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Heike Göbel, IVS der Chemisch-Geowissenschaftlichen Fakultät

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

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: Einführung

• Die Datenbanken in SciFinder
• Datenbanken und Suchmöglichkeiten in SciFinder 
• SciFinder-Updates
• 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
• 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.




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

• MEDLINE Biomedizinische Informationen > 24 Mio Einträge ab 1809

• CASreact > 77 Mio. Reaktionen ab 1840

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

• Chemcats > 99 Mio Käufliche Substanzen > 980 Kataloge,
> 870 Händler

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

Stand: 16. Februar 2015

Die Datenbanken in SciFinder

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  Suchmöglichkeiten in

Bibliographische
Datenbanken

Nachweise von
Zeitschriftenartikeln,

Patenten,
Büchern,

Dissertationen,
etc.

Chemische 
Reaktionen

Reaktionsdatenbank

Chemische
Verbindungen

Substanzdatenbank

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 über
den Link “SciFinder Help/ What’s New” ansehen.

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 über das Internet

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

Abmeldung über 
Sign Out

…weil es so 
schön aussieht:

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 bei CAS

Die fettgedruckten Felder 
müssen ausgefüllt werden.

Dieser Link führt zur Registrierung bei CAS:
Hier bitte den jeweiligen Link der Einrichtung eintragen!

Für Username und Password bitte 
keine Umlaute verwenden!

Bitte die Sicherheitsfrage und 
die Antwort darauf unbedingt 
notieren oder merken!

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 bei CAS (2)

Die Registrierung und die anschließende 
Verifizierung (nach Erhalt eines E-Mail-
Links) müssen innerhalb von 48 h und am 
selben PC gemacht werden!

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

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

Mit dem Benutzernamen und dem 
Passwort für SciFinder kann man 
seine Benutzerdaten verwalten 
und z.B. das Passwort ändern.

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

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

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

Lizenzbestimmungen bitte 
aufmerksam durchlesen!

Voreinstellungen:
Man kann jederzeit sein Passwort ändern bei Password and Account 
Information.

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

Mit My Commercial Sources kann man sich bevorzugte Lieferanten 
auswählen.

Es kann das automatische Entfernen von Duplikaten aus Medline permanent 
eingestellt werden

Festlegen der zukünftigen Startseite.

Die Einstellungen bleiben für den 
jeweiligen Nutzer permanent erhalten!

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 bei der Suche mit 
SciFinder „References/Research Topic“

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

Recherchetipps:
• Thema in einzelne Komponenten (Hauptgedanken) 

zerlegen
• Begriffe durch geeignete Präpositionen (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  anschließend 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.







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 
Wortformen

freeze, froze, frozen, freezing

Irreguläre 
Pluralformen

woman, women
mice, mouse, mouses

CAS Standard-
abkürzungen

oxidation, oxidn
preparation, prep

Amerikanische 
und britische 
Schreibweisen

synthesize, synthesise
color, colour

Trunkierung bei 
bestimmten
Wortstämmen

Wörter mit mindestens 5
Buchstaben, die auf –tion enden:
depletion = deple…
Wörter mit der Nachsilbe (Suffix
–able,   -ed, - ing: solvable =solv…
Wörter, die mit –e enden: game =
gam… (daraus wird dann z.B. gamma)

Automatismen bei der Wortsuche in SciFinder

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



Häufige Fehler bei Suche mit SciFinder 
„References/Research Topic“
• Beim Suchstart werden zu spezielle Fragen gestellt. 
• Zu viele Begriffe (Konzepte) werden eingegeben.
• Nutzer kann die große Vielfalt der möglichen Suchworte für sein 

Suchthema nicht richtig einschätzen und sucht folglich nicht mit 
genügend Synonymen.

• Adjektive in der Suchanfrage, die für mehrere Substantive 
gelten sollen, werden nur einmal eingegeben. 
(falsch:  I am interested in chiral reduction or hydrogenation)
(richtig: I am interested in chiral reduction or chiral hydrogenation)

• Suchworte werden mit AND verknüpft, obwohl eigentlich OR
gemeint ist
(HPLC of steroids and alkaloids statt   HPLC of steroids or
alkaloids)

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

• Zu frühes Einschränken “ anstatt bei großer 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“

Das Logo fungiert gleichzeitig als 
Link zum Start einer neuen 
Suche.
Die Pfeiltasten des Browsers 
sollte man dagegen möglichst 
nicht benutzen!

Die Suche kann gleich am Anfang 
eingeschränkt werden. 

Das wird allerdings als Advanced 
Search bezeichnet…

Mehrfachangaben sind möglich!

Vorführender
Präsentationsnotizen
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.





Auswahl passender Konzepte

As entered: eingegebene Suchphrase wurde genauso gefunden.

Closely associated: Suchworte kommen in einem Satz zusammen vor (enthält 
„as entered“) und sind maximal 25 Wörter voneinander entfernt.

Anywhere in the reference: Suchworte kommen irgendwo im Dokument vor
(enthält „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




Trefferliste der Suche mit „Research Topic“ 

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

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





Trefferliste (2)

Die Detailanzeige kann man durch 
Anklicken des jeweiligen Titels aktivieren.

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.



Vollständiger Nachweis einer Textstelle

Die Buttons Previous / Next
ermöglich das Vor-und 
Zurückblättern in der Trefferliste
aus der Detailanzeige eines 
Dokuments heraus.

Mit dem Return-Button oder der 
Suchverlaufsanzeige kommt man 
zurück zur Trefferliste.

Vorführender
Präsentationsnotizen
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
Dubletteneliminierung als 
Voreinstellung bei Preferences:

Wenn das automatische Entfernen von doppelten Einträgen 
ausgewählt wurde, dann bekommt man mit der Trefferliste die 
Anzahl der entfernten doppelten Einträge angezeigt und wie 
viele Dokumente aus CAPLUS und aus MEDLINE verbleiben.

Vorführender
Präsentationsnotizen
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!



Dubletteneliminierung - Remove Duplicates: manuell

• Entfernung 
doppelter Treffer bei den 
Textstellennachweisen. 

• Doppelte Einträge in den 
Antwortsätzen können bei 
bis zu 10000 
Dokumenten entfernt 
werden.
Auch bei „Keep Me Posted" können 
Dubletten vermieden werden.

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.



Trefferliste: Ansichtsmöglichkeit „Quick View“

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 1971:136573

AN 1971:136574

Vorführender
Präsentationsnotizen
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.



Reference Details: In process

IN PROCESS bedeutet:          
dieser Eintrag ist ganz neu und noch in 
Bearbeitung.

Stand: 16. Januar 2015

Vorführender
Präsentationsnotizen
Bei der Anzeige der allerneuesten Ergebnisse kann man den Eintrag IN PROCESS sehen. 

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.



Zitierungen in Medline-Einträgen

Zitierungen aus der Publikation sind im 
Medline-Eintrag in SciFinder vorhanden, 
aber nicht in PubMed…

Vorführender
Präsentationsnotizen
Durch CAS werden Zitierungen auch in Medline-Einträge eingefügt. Die Zitierungen sind in den Originalartikeln zu finden und im entsprechenden Eintrag in SciFinder.



Thematische Suche über Index Terms

Eine Thematische Suche mit dem 
Index Term Metabolic Pathways

Vorführender
Präsentationsnotizen
Die Einträge in SciFinder sind zum Teil ausführlich indexiert. Bei den Index Terms handelt es sich um kontrolliertes Vokabular.

Die Einträge sind mit Links versehen, so das man von einem Eintrag aus weitere Themen in SciFinder recherchieren kann.



Suchverlauf: Breadcrumbs, History und Previous Sessions
Breadcrumbs: Anzeige des Suchverlaufs der gerade aktuellen Recherchefrage 
ermöglicht per Mausklick Rückkehr zu den einzelnen Suchschritten (Brotkrumen)

History: Ausführlicher Überblick über alle 
Aktivitäten im Laufe der gegenwärtigen
Suchsession

Previous Sessions: Ablauf 
vorhergehender,  abgeschlossener 
Recherchesitzungen als rtf-
Dokument zugänglich (maximal 10)               

Vorführender
Präsentationsnotizen
In der Suchverlaufsanzeige (Breadcrumbs) sieht man den Verlauf der gerade aktuellen Suche vom Beginn an. Über deren Links ist die Detailanzeige zum Ergebnis des jeweiligen Suchschrittes per Mausklick aktivierbar.
Mit dem History-Button bekommt man einen ausführlichen Überblick über alle Aktivitäten im Verlaufe der gegenwärtigen Suchsession. Leider enthält die History selbst keine Links, man kann daher nicht zu abgeschlossenen Suchen zurückgehen. Allerdings  kann man aus der History-Ansicht jederzeit zur aktuellen Suche zurückgegangen werden, da die momentane Suchanfrage weiterhin über die Links bei den breadcrumbs zugänglich ist. �
Nach Anklicken des History-Buttons kann man sich außerdem bei den Previous Sessions den Anlauf der letzten 10 vergangenen Recherchen in einer Übersicht ansehen. Diese stehen als dabei als rtf-Datei zum Ansehen, Speichern bzw. Ausdrucken zur Verfügung. �
So kann man sich einen Überblick über die Recherchen in der Vergangenheit bewahren und - falls es versäumt wurde, die Antwortsätze der entsprechenden Suchen zu speichern – diese jederzeit wiederholen. Dazu ist es aber nötig, alle Suchschritte noch einmal im SciFinder einzugeben, da die rtf-Dateien keine interaktiven Links enthalten.
Deshalb: Nicht vergessen, Recherchen als Antwortsätze zu speichern, um mit diesen Recherchen in einer nächsten SciFinder-Suche weiterarbeiten zu können.



Zugriffe auf Volltexte in SciFinder

Der Zugriff auf Volltexte ist über Other Sources bei einem 
Treffer  der Trefferliste oder Link to Other Sources aus der 
Detailanzeige zu einer Referenz möglich.

Vorführender
Präsentationsnotizen
Beim Anklicken des Full Text-Buttons wird eine Verbindung zu 
Chem-Port hergestellt.

Im Idealfall erfolgt dann eine Verlinkung automatisch sofort zum pdf-Dokument des Volltextes.

Man kann aber auch zur Verlagsseite geleitet werden und kommt dort (wenn die Einrichtung eine entsprechende Lizenzvereinbarung mit dem Verlag für die entsprechende Zeitschrift abgeschlossen hat) zum gewünschten Artikel.




Refine

Einschränkunge
n sind entweder 
gleich zu Beginn 
der jeweiligen 
Suche oder 
jederzeit mit 
Refine by
möglich.

Vorführender
Präsentationsnotizen
Mit Refine by kann man die in der jeweiligen Trefferliste angezeigten Ergebnisse zu verschiedenen Aspekten verfeinern.

Einschränkungen zum Publikationsjahr, zu den Dokumententypen, zu den Sprachen, Autoren oder Einrichtungen sind aber auch gleich zu Beginn der jeweiligen Suche möglich.

Dabei wird automatisch auch die Anzeige bei Analyze zum eingestellten Aspekt aktualisiert.



Refine (2)

Vorführender
Präsentationsnotizen
Nach der Auswahl bei Refine by bekommt man die entsprechenden Auswahlmöglichkeiten angezeigt.

Bei den Kästchen sind jeweils mehrere Angaben möglich, bei Datenbanken muß man 1 Datenbank auswählen.



Refine Document Type / Patent

Vorführender
Präsentationsnotizen
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.




Suche nach Einrichtungen, mit Dokument Identifier, nach 
Zeitschriftenartikeln oder Patenten

Suche z.B. nach einer AN-Nummer  
(Accession Number) und auch nach 
DOI‘s

Suche nachAngaben zu einer 
Publikation: Zeitschrift, Titel oder 
Autor

Suche nach Angaben zu Patenten: 
Patentnummer, Erfinder, Anmelder

Suche nach Einrichtungen 
(Institute, Firmen, Universitäten 
etc.)

Vorführender
Präsentationsnotizen
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.



Suche nach Autoren

1 2

Beispiel: Publikationen von Stefan Schuster

Vorführender
Präsentationsnotizen
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.




Autorensuche mit verschiedenen Schreibweisen

Nicht zutreffende Autoren bei Schuster S 
und Schuster Stefan vorhanden (2). 
Man könnte nun ein Analyze Company-
Organization anschließen.

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.




Link-Button in SciFinder

Diese URL kann man kopieren und 
• als Lesezeichen im Browser verwenden
• in einen Text bzw. ein Protokoll zur späteren Benutzung einfügen oder
• per E-Mail versenden und untereinander austauschen. 
Mit „Link“ 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.



„Link“ zu Ergebnissen
Nach Eingabe des Links im 
Browser wird entweder die 
aktuelle Suche in SciFinder 
beendet oder man muss sich 
erst einmal einloggen.

Man kommt direkt zum Treffer 
(Antwortsatz/Substanz/Reaktion), 
der mit dem Link verknüpft ist.

Wichtig! Den Link kann man nur bei einem 
bestehenden Antwortsatz aktivieren. 

Wenn der Antwortsatz gelöscht wird, dann 
bekommt man einen entsprechenden Hinweis.

Vorführender
Präsentationsnotizen
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.



Konvertierung von Antwortsätzen .sfr zu .akx

• Für die Konvertierung von Antwortsätzen aus der SciFinder-
Client-Version zur SciFinder-Webversion gibt es ein 
Programm: https://scifinder.cas.org/utils/sfr2akx/

• Siehe: http://www.cas.org/support/scifi/index.html

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

SAVE: Pro Login-ID können maximal 50 Antwortsätze für die Verwendung in 
späteren Recherchen bzw. für ein „Combine“ bei CAS gespeichert werden. 

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

Citation Manager: bei allen hier 
aufgeführten Formaten kann man 
maximal 100 Dokumente in einer 
Datei speichern.

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

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 

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 

Drucken bedeutet: 
Drucken als pdf!

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 Möglichkeit Keep Me Posted-Profile 
zu erstellen.
1. Suchanfrage stellen

2.Keep Me Posted einrichten

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)
Beim Profilnamen 
sind auch 
Umlaute erlaubt.

Aktivierung der 
Benachrichtigung über 
Keep Me Posted-
Ergebnisse per E-Mail 
bei „Preferences“ im 
Startbildschirm einstellen.

Man kann wählen, ob man 
wöchentlich oder monatlich 
KMP-Ergebnisse erhalten 
möchte.

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)

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

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)

Neben dem Link zum KMP-Profil werden die 
Titel der ersten 10 Antworten angezeigt.
Nach Anklicken des Links in der   E-Mail 
kommt man zum Anmeldebildschirm von 
SciFinder.
Nach der Anmeldung wird der Link aktiviert.

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

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)
Keep Me Posted-
Ergebnisse, die noch 
nicht angesehen wurden, 
sind fett markiert.

Über Saved Searches/Keep Me 
Posted kann man sich jederzeit 
die Keep Me Posted-Ergebnisse 
ansehen.

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

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

2 Wochen vor Ablauf eines Profils wird 
man in SciFinder an das Ablaufdatum 
erinnert und bekommt eine E-Mail.

In den „Keep Me Posted Results“ kann 
man die Laufzeit des Profils durch        
1 Klick um 1 Jahr verlängern.

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.



Verlängerung von KMP-Profilen

Kurz vor Ablauf eines Profils wird man 
in SciFinder an das Ablaufdatum 
erinnert. In den Keep Me Posted -
Profilen kann man die Laufzeit des 
Profils durch 1 Klick um 1 Jahr 
verlängern.

Wenn man der Erinnerungs-E-
Mail auf „Extend 12 month“ klickt, 
dann wird nach der Anmeldung 
bei SciFinder das Profil 
automatisch um 1 Jahr verlängert.

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.



Teil 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
• 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

Full Analysis: erfolgt automatisch bei bis zu 20.000 Antworten. Bei 
Show More können 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
Ein Combine ist seit Ende März 2010 auch aus einer 
aktuellen Recherche heraus möglich. 

Beim Klick auf Tools/ Combine Answer Sets kommt 
man zu den gespeicherten Antwortsätzen und kann 1 
bis mehrere Antwortsätze für ein Combine mit dem 
bisherigen Rechercheergebnis auswählen.

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)

Ein Combine ist auch mit bei CAS gespeicherten Antwortsätzen möglich.

Akademische Nutzer können maximal 50 Antwortsätze 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 Antwortsätzen

Verknüpfung mehrerer 
Suchschritte mit „or“ 
bzw. „and“ ist möglich.

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

Nach einem Combine von mehreren KMP Ergebnissen kann 
man eventuelle doppelte Einträge entfernen. Bei 
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

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

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

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

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




Tags

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

SciFinder:
-Ergebnisse im Tagged-Format exportieren!

- Ergebnisse in diesem Format können in alle 
gängigen 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)
• Bei Other Filters wählt man SciFinder aus und bei 

Import Data File die Datei mit den Ergebnissen aus 
SciFinder

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



Import von Daten aus SciFinder in EndnoteWeb

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)

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

Über die o.g. Adresse kann man die 
Hilfeseiten auch unabhängig von der 
SciFinder-Nutzung aufrufen.

Zugriff online, während 
der Recherche

Zugriff online, während 
der Recherche

Zugriff online, während 
der Recherche

Zugriff online, während 
der Recherche

Zugriff online, während 
der Recherche

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

Tutorials

Zugriff online, während 
der Recherche

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://www.cas.org/products/scifinder/whats-new-in-scifinder

Zugriff online, während 
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

http://pinguin.biologie.uni-jena.de/SFHomepage/index.html

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



SciFinder auf dem Smartphone  
• Einfache Recherchen in 

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

• Die Nutzung erfolgt über eine
spezielle Internetadresse und mit
dem eigenen Benutzernamen
und Passwort für SciFinder!

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

Einfach den QR-Code mit dem Smartphone 
fotografieren und die mobile SciFinder- Nutzung 
kann beginnen.
(Einen kostenlosen QR-Code Reader für Ihr 
Smartphone erhalten Sie unter 
http://get.neoreader.com) 

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

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



Teil 3: Suche von Strukturen und Reaktionen

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

• Suche nach chemischen Substanzen mit einer Strukturrecherche
• Substruktursuche, Strukturähnlichkeitssuche
• 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 
über den Namen oder mit der Registry-Nummer 

Gesucht: 
Biosynthese von Ochratoxin A oder D 
mit Aspergillus-Spezies

Maximal 20 Substanzen können bei Substance Identifier 
untereinander geschrieben werden.

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

Zugang zu den Abstracts, zu 
den Reaktionen bzw. zu den 

Anbietern der Substanz

Namen, Summenformel, 
Eigenschaften dieses 

Treffers ansehen

Antworten 
pro Seite von 
15-50 und 
Spalten von 
1-4 sind 
wählbar.

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

Die Ergebnisse einer 
Substanzsuche über den 
Namen bzw. die RN -
Nummer kann man mit 
„Sort by“ 

• nach der CAS-RN

• der Substanznummer

• dem Molekulargewicht

• und der Summenformel 

sortieren.



Einzelansicht der Substanz (1) 

Strukturformel

Wichtige Stoffeigenschaften

Oben: Systematischer Name

Unten: Weitere Namen, (Handels-
und Trivialnamen)



Einzelansicht der Substanz (2) - Eigenschaften

Links zu 
den 
verfüg-
baren 
Eigen-
schaften

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

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 Ansichtsmöglichkeiten bei den Substanztreffern

Textstellen 
dieser 

Verbindung in 
CAPlus und 

Medline

Reaktionen aus 
der Datenbank 

CASREACT

Lieferanten 
dieser 

Verbindung           

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 

„Get References“

a)

b)

Hinweis: Bei der Auswahl von References associated with recherchiert man 
(ausser bei Preparation) nicht im gesamten Bestand von CAPlus!!! 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

Herstellung von „Ochratoxin A“ mit Get 
References nach Einschränken mit  aspergillus
über  Refine by Research Topic

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“

Trefferliste

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

Einzelne Reaktionsschritte sind sichtbar. 

Ausgangsstoffe und Produkte für Substanzinformationen sind 
anklickbar.

Anklicken:

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)

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

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)

Klicken auf die für Sie 
interessante 
Verbindung und 
wählen dann die 
gewünschte 
weiterführende 
Information aus.

Hervorragende 
Möglichkeit zur Suche 

nach mehrstufigen 
Synthesen (Retrospektive 

Syntheseplanung)

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.




Sortiermöglichkeiten bei den Reaktionstreffern

Group by Document:

Aus jeder Publikation wird nur eine 
Reaktion angezeigt.

Group by Transformation:

Sortierung nach Reaktionstyp



Anzeige ausführlicher Synthesevorschriften schon im                                                                          
SciFinder

Führen Sie eine Analyse  nach 
„Experimental Procedure“ durch 
und wählen dann, die Antworten 
aus, die diese Angaben enthalten.

„Experimental 
Procedure“
wird nach 
Anklicken 
ausgeklappt.



Ansichtmöglichkeit „Experimental Procedure“ auch über 
die Sortier- bzw. Gruppierungsfunktion

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 

Findet konkrete 
chemische Verbindungen, 
aber auch deren Derivate

CXF (Chemical eXchange 
Format) (.cxf)

Verschiedene 
Struktureditoren 
verfügbar

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 für Struktur- und 
Reaktionssuchen

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

• http://www.java.com/de/downlo
ad/windows_xpi.jsp?locale=de

• für 64-bit-Browser ist die Java-64-bit-Version nötig
• Windows: Java 1.6.0_35 oder höher, 1.7.0_65 oder höher
• 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 höher 
• Einfacher: Verwenden des Non-Java-Struktureditors

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

Strukturen aus ISIS/Draw kann 
man einfach mit Copy/Paste in den 
Struktureditor von SciFinder 
übertragen.

Eingabe von 
• CAS-Registry-Nummern
• SMILES (Simplified Molecular

Input Line Entry Specification)
• InChI-Codes (International 

Chemical Identifier)

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)

Auswählen und 
Einfügen von 
vorgefertigten 

Strukturfragmenten 

Voreinstellungen für 
das Zeichnen von 

Strukturen vornehmen

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)

Zeichenstift

Atome auswählen

Variable Atome

Structure Repeating Unit

Zeichnet Ketten

Verschiebt Atome

Verhindert Ringbildung

Dreht die Struktur

Positive Ladung

Zeichnet 3-15-gliedrige Ringe

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 

Begrenzung der Suche auf 
Stoffklassen (Advanced Search)

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

Trefferliste

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

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

Verhindert 
Ringbildung

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.



Strukturähnlichkeitssuche

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 über die Struktur

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 für Reaktionssuche-Anfragen werden mit den schon beschriebenen Hilfsmitteln 
generiert. Zusätzlich stehen diese Tools zur Verfügung:

Reaction Mapping - Nachdem Sie Ausgangsstoff und Produkt 
gezeichnet und mit ihrer „Rolle" in der Reaktion versehen haben, 
können Sie mit diesem Button zusammengehörende Atompaare 
aus Edukt und Produkt definieren (Atom 1 im Edukt entspricht 
Atom 1 im Produkt). Klicken Sie dazu nacheinander die 
entsprechenden Atome an. Beide Atome erhalten die selbe 
Nummer. 

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 gedrückter 
linker Maustaste bis vor das Reaktionsprodukt. Die „Etiketten" Reactant or Reagent/ Material/ Product erscheinen. 

Reaction Role - Klicken Sie diesen Button an und 
weisen Sie damit den gezeichneten Strukturen ihre 
Rolle bei der Reaktion zu.
Tippen Sie eine Teilstruktur an, im sich öffnenden 
Fenster, wählen Sie die entsprechende Rolle aus 
und gehen auf „OK". Die (Teil)struktur hat nun ein 
„Etikett". 

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

Reaction Site Marking - Markieren Sie damit eine oder mehrere Bindungen im Ausgangsstoff, die bei der 
Reaktion geändert/gebrochen werden bzw. Bindungen im Produkt, die sich ändern/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

Herstellung von 
Alkenen aus 
Alkoholen durch 
Dehydratisierung

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 

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

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.





Refine by Chemical Structure:
Mapping Reaction Site

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.



Einschränken über Ausbeute, Ein-/Mehrstufenreaktion, 
Reaktionsklassifizierung

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

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. 



Speichern der zu den Reaktionen gehörenden Quellen mit der 
entsprechenden Zusammenfassung

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)



Wechsel zwischen Struktur-, Reaktions- und Markush-Editor

Durch Ziehen an der unteren 
rechten Ecke kann die 
Größe des  Zeichenfensters 
verändert werden.

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 
über den Namen oder mit der
Registry-Nummer   
(„Substances““Substance  Identifier) 

Suche nach chemischen Verbindungen 
mit einer Strukturrecherche  
(„Substances“  „Chemical Structure“)

1)  Textstellen zur Herstellung
mit  „Get References“ 
Preparation 

Substanztreffer

2) Nachweise zur Herstellung
mit „Get Reactions“ 
Role: Product

Vollständige Suche: 1+2 Zur Ergänzung auch in Reaxys und Science of Synthesis suchen!

oder

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

Suche nach chemischen 
Substanzen  über den Namen 
oder mit der Registry-Nummer    
(„Substances“
“Substance  Identifier)

Suche nach chemischen 
Verbindungen mit einer 
Strukturrecherche 
(„Substances“  „Chemical 
Structure“)

1)  Textstellen zu Reaktionen
mit  „Get References“ 
Reactant or Reagent 

Substanztreffer

2) Nachweise zu Reaktionen 
mit „Get Reactions“
Role: Reactant/Reagent

3) Reaktionssuche über „Reactions“    Reaction Structure     
(Strukturrecherche EduktProdukt)

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

oder

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!

1. Klicken Sie - z.B. nach einer 
Namens- bzw. Registry-
Nummernsuche auf den 
Doppelpfeil rechts oben im Feld 
mit der Strukturformel.

2. Wählen Sie „Explore by Structure“ 
aus.

3. Die Struktur erscheint im             
Suchfeld.

4. Einzelheiten der Struktur ändern           
oder Suche beginnen.

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  der 
Verbindung!

1. Klicken Sie nach einer Reaktionssuche auf die Doppelpfeile im  Bild der Verbindung, für die 
nähere Informationen gebraucht werden:

• Herstellungen, Reaktionen usw.

• Textstellen zu allen Aspekten (References)

• Eigenschaften (Substance Details)

• Zulassungsinformationen (Regulatory Information)

2. Für eine Substruktursuche:
Wählen Sie „Explore by Structure“ und dann „Chemical Structure“ bzw. „Reactions“ aus, die 
Struktur erscheint im Suchfeld. Einzelheiten der Struktur können geändert 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 bei Struktur- und Reaktionssuchen 

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

Außerdem: Dreiminütige 
“Need-to-Know Videos”

- Structure Searching

- Reaction Searching

- Reference Searching

- General Topics



Weitere Hilfen  - SciFinder Virtual Classes

http://www.cas.org/training/scifinder/
virtual-classes



SciPlanner - neue Wege der Forschungsplanung 

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

• Reaktionen, Experimentmethoden, Substanzen und Referenzen 
aus verschiedenen Dokumenten können 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.html 
• Erstellung eines Syntheseplanes

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



SciPlanner

SciPlanner™  ist eine Möglichkeit, 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)

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

Ergebnisse aus der Liste auf der rechten Seite übernimmt man mit 
„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

Jeder Nutzer kann maximal 20 Pläne mit bis zu 200 einzelnen Substanzen in 
SciPlanner speichern und insgesamt maximal 100 Einträge (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: Öffnen von gespeicherten Vorlagen

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.



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.



Übersicht
• Patente im SciFinder/ Patentarten in der Chemie/ 

Informationen aus Patenten
• Patentrecherchearten/ Erfinderrecherche/Anmelder-,

Inhaberrecherche
• Stand der Technik-Recherchemöglichkeiten 

(Bsp. Thalidomid-Derivate)
– Suche nach Thalidomid-Abkömmlingen über „Research 

Topic „(Wortsuche)
– Tipp: „Research Topic“ mit RN- Nummer
– Struktursuche ohne Zeichnen
– Substanz“arten“ in Patenten
– Markush-Struktursuchen

• Patentangaben im Einzeltreffer/ Zugang zu den 
Patentvolltexten

• Patentstatistiken im SciFinder mit „Analysis“
• 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 Patentämtern, 
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.) 
ausgewählt 

• Patente der neun 
wichtigsten Patentämter
weltweit mit ihren biblio-
graphischen Daten schon 
innerhalb von zwei 
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

• 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 Lösung 
durch die Erfindung, mindestens ein Ausführungsbeispiel, 
Vorteile der Erfindung, Darstellung der Patentansprüche

• Bibliographische Daten: Angaben zum Erfinder, Anmelder, 
Priorität, Patentklasse(n), Datum der Patentanmeldung/ 
Offenlegung/ Patenterteilung

• Rechtsstand (Zurücknahme, Erlöschen, Inhaberwechsel)

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 Überblick zu bestimmten wissenschaftlichen 

Gebieten oder Technologien
Neuigkeitsrecherche Für eine konkrete Erfindungsidee wird die Chance  

einer erfolgreichen Patentanmeldung geprüft 
Freedom to operate Sicherstellung der freien Benutzbarkeit einer 

Technologie oder Substanz durch freien Stand der 
Technik

Verletzungsrecherche Gibt es gültige Schutzrechte Dritter, die durch ein 
Produkt oder Verfahren verletzt werden können? 

Einspruchsrecherche Stand der Technik vor Priorität einer 
anzugreifenden Anmeldung

Marktrecherche Überblick über ein spezifisches Marktsegment 
mittels der getätigten 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

Suche nach Erfindern - so findet man 
Mitbewerber und Konkurrenten.

Ausschnitt 
aus der 
Trefferliste

Hier kann der Such-
zeitraum schon vorab 
auf bestimmte Jahrgänge 
eingeschränkt werden.

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

Suche nach Firmen/Einrichtungen - so findet man 
Mitbewerber, Konkurrenten, Lizenznehmer bzw. –
geber

Beispieltreffer

Hier kann der Such-
zeitraum schon vorab 
auf bestimmte Jahr-
gänge eingeschränkt 
werden.

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

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 - Recherchemöglichkeiten

Stichwort-
suche

Struktursuche

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: Thalidomidähnliche Substanzen und ihre 
Wirkungen/Anwendungen

Thalidomid = Wirkstoff des Schlaf- und
Beruhigungsmittels, das unter dem 
Markennamen Contergan® verkauft wurde 

O

N

O O

NH

O

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 für Thalidomid

• Eigenschaften
– entzündungshemmend
– tumorhemmend
– vermindert Gefäßneubildung 

• therapeutische Effekte bei verschiedenen Krankheiten
– Lepra u.a. Hauterkrankungen, multiple Myelome
– Autoimmunerkrankungen, Krebs, AIDS, Rheuma, MS

• großes Marktpotential 
• Patentschutz für Thalidomid seit Jahren ausgelaufen 

 Suche nach Derivaten, Hoffnung: 
Ähnliche Strukturaufbau  ähnliche 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 für Thalidomid

• 1H-Isoindole-1,3(2H)-dione, 2-(2,6-
dioxo 3-piperidinyl)-

• Phthalimide, N-(2,6-dioxo-3-piperidyl)-
• (±)-Thalidomide
• α-(N-Phthalimido)glutarimide
• α-N-Phthalylglutaramide 
• α-Phthalimidoglutarimide
• 1,3-Dioxo-2-(2,6-dioxopiperidin-3-yl) 

isoindoline
• 3-Phthalimidoglutarimide
• N-Phthaloylglutamimide
• N-(2,6-Dioxo-3-piperidyl) phthalimid
• Thalidomide
• Thalomid

• Celgene
• Contergan 
• Distaval
• Kevadon
• Myrin
• Neurosedyn
• Pantosediv
• Quetimid
• Sauramide
• Sedalis
• Sedoval 
• Softenil 
• Softenon
• Suaramide
• Talimol
• Talinol 

Mögliche Begriffe 
für Freitextsuche 

mit 
Research Topic

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-Abkömmlingen über 
„Research Topic“

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 bei Research Topic

Gegebenenfalls das 
Suchergebnis über 
Categorize/Searched 
Substances/ 
Thalidomide, Modified 
weiter eingrenzen.                                                     

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

Es werden 157 Patente mit Thalidomid-Derivaten gefunden.

50-35-1D  als Suchterm 
verwenden
(D steht für Derivat)

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
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1983 Thalidomid-Abkömmlinge - die in 292 
Patenten beschrieben werden - als Treffer 96 Patente mit Thalidomid-Derivaten

Struktursuche
Markush-Suche

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)

Ergebnis der Substruktursuche 
sind 1984 Substanzen: 
Thalidomid selbst, 
sowie 1983 Derivate

Sortieren der Treffer  nach der 
Relevanz, mit „Select All“ alle 
auswählen, den Haken bei 
Thalidomid (1. Treffer) wieder 
entfernen, „Get References“ 
anklicken.

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)

Für diese 1983 Derivate gibt es 818 Textstellen  im 
SciFinder. Nach dem Einschränken auf den 
Dokumententyp „Patente“ bleiben 292 Einträge übrig.

Vorführender
Präsentationsnotizen
Eine solche Suche zu einem späteren Zeitpunkt ergibt natürlich ein anderes Ergebnis, weil diverse Publikationen im Verlaufe der Zeit hinzukommen.



In den  Ausführungs-
beispielen und Ansprüchen 

konkret  genannte 
Substanzen, die auch 
charakterisiert werden 
(Struktur, Eigenschaften, 
Herstellung, Verwendung, 

Reaktionen)

Exkurs: Substanz“arten“ in Patenten

MARPAT
REGISTRY
CAPlus 

Markush-Strukturen
generische,  hypothetische 

Verbindungen  aus den 
Patentansprüchen

Prophetische Substanzen
In den  Ausführungs-

beispielen namentlich 
genannte  Substanzen 

bzw. in Tabellen 
aufgelistete Verbin-

dungen, die nicht
charakterisiert werden 

Patent

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.



• Spezifische chemische Verbindungen (z.B. Reaktanten, isolierte  
Intermediate, Produkte), die in den Ausführungsbeispielen eines 
Patentes vorkommen, aber nicht auch in den Ansprüchen

• Werden nicht näher charakterisiert, sondern nur erwähnt
– als beispielhaft genannte “prophetische Substanzen”  Verbindungen, 

die nicht mit  angeführten Eigenschaften/Reaktionen “unterfüttert” 
werden (z.B. Schmelzpunkt, Ausbeute), sondern von denen nur ein 
eindeutiger chemischer Name oder die Struktur angegeben  wird oder 
die in Tabellen angeführt werden 

– mit beispielhaft genannter “prophetischer Verwendung/Herstellung ” 
Neuartige, aber  nicht weiter belegte, spekulative oder theoretisch 
mögliche Verwendung/Herstellung  eines schon bekannten chemischen 
Stoffes 

• Neu identifizierte prophetische Substanzen bekommen Chemical 
Abstracts Registry Nummern (CAS-RN), werden in REGISTRY 
aufgenommen und in SciFinder als Ergänzung der 
Standardindexierung bei Patenten hinzugefügt.

• Prophetische Substanzen werden in 
den Treffernachweisen bei der 
Indexierung mit „prophetic“ gekenn-
zeichnet 

Prophetische Substanzen im SciFinder

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
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Verbindungen
ohne
MS-Daten

Verbindungen
ohne charak-
terisierende
MS-Daten 
 Prophetische 
Substanzen

Prophetische Substanzen werden 
bei Suchen mit Registry-Nummern 
oder über normale Struktursuchen 
automatisch gefunden.

Beispiel prophetischer Substanzen in einem Patent

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)

In den Ansprüchen wurde 
erstmals nicht nur jeweils eine 
einzelne chemische Verbindung 
genannt, sondern eine Auswahl 
aus verschiedenen Substanzen.

• Benannt nach Eugene A. Markush, in dessen 
Patent US1506316 zu Pyrazolon-Farbstoffen
sie 1924 erstmals beschrieben wurden.

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)

• Strukturformeln mit variablen Symbolen (generisch)
• mit Platzhaltern für bestimmte Substituenten, z.B. R für 

organische Reste (R = Methyl, Isopropyl, Pentyl...) oder X
für Halogene, Heteroatome (X=N,O,S, Cl,Br…) 

• eine Markush-Formel repräsentiert sehr viele potentielle 
chemische Substanzen

• dadurch können in einer Patentschrift eine große Zahl
verschiedener, ähnlicher 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 für Markush-Strukturen

im 
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 Patentansprüchen
• Inhalt: 

– 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 

Moleküle, die in Patenten gefunden werden
– Nicht enthalten: Legierungen und intermetallische 

Verbindungen, Metalloxide, anorganische Salze, Polymere 
• Update-Frequenz:

Täglich mit ca. 60-75 Patenteinträgen 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

141

Ergebnis der 
Markush-Suche 
sind  96 Patente zu 
Thalidomid-Deri-
vaten. Davon sind 
10 Patente nur auf 
diese Weise 
gefunden worden.

Vorführender
Präsentationsnotizen
Um alle Veröffentlichungen zu einer Substanz zu erhalten, ist eine Markush-Suche unerläßlich.



Patentangaben im Einzeltreffer

Zur Patentfamilie 
gehörende 
Äquivalenz-Patente

Patentanmelder,  -inhaber  (Assignee)

Prioritätsdatum
Anmeldetag der ersten Anmeldung 
eines Schutzrechts, kann für eine 
Anmeldung bei einem anderen 
Patentamt in Anspruch genommen 
werden.

Veröffentli-
chungsdatum
- Am 31. Mai 
2001 wurde 
das Patent 
veröffentlicht.

Patentnummer

Anmelde-
datum - Am  
29.11.1999 ist 
das Patent 
von Grünen-
thal beim 
Patentamt 
eingegangen.

Erfinder

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

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
Wichtigste bibliographische 
Daten: 
Titel der Erfindung
Dokumentennummer, 
Dokumentenart
Notationen der 
Internationalen 
Patentklassifikation (IPC)
Erfinder, Anmelder, 
Patentanwalt/Vertreter
Anmeldenummer, Prioritäts-
angaben, Datumsangaben

Zusammenfassung: 
Bezeichnung der Erfindung,
Kurzfassung des technischen 
Inhalts der Anmeldung (Pro-
blem, Lösung, hauptsächliche 
Verwendungsmöglichkeit)
Häufig: ausgewählte 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 

gefundenen Patente
Davon nur so 

gefunden
Research Topic
thalidomide analogs (thalidomide 
derivatives, thalidomide compounds, 
substituted thalidomides)

419 258 
(viele nicht relevant)

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.

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)

Statistiken zur  Analyse 
der Konkurrenten 
(Erfinder und Firmen), 
der möglichen Einsatz-
gebiete, des zeitlichen 
Verlaufs  (Trend)  usw.

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)

Voreingestellt ist die Sortierung nach 
der Häufigkeit  (Frequency). 
Das alphabetische Sortieren ist 
ebenfalls möglich (Natural Order)

Firmennamen sind im SciFinder nicht 
normiert, sondern werden so über-
nommen, wie sie in den Patenten 
stehen.  

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 der Analysedaten 
nach Excel

Ausschnitt der exportierten 
Ergebnisliste in der Excel-Datei.

Damit angefertigtes Balken-
diagramm  zur besseren 
Veranschaulichung des Trends.

Vorführender
Präsentationsnotizen
Patentstatistiken können nach Excel exportiert werden und dort weiter bearbeitet werden.




Resümee

• Vollständige Suche nach Patenten zu 
chemischen Substanzen nur unter Einbezug 
von Struktur-Recherchen und Markush-
Patenten möglich.

• Eine im SciFinder durchgeführte (Patent)-
Recherche findet ausreichend Material, das 
den Stand der Technik veranschaulicht.

• Um die Neuheit einer Erfindung zu 
garantieren, ist eine ergänzende 
professionelle Suche in spezifischen, 
kommerziellen Patentdatenbanken (INPADOC, 
World Patent Index) unbedingt nötig.

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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