertragen.  substructure
il = gearch
i ] r (7 Similarity search
c (CJH 0O s N PCIB F I s Scale w0 =
|| D/I — 1 — ] - = %
= O oo™ Abbrechen

|| {query)

r u



Vorführender
Präsentationsnotizen
     Um nicht ständig Elemente und Bindungen wechseln zu müssen, kann man zuerst alles mit C-Atomen und Einfachbindungen zeichnen. Bei der fertigen Struktur können nach Auswählen der benötigten Elemente/Bindungsarten die zu ändernden Atome/Bindungen einfach durch Anklicken (Atom wird rot) „überschrieben" werden.��Es ist möglich, in einer Struktursuche nach Verbindungen zu recherchieren, die zwei oder mehr spezielle Fragmente enthalten. Zeichnen Sie die Strukturfragmente, die das Molekül enthalten soll einfach nebeneinander. Es werden alle Verbindungen gefunden, die diese Fragmente gleichzeitig besitzen. Was sich zwischen den Fragmenten befindet, ist nebensächlich.  

	Haben Sie die Struktur fertig gestellt, entscheiden Sie, ob Sie „exakt" oder eine „Substruktur" suchen wollen. 
	Eine Ähnlichkeitssuche ist ebenfalls möglich.

	Mit „OK“ wird die gezeichnete Struktur an den Suchbildschirm übergeben. �
     Mit dem Importbutton kann man auch Strukturen aus ChemDraw, ISIS Draw oder MDL molfiles bzw. SciFinder-cxf-Dateien in den Struktureditor importieren.
�


Hilfen beim Zeichnen von Strukturen (1)

&® Structure Editor ﬁ
Opkions
Clipboard
Colars [ ] valency checking
Locations [] Use Fixed drawing length
Skructure Drawing
:1'1"" %{"'3'” R Y Toolbars I:I
> S» ! - : (] use fved drawing angles
' Voreinstellungen fur
X =R = . EB
s das Zeichnen von [] Display tooltips
St ru kt uren vorn eh men [] keep selection windaows open
Mode Display: | Show Carbons as Doks w

[] Pesition ru Shows Symbol Except For Carbons
Always Show Symbal

Font Scaling: I

L.l i Show Carbons as Dots
: Romcnte Zoom Level:
|+f A b | -1 L
OQ G- | Monacarbocyclic (=
G- | N-cantaining g( H\,
q;m 01 G- | NOS-containing
© G- L Nucleic Acid 4
[ | O-containing “
P @ -- , Palycarbocyclic o .
B ’ Auswéhlen und Get substances
& Benzene 4 . . that mat_ch your
[ Cyclohgane | Einfu gen von query using:
B Cycbentans iy = (") Exact search
6 gffoperadene vorgefertigten o
@ Zponcaining Strukturfragmenten | | © search
B i P
! EE&;’. Lls?arrnlljefined - k () Similarity search
4 [cJH o s NPCGEB F I S Scale100 |
/@ oswrawr s
r = = al R&
2 @z,
|| {query) r



Vorführender
Präsentationsnotizen
Es öffnet sich das Fenster zum Zeichnen von Strukturformeln: Generieren Sie hier Ihre Suchstruktur.

Unter “Preferences” können Voreinstellungen für das Zeichnen der chemischen Verbindungen ausgewählt werden: Automatische Überprüfung der Wertigkeit, feste Bindungslängen und -winkel usw. 

Für eine übersichtliche Struktur ist es oft sinnvoll, die Kohlenstoffatome als Punkte darzustellen.

Für komplizierte Strukturen findet man in der linken Menüzeile Templates. �Das sind vorgefertigte Grundgerüste, die das Zeichnen z.B. von großen Ringsystemen sehr erleichtern.

Dieses Symbol 
erlaubt es den Nutzern, im Struktureditor mit SMILES (Simpliified Molecular Input Line Entry Specification) oder InChl (International Chemical Identifier) zu arbeiten.


Hilfen beim Zeichnen von Strukturen (2)
CmMOms < xBhA~CQE

Zeichenstift

Atome auswahlen
Variable Atome
Structure Repeating Unit
Zeichnet Ketten
Verschiebt Atome
Verhindert Ringbildung

Dreht die Struktur

Positive Ladung

Zeichnet 3-15-gliedrige Ringe [ ™

7/

&

Bhort
X

R

X0 [~

o0

v

Radiergummi
Shortcuts (OMe, i-Bu, Ph ...)
Definiert R-Gruppen (erlaubte Substituenten)

Variable Point of Attachement

Vorgefertigte Strukturfragmente (Templates)
Lasso zum Auswéhlen

Verhindert Substitution am Atom

;Spiegelt die Struktur

MNegative Ladung

Vorauswahl einiger Atome

Bindungsauswahl Stereobindungen


Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit dem Stift zeichnen Sie Atome des in der unteren Leiste ausgewählten Elements. 
Über Preferences  Node Display  können Sie zur besseren Übersicht Kohlenstoff-Atome als Punkte sichtbar machen. �
Mit dem Atom-Button können auch andere Elemente angeklickt werden. �
Beim Short-Button finden Sie gängige Gruppen (OMe, i-Bu, Ph ...). �Achtung: Shortcuts sind bei einer Substruktursuche für weitere Substitutionen blockiert.�
Mit dem X-Button können auch ganze Elementgruppen (Halogene, Metalle ...) auf einmal für eine Substitution zugelassen werden. Die ausgewählten Variablen sind hier für weitere Substitutionen offen.�Eine Ausnahme bilden Alkylketten Ak. Diese Variablen sind per Voreinstellung für Substitutionen blockiert. Möchten Sie das ändern, klicken Sie zuerst den Lock/Delock-Button (Schlüssel, links) an und dann auf das Ak-Symbol. (Übrigens findet man mit Ak als Variable sowohl lineare als auch verzweigte gesättigte oder ungesättigte Kohlenstoffketten.)�Sollen an einer Stelle Ihrer Struktur mehrere Elemente möglich sein, z.B. C, N, P bzw. S, dann definieren Sie mit dem R-Button R-Gruppen. Es erscheint ein Fenster, in dem Sie Atome, Shortcuts und/oder Variable auswählen können. �
Wird eine (längere) C-Kette gebraucht, so geht das hervorragend mit dem Ketten-Tool. Klicken Sie auf die Stelle, an der die Kette beginnen soll, halten Sie dabei die linke Maustaste gedrückt und ziehen nach rechts bis die gewünschte Kettenlänge als Zahl neben dem Kursor erscheint.�
Mit dem Ring-Tool können Sie auf elegante Weise Ringe (3- bis 15-gliedrig) zeichnen. Nach dem Anklicken einfach die gewünschte Ringgröße angeben. �Bei Verwendung des Java-Struktureditors können auch kondensierte Ringsysteme in einem Schritt konstruiert werden, mit der Eingabe von „665" entsteht z.B. ein Ringsystem aus zwei Sechsringen und einem Fünfring. Das geht (noch) nicht mit dem Non-Java-Struktureditor.


Suche nach der exakten Struktur

“| REFERENCES

Research Topic
Author Name
Company Name
Document Identifier
Journal

Fatent

Tags

<= SCIFINDER
M s solTon
Explore « Saved Searches v ScPlanner

Chemical Structure substructure with limiters

SUBSTANCES: CHEMICAL STRUCTURE @

Structure Editor:

Java

« SUBSTANCES
[l || Chemical Structure

Markush

Molecular Formula
Froperty

Substance Identifier

Non-Java

Search Type:
@ Exact Structure
) Substructure

I Show precision analysis

Begrenzung der Suche auf

Stoffklassen (Advanced Search)

Characteristics

Classes

Studies

EOoOOoOoOoOo Oooo

T T T

Single component
Commercially available
Included in references

Alloys

Coordination compounds
Incompletely defined

Mixtures

Polymers

Organics, and others not listed

Analytical

Biological
Preparation
Reactant or reagent

Préazisionsanalyse sollte bei der Suche
nach Stereo-Verbindungen, Komplexen
bzw. Tautomeren aktiviert sein.

Trefferliste

Chemical Structure exact with limiters > substances (4)

Get Commercial \ Create Keep Me Send to

7{\‘ Tools ~

Reactant or Reagent

Show More

1

) Get 7 Get
SUBSTANCES References =~ @ Reactions
Analyze | Refine Sartby: Relevance - ¥
[F1 = o0of4Substances Selected
Analyze by: @
Substance Role - }
[T 1. substance Detail
Properties 4 54446-36-5
| E—
Analytical Study 1
e E— s
Biological Study 1 -
s
Preparation 1 Ci12 Hio Br N
e — |

Benzenamine, 4-bromo-A*+phenyl-

Spectra
Experimental Properties

Benzenamine, 4-bromo-#+phenyl-,
radical ion(1+) (9CI)

Amidogen, (4-bromophenyl)
phenyl-

C12 Hio Br N . Na
Benzenamine, 4-bromao-A-phenyl-,
sodium salt (9CI)

# soiplanner

Sources Posted Alert
Answers per Page [50] View: B NI M
[T 2. substance Detail [ 3. substance Detail [T 4. substance Detail
77181-34-1 81587-90-8 113336-81-5
~B6 [ ~1 [ ~1 [gh (Component: 54446-36-5)
. . . ~1 [
A L noEn
& .
- .
¥ad .
C12 Hio Br N Ci2HaBrHN



Vorführender
Präsentationsnotizen
Bei der exakten Suche wird neben der gezeichneten Struktur automatisch auch nach Stereoisomeren, Tautomeren �(incl. Keto-Enol), geladenen oder radikalischen Verbindungen, solchen mit Isotopen und nach dem Homopolymer gesucht. �� Beim Start der Struktursuche kann man gezielt aussuchen, ob mehrkomponentige Verbindungen (z.B. Polymere, Gemische), Koordinationsverbindungen oder unvollständig beschriebene Substanzen gefunden werden sollen.�
Die Stereoisomere, Isotopenverbindungen, Radikale und Ionen dagegen werden immer gefunden. �
Erfahrungsgemäß erscheint die ganz normale Verbindung meistens am Ende der Trefferliste.  Blättern Sie deshalb bis nach unten.

Bei den gefundenen chemischen Substanzen sind die von Ihnen als Suchfrage vorgegebenen Strukturen zur besseren Beurteilung der Treffer rot hervorgehoben (sowohl bei exakten Suchen als auch bei Substruktursuchen).

Um zu den Präparationen der gefundenen Substanzen zu gelangen, verwenden Sie wieder „Get References“  „Preparations“ bzw. „Get Reactions“ “Reaction Role: Product“


Substruktursuche — Suche nach Substitutionen

Get substances
that match your
query using:

o= E I

. Substructure
(- 1}
== Eiirrh

(") Similarity search

Journal
Fatent
Tags

Abbrechen

Markush

Property

Explore «

 REFERENCES

Research Topic
Author Name
Company Mame

% SUBSTANCES

Document Identifier

Chemical Structure

Molecular Formula

Saved Searches -

Substance Identifier

SciPlanner

Chemical Structure substructure with limiters > substances (12379}

SUBSTANCES: CHEMICAL STRUCTURE ©

Structure Editor:

Java Non-Java

Z N

‘\.I,_\_\xh
e
=
T
T
. -

Search Type:

[Tl show precision analysis

Click image to change structure
or view detail.

—

[l 4. Substance Detail

336190-16-0
Eih
o N Me
. .
C1z Hiz Br N

Benzenamine, 4-bromo- A-methyl-A-phenyl-

~5 [

L S

[l 5. Substance Detail [l 6. Substance Detail
858516-23-1 16292-17-4
~3 [ ~136 [t
WH L oH i
Exr ..:D\Ie k’ Er . Er i
Ciz Hi2 Br N Ci2HoBr2 N

Benzenamine, 4-bromo-A-{4-methylphenyl)- Benzenamine, 4-bromo-A-(4-bromophenyl}-
Spectra
Experimental Properties



Vorführender
Präsentationsnotizen
Substruktursuchen finden zusätzlich zu allen Treffern der exakten Suche Verbindungen mit zusätzlichen Substitutionen. 
Dabei sind an generell allen gezeichneten Atomen Substitutionen erlaubt, auch eine Ringbildung bzw. die Vergrößerung eines Ringsystems durch Annellieren von weiteren Ringen wäre möglich.
Um die Trefferanzahl überschaubar zu halten, sollten Sie daher
 den „Lock Atoms”- bzw. “Lock Rings”-Schlüssel benutzen
 mögliche Substitutionen durch zusätzliche Variablen (X- bzw. R-Gruppen) �  genau definieren
 bestimmte Substanztypen ausschließen bevor die Suche gestartet wird �  (z.B. nur Polymere, nur Koordinationsverbindungen, nur einfache organische Verbindungen…)
�Bei den gefundenen chemischen Substanzen sind die von Ihnen als Suchfrage gezeichneten Strukturen zur besseren Beurteilung der Treffer rot hervorgehoben.�
Um zu den Präparationen der gefundenen Substanzen zu gelangen, verwenden Sie wieder „Get References“  „Preparations“ bzw. „Get Reactions“ “Reaction Role: Product“ 


Substruktursuche ohne Bildung neuer Ringe

Get substances
that match your
query using:

(") Exact search

& Substructure
= search

| Abbrechen |

/"? i ;";-'x_ Click @ ring systern to block it from further ring fusion.
“w~" Click a chain to block it from ring formation.
Atom  2hort
(3 X F
X _ =R &
F F
~~ &
Br
\
Verhindert
Ringbildung
Py 4 2 1001618-54-7

N\ e
N 4
\ o
AN J\H‘"H e " A1
. A L

o
#__f::ﬂ: <M
/// AN C3g Hzg Brz Nz O2
m:",-:f WH 1,4-Benzenediamine, M1,M1-bis(4-
N brorophenyl )-M4g, Ma-bis{4-butoxypheny -

[] 3. 1001254-82-5

Ci4 Hig Br Clz N O3

Benzoic acid, 2-[(4-bromophenyliarming J-
3,5-dichloro-, rethyl ester



Vorführender
Präsentationsnotizen

Wollen Sie bei einer Substruktursuche eine Ringbildung an einer gezeichneten „Kette“ von Atomen bzw. die Vergrößerung eines Ringsystems durch Annellieren von weiteren Ringen verhindern, benutzen Sie den “Lock Rings”-Schlüssel.


Strukturahnlichkeitssuche

SUBSTANCES: CHEMICAL STRUCTURE @

Get substances
that match your
query using:

() Exact search

'::3' Subskructure
sﬁarrh

(%) Similarity search

Structure Editor;

Java Non-Java Search Type:
7 Exact Structure
@) Substructure
,-’u"“M & Similari
/A \‘!;;,;x I _ imilarity I
L
e |
| %ﬁf_f
‘-‘:""ﬂ-\.
e

Click image to change structure or

Chemical Structure similarity

SUBSTANCES Score: BFI ISmre: a7 I
. 7877-07-9 4 . 781-07-1 9
Select All Deselect All ) ) !
2 2 & LI §
0 of 9 Similarity Candidates Selected substances
[l = 99 (most similar) 5 i |—n'.a:—| I Eh
] 9598 2 = e |
Ea:
27 P H— M=
— 12 -
H 55789 ’Cu Hio BrH O l Py
77 Phenol, 4-[(4-bromophenyllamino]- e
[l 7579 12696 F
[ 70-74 1031
] 65-69 4044 Ciz H12 F N
[ 0-64 (least similar) 16945 Benzenamine, 4-fluoro-A-methyl-Wphenyl-



Vorführender
Präsentationsnotizen
Bei einer Struktursuche hat man neben der exakten Suche und der Substruktursuche nun auch die Möglichkeit der Suche nach ähnlichen Strukturen. Dabei werden die Ergebnisse mittels des Tanimoto-Algorithmus nach Ähnlichkeit sortiert.

So können strukturell ähnliche Substanzen gefunden werden.

Strukturähnlichkeitssuchen können nicht mit Strukturen erfolgen 
die R-Gruppen, variable oder sich wiederholende Gruppen oder variable attachment positions 
oder multiple Fragmente bzw. Stereobindungen enthalten !

Nachdem man die Struktur gezeichnet hat, wählt man Similarity Search. 
Die Substanzen werden nach Ähnlichkeit gruppiert. Substanzen mit dem höchsten Ähnlichkeitswert ( Similarity Score ) sind der gezeichneten Struktur am ähnlichsten.


Reaktionssuche uber die Struktur

= SCIFINDER

Explore v Saved Searches v SciPlanner

Substance Identifier "ochratoxin & " > substances (1) > get references (673)

[ REFERENCES REACTIONS: REACTION STRUCTURE @
' |

Research Topic

Author Name
Company Name

Structure Editor:

Document Identifier Java Non-Java SfjrCh Type: _ _
Journal .-i;*. gﬁ:ﬁ;&iﬁ only as specified
Patent @

Tags

I Click to Edit I

& SUBSTANCES

Chemical Structure

Markush

Molecular Formula

Property @ ChemDraw’

Substance Identifier Import CxF Launch a SdFinder substance or reaction search directly from

ChemBioDraw Ultra 14. Learn More

P | search
Reaction Structure I.

= Advanced Search



Vorführender
Präsentationsnotizen
Start einer Reaktionssuche über die Struktur
Brauchen Sie Reaktionen einer Verbindung/Verbindungsklasse (auch mit mehreren möglichen Substitutionen), so suchen Sie über die Struktur. 

Man findet sowohl vollständige Reaktionen (A + B -> C ; D -> E) als auch „Halbreaktionen"  (nur Reaktant gezeichnet, Produkt nebensächlich; nur Produkt gezeichnet, Ausgangsstoff unwichtig (Synthesevorschriften))�
So finden Sie alle Textstellen zu Reaktionen ab 1840 aus der Teildatenbank CASREACT von SciFinder, egal welcher Substanzname in den einzelnen Publikationen verwendet wird. �
Zum Zeichnen von Reaktionen wählen Sie „Reactions" aus und klicken in das Bild des Zeichenbrettes, um das Strukturzeichenprogramm zu starten. �


Hilfen beim Zeichnen von Reaktionen

Die Strukturen fir Reaktionssuche-Anfragen werden mit den schon beschriebenen Hilfsmitteln
generiert. Zusatzlich stehen diese Tools zur Verfigung:

—

A B

Reaction Arrow - Zum automatischen Erteilen der Rollen in einer Reaktion klicken Sie auf den Reaktionspfeil und
positionieren Sie ihn auf dem Zeichenbrett rechts neben den Ausgangsstoff, klicken und ziehen Sie bei gedrickter
linker Maustaste bis vor das Reaktionsprodukt. Die ,Etiketten" Reactant or Reagent/ Material/ Product erscheinen.

Reaction Role - Klicken Sie diesen Button an und Select a role for the structure fragment: <
weisen Sie damit den gezeichneten Strukturen ihre (%) produck

Rolle bei der Reaktion zu. () reactant

Tippen Sie eine Teilstruktur an, im sich 6ffnenden ) reagent

Fenster, wahlen Sie die.entsprechende Rolle aus r reactantjreagent 5

und gehen auf ,, OK". Die (Teil)struktur hat nun ein O any role roduct

~Etikett".

Funktional Groups (Geht im Moment bei der Non-Java-Version noch nicht!)
Uber diesen Button kann man ohne Zeichnen von Strukturen Reaktionen von Substanzklassen suchen.

Reaction Mapping - Nachdem Sie Ausgangsstoff und Produkt Me o
gezeichnet und mit ihrer ,Rolle" in der Reaktion versehen haben,
kénnen Sie mit diesem Button zusammengehdrende Atompaare

aus Edukt und Produkt definieren (Atom 1 im Edukt entspricht 2
Atom 1 im Produkt). Klicken Sie dazu nacheinander die 1
entsprechenden Atome an. Beide Atome erhalten die selbe £ o 1
Nummer. reactartiresgent

product

Reaction Site Marking - Markieren Sie damit eine oder mehrere Bindungen im Ausgangsstoff, die bei der
Reaktion geandert/gebrochen werden bzw. Bindungen im Produkt, die sich &ndern/entstehen (eine
Doppellinie kennzeichnet nun diese Bindungen).


Vorführender
Präsentationsnotizen
Es öffnet sich das Fenster zum Zeichnen von Strukturformeln: Generieren Sie hier die Strukturen der Reaktionspartner/Produkte.�
Achtung: Das Markieren von Bindungen mit „Reaction Site Marking“ kreiert eine sehr spezifische Suchanfrage, die nur sehr wenige/keine Antworten liefern könnte. Sollte das der Fall sein, demarkieren Sie die Bindungen einfach wieder und wiederholen die Suche.�
Reaction Mapping -  Es lassen sich beliebig viele Atompaare zusammenführen. Mit dem „Radiergummi" kann man die Zuordnung wieder löschen. 



Beispiel einer Reaktionssuche
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Markush
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Click image to change structure
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Zeichnen Sie die Strukturen für Edukt und Produkt .

Dann klicken Sie auf den Button mit dem Reaktionspfeil und setzen den Kursor zwischen Ausgangsstoff und Produkt. Nach einem Klick mit der linken Maustaste erscheint jetzt hier ein Reaktionspfeil und die gezeichneten Strukturen erhalten ein „Etikett“ (reactant/reagent bzw. product).

Alternativ dazu kann auch der Button AB angeklickt werden. Klickt man danach auf eine Teilstruktur, kann man deren Rolle in der Reaktion auswählen.

Mit „Search“ wird die Reaktionssuche gestartet.
Sollten die gezeichneten Strukturfragmente nicht ausreichend sein �(z.B. zu klein – deshalb zu viele mögliche Reaktionen – Überschreiten der Systemressourcen) erhalten Sie eine Fehlermeldung des Systems.


Ausweg: Suche mit Funktionellen Gruppen
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Ein Weg zum Überwinden solcher Systemgrenzen ist die Verwendung von „Funktionellen Gruppen“. Damit lassen sich besonders gut Reaktionen von Substanzklassen finden.�
Nachdem das „Funktional Groups"-Tool angeklickt wurde, öffnet sich ein Fenster zur Auswahl der benötigten funktionellen Gruppen (Stoffklassen).
Voreingestellt ist „All", hier werden alle verfügbaren Gruppen aufgeführt. 
Klicken Sie die Gruppe an, die Sie brauchen. 
Schneller geht das Durchscrollen, wenn „Class Terms" ausgewählt wurde. 
Dann erscheinen rechts im Fenster die korrespondierenden Gruppierungen. Entweder Sie suchen sich rechts eine funktionelle Gruppe aus oder Sie nehmen den „Class Term", dann werden alle dazugehörigen Gruppen gleichzeitig gesucht. � �Klicken Sie die gewünschte Gruppe oder den entsprechenden Class Term (hier im Beispiel ALCOHOLS) an, setzen den Cursor auf das Zeichenbrett links vom Reaktionspfeil  und klicken nochmals: Die gewählte Sunstanzklasse wird gezeichnet und mit dem „Etikett“ Reactant/Reagent versehen. 

Wiederholen Sie das noch einmal und wählen nun ALKENES als  Class Term aus. 
Setzen Sie den Cursor rechts vom Reaktionspfeil  auf das Zeichenbrett und klicken nochmals: „Alkenes“ werden mit dem „Etikett“ Product versehen gezeichnet.

Übrigens: Es ist nicht nur möglich „gemischte" Verbindungen zu zeichnen, die sowohl Terme von funktionellen Gruppen als auch normal gezeichnete Strukturteile enthalten – wie in unserem Beispiel hier.
Die gesuchten Reaktionen können genauso gut auch nur über Funktionelle Gruppen oder Class Terms definiert werden�
Den funktionellen Gruppen werden mit dem Reaction Role- bzw. dem Reaction Arrow-Tool dabei ihre Rollen in der Reaktion zugeordnet.
Man kann auch wieder nur „Halbreaktionen" definieren (nur Edukt(e) oder nur Produkt(e)).


Zu viele Treffer? -> Refine by Reaction Structure

A CAS SOLUTION
Explore v
Reaction Structure substructu

REACTIONS @

Sample Analysis: @

Saved Searches v

<== SCIFINDER
g

SciPlanner

k = reactions (522530)

%Tﬂ-ﬂb -

vl Sort by:| Relevance v| &

Get
E References

Group by:| Mo Grouping

[ = 0 of 522530 Reactions Selected

Catalyst -

4-DMAP

Pd

Pd(PPhz)s
-MeCsH4503H
Py =p-MePhSOzH
Pral* sRuO4
Cul

240047-72-3

@

[ 1. View Reaction Detail @ Link A Similar Reactions

Single Step Hover over any structure for more options.

H

)

C==CH;
HO— CH; — CH, — Hg— BT —_—
100%

@

@

~ Overview
Steps/Stages

1.1 R:CHzNz

N

D-Camphorsulfonic
acid

PdClz(PPh3)2

| —
Show More

[ 2. view Reaction Detail ®® Link i Similar Reactions

Single Step Hover over any structure for more options.

Notes

Classificatig
Reactants:

Reference

The additio
By Chatt, 1.
From Chemicg

Preferences | ScFinder Help « m

Save Frint Export

e w illpasio
=_ sciPlanner

r Page [50] Display: €3 2,

Refine by: @
@ Reaction Structure ger (1
© Product Yield

© Number of Steps

of 10451 b M

@) Reaction Classification

@ Excluding Reaction
Classification

© Non-participating
functional groups

Reaction Structure:

1 [ @ges in any one step: 1

jon; # Conditions: CH2ZN2,

ALCDHOLS Anyehc Alkans
- QB Rl Ter
Click image to change structure or ; 1951
view detail

Search type: Substructure

Refine



Vorführender
Präsentationsnotizen
Sollten Sie zu viele Trefferreaktionen finden, können diese mit �„Refine by …" weiter eingeschränkt werden.   

Mit „Reaction Structure" können Sie z.B. die ursprüngliche Struktur ändern, Sie können weitere Atome und Bindungen hinzufügen oder auch mit Reaction Mapping bzw. Reaction Site Marking die gesuchte Reaktion näher beschreiben.

Dazu wieder in das Zeichenfenster klicken.
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Vorführender
Präsentationsnotizen

Reaction Mapping - Mit diesem Button können Sie zusammengehörende Atompaare aus Edukt und Produkt definieren (Atom 1 im Edukt entspricht Atom 1 im Produkt). �
Klicken Sie dazu nacheinander die entsprechenden Atome im Ausgangsstoff und Produkt an. Beide Atome erhalten die selbe Nummer. �
Es lassen sich beliebig viele Atompaare zusammenführen. Mit dem „Radiergummi" kann man die Zuordnung wieder löschen. 

Um die Suche eindeutiger zu machen, geben Sie an, welche Bindungen sich bei der Reaktion ändern oder entstehen. �
Klicken Sie dazu auf das Reaction Site Marking -Tool und dann auf eine oder mehrere Bindungen im Ausgangsstoff, die bei der Reaktion  geändert/gebrochen werden und/oder auf die Bindungen im Produkt, die sich ändern/entstehen (eine Doppelllinie kennzeichnet nun diese Bindungen). �Sollte diese sehr spezifische Suchanfrage nur sehr wenige bzw. keine Antworten liefern, demarkieren Sie die Bindungen einfach wieder und wiederholen die Suche.
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Sollten immer noch zu viele Trefferreaktionen gefunden werden, können diese mit „Refine by…" nochmals weiter eingeschränkt werden. 
 �Grenzen Sie die Treffer nach der erreichbaren Ausbeute bzw. der Zahl der Reaktionsschritte (Ein- oder Mehrschrittreaktionen) ein.�Eine weitere Möglichkeit ist das Einschränken nach dem Reaktionstyp oder das Ausschließen bestimmter Reaktionsarten (Reaction Classification). 

Denken Sie daran, Sie kommen immer wieder zum ursprünglichen Satz von Trefferreaktionen zurück. �Den können Sie dann noch nach anderen Gesichtspunkten einschränken.


Exportieren von Reaktionen
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Vorführender
Präsentationsnotizen
�Speichern Sie mit „Export“ zuerst den Satz der gefundenen Reaktionen oder auch nur einige ausgesuchte Reaktionen als Reaktionschema.
Legen Sie dabei fest, ob alle Treffer oder nur durch Ankreuzen in der Trefferliste ausgewählte Reaktionen gespeichert werden sollen.� �Geben Sie einen Dateinamen ein. 
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Nachdem Sie die Reaktionschemata abgespeichert haben, holen Sie sich mit „Get References“ dann von allen oder den mit Häkchen markierten Reaktionen die dazugehörigen Quellen mit Abstracts und speichern diese anschließend ebenfalls mit Export 
Die Textstellen haben dabei die gleiche Reihenfolge wie die gefundenen Reaktionen. � �Die erhaltenen Textstellen können vor dem Speichern wahlweise nach Sprachen, Jahrgängen, Dokumentenarten (Reviews, Patente, Zeitschriftenaufsätze) usw. eingeschränkt werden. (Mit Refine by)
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Beim Zeichnen einer Struktur kann man unter Drawing Editor rechts oben jeweils in einen anderen Modus (Struktur-, Reaktions- oder Markush-Suche) wechseln.
Eien Markush-Suche ist eine spezielle Form einer Patentrecherche (siehe Teil IV).


Suche nach allen Herstellungsvorschriften einer Substanz

Suche nach chemischen Substanzen
tuber den Namen oder mit der
Registry-Nummer
(,Substances“->"“Substance Identifier)

N\

oder

Suche nach chemischen Verbindungen
mit einer Strukturrecherche
(,Substances* > ,Chemical Structure)

/

Substanztreffer

1) Textstellen zur Herstellung
mit ,Get References” -2
Preparation

N

2) Nachweise zur Herstellung
mit ,Get Reactions” =
Role: Product

Vollstandige Suche: 1+2 Zur Erganzung auch in Reaxys und Science of Synthesis suchen!


Vorführender
Präsentationsnotizen
Herstellungsvorschriften sind in CAPlus mit einen P bzw. DP an der Registry-Nummer im Index gekennzeichnet.

Bei den mit Get References erhaltenen Textstellen sind die Einträge aus Medline zu eliminieren. Ansonsten erhält man auch Textstellen, die zwar mit der gesuchten Substanz zu tun haben, aber nicht ausschließlich mit den gesuchten Herstellungsvorschriften.


Suche nach allen Reaktionen einer Substanz
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oder mit der Registry-Nummer
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oder
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3) Reaktionssuche Uber ,Reactions”
(Strukturrecherche Edukt—>Produkt)

- Reaction Structure

Vollstandige Suche: 1+2+3 Zur Ergadnzung auch in Reaxys und Science of Synthesis suchen!



Vorführender
Präsentationsnotizen
Zur Ergänzung von Reaktionssuchen kann für organische und teilweise auch für anorganische Verbindungen noch in der Datenbank Reaxys gesucht werden.


Struktursuche - ohne Zeichnen der Verbindung!
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn man in SciFinder im Strukturfeld auf den Doppelpfeil klickt, kann man auswählen, ob man eine Struktursuche oder eine Reaktionssuche mit dieser Substanz machen möchte.
Beachten Sie dabei, dass damit eine völlig neue Suche beginnt; eine Rückkehr über die Bread crumbs zu anderen Ergebnissen der Recherche, die zu diesem Treffer geführt hat, ist nicht mehr möglich. �Deshalb sollten eventuell noch benötigte Rechercheergebnisse über „Save“ für eine spätere nochmalige Verwendung gespeichert werden.

Speichern von Strukturen:
Das ist über „Export as Image“ möglich.
Bei der jeweiligen Struktur muss man auf die Doppelpfeile im rechten oberen Rand der Struktur klicken. Dann erscheint ganz unten in einer Liste "Export as Image". Damit kann eine Strukturformel als Bilddatei gespeichert werden. Die Größe der Datei kann man z.B. bei View ändern, indem man angibt, ob 1 oder 4 Spalten in der Anzeige erscheinen sollen. 


Nach der Reaktionssuche — Weiter ohne Zeichnen
Verbindung!
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Single Step Hover over any struciure for more options.

CAS Registry Number: 876395-75-4

FL
| T D View Substance Detail
.,_./'ra - Ny
m O ne” ¥ ? Q Explore by Structure »  Chemical Structure
RN Ba
I}’- I\ f \‘]p * “'I o8 Synthesize this... Markush Patents by Structure
2 E q |
P L N AL g e - e
e l ) |r. ' e “ - D\ly B ';"'m Get Reactions where Substance is a » | Reactions
oH D\.HI:'./ - [ 0"‘;""’ on
o Co.E
on =
i 45%
& ’ Get References
~ Overview Export as Image
Steps/Stages Send to SciPlanner

der

nahere Informationen gebraucht werden:

» Herstellungen, Reaktionen usw.

« Textstellen zu allen Aspekten (References)

» Eigenschaften (Substance Details)

« Zulassungsinformationen (Regulatory Information)

2. Fir eine Substruktursuche:

1. Klicken Sie nach einer Reaktionssuche auf die Doppelpfeile im Bild der Verbindung, fiir die

Wahlen Sie ,Explore by Structure” und dann ,,Chemical Structure“ bzw. ,Reactions* aus, die
Struktur erscheint im Suchfeld. Einzelheiten der Struktur kbnnen geandert werden oder mit
der Substruktursuche/Reaktionssuche kann sofort begonnen werden.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Auch eine Reaktionssuche ist auf diese Art und Weise ganz einfach zu bewerkstelligen.

Aber auch hier gilt:
Sie beginnen eine völlig neue Suche; eine Rückkehr über die Bread crumbs zu anderen Ergebnissen der Recherche, die zu diesem Treffer geführt hat, ist nicht mehr möglich. �Deshalb sollten eventuell noch benötigte Rechercheergebnisse über „Save“ für eine spätere nochmalige Verwendung gespeichert werden.


Hilfe bel Struktur- und Reaktionssuchen

http://www.cas.org/training/scifinder

Substance Searching

= |ntroduction to Substance Searching (tutorial)”

« Introduccion a la busqueda de Sustancias (tutorial)*
* How to Create a Substance Answer Set - Search by chemical structure, S A d B
molecular formula, and substance identifier. (PDF)* o ClF]Il BI‘

* How to Work with a Substance Answer Set - Analyze and refine search results.

(PDF)*

» |ntroduction to the SciFinder Drawing Editor - Use templates and shortcuts. Enter

&

structures with CAS Registry Numbers™. (tutorial)y*
» Customize the SciFinder Drawing Editor - Set drawing preferences, customize
common atoms palette, and create templates. (tutorial)
Which Drawing Tools Control Variability? (~10 minutes)
Which Type of Structure Search Should you Choose? (~10 minutes)
Use SciFinder to Check for Substance Novelty and Properties - (~10 minutes)
What is a Markush Search? Why is it Important? (~10 minutes)

How to Find Commercial Sources (PDF)

SciFinder Training Materials

AulBerdem: Dreiminitige
“Need-to-Know Videos”

- Structure Searching
- Reaction Searching
- Reference Searching

- General Topics

Reaction Searching

+ [ntroduction to Reaction Searching (tutorial)*
« Introduccion a la bisqueda de Reacciones (tutorial)*
+ How to Create a Reaction Answer Set - Draw and search reactions. Get

Reactions tool. (PDF)*

How to Work with a Reaction Answer Set - Analyze and Refine search results.
Group by Document or Transformation. (PDF)*

Draw Reactions - Apply variables and shortcuts. Assign reaction sites and map
atoms. (tutorial)y*

Plan a Synthesis Project - Send data to SciPlanner™ and merge reactions into a
synthesis plan. (tutorial)

How Can Drawing Tools Effect Reaction Search Results? (~11 minutes)

Find Experimental Procedures to Synthesize Substances (~10 minutes)
Organize Your Data. Plan and Share a Project. (~6 minutes)

Virtual Class Resources



Weitere Hilfen - SciFinder Virtual Classes

Substance Searching: Search for Substance Data

Part 1 (Search by Substance |dentifier. Find property data and commercial

suppliers.)

Part 2 (Conduct an Exact search. Refine. Find preparation information. Create

an alert.)

Part 3 (Conduct a Substructure search. Analyze and Refine search results.)

Workbook for Parts 1-3 (PDF) . . 5 o
Exercises for Parts 1-3 (PDF) http://www.cas.org/training/scifinder/
Download structure file for exercises .

slides only (PDF) virtual-classes

Reaction Searching: Search For Reactions Using Substructures

Part 1 (Reaction substructure search. Group results.)

Part 2 (Analyze and refine reaction answer sets. Get experimental procedures.
Group by transformation type.)

Part 3 (Use SciPlanner™._ Find commercial sources for substances.)
Workbook for Parts 1-3 (PDF)

Exercises for Parts 1-3 (PDF)

Download reaction file for exercises

Download SciPlanner file for exercises

Slides only (PDF)

Reference Searching: Search For References by Research Topic

Part 1 (Formulate a query and remove duplicate answers. Use Refine to narrow
an answer set.)

Part 2 (Create a Keep Me Posted (KMP) alert. Sort by cited references. Analyze
an answer set, and access full text.)

Part 3 (Use Categorize. Export and save answer sets. Retrieve associated
substances.)

Workbook for Parts 1-3 (PDF)

Exercises for Parts 1-3 (PDF)

Slides only (PDF)



SciPlanner - neue Wege der Forschungsplanung

SciPlanner - interaktiver Arbeitsplatz, der es Nutzern ermaoglicht,
angepasste Reaktionswege zu entwickeln sowie SciFinder-
Ergebnisse zu organisieren und zu verwalten

Reaktionen, Experimentmethoden, Substanzen und Referenzen
aus verschiedenen Dokumenten kdnnen integriert werden

http://www.youtube.com/watch?v=FsOvKsALKb4&feature=related

Senden von Daten zum SciPlanner:
http://www.cas.org/etrain/scifinder/planner_intro.html

Arbeiten mit den Objekten im “Workspace”:
http://www.cas.org/etrain/scifinder/planner_workspace.nhtml

Erstellung eines Syntheseplanes

(Send data to SciPlanner™ and merge reactions into a synthesis
plan. - tutorial)
http://www.cas.org/etrain/scifinder/sciplanner.htmi



SciPlanner

K an: Preferences | ScFinder Help « m
— ™
<>= SCIFINDER
S | s solmoN
Welcome Ina Weiss
Explore v Saved Searches v SciPlanner Link Save Print Export

Substance Identifier "Progesterone " > substances (1) > 57-83-0

BST, (5] Get Get Get Commercial Get Regulatory 1 Send to
SUBSTANCE DETAIL References Reactions " Sources A—- Information SciPlanner

¥ Return

CAS Registry Number: 57-83-0 »

C21 Hao 02
Pregn-4-ene-3,20-dione

Progesterone (8CI); 4-Pregnene-3,20-dione; Agolutin; Bio-luton;
CIDR; Corlutin; Corlutina; Corluvite; Corporin; Corpus luteum
hormene; Crinone; Cyclogest; Duraprogen; EAZI-BREED CIDR;
Endometrin; Estima; Flavolutan; Fologenon; Gesterol; Gestiron;
Gestone; Gestormone; Gestron; Glanducorpin; Gynlutin;
Gynolutone; Hormoflaveine; Hormoluton; Lipo-Lutin; Lucorteum
Sol; Lugesteron; Lugesterone; Luteal Hormone; Luteinique;
Luteocrin normale; Luteodyn; Luteogan; Lutechormaone; Luteal;
Luteopur; Luteosan; Luteostab; Luteosterone; Luteovis; Luteum;
Lutex; Lutidon; Lutin; Lutinus; Lutocicling; Lutocuclin M;
Lutocyclin; Lutocyclin M; Lutocylin; Lutoform; Lutogyl; Lutren;
Lutromone; Microgest; Minagest; NSC 64377; NSC 9704;
Malutron; P4; Percutacrine Luteinique; Piaponon; Primaolut;
Prochieve; Progeffik; Progekan; Progestan; Progestasert;
Progesterol; Progestin; Progestogel; Progestol; Progeston;
Progestone; Progestron; Prolets; Prolidon; Proluton;

Prometrium; Prontogest; Protormone; Sincrogest; Syngesterone; E‘KI]I.DI‘.E - SH'H'.E.[I S.Earchﬁ - S{:‘IPH"“EI‘

Syngestrets; Syntolutan; U 3672; Utrogest; Utrogestan;

Absolute stereochemistry.

Vitarrine; A4-Pregnene-3,20-dione
Deleted CAS Registry Numbers: 8012-32-6, 8023-13-0, & Substance sent to SciPlanner

257630-50-5, 753497-20-0

SciPlanner™ st eine Moglichkeit, um mit Ergebnissen aus SciFinder
ZU arbeiten.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Ergebnisse aus Recherchen in SciFinder übernimmt man mit ´“Send to SciPlanner“ in diesen. 

Wenn die Ergebnisse sich in SciPlanner befinden, wird dies angezeigt. 
Man kann dann auf die entsprechende Anzeige klicken oder auf „SciPlanner“ in der Menüanzeige Explore/Saved Searches/SciPlanner.


SciPlanner (2)

-
[ SdPlanner © SciPlanner_04_12_2011_HRT_Progesteron B T 1
: @&
- it ~ - - —_ Clear Substances
Workspace Edit View GoTo i = N
iy = RIS VEagic, = ;
Bioidentical hormones for menopausal hormone o J 1
therapy: variation on a theme Combinations for hormone replacement therapy - P B
By Fugh-Berman Adriane and Bythrow Jenna containing @ natural estrogen, a natural | = i Fr o |fx
From Journal of general internal medicine, 22, 7, progestogen and a natural androgen . P
From PCT Int. Appl., 9806404, Feb 19, 1998 —

1030-4, 2007 = |
j:”\:"
m- ] i o
POIL

Click and drag to move. Cirl-click to move a copy.

Details aus der eigenen Liste
in SciPlanner kann man sich
mit ,, Click to magnify image”
ansehen.

Ergebnisse aus der Liste auf der rechten Seite tibernimmt man mit

i
s
.-""H"‘h-. .-/1;"‘\1
J\ a
| P ,5; ~
[ kS o
" -4
2 S
m/ i

,Click and drag to move" oder ,,Ctrl-click to move a copy".



Vorführender
Präsentationsnotizen
Die Details in der eigenen Zusammenstellung von Ergebnissen kann man sich durch Anklicken z.B. von Literaturstellen, Substanzen oder Reaktionen anzeigen lassen.

Ausgewählte Ergebnisse schickt man zunächst zu zu SciPlanner. 
Um Teile daraus in seinen aktuellen Arbeitsbereich (workspace) in SciPlanner zu übernehmen, kann man die Einträge auf der rechten Seite von SciPlanner verschieben oder kopieren.

Verschieben: mit Click and drag to move“ 
Kopieren: mit  „Ctrl-click to move a copy

Details, die man einmal in den Arbeitsbereich verschoben hat, bekommt man nicht mehr in die Auswahlleiste auf der rechten Seite.
Daher ist es empfehlenswert, die Dokumente nur zu kopieren.


SciPlanner: Export

SciPlanner © sciPlanner_04_12_2011_HRT_Progesteron
Workspace ~ Edit - View ~ GoTo ~ -_
::.-_l . ) e

=t

-

T~

T L.l
Export
*Required
For: Details:

Offline Review
@ Portable Document Format
 (=pd)
2 Citations (*.ris)
© 1mage (*.png)

Saving Locally
© sciPlanner eXchange (*.pkx)

File Name: *
SciPlanner_04_12_2011_HRT_Proge:

Title

Include:

SciPlanner Image
Reaction Details
Substance Details
Reference Details

Export Cancel

SciFinder®

Page 1

Jeder Nutzer kann maximal 20 Plane mit bis zu 200 einzelnen Substanzen in
SciPlanner speichern und insgesamt maximal 100 Eintrage (combined
references, Reaktionen oder Substanzen).



Vorführender
Präsentationsnotizen
Die Einträge in SciPlanner kann man als Bild, als PDF-Datei oder als RIS-Datei  unter Export  in SciPlanner lokal speichern.


SciPlanner: Offnen von gespeicherten Vorlagen

—_——SCIFINDER

H A TS ST T e
—
' ScdPlanner ©
L
&
__ Workspace - Edit ~ View ~ Open
Mew i =]
SciPlanner_04 11 2011 Estradiol
Save Fmones for menopausal hormone SciPlanner_04_12_2011_HRT_Progesteron Rename
Duplicate ion on a theme SciPlanner_04_12 2011 Test
P Bdriane and Bythrow Jenna
Import eneral internal medicine, 22, 7,
Export
Print
Close

Dpen Cancel


Vorführender
Präsentationsnotizen
Unter Workspace/Save kann man die Vorlagen auch Speichern und diese dann zu jeder Zeit wieder in SciFinder öffnen, um damit weiter zu arbeiten.


Patente im SciFinder

Patentrecherchen einschlief3lich
(Markush-) Struktursuchen

124


Vorführender
Präsentationsnotizen
In den Chemical Abstracts sind auch Patentinformationen enthalten.
Patente sind Veröffentlichungen. Eine nicht unbeachtliche Anzahl von Informationen findet man ausschließlich in Patenten.

Eine Recherche in SciFinder ist allerdings hinsichtlich der Patentliteratur u.U. noch nicht vollständig. Um alle Patente zu erfassen, muß man in weiteren Patentdatenbanken suchen.


Ubersicht

« Patente im SciFinder/ Patentarten in der Chemie/
nformationen aus Patenten

 Patentrecherchearten/ Erfinderrecherche/Anmelder-,
nhaberrecherche

e Stand der Technik-Recherchemaoglichkeiten
(Bsp. Thalidomid-Derivate)

— Suche nach Thalidomid-Abkémmlingen Uber ,,Research
Topic ,,(Wortsuche)

— Tipp: ,Research Topic* mit RN- Nummer
— Struktursuche ohne Zeichnen

— Substanz“arten” in Patenten

— Markush-Struktursuchen

o Patentangaben im Einzeltreffer/ Zugang zu den
Patentvolltexten

o Patentstatistiken im SciFinder mit ,Analysis*
e Zusammenfassung



Vorführender
Präsentationsnotizen
In §3, Absatz 1 des deutschen Patentgesetzes steht:
„ Eine Erfindung gilt als neu, wenn sie nicht zum Stand der Technik gehört. Der Stand der Technik umfaßt alle Kenntnisse, die vor dem für den Zeitrang der Anmeldung maßgeblichen Tag durch die schriftliche oder mündliche Beschreibung, durch Benutzung oder in sonstiger Weise der Öffentlichkeit zugängig gemacht worden ist.“


Patente Im SciFinder

Mehr als 10 Mio. Patente von 63 Patentamtern,
ab 1878

Patente indexiert aus mehr als 35.000 Klassen der
IPC (International Patent Classification) und

99 Klassen der U.S. National Patent Classification:
alle Patente mit chemierelevantem Inhalt (Chemie,
Biochemie, Pharmazie, Materialwissenschaften u.a.)
ausgewahlt

Patente der neun
wichtigsten Patentamter
weltweit mit ihren biblio-
graphischen Daten schon|
iInnerhalb von zwel
Tagen aufgenommen

http://www.cas.org/content/references/patentcoverage


Vorführender
Präsentationsnotizen
Von diesen Patentämtern werden die Daten innerhalb von 2 Tagen aufgenommen und innerhalb von 27 Tagen indexiert:
 Canadian Intellectual Property Office (CIPO) 
 European Patent Office (EPO) 
 French Patent Office (INPI - Institut National de la Propriete    
  Industrielle) 
 German Patent Office (DPMA) 
 Japanese Patent Office (JPO) 
 Russian Patent Office (ROSPATENT - Russian Agency for Patents   
  and Trademarks) 
 United Kingdom Intellectual Property Office (UK-IPO) 
 United States Patent & Trademark Office (USPTO) 
 World Intellectual Property Organization (WIPO).

Von Basispatenten des Europäischen Patentamtes bei denen keine englische Zusammenfassung existiert, werden diese auch in Deutsch oder Französisch aufgenommen.

Chinesische Patente werden sehr schnell indexiert.
CAplus enthält auch ca. 10,000 Patente zur Traditionellen Chinesischen Medizin aus dem Zeitraum 1985-2005.


Patentarten in der Chemie

o Stoffpatente
* Verfahrenspatente

 Anwendungspatente
— Algemeine Anwendungen

— Diagnostika, Pharmazeutika
Erste und zweite Indikation

Chemierelevante Patente nicht
nur in Sektion C der IPC,
sondern auch in Sektion A



Vorführender
Präsentationsnotizen
IPC-International Patent Classification

http://www.wipo.int/classification/ipc/en

Bei der WIPO (World Intellectual Property Organization) kann man sich alle Sektionen der IPC in der aktuellen und auch in zurückliegenden Versionen ansehen.


Informationen aus Patenten

« Technisches Wissen: Gebiet der Erfindung mit bisherigem
Stand der Technik, technisches Problem und seine Losung
durch die Erfindung, mindestens ein Ausfuhrungsbeispiel,
Vorteile der Erfindung, Darstellung der Patentanspruche

« Bibliographische Daten: Angaben zum Erfinder, Anmelder,
Prioritat, Patentklasse(n), Datum der Patentanmeldung/

Offenlegung/ Patenterteilung

« Rechtsstand (Zuricknahme, Erloschen, Inhaberwechsel)

Grundlagen-
recherchen nach

— Stand der Technil
— KonkurrenZ

— Markte

Begleit-Recherchen

Projektbezogene
Recherchen nach
— Stand der Technil
— Technikhilfen
— Forschungswissen|

Vor einer Wiahrend einer Nach einer
Cntwicklung Entwickiung Enlwicklung
Produktbewertung Entwicklung | Ideenfindg. Marktanalysen
Produkiplanung Konstruktion | Yersuche Erstserie ! Produktion
Marktanalysen Forschung Prototyp Markteinfiihrung

Priuf-Recherchen

Recherchen zur
Bewertung von

L Neuheit, Schutzfahigkeit]

— techn. Durchfiihrbarkeit]

— Marktfahigkeid



Vorführender
Präsentationsnotizen
Graphik aus:
�H. B. Cohausz  �PATENTE & MUSTER, Wila Verlag, München, 1996�Einführung zu Patenten, Gebrauchsmustern und Geschmacksmustern inkl. eines  Lehrprogramms

Siehe auch:
http://www.copat.de/software/patente_muster/setup.exe


Patentrecherchearten im SciFinder

Rechercheart

Ziel

Anmelderrecherche

Anmeldungen und Schutzrechte eines bestimmten
Unternehmens oder einer Person

Stand der Technik

Uberblick zu bestimmten wissenschaftlichen
Gebieten oder Technologien

Neuigkeitsrecherche

Fur eine konkrete Erfindungsidee wird die Chance
einer erfolgreichen Patentanmeldung gepruft

Freedom to operate

Sicherstellung der freien Benutzbarkeit einer
Technologie oder Substanz durch freien Stand der
Technik

Verletzungsrecherche

Gibt es gultige Schutzrechte Dritter, die durch ein
Produkt oder Verfahren verletzt werden konnen?

Einspruchsrecherche

Stand der Technik vor Prioritat einer
anzugreifenden Anmeldung

Marktrecherche

Uberblick Uber ein spezifisches Marktsegment
mittels der getatigten Patentanmeldungen



Vorführender
Präsentationsnotizen
Patentrecherchen
 nach neuen Produkten und Verfahren
 nach potentiellen Kooperationspartnern und Lizenznehmern
 statistische Patentanalysen zur Konkurrenz- und Marktbeobachtung Identifizierung neuer technologischer Trends

Vermeidung kostspieliger Doppelentwicklungen: �   Recherche zum Stand der Technik vor jeder neuen Forschungsarbeit �
Beurteilung der Patentfähigkeit einer Erfindung vor Anmeldung
Neuheit, Erfindungshöhe, störende Schutzrechte Dritter 

Patente - wertvolle Informationsquelle� einzigartiger Umfang, hohe Aktualität auf fast allen Gebieten der Technik � Informationsgehalt eines Patentes hinsichtlich des Lösungsweges höher als in  Zeitschriftenartikeln (detailliertere Beschreibungen) � davon ca. 90 % des technischen Wissens frei verwertbar (Patentschutz erloschen)

Aus Patenten kommen vielfältige Anregungen und Inspiration für Innovationen.



Erfinderrecherche

=== SCIFINDER
S s solumon

Explore v Saved Searches SciPlanner

I T REFERENCES ] REFERENCES: PATENT ©

_ Suche nach Erfindern - so findet man
Research Topic .
Author Name Mitbewerber und Konkurrenten.

Patent Mumber
Company Name

Document Identifier
Examples: WO 2001011365

Journal
. . Assignee Name
Tags
Examples: Cancer Research Technu:ulc@' Limited
& SUBSTANCES
Chemical Structure Inventor Last Mame = First Middle
Markush Schubert Ulrich S
Molecular Formula
Property Publication Year
Substance Idenfifier >
Examples: 1995, 1995-1999, 1995-, -1995
& REACTIONS

Hier kann der Such-

zeitraum schon vorab
auf bestimmte Jahrgange aus der
eingeschrankt werden. Trefferliste |2 oo forgenerstin photonicaly trested pinted stuctureson sufaces, apparstus and e thereol @ B

From PCT Int. Appl. (2011), WO 2011006641 A1 20110120, | Language: English, Database: CAPLUS

A h . 1. Method for generation of ionic conducting surface structures and use @, B rull Tex
U SSC n Itt By Delaney, Joseph T.; Schubert, Ulrich 5.
From PCT Int. Appl, (2011), WO 2011012225 A1 20110203, | Language: English, Database; CAPLUS



Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit References/Patent/Inventor Name kann man nach den Namen der Erfinder suchen.
�Kennt man nur den/die Anfangsbuchstabe(n) des Vornamens, kann man auch damit suchen, z.B. „U Schubert“. Dann erhält man alle  Patente von Erfindern, die mit Nachnamen Schubert heißen und deren Vorname mit U beginnt. Bei den so gefundenen Treffern kann über Analysis/Refine eine thematische Einschränkung bzw. die Eingrenzung auf bestimmte Firmen/Einrichtungen gemacht werden, so dass nur die Patente des „richtigen“ Erfinders übrig bleiben.

Vorsicht: Bei der Suche über „Patent“ wird der Name genau so, wie er eingegeben wird, gesucht. Es wird keine Liste alternativer Schreibweisen für den Namen angezeigt, aus der man mehrere Varianten auswählen kann, wie es bei einer Suche über „Author Name“ der Fall ist. Das sollte besonders bei (deutschen) Nachnamen mit Umlauten bzw. ß beachtet werden. ��Auswege: �1) Zwei oder mehr Suchen über „Patent“ mit den verschiedenen Schreibweisen nacheinander durchführen und die Ergebnisse mit „Save“ speichern und abschließend mit „Combine“ zu einem einzigen Antwortsatz verknüpfen.�2) Suche über „Author Name“ und alle in Frage kommenden Namen auswählen. Die so gefundenen Treffer werden mit „Refine/Document Type“ auf Patente eingegrenzt.

----------------------------------------------------------------------------------------------

Bei References/Patent kann auch mit ganz konkreten Patentnummern gesucht werden.



Inhaber-/Anmelderrecherche

<>= SCIFINDER
v ACAS SOLUTION
Explore « Saved Searches v

Patent "Schubert, Ulrich " = references (18)

‘) REFERENCES

Author Name

Company Name

ScPlanner

REFERENCES: PATENT ©

Suche nach Firmen/Einrichtungen - so findet man
Mitbewerber, Konkurrenten, Lizenznehmer bzw. —

Fatent Number geber

Document Identifier Examples: WO 2001011365 l
. . Assignee Name
Tags Jenapharm|

Examples: Cancer Research Technology Limited

& SUBSTANCES

Markush
Molecular Formula

Property
Substance Identifier

& REACTIONS

Hier kann der Such-
zeitraum schon vorab
auf bestimmte Jahr-
gange eingeschrankt
werden.

‘ Beispieltreffer |

Exampl

-

Chemical Structure Inventor Last Name * First Middle

Publication Year

94. Multiphase hormonal system for contraception

By: Moore, Clhudia; Oettel, Michael
Ascignee: Jenapharm GmbH, Germany

The title system comprises combinations of estrogens and a gestagen to be administered during the 1st 3 phases of the ovarian cycle
and an estrogen prepn. to be applied in the 4th phase. Thus, film tablets were provided for administration on the following days of the
ovarian cycle contg., in addn. to std. excipients, the following active agents (in mg): days 1-7, ethynylestradiol (I) 0.050, levonorgestrel
(I} 0.010, estradiol valerate (III) 1.000; days 8-14, 10.075, I 0.050, III 1.000; days 15-21, 10.005, I 0.075, I 1.000; days 22-28, III
1.000.

Patent Information

Patent No. Kind Date Application No. Date
DE 4313926 Al Nov 3, 1994 DE 1993-4313926 Apr 28, 1993
Priority Application

DE 1993-4313926 Apr 28, 1993



Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit References/Patent/Assignee Name kann man nach Instituten, Firmen, Universitäten etc. suchen.

Eine alternative Recherchemöglichkeit nach den Patenten einer bestimmten Firma bzw. Institution ist die Suche über „Company Name“. Die so gefundenen Treffer werden mit „Refine/Document Type“ auf Patente eingegrenzt.







Suche mit Company Name + Refine/Document Type/Patent

=== SCIFINDER
w A CAS SOLUTION

Explore « Saved Searches v SciPlanner

Patent "Jenapharm” = references (413} > Multiphase hormonal system for...

I  REFERENCES I REFERENCES: COMPANY NAME ©

Author Name

Company Name [ | Jenapharm|
. Examples:
Document Identitier .

Journal DuPont
Patent

1. Nutrient composition for women intending to become pregnant, in pregnancy, and in lactation Q quickview [ Other Sources .#.

Mo Inventor data available
From Ger. Gebrauchsmusterschrift (2010), DE 202009016672 U1 20100508, | Language: German, Database: CAPLUS

A nutritional supplement in capsular form for use by women comprises: (a) folic acid/folates, vitamin B1, vitamin B2,
vitamin B&, vitamin B12, niacin, vitamin D3, vitamin E; (b) iodine, calcium, magnesium; and (c) docosahexaencic acid;
the wt. of components being (by wt. of the total formulation): (a) 2-10%; (b) 15-50%; and (c) 20-70%.

2. Inorganic flow aid for feeds [Machine Translation]. & quick view [ other Sources
By Linde, Hellmut; Anger, Immo; Roessler, Morbert
From Ger, Offen. (1992), DE 4105855 A1 19920827, | Language: German, Database: CAPLUS

3. Fourrages medicinals & Quick view [ Other Sources
By Kramer, Axel Dd; Wanffen, Wolfgang Dd; Ehlert, Dieter Dd; Kruligk, Frank Dd; Grubel, Gerhard Dd
From Rom. {19858), RO 88515 A2 19860130, | Language: Romanian, Database: CAPLUS

] {_5

REFERENCES ©

Analyze | Refine || Categorizi

Refine by: @
© Research Topic
© Author

© Language
© Database

Document Type(s)
[ Biography

] Book

[ clinical Trial
] Commentary
[C] conference

[C] Dissertation
[C] editorial

[C] Historical

] 3ournal

Fatent

"1 Preprint
[ Report
[l Review

Refine



Vorführender
Präsentationsnotizen
Analog dazu kann man sich nach einer Autorensuche mit „Author Name“ und der Einschränkung auf den Dokumententyp Patent anzeigen lassen, welche Patentveröffentlichungen ein Autor aufzuweisen hat. 




Stand der Technik - Recherchemadglichkeiten

Chemisches
Forschungsgebiet

Sub-Struktursuche

Markush-
Struktursuche


Vorführender
Präsentationsnotizen
Mögliche Recherchestrategien im SciFinder:

 Stichwortrecherche: Thematische Suche (mit Substanznamen), Suche nach�   Erfindern/Anmeldern/Firmen�
 Substanzrecherche:�        - Strukturrecherche�        - Markush-Recherche

	




Beispiel: Thalidomidahnliche Substanzen und ihre
Wirkungen/Anwendungen

Thalidomid = Wirkstoff des Schlaf- und
Beruhigungsmittels, das unter dem
Markennamen Contergan® verkauft wurde
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Contergan wurde von 1957-19961 als erstes bromfreies Schlaf –und Beruhigungsmedikament vermarktet. 

Es wurde u.a. auch gegen die typische morgendliche Schwangerschaftsübelkeit in der ersten Phase der Schwangerschaft eingesetzt. Das war eine folgenschwere Entscheidung (ca. 5000 contergangeschädigte Kinder wurden in dieser Zeit geboren).


Neue Indikationen fur Thalidomid

Eigenschaften

— entzindungshemmend

— tumorhemmend

— vermindert Gefal3neubildung

therapeutische Effekte bel verschiedenen Krankheiten
— Lepra u.a. Hauterkrankungen, multiple Myelome

— Autoimmunerkrankungen, Krebs, AIDS, Rheuma, MS

grol3es Marktpotential

Patentschutz fir Thalidomid seit Jahren ausgelaufen

- Suche nach Derivaten, Hoffnung:
Ahnliche Strukturaufbau = ahnliche Wirkung


Vorführender
Präsentationsnotizen
1961 wurde Thalidomid als Schlafmittel vom Markt genommen.

Inzwischen findet die Substanz in anderen Bereichen wieder Verwendung und ist eine Alternative an den Stellen, wo Medikamente mit anderen Wirkstoffen nicht helfen.
Die Risiken bleiben natürlich bestehen.


Einige Namen fur Thalidomid

 1H-Isoindole-1,3(2H)-dione, 2-(2,6-  Celgene
dioxo 3-piperidinyl)- « Contergan

* Phthalimide, N-(2,6-dioxo-3-piperidyl)- e Distaval

e (%)-Thalidomide e Kevadon

* a-(N-Phthalimido)glutarimide e Myrin

* a-N-Phthalylglutaramide « Neurosedyn

* a-Phthalimidoglutarimide e Pantosediv

» 1,3-Dioxo-2-(2,6-dioxopiperidin-3-yl) e Quetimid
iIsoindoline

e Sauramide
e 3-Phthalimidoglutarimide

o « Sedalis
. N-Phthal.oylglutar.mm.lde o . Sedoval
* N-(2,6-Dioxo-3-piperidyl) phthalimid . Softenil

- Thalidomidd" Mdogliche Begriffe . Softenon
* Thalomid far Freitextsuche « Suaramide
mit « Talimol
Research Topic * Talinol


Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn man alle Publikationen zu dieser Substanz in SciFinder finden möchte, dann müßte man zumindest mit allen Namen für Thalidomid suchen.
Besser wäre an dieser Stelle allerdings eine Struktursuche, die eine Registrynummer (RN) ergibt. Mit dieser RN kann man dann in Registry suchen bekommt die dazugehörigen Publikationen über „Get References“.


Suche nach Thalidomid-Abkommlingen tber
, Research Topic*

O SciFinder*

Explore v Saved Searches v SciPlanner

Research Topic "thalidomide analogs (thalidomi..." with limiters

REFERENCES: RESEARCH TOPIC ©

‘Jl REFERENCES

Research Topic B

thalidomide analogs (thalidomide derivatives, thalidomide compounds, subs

Company Name

Exampies:
Document Identifier —
Jnurnal 0 of 5 Research Topic Candidates Selected References
Patent} [ 421 references were found containing at least one of the concepts "thalidomide analogs”, "thalidomide 421
Tags derivatives”, "thaidomide compounds” or "substituted thalidomides”.
# suesi] [l 87 references were found containing the concept "thalidomide analogs”. 87
[l 194 references were found containing the concept "thalidomide derivatives”. 194
Chemiy [ 171 references were found containing the concept "thalidomide compounds”. 171
Markud [ 31 references were found containing the concept "substituted thalidomides”. 31
Molec
Froperty Publication Years
Substance Identifier Examples: 1995, 1995-1999, 1995, -1995
& REACTIONS Document Types ] Biography O] Historical
Reaction Structure ] Book CI Journal
[Tl clinical Trial | |eatte



Vorführender
Präsentationsnotizen
Suchbegriffe für Thalidomid-Abkömmlinge können z.B.  sein:
thalidomide analogs   oder    thalidomide derivatives  oder thalidomide compounds  oder  substituted thalidomides

Der zweite-vierte Suchbegriff wird dabei in Klammern nach dem ersten Suchterm eingegeben. Das interpretiert SciFinder als „oder-Verknüpfung“.  ��In der Klammer können maximal drei zusätzliche Suchterme eingegeben werden, anderenfalls erhält man folgende Fehlermeldung:
“No candidates available� A concept was found in your input phrase that was described using the following terms: thalidomide analogs thalidomide residues thalidomide compounds thalidomide derivatives substituted thalidomide.
Too many terms or words were used to describe this single concept. Please try to reword your phrase to eliminate some of these words, choosing the best modifiers to focus in on the key ideas you are looking for…. 

--------------------------------------------------------------------------------------

Für eine vollständige Recherche müssten nacheinander alle auf der vorhergehenden Folie genannten  Namensvarianten zusammen mit analogs, derivatives, compounds usw. gesucht werden.


Trefferliste bel Research Topic

Research Topic "thalidomide analogs (thalidomi..." with limiters > references (419) > Preparation of pyridine c

Get
Substances

| Get

REFERENCES © & Reactions

Analyze | Refine | Categorize

Analyze by: @

Author Name

(& Get Related .

&€ Tools ~
Citations N 100

Sort by: Accession Number - #

0] |-

0 &f 419 ReferenceySelected

401. Use of neomycin for treating angiogenesis-related diseases

ompo...
-1 Create Keep Me Send
Posted Alert ¥ scipk:
Display Of
ld d C £

50-35-10 Thalidomide, 18F-substituted deriv.

e
anninnenesis inhibitors

50-35-10 Thalidomide, analogs

TR,

_ 1@, Quick View [ Other Sources
l}GNlng 12| By Hu, Guo-Fu; Valee, Bert L.
From PCT Int. Appl. (1999), WO 9958126 A1 19991118, | Language: Engl
Zeldis Jerome B 10
[ [ ]
[l 402. Prevention of adhesions and excessive scar formation using
ICUI'EI John G gl Q, Quick View [ Other Sources
By Brem, Harold; Ehrlich, Jason; Folkman, Judah
Fraley Mark E 9 From PCT Int. Appl. (1999), WO 9909982 A1 19990304, | Language: Engl
[ [ ]
IHEIr'trTIEIﬂ George D | SI [C]  403. preparation of thalidomide analogs as immunomodulators.
Q, Quick View [ Other Sources
Deng Yongaqi 7 By Zimmer, Oswald; Winter, Werner; Wnendt, Stephan; Zwingenberger, Kai;
' ' | From Eur. Pat. Appl. (1998), EP 856513 A2 19980805, | Language: German, Database: CAPLUS
Kong Qingzhong 7

Gegebenenfalls das

Suchergebnis tber Categorize ©
Categorlze/searched 1. Select a heading and category. 2. Select index terms of interest.
SUbStan CES/ A | bstonces (34423) Select Al Deselect All Click 'x' to remove the category from
. . o fe . ; IF1 Thalidomide ‘Selected Terms'
ThG/IdOmlde, MOdlfIEd s;::;:LET;QTStW wopcs (1741) ] ?ﬁa:ignmige, Modified ?;z X AT>;earched substances (1
. . ' . Brms)
weiter eingrenzen. A



Vorführender
Präsentationsnotizen
Bei ResearchTopic erhält man zunächst relativ viel Ballast in der Treffermenge. 

Ursache: Um möglichst keine relevanten Treffer zu verlieren, wandelt SciFinder die eingegebenen Suchworte thalidomide analogs  / thalidomide derivatives  / thalidomide compounds  /  substituted thalidomides  in Konzepte um, d.h. sie werden nicht als Phrase gesucht, sondern beide Worte müssen jeweils nur in einem Satz vorkommen. Dabei sind Reihenfolge, Wortabstand und evt. verwendete Abkürzungen einerlei, d. h. analogs/derivatives / compounds /  substituted  muss zwar enthalten sein, kann sich aber auf etwas anderes beziehen als auf thalidomide.  

Durch dieses Vorgehen ist gewährleistet, dass nicht nur Treffer gefunden werden, die thalidomide derivatives  als Phrase enthalten, sondern  z.B. auch derivative(s) of thalidomide,  thalidomide derivs. usw. 

Ein großer Teil der irrelevanten Nachweise lässt sich aber relativ einfach eliminieren, indem man durch ein „Categorize“ auf die  gesuchten Substanzen und hier nur auf die modifizierten Thalidomide eingrenzt.

Vorsicht:  Bei diesem Vorgehen können aber auch relevante Treffer aussortiert werden, nämlich dann, wenn bei der Indexierung nicht die Registry-Nummer des Thalidomides auftaucht - darauf bezieht sich ja das „Categorize“ – sondern nur die Suchworte an sich (thalidomide derivatives, derivative(s) of thalidomide,  thalidomide derivs. …).

Ausweg: Speichern Sie den ursprünglichen Antwortsatz mit „Save“ ab, dann „mit „Categorize“ auf die modifizierten Thalidomide eingrenzen und über „Combine Answer Set“ die Differenzmenge bilden.  
Diese 363 Antworten  durchsehen und falsch positive Antworten mit dem Häkchen markieren und über „Remove Selected“ aus dem Antwortsatz  entfernen.  Die verbleibenden „guten“ Treffer sollten ebenfalls mit „Save“  gesppeichert werden.


Tipp: Research Topic mit RN- Nummer

| SUBSTANCES: SUBSTAMNCE IDENTIFIER. |

Thelom

71 50-35-1 4
s &

&=
ar -

=

Ci13 Hio Mz O4

14 snindole-1, 3 (25 -dione, 2-(2,6-dioxo-3-

piteridinyl -

REFERENCES: RESEARCH TOPIC @

|50-35-10
Exarnples:
The effect of antibiotic residues on dairy products

Phaotocyanation of aromatic compounds

50-35-1D als Suchterm
verwenden
(D steht fur Derivat)

Substances

(-05-A0 Phenobarbital, 18F-substituted deriv,
50-35-10| Thalidomide, 15F-substituked deriv,

s iy =

Es werden 157 Patente mit Thalidomid-Derivaten gefunde

]

Publication “ears |

Exarnples: 1995, 1995-1999, 1995-, -1995

Docurnent Types [ Biographry ™ Historical
I EBook I Jourmal
™ Clirical Trial I~ Letter
™ Commentary I W patent I

ide

50-35-10Thalidamide, prodrugs, salks, solvates,
hedrates or clakhrates



Vorführender
Präsentationsnotizen
Eindeutig strukturell bekannte Verbindungen bekommen in REGISTRY eine eigene CAS-Registry-Nummer. Derivate, deren Struktur nicht endgültig aufgeklärt ist, werden im SciFinder unter der RN der „Grundsubstanz“ indexiert, dabei wird an die Registry-Nummer ein D für Derivat angefügt. 
Bei Thalidomid-Abkömmlingen wäre das z.B. 50-35-1D. 

50-35-1D  lässt sich als Suchterm bei „Research Topic“ verwenden.
Die entsprechenden RNs finden Sie entweder in den Einzelnachweisen im vorhergehenden Rechercheschritt oder Sie gehen über �„Substances / Substance Identifier“, wo Sie mit dem NamenThalidomide suchen.

Wenn Sie dann die benötigte CAS-Registry-Nummer haben, starten Sie eine neue Suche mit „References/Research Topic“ mit 50-35-1D   sich als Suchterm. 

So erhält man eine in Treffermenge ohne Ballast.


Struktursuche ohne Zeichnen

<== SCIFINDER [ 1. Substance Detail
[

Enter one per line.
Examples:
50-00-0

999315
Acetaminophen

4 SUBSTANCES

Chemical Structure
Markush
Molecular Formula

Prope
F Substance Identifier [ |

ACAS SOLLTION 50-35-1
~4371 CAS Registry Number: 50-35-1
m Saved Searches v SciPlanner
o o " | View Substance Detail
I I
7 REFERENCES SUBSTANCES: SUBSTANCE IDENTIFIER @ ¢.’5“‘-~|, ,-/““\-N_I../ ~uE Q I Explore by Structure Chemical Structure
iets:arcrr Topic Q;:,J—‘\\ e Synthesize this...
uthor Name
I thalidomid : =) °
Company Name 2 leomice Get Reactions wh stance isa » | Reactions
Documlent Identifier C12 Hio N2z Oa al
Joune 1HIsoindole-1,3(2H)-dione, 2-(2,6-di BRSO
aten . "
Tags oxo-3-piperidinyl) Get Regulatory Information

Experimental Prope

Spu
Pl Get References

Export as Image

Send to SciPlanner

SUBSTANCES: CHEMICAL STRUCTURE

Search Type:

L *) Exact Structure
a d - .
l T @ Sybstructure
N RHH/,“ ) Similarity
gma
S \\U [T show precision analysis

nge structure

Struktursuche |

SUBSTANCES: MARKUSH @

#

Search Type:
e
T/
N

-~

@ Allow variability only as specified
@ substructure

o
T

‘_/"ﬁ\‘a_u,/l‘\w
| |

N
a

a

P

Click image to change structure
or view detail.

1983 Thalidomid-Abkdmmlinge - die in 292

| Markush-Suche |

Patenten beschrieben werden - als Treffer

96 Patente mit Thalidomid-Derivaten


Vorführender
Präsentationsnotizen
Möchte man an der Struktur,  die nach „Explore by Chemical Structure“ bzw. „Explore Markush Patents by Structure“  im Fenster erscheint, noch etwas ändern, so muss lediglich  in das Fenster geklickt werden. Dann öffnet sich das Zeichenbrett, hier kann die Struktur den eigenen Anforderungen angepasst werden.

Selbstverständlich  kann man auch nur durch das Zeichnen der zu suchenden Substanz (ohne den Weg über die Suche mit dem Namen/der Registry-Nummer) eine Strukturrecherche durchführen. Dabei geht man entsprechend den Anleitungen im „Teil 3: Suche nach Strukturen und Reaktionen“ vor.


Ergebnis Substruktursuche (1)

Substance Role

Substance Detail
1602 50-35-1

Show More

C13 Hio N2 Oa
1#Isoindole-1,3(2H)-dione, 2-[(3R)-
2,6-dioxo-3-piperidinyl]-

Experimental Properties

2. Substance Detail

Biological Study 19171-19-8
L ] w4871 [oB w251 [3B
Preparation 1526 ; ;
[ ] Q [+] &2 WH; © [+] &
ses
u 1519 & | &
[ im} 1T WH ﬂ s UH ’ﬂ,
Reactant or Reagent 278 g g
I ] o o o o
Properties 114
= 1 C13 Hio N2 Oa C13 H11 Nz 04
Prophetic in Patents 56 1HIsoindole-1,3(2H)-dione, 2-(2,6- 1A Isoindole-1,3(2H)-dione, 4-
ui 1 dioxo-3-piperidinyl)- amino-2-(2,6-dioxo-3-piperidinyl}-
Analytical Study 36 Spectra
o ! Experimental Properties
Process 20
I ) 4. Substance Detail 5. Substance Detail
Formation, 2614-06-4 64567-60-8
Nonpreparative ] ~133 & ~32
[ ]
1 1

Miscellaneous 1 & &

) &

IES

HO

€12 Hio N2 05
1H4Isoindole-1,3(2H)-dione, 2-(2,6-
dioxo-3-piperidinyl)}-5-hydroxy-

Experimental Properties

BST, o Get Get . Get Commercial ZE Tool %) Create Keep Me
sv ANCES References Reactions A Sources Fa S Posted Alert
Analyze Refine 5 Sort b‘r" Relevance - Answers Eer PaHe 50] View: II
_ - - b Selected Page:
Analyze by: @

3. Substance Detail

841-67-8

€13 Hio N2 04

14 Isoindole-1,3(2H)-dione, 2-[(3
2,6-dioxo-3-piperidinyl]-

Experimental Properties

6. Substance Detail

220460-55-9

Q o

Ly

Sortieren der Treffer nach der
Relevanz, mit , Select All” alle
auswahlen, den Haken bei
Thalidomid (1. Treffer) wieder
entfernen, ,Get References”
anklicken.

1 of

uE

~23 |af

1
=

v | Get References

C12 Ho F N2 04
1#Isoindole-1,3(24
fluoro-2,6-dioxo-3-p)

Ergebnis der Substruktursuche
sind 1984 Substanzen:
Thalidomid selbst,

sowie 1983 Derivate

Retrieve references for:

I @ selected substances I

Limit results to:

[C] Adverse Effect, including toxicity
] Analytical Study

0 Biological Study

[T combinatorial Study

] Crystal Structure

O Formation, nonpreparative

[0 miscellaneous

[T oceurrence
For each sequence, retrieve:

[T Prophetics in Patents
£ Preparation

[0 process

= Properties

[[ reactant or Reagent

[ Spectral Properties
[ uses

[C] additional related references, e.g., activity studies, disease studies.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Das Thalidomid selber wird natürlich bei der Substruktursuche auch mit gefunden, es ist ja das unsubstituierte Grundfragment unserer Suchstruktur.
Da aber nur die Thalidomidderivate gesucht sind,  wird es aus der Trefferliste entfernt, bevor die zugehörigen Textstellennachweise mit „“Get References“ abgerufen werden. 
Dabei darauf achten, das das nur für die ausgewählten Verbindungen (alle, außer Thalidomid)  geschieht („Selected Substances“).


Ergebnis Substruktursuche (2)

REFERENCES @

Analyze Refine

Refine by; @
" Research Topic
 authar

" Language
" Database

Docurnent Type(s)
™ Biography

™ Book

I Clinical Trial

™ Commentary
[T Conference

I Dissertation

I Editarial

I™ Historical

I Journal

¥ patent

Categorize | Sork byt I.ﬁ.ccessinn Numl:uer;l #'

r 292 References $elected

o1 Preparation of steroidal antiinflammatory prodrugs

Get I Get
Substances Reactions

Get Related . .z .
Citations A Tools

Q Quick View [ Other Sources

Ew Dios Sanbos, Jean Leandro; Chin, Chung Man
From Braz, Pedido PI (20120, BR 2011000212 A2 20120521, | Language: Portuguese, Database: CAPL

2. ARRY-520 for use in treating cancer in a patient with low human a1 acid glycoprotein (
Q, Quick View [T Other Sources
By Brown, Karin; Franklin, Ronald B.; Hingaorani, Gary Puy Libwiler, Kewin S.; Tungquist, Brian 1. Walke
Fram PCT Int, Appl, (20140, Wi 2014028842 A1 20140220, | Language: English, Database: CAPLLS

3. Cereblon isoforms and their use as biomarkers for therapeutic treatment
Q. Quick View [ Other Sources

By Thakurta, Anjan; Gandhi, Anita; Waldran, Michelle F.; Chopra, Rajesh
Fram PCT Int, Appl, (20140, Wi 2014025445 A2 20140220, | Language: English, Database: CAPLLS

4, Methods of treating cancer using 3-(4-({4-{morpholinomethyl)benzyllony)-1-oxoisoind
Q Quick View [ Other Sources

Bw Schafer, Petar H.p Gandhi, Anita

Chemical Skrockure substruckure = substances (19751 = remowve 1 subskance (1974) = aget references (7177 = refine "Patents only” (244)

!..l"' En BF A L] AR

Substances >

1233537-72-8P
12533537-73-9P
12:33537-74-0P
12:33537-75-1P
1233537-76-2P

EH 5, GEG 3H,

Q

12533537-77-3P
1233537-75-4F

12:33537-79-5P

prepn. of water sol, phosphoric acid monoester derivs,
as ankiturmor agenk

Industrial manufacture; Preparation

From PCT Int, Appl, (20140, Wi 2014025960 A1 20140213, | Language: English, Database: CAPLUS

Fir diese 1983 Derivate gibt es 818 Textstellen im
SciFinder. Nach dem Einschranken auf den
Dokumententyp ,,Patente” bleiben 292 Eintrage ubrig.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Eine solche Suche zu einem späteren Zeitpunkt ergibt natürlich ein anderes Ergebnis, weil diverse Publikationen im Verlaufe der Zeit hinzukommen.


Exkurs: Substanz”arten”

.A Patent K( Markush-Strukturen

/" Inden Ausfiihrungs- "\
beispielen und Ansprichen
konkret genannte
Substanzen, die auch
charakterisiert werden
(Struktur, Eigenschaften,
Herstellung, Verwendung,
Reaktionen)

REGISTRY
CAPlus

In Patenten

rophetische Substana
In den Ausflihrungs-
beispielen namentlich
genannte Substanzen
bzw. in Tabellen
aufgelistete Verbin-
dungen, die nicht

Qarakterisiert werdey

\_

generische, hypothetische
Verbindungen aus den

[0032] Analogously are prepared
3-methyl-4-(3-trifluoromethylphenoxy)-2-{4-trifluoromethylphenyl )
5-methyl-4-(3-trifluoromethylphenoxy)-2-{4-trifluoromethylphenyl)
4-phenoxy-2-(4-trifluoromethylphenyl}-pyrimidine

Patentanspriichen
[ : ‘
MARPAT
"\
Y.
~ \
| SX—Z
R? = n
n?



Vorführender
Präsentationsnotizen
CAS enthält Substanzen aus allen indexierten Patenten:

 Verbindungen aus den Ansprüchen und Beispielen, deren Existenz mit weiteren angeführten Daten abgesichert ist  diese Stoffe bekommen eine eigene CAS-Registry-Nummer, sie sind mit dieser Nummer  und über eine Struktursuche auffindbar.

 Hypothetische  Verbindungen aus den Ansprüchen (Markush-Strukturen)   diese Stoffe haben keine  CAS-Registry-Nummer, sie sind nicht über eine normale �   Struktursuche auffindbar, sondern nur mit einer Markush-Struktursuche.

 Zusätzlich enthält Scifinder chemische Verbindungen, die in den Ausführungsbeispielen eines Patentes vorkommen, die aber ohne nähere Erläuterungen nur beispielhaft namentlich erwähnt oder tabellarisch aufgeführt werden.


Prophetische Substanzen im SciFinder

Spezifische chemische Verbindungen (z.B. Reaktanten, isolierte
Intermediate, Produkte), die in den Ausflhrun sbels_plelen eines
Patentes vorkommen, aber nicht auch in den Anspriichen

Werden nicht naher charakterisiert, sondern nur erwahnt

— als beispielhaft genannte “prophetische Substanzen” - Verbindungen,
die nicht mit angefthrten Eigenschaften/Reaktionen “unterfuttert”
werden (z.B. Schmelzpunkt, Ausbeute), sondern von denen nur ein
e!nd_eutl%er chemischer Name oder die Struktur angegeben wird oder
die in Tabellen angefthrt werden

— mit beispielhaft genannter “prophetischer Verwendung/Herstellung ” -
Neuartige, aber nicht weiter belegte, spekulative oder theoretisch
gto liche Verwendung/Herstellung eines schon bekannten chemischen
offes
Neu identifizierte prophetische Substanzen bekommen Chemical
Abstracts Registry Nummern (CAS-RN), werden in REGISTRY
aufgenommen und in SciFinder als Erganzung der
Standardindexierung bei Patenten hinzugeftgt.

Prophetische Substanzen werden in sssesrs T
den Treffernachweisen bei der M
NP

Indexierung mit ,prophetic* gekenn-
zeichnet

Preparation of 2-(2,6-dioxo-3-ucropiperidin-3-yhisoindolines for reducing inflarnmatory
cytokine levels,

Prophetic


Vorführender
Präsentationsnotizen
 Prophetische  Substanzen und Verwendungen aus den Basis-Patenten in allen Sprachen folgender Hauptpatentämter: WO, EP, US, GB, CA, FR, DE, JP, RU werden in REGISTRY und Caplus indexiert – ab Januar 2009 
  aus englisch-, französisch- und deutschsprachigen Patenten von 1998-2008
  aus japanischsprachigen Patenten ab 2008

Im SciFinder enthalten (Stand August 2010):
  26000  Patente mit Prophetics
   9,8 Mio Substanzen in REGISTRY als Prophetics indexiert 
   davon 6,2 Mio Substanzen in REGISTRY ausschließlich als Prophetics   indexiert


Beispiel prophetischer Substanzen in einem Patent

Table 3

Compound No

MS data

I-1

444
(95%),
446
(100%)

478
(100%),
480
(70%),
482 (15%)

462
(100%),
464 (95%)

489
(100%),
491 (70%)

147
(100%),
474
(30%),
476 (80%)

A
R4 N
R Prophetische Substanzen werden
o v cl bei Suchen mit Registry-Nummern
e LN oder Uber normale Struktursuchen
o @) Table1 | @aUtomatisch gefunden.
Compound R® ]34 R* R* R
I-1 Cinnamyl H H H H
I-2 4-chlorocinnamyl H H H H
I3 4-fluorocinnamyl H H H H
I-4 4-nitrocinnamyl H H H H
I-5 4-methoxycinnamyl H H H H
I-6 4-methylcinnamyl H H H H Verbindun gen
I-7 4-trifluoromethylcinnamyl H H H H ohne charak-
I-8 4-cyanocinnamyl H H H H terisierende
I-9 2,4-dichlorocinnamyl H H H H § MS-Daten
I-10 2,4-difluorocinnamyl H H H H | - Prophetische
I-11 cinnamyl Cl H H H || Substanzen
1-12 4-chlorocinnamyl Cl H H H

-12

512
(95%),
514
(100%),
516
(35%),
518 (5%)



Vorführender
Präsentationsnotizen
Wenn nicht alle chemischen Verbindungen eines Patentes dokumentiert oder indexiert werden, kann es sein, dass Nutzer Zeit und Geld verschwenden, um ein Patent anzumelden, das dann doch nicht erteilt wird, da in den Patenten eigentlich verhandene Daten nicht in der Datenbank enthalten sind und so bei einer Suche natürlich auch nicht gefunden werden können.

Deshalb indexiert CAS jetzt die “Prophetischen Substanzen”. So können begründetere Entscheidungen über die Patentwürdigkeit  einer Technologie oder Substanz sowie zur Sicherstellung der freien Benutzbarkeit durch freien Stand der Technik gefällt werden.

Prophetische Substanzen sind nützlich für die Identifizierung von Verbindungen, die im Patent offengelegt, aber wohl nicht beansprucht werden.


Markush-Stukturen (1)

 Benannt nach Eugene A. Markush, in dessen
Patent US1506316 zu Pyrazolon-Farbstoffen
sie 1924 erstmals beschrieben wurden.

Patented Aug. 26, 1924, . . 1,5%,315
UNITED STATES PATENT OFFICE.

EUGENE A. MARKUSH, OF JERSEY CITY, NEW JERSEY, ASSIGNOR TO PHARMA -CHEMT-
- CAL CORPORATION, A CORPORATION OF NEW YORK. .

PYRAZOLONE DYE AND PROCESS OF MAKING THE SAME, .
Ko Drawing. Application filed Janpary 9, 1923. Serial No. 811,837.

Claims: - . | 95
4 1L Tllilt? }prﬂcess for the manufacture of

yes which comprises coupli i

en-substituted > I p@ i g e
sulphonated material selected from the .
group consisting of aniline, homologues of 100
aniline and halogen substitution plﬁueta of

In den Ansprtchen wurde
erstmals nicht nur jeweils eine
einzelne chemische Verbindung .

e PTDE&ESI for the 'manuﬂmtum of .

genannt, sondern eine Auswahl Che . _
dyes which comprises coupling with a halo-

aus verschiedenen Substanzen. |gen-substituted pyrazolone, a diazotized un- 105
sulphonated material - selected from the -

group consisting of aniline, homologués of
aniline and halogen substitution products
of aniline. '

aniline,



Vorführender
Präsentationsnotizen
Der Prüfer des US-Patentamtes wies die Formulierung der Ansprüche in dieser neuen Form zunächst ab. Eine darauf folgende Klage gewann Markush allerdings. Das Patent wurde mit der Formulierung “Gruppe, bestehend aus Anilin, Anilinhomologen und halogensubstituierten Anilinprodukten”  erteilt. Seidem ist diese Art der Ansprüche vom Gericht anerkannt und rechtlich zulässig.
�


Markush-Stukturen (2)

o Strukturformeln mit variablen Symbolen (generisch)

o mit Platzhaltern flr bestimmte Substituenten, z.B. R fur
organische Reste (R = Methyl, Isogropyl, Pentyl...) oder X
far Halogene, Heteroatome (X=N,O,S, CI,Br...

.

A K :—':Hg,—":gHﬁ

A =H, Cl, Br
R

* eine Markush-Formel reprasentiert sehr viele potentielle
chemische Substanzen

e dadurch konnen in einer Patentschrift eine grolse Zahl
versdchledener, ahnlicher Verbindungen abgedeckt
werden


Vorführender
Präsentationsnotizen
Als generisch [aus dem lateinischen (generalis=allgemein, die ganze Gattung betreffend)] wird ein Begriff mit Bezug auf eine große Gruppe von Objekten oder Begriffen bezeichnet. Ein generischer Begriff ist in diesem Sinne komplex, weil er für eine Vielzahl von spezifischeren Begriffsinhalten und Bedeutungen steht. 
�


Typisches Beispiel fur Markush-Strukturen

— n

What we claim is:
1. A quinazoline derivative of the formula I

= Xl—Ql

(RI \.IFN

heEsiR-m s a direct linl;
is a S-membered heteroaryl moiety containing
one heteroatom selected from oxygen and sulphur, which
heterocyclic moiety is a single ring or is fused to a benzo
ring, and Q' optionally bears up to 3 substituents selected
from halogeno, hydroxy, amino, triluoromethoxy,
trifluoromethyl, cyano, niiro, carboxy, carbamoyl, (1-4C)
alkoxycarbonyl, (1-4C)alkyl, (1-4C)alkoxy, (2—-4C)
alkenyloxy, (2-4C)alkynyloxy, (1-3C)alklenedioxy, (1-4C)
alkylamino, di-[(1-4C)alkyl]lamino, pyrrolidin-1-v1,
piperidino, morpholinn, piperazin-1-yl, 4-(1-4C)
alkylpiperazin-1-yl, (’?—4(‘)alkan031am1n0, N-(1-40)
alkylcarbamoyl, N,N-di-[(1-4C)alkyl]carbamoyl, amino-
(1-4C)alkyl, (1—4C)<11Lyldmmu (1-4C)alkyl, di-[(1-4C)
alkyl]amino-(1-4Calkyl, pyrrolidin-1-y1-(1-4C)alkyl,
piperidino-(1-4C)alkyl, morpholino-(1-4C)alkyl,
piperazin-1-yl-(1-4C)alkyl, 4-(1-4C)alkylpiperazin-1-yl-
(1-4C)alkyl, halogeno-(2—4C)alkoxy, hydroxy-(2—4C)
alkoxy, (1-4C)alkoxy-(2—4C)alkoxy, amino-(2—4C)alkoxy,
(1-4C)alkylamino-(2—4C)alkoxy, di-[(1-4C)alkyl]amino-
(2-4C)alkoxy, pyrrolidin-1-yl-(2—4C)alkoxy, piperidino-
(2—4C)alkoxy, morpholino-(2—4C)alkoxy, piperazin-1-yl-
(2—4C)alkoxy, 4-(1-4C)alkylpiperazin-1-yl-(2—4C)alkoxy,
(1-4C)alkylthio-(2—4Calkoxy, (1-4C)alkylsulphinyl-
(2—4C)alkoxy, (1-4C)alkylsulphonyl-(2—4C)alkoxy,
halogeno-(2—4C)alkylamino, hydroxy-(2—4C)alkylamino,
(1-4C)alkoxy-(2—-4C)alkylamino, amino-(2-4C)
alkylamino, (1-4C)alkylamino-(2—4C)alkylamino, di{(1-
4C)alkylJamino-(2—4C)alkylamino, pyrrolidin-1-yl-(2—4C)
alkylamino, piperidino-(2—4C)alkylamino, morpholino-

whereir@nd each R is independently hydrogen,
halogeno, trifluoromethyl, hydroxy, amino, nitro, cyano,
carboxy, carbamoyl, (1-4C)alkoxycarbamoyl, (1-4C)alkyl,
(1-40C)alkoxy, (1-4C)alkylamino, di-[(1-4C)alkyl]amino,
(2—4C)alkanoylamino, N-(1—-4C)alkylcarbamoyl or N, N-di-

[(1-4C)alk bamoyl;
and is phenyl optionally bearing up to 3 sub-

stituents selected from halogeno, trifluoromethyl, cyano,
hydroxy, amino, nitro, carboxy, carbamoyl, (1-4C)
alkoxycarbonyl, (1-4C)alkyl, (1-4C)alkoxy, (1-4C)
alkylamino, di-[(1-4C)alkyl]amino, (2—4C)alkanoylamino,

N-(1- 4C}alhr.l.=|.|.h.a.m.n.)d_a.nd_|}[,.hl—d.|—(_ L —4C)
alkylcarbamoyl,Jor Q7 is a group of the formula II

XP—QF II

(B,

1 group of the formula CO, C(R)., CH(OR?),
i3 7)ay C(R3)=C‘(R?), C=C, CH(CN), 0, §, 80,
SOQ, N(R ), CON(R?), SO,N(R* ), N(RH)CO, N(R? )SO«,
OC(R?),, SC(),. C(R*),0 or C(R¥).S wherein each R* is
independenily hydrogen or (1-4C)alkyl, Q° is phenyl or
naphthyl or a 5- or 6-membered heteroaryl moiety contain-
ing up to 3 heteroatoms selected from oxygen, nitrogen and
sulphur, which heteroaryl moiety is a single ring or is fused
to a benzo ring, and wherein said phenyl or naphthyl group
or heteroaryl moiety optionally bears up to 3 substituents
selected from halogeno, trifluoromethyl, cyano, hydroxy,
amino, nitro, carboxy, carbamoyl, (1-4C)alkoxycarbonyl,
(1-40C)alkyl, (1-4C)alkoxy, (1-4C)alkylamino, di-[(1-4C)
alkyl]amino, (2-4C)alkanoylamino, N-(1 4C}
alkylcarbamoyl and N,N-di-[(1—-4C)alkyl]carbamoyl, n is 1,
2 or 3 and each R* is independently hydrogen, h'ulngeno
trifluoromethyl, cyano, hydroxy, amino, nitro, (1-4C)alkyl,
(1-40Q)alkoxy, (1-4C)alkylamino, di-[(1-4C)alkyl]amino or
(2—4C)alkanoylamino;
or a pharmaceutically-acceptable salt thereof.

iIm
Patent-
anspruch

US 5866572
Quinazoline derivatives


Vorführender
Präsentationsnotizen
Die Patentvolltexte kann man sich auf den Internetseiten der Patentämter ansehen und herunterladen.



MARKUSH-Strukturen als Teil von SciFinder

* Generische, hypothetische Substanzen aus den Patentansprichen

e |nhalt:

— Mehr als 1022000 suchbare Markush-Strukturen aus Patenten
des Zeitraums 1961 - heute

— Mehr als 421000 anzeigbare Patente, die Markush-Strukturen
enthalten

— Anzeigbare Informationen: Bibliographische Angaben,
Zusammenfassung, and CAS-Schlagworte (incl. Substanzen)
« Umfang:

— Markush-Strukturen organischer oder organometallischer
Molekdile, die in Patenten gefunden werden

— Nicht enthalten: Legierungen und intermetallische
Verbindungen, Metalloxide, anorganische Salze, Polymere

 Update-Frequenz:
Taglich mit ca. 60-75 Patenteintragen und 150-200 Markush-
Strukturen


Vorführender
Präsentationsnotizen
Datenbank MARPAT als Teil vom SciFinder
Markush-Strukturen aus Patenten wurden vom Chemical Abstracts Service (CAS) ursprünglich in der Datenbank MARPAT gesammelt.
Auch dort sind Struktur- und Substruktursuchen möglich. MARPAT ist online über STN verfügbar.


1,022,0


Ergebnis der Markush-Struktursuche

Markush sul:lstructure b d
Ergebnis der

REFERENCES @ j cet | Get Get Related , & .
& Giatio R Tools Markush-Suche

Substances = & Reactions =" (Citations
Analyze | Refine | Categorize | SOrtby: Accession Number - v Slnd 96 Patente ZU

0 - 0 of 96 References Selected

Analyze by: @ Thalidomid-Deri-
Author Hame - ] 1. Treatment of brain metastasis from cancer .

Q, Quick View [ Other Sources Vate n. Davo n sin d
lMU"'E" George W 2[]' BY @ Quick View [7 Other Sources ‘@ldomero; Mubd, Laia

From ect mie sppn yeutty, wwo 2o1+1030882 A2 20141113, | Language: English, Database: CAPLUS
et oo 8 . 10 Patente nur auf
[ [ ] . o

O 2 Preparation of isoquinolinamine derivatives useful for the treatment of cancer d |ese We ISe

CEEH Roger Shen Q, Quick View B Full Text
Chu 10 i

By Kandula, Mahesh
' ' ' From PCT Int. Appl. (2014), WO 2014147531 A2 20140925. | Language: English, Database: CAPLUS gefu nden WO rden )
Man Hon Wah 9

Include only answers from Markushsuche Thalidomid-Derivate (96)
that are not in current answer set (676)

Remove Duplicates

I Combing Answer Sets

B |~ 0%f 10 References Stlected

1. Preparation of isoquinolinamine derivatives useful for the treatment of cancer
Q Quick View [ Other Sources
By Kandula, Mahesh
From PCT Int. Appl. (2014), WO 2014147531 A2 20140925. | Language: English, Database: CAPLUS

141


Vorführender
Präsentationsnotizen
Um alle Veröffentlichungen zu einer Substanz zu erhalten, ist eine Markush-Suche unerläßlich.


Patentangaben im Einzeltreffer

IErflnder I | Patentanmelder, -inhaber (Assignee) I

g Get Related r_’l‘. Link to

REFERENCE DEJAIL ©
=" (itations Other Sources

o Previous | Next p

=¥ Return

alidomide compound and an antiinflammatory cytokine for the treatment
interleukin-12-caused diseases

289. Method using a
and/or pfophylaxis

By: Frosch, Stefanie; Ggfmann, Tieno
Assignee: Gruenenthal G.m.b.H., Germany

. Send to
| SciPlanner

QUICK LINKS
0 Tags, 0 Comments

PATENT INFORMATI

A combination therapy is provided for the treatment of diseases which are caused by the formation of the proinflammatory cytokine May 31, 2PDI'
interleukin-12 {IL-12), in which a thalidomide compd. [e.g. thalidomide, a-methylthalidomide (EM 978)] and an antiinflammatory [_)E 18837342
cytokine (e.g. IL-10) are applied at the same time. Al
Patent Information APPLICATION
P‘tent No. Kind Date Application No. Date Nov 25, 1599
DE 1999-19957342
Df 19957342 Al Iay 31, 2001 I DE 1999-19957342 Nov 29, 1999
WO LUUTUE9 58 A2 T WO 2000-EP11179 MNov 11, 2000 PRIO!
WO 2001039758 A3 Mar 28, 2002
A{l 2001013938 A Jun 12, 2001 AU 2001-13938 Nov 11, 2000 tlov 29, 1999
H & ov L DE 1999-19957342
UF 20030021763 Al Jan 30, 2003 1S 2002-156771 May 29, 2002 Nov 11, 2000
o | WO 2000-EP11179
Priori pplication
DE 1999-§9957342 A Naov 29, 1999 SOURCE
WO 2000§EF11179 w Naov 11, 2000 Ger. Offen.
. 8 pp.
Indexi o
Prioritatsdatum
Zur Patentfamilie
Anmeldetag der ersten Anmeldung
gehorende st sines Sch hts. kann fiir ei
<351 4 €INES SC utzrecnts, kann tur eine 19

Aquivalenz-Patente

SYNergistic, . and anfiinflammatory cytokine

alidomide comp
for treatment and/or prophylaxis of interleukin-12-caused
diseases

werden.

Anmeldung bei einem anderen
Patentamt in Anspruch genommen

FO29-00;

I T —

)

Veroffentli-
chungsdatum
- Am 31. Mai
2001 wurde
das Patent
veroffentlicht.

Patentnummer I

Anmelde-
datum - Am
29.11.1999 ist
das Patent
von Grunen-
thal beim
Patentamt
eingegangen.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Priorität
Hat ein Anmelder sein Schutzrecht bereits vorher in Deutschland oder im Ausland angemeldet, kann er für die zweite Anmeldung die Priorität der Voranmeldung beanspruchen. Das bedeutet, dass er für die zweite Anmeldung den Zeitrang der ersten Anmeldung erhält. Die Prioritätsfrist beträgt für Patente 12 Monate .�
Patentfamilie
Eine Gruppe von Patentanmeldungen und -erteilungen, die durch eine gemeinsame Priorität miteinander verbunden sind.�Beispiel: Zu einer Erstanmeldung in Deutschland am 29. November 1999 sind identische Nachanmeldungen bis zum 29.November 2000  in den Mitgliedsstaaten der Pariser Verbandsübereinkunft (z.B. GB, US, EP) möglich, ohne dass ein Stand der Technik, der innerhalb dieser Jahresfrist bekannt wird, der Neuheit der Nachanmeldungen entgegensteht.

Patentfamilienmitglieder sind auch nützlich, wenn sie - im Gegensatz zur Prioritätsschrift  - in einer Sprache verfasst sind, die man beherrscht.



Zugang zu den Patentvolltexten

REFERENCE DETAIL @

Get Get Related |__"|' Link to
Other Sources

Substances =" Citations
=% Return

289. Method using a thalidomide compound and an antiinflam
and[or prophylaxis of interleukin-12-caused diseases

tory cytokine for the treatment

{ Previous | Next}
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Patentamt
European
Patent OFflce

Deutsch  English  Frangais
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Patentsuche
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Office européen
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stellungen

Suche -+ Treffer -+ DE19357342 (41)

Bibliographische Daten: DE 19957342 (A1)
W In "meine Patentiiste” Gbemehmen

Besthreibung

-+ Datenfehler melden = Drucken

Fatentanspriche

Treatment of interleukin {IL}-12 mediated illnesses comprises simultaneocus administration of thalidomide or
analogue and antiinflammatory cytokine

Originaldokurent

—
ChemPort
CONNECTHON

One Moment Please...

Please wait while we direct you to the European Patent Office
(esp@censt)

Bookmark zur Seite DE 18857342 (A1) - Treatment of -

administration of thalidomide ar ai
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(@ BUNDESREPUBLIK @ Ullenlegungsschrift
DE 19957342 A1
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@) Anmeldetag:

Dokumenten hestimmie
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@ Int. CL%
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A1 K 31/4025

AB1 P25/00
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19957 342.5
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3. 52001

DE 19957 342 A1



Vorführender
Präsentationsnotizen
Bei Patentschriften kommt man über Get Full Text zum Patent.
Falls man, wie z.B. bei US-Patenten, hier nicht den Volltext anklicken kann, dann kann man mit der Patentnummer auch beim Europäischen Patentamt suchen:
http://worldwide.espacenet.com/?locale=de_ep


Das Deckblatt einer Patentschrift

@ sunnesrerusu @ OFfenlegungsschrift
» DE 19957 342 A1

DEUTSCHLAND

@) Aktenzeichen:
& Anmeldetag:

@ Int. CL"
A61K38/M19
A 61K 3174025
A 61 P 2900
A 61 P 548
19957 3425
29.11. 1995

DEUTSCHES @ Offenlegungstag: 5. 2001
PATENT- UND
MARKENAMT

(M Anmelder: 7@ Erfinder:

Granenthal GmbH, 52078 Aachen, DE

(&)

Frosch, Stefanie, Dipl.-Biol. Dr., 52078 Aachen, DE;
Germann, Tiena, Dr., 52134 Herzogenrath, DE

Fiir die Beurteilung der Patentfahigkeit in Betracht
zu ziehende Druckschriften:

WO 97 417 844 AN

W 40 269 AZ

W 10 552 AZ
GALLILYR..et.al.: Mycoplasma fermentans - Indu-
ced inflammatary response of astrocytes: Selec-
tive modulation by aminoguanidine, thalidomide
. pentoxifylling and IL-10. Inflammation, 1996,
236, 5.495-505;
PISCITELLLS.C.: Usa of immunomoadulation
for the treatment of HIV infection. ASHP Annua
| Meeting, 1988 Vol.65,June, 5.35;

Die folgenden Angaben sind den vom Anmelder singersichten Unterlagen entnommen
& Verfahren zur Behandlung und/odar Prophylaxe von IL-12-bedingten Erkrankungen

@ Es wird sine Kombinationstharapie zur Behandlung
van Erkrankungen, die durch die Bildung des entzin-
dungsfordernden Zytoking IL-12 hervorgerufen werdan,
beschrieben, wobael gleichzgitig eine Thalidemidverbin
dung und ein antiinflammetarisches ytokon eppliziert
wardan,

DE 19957 342 A1

Wichtigste bibliographische
Daten:

Titel der Erfindung
Dokumentennummer,
Dokumentenart

Notationen der
Internationalen
Patentklassifikation (IPC)
Erfinder, Anmelder,
Patentanwalt/Vertreter
Anmeldenummer, Prioritats-
angaben, Datumsangaben

Zusammenfassung:
Bezeichnung der Erfindung,
Kurzfassung des technischen
Inhalts der Anmeldung (Pro-
blem, Losung, hauptsachliche
Verwendungsmoglichkeit)
Haufig: ausgewahlte Zeich-
nung bzw. chemische Struk-
turformel, die die Erfindung
am deutlichsten
kennzeichnet.



Vorführender
Präsentationsnotizen
Die bibliographischen Angaben bilden mit der Zusammenfassung das Deckblatt des Patents.� 
Internationale Standards zur einheitlichen Codierung von Patenten:�WIPO-Standard   9 - Nummern zur Identifikation bibliographischer Daten (INID-Code)�WIPO-Standard 16 – Dokumentenartencode�WIPO-Standard   3 - Zweibuchstaben-Ländercode�Internationale Patentklassifikation IPC (sprachunabhängige Codierung des Gegenstands der Erfindung; Mittel zur weltweit einheitlichen Klassifizierung von Erfindungen)



Vergleich der Suchergebnisse

Anzahl der Davon nur so
gefundenen Patente gefunden

Research Topic 419 258

dervatives, thaiidomide sompounds. {eliE (el (e eI
substituted thalidomides)

50-35-1D 157 49 (alle relevant)
Substruktursuche 292 152 (alle relevant)

Markush-Suche 96 10 (alle relevant)
Summe 686 -

Tipp: Antwortsatz jeder Einzelsuche speichern
und mit ,,Combine Answer Sets” zusammenfassen.

v ¥

Remove Duplicates

I Combing Answer Sets

Add Tag

Save This Answer Set Combine Answer Sets
* Required Select an option for combining the selected saved answer sets:
Save:
@ All answers @D| combine Include all references from all selected answers

Only selected answers

Title: *
Thalidomit—berivate (Wortsuche)

@ Intersect Include only references that appear in all selected sets

Combine Answer Sets

Cancel



Vorführender
Präsentationsnotizen
In SciFinder kann man sowohl in den bibliographischen Datenbanken als auch in Registry suchen. Die einzelnen Teilsuchen können dann mit Combine zu einer Antwort zusammengefaßt werden.


Statistische Analyse der Patente (1)

REFERENCES ©@

Refine | Categorize

Analyze by: @
Author Name E]

Author Name

CAS Registry Number
CA Section Title
Company-0rganization
Database

Document Type

Index Term

CA Concept Heading
Journal Name
Language

Publication Year
Supplementary Terms

Analyze

Statistiken zur Analyse
der Konkurrenten
(Erfinder und Firmen),
der moglichen Einsatz-
gebiete, des zeitlichen
Verlaufs (Trend) usw.

REFERENCES @

Refine

Categorize

Analyze by: &
Company-Organization

- |

Merck & Co Inc, USA 21
| 1
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| 1
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USA 14
| I ]
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University of Texas

System, USA 3
| I ]
Gruenenthal G m b H,
Germany ]
| I ]
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| I ]
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Show More

Analyze

REFERENCES ©
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show More

Analyze

REFERENCES ©
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Publication Year hd
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2012 32
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2007 31
[ I ]
2004 29
[ ]
2009 27
[ ]
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[ ]
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[ ]
2010 20
[ I ]

Show More



Vorführender
Präsentationsnotizen
Nach Auswahl des Analysefaktors (Firma, Autor, Schlagwort, Publikationsjahr…)  werden die 10 häufigsten Einträge angezeigt. 
Mit Klick auf „Show More“ erhält man Zugang der vollständigen Analyseliste.


Statistische Analyse der Patente (2)
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e ——
—
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m

Celgene Corporation, USA
[

[C] cell Point LLC 2
[ [ |

[C] center for Molecular Medicine and Immunology 1=
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Um gut verwertbare Statistiken zu Firmen und Einrichtungen sowie Erfindern zu erstellen, sollten diese nach Excel exportiert werden. Hier können zusammengehörige Firmen- bzw. Erfindereinträge zusammengefasst werden, um eindeutige Zahlen zu erhalten.


Export der Patentstatistiken

Export Analysis - Publication Year
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Export der Analysedaten
nach Excel
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| 2012 49
2011 56 50
2010 35
2009 54
2008 58 40
2007 49
Ausschnitt der exportierten =
Ergebnisliste in der Excel-Datei. |20
Damit angefertigtes Balken- 10
diagramm zur besseren o -
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Vorführender
Präsentationsnotizen
Patentstatistiken können nach Excel exportiert werden und dort weiter bearbeitet werden.



ResUumee

 Vollstandige Suche nach Patenten zu
chemischen Substanzen nur unter Einbezug
von Struktur-Recherchen und Markush-
Patenten maoglich.

 Eine iIm SciFinder durchgefuhrte (Patent)-
Recherche findet ausreichend Material, das
den Stand der Technik veranschaulicht.

 Um die Neuheit einer Erfindung zu
garantieren, Ist eine erganzende
professionelle Suche In spezifischen,
kommerziellen Patentdatenbanken (INPADOC,
World Patent Index) unbedingt notig.


Vorführender
Präsentationsnotizen
Diese professionellen Suchen werden in den Informationsvermittlungsstellen der Friedrich-Schiller-Universität durchgeführt:�

Patentinformationsstelle der Physikalisch-Astronomischen Fakultät
Ansprechpartner: Dr. Liutik
Tel.: 03641/947020 
Fax: 03641/947022
E-Mail: patmail@rz.uni-jena.de
Adresse: 
Kahlaische Straße 1, (1. Etage )�07745 Jena

Informationsvermittlungsstelle der Chemisch-Geowissenschaftlichen Fakultät�Ansprechpartnerin: Dipl. Chem. Heike Göbel    
Tel.: (03641) 9 48020     
Fax: (03641) 9 48002
E-Mail: Heike.Goebel@uni-jena.de  
Adresse:�Humboldtstr. 11, (1. Etage, Zi. 102) �07743 Jena    

Wissenschaftlichen Informationsstelle der Biologisch-Pharmazeutischen Fakultät�Ansprechpartnerin: Dr. Ina Weiß
Tel.: 03641/949020
Fax: 03641/949022
E-Mail: weiss@biene.biologie.uni-jena.de
Adresse:  
Biologisch-Pharmazeutische Fakultät
Lehrstuhl Bioinformatik
Wissenschaftliche Informationsstelle
Ernst-Abbe-Platz 2, 4. Etage, Raum 3402�07743 Jena
                                              



=

Ansprechpartner bei Fragen



Vorführender
Präsentationsnotizen
Bitte zögern Sie nicht, bei auftretenden Fragen und Problemen mit uns Kontakt aufzunehmen. Wir helfen Ihnen gern!


Viel Erfolg bei der Recherche mit dem SciFinder! 
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