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– 独特的增值内容结合先进的技术 

– 创新的数据服务及应用案例 

– 规避知识产权风险的独特解决方案 

– 综合材料、健康与能源等多学科应用 

提纲 
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关于CAS 
 我们有什么 

 

独特的内容 | 最大科学数据合集
CAS Content CollectionTM 

Expertise Technology 

专业技术 | 在数据
管理、搜索和检索
方面领先的创新者 

专业知识 | 多学科背景的
科学家和技术专家，精通
50多国语言 

Content 

我们在全球出版的科学数据间建立关联，
将科学数据转化为更好的洞察力 
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CAS独特的解决方案和能力  
加速创新之旅 

 

专业技术 |为整个创新之旅提供
信息 

独特的内容 |最大科学数据
合集 

专业知识 | 多学科背景的科学家和技
术专家 

CAS SciFinder  
Discovery PlatformTM 

 

为研究人员提供他们所需要的信息，加速
科学发现市场化并优化利润率 

CAS Custom 
ServicesSM 

 
定制数据、分析和见解，最大化信息资产

的价值，推动数字化成功 
 

STN IP  
Protection SuiteTM 

 
确保知识产权得到保护，并找到机会拓展

新市场 
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CAS 内容合集来源于化学、超越于化学 
– 生物化学 

-农化产品管控信息、生化遗传学、发酵、免疫化学、药理学 

– 有机化学各领域： 

-氨基酸、生物分子、碳水化合物、有机金属化合物、类固醇 

– 大分子化学各领域： 

-纤维素、木质素、造纸；涂料、墨水 

-染料、有机颜料 ；合成橡胶 ；纺织品、纤维 

– 应用化学各领域 ： 

-大气污染、陶瓷、精油、化妆品、化石燃料、黑色金属、合金 

– 物理、无机、分析化学各领域： 

-表面化学、催化剂、相平衡、核现象、电化学 

 来源：https://www.cas.org/support/documentation/references/ca-sections 

五大类80小类 
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CAS SciFinder Discovery Platform助力分子
生物学家 
 

- 超过14亿条序列 

- 涵盖专利、非专利文献披露的序列 

- 专有的CAS人工标引的化学修饰序列 

- NCBI中的序列 

- 可实现新颖性、创造性检索 

 

提升生物学研究 
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CAS SciFinder Discovery Platform 助力生物学家与药
化科学家 
构效关系、ADME、毒性 
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CAS SciFinder Discovery Platform 助力分析科学家 
CAS科学家增值标引的分析实验详情 



© 2023 American Chemical Society. All rights reserved. 

CAS SciFinder Discovery Platform 助力药化与合成化
学家 
利用机器学习、人工智能技术进行逆合成路线分析 

 

- 合成新分子 

- 合成放大实验 

- 发现突破现有合成方法的新机会 

 

CAS科学家增值的合成制备详情 
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CAS SciFinder Discovery Platform 助力材料科学家 
开发安全有效的产品 
 -高效：一键式获取活性成分及辅料的相关信息 

-启发：基于期刊、专利和产品说明书中标引的配方数据获得见解 

-全面：评估成分、查找可替代供应商及监管信息 

配方成分、功能、用量 

工艺信息 

相似配方 
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人工智能 & 机器学习 

利用强大的预测能力揭示最佳的
研究起点 
⎯ 定制化数据集 

⎯ 数据构架 

⎯ 分子描述符 

⎯ 咨询 

 

知识管理 

构建数字化研发成功所需的高质
量数据基础 
⎯ 咨询和培训 

⎯ 数据管理 

⎯ 数据治理 

⎯ 定制化检索工具 

工作流整合 

快速获取信息，提高研发效率 

⎯ 电子实验记录本（ELN）集成 

⎯ 数据协调（标准化数据、定制化标引） 

⎯ 灵活安全的集成API 

 

高级分析 

获取用于数据驱动决策的可
执行见解 

⎯ 预测 & 洞见 

⎯ 趋势分析 

⎯ 决策分析 

 

CAS IP ServicesSM 

用于商业决策的检索 & 见解 

 
⎯ 一对一专家专利检索 

⎯ IP全景规划 

⎯ 商业空白分析 

⎯ 竞争及监管监控 

 

CAS Registry Services℠ 

获取值得信赖的完整和准确的物
质数据 

⎯ 分子命名与注册服务 

⎯ 监管提交支持 

⎯ 数据许可 

内容许可服务 知识管理&咨询服务 标准化服务 

CAS Custom ServicesSM 
与CAS定制服务合作，推动数据分析取得成功 
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影响 

用CAS科学家标引的反应数据集
进行训练时，准确率提高到48%—
—提高了32个百分点。 

这种在“罕见”反应类别中增强的
预测能力贡献了新的、有用的结
果，为极难突破的科学领域开辟
了道路。 

 

 

训练数据集 预测精度 

基准数据集 16% 
+CAS反应数据
集 48% 

训练数据集 数据组成 

基准数据集 商业可获得的正样本数据（800万）和负样本
数据（2400万） 

+CAS反应数据
集 

拜尔的3200万基准数据+CAS定制的14,500条
特定的反应数据 

案例分享1 

在极难突破的科学领域，
改进反应预测结果 

+ 

演示者
演示文稿备注
ImpactAccuracy increased to 48% when trained with scientist-curated reactions from CAS – �a boost 32 percentage pointsThis enhanced predictive power within ‘rate’ reaction categories now contributes new, useful results and opens up previously difficult areas of science影响用CAS科学家标引的反应数据集进行训练时，准确率提高到48%——提高了32个百分点。这种在“罕见”反应类别中增强的预测能力贡献了新的、有用的结果，为极难突破的科学领域开辟了道路。

https://www.cas.org/resources/whitepapers/predicting-new-chemistry�
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案例分享2 

数据质量对机器学习预测的影响 

与剑桥大学合作，测试给定算法所使用
的化学描述符的质量对机器学习预测的
影响。 

 

使用高质量的CAS数据时，分类精度提升
30%.  

这种精确度的提高使团队能够探索更广
阔的领域，减少误报，并将精力集中在
最有前景的化合物上。 

摩根指纹 CAS专有指纹 

+ 

演示者
演示文稿备注
ImpactAccuracy increased to 48% when trained with scientist-curated reactions from CAS – �a boost 32 percentage pointsThis enhanced predictive power within ‘rate’ reaction categories now contributes new, useful results and opens up previously difficult areas of science影响用CAS科学家标引的反应数据集进行训练时，准确率提高到48%——提高了32个百分点。这种在“罕见”反应类别中增强的预测能力贡献了新的、有用的结果，为极难突破的科学领域开辟了道路。
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独特专利解决方案—CAS PatentPak® 
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基于CAS科学家智慧和人工智能，对专利进行现有技术分
析，为可专利性和专利自由实施策略提供信息支撑 
现有技术分析 
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专利Markush结构检索 
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拓展能源与材料相关应用领域 
借助CAS词库提供的技术标准词，快速拓展获取信息的思路 

锂电池、太阳能电池、相变材料等 

纳米相关的相变材料 
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纳米复合材料在葡萄糖分析方法中的应用 
TiO2-石墨烯生物传感器 

操作步骤 

分析方法所用材料 

方法来源文献 

标题、摘要 

 

仪器 

实验条件 

数据有效性 
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纳米复合材料在缓控释药物递送系统中的应用配方 
负载抗癌药物的羧甲基纤维素/氧化石墨烯复合材料 

配方成分、功能、用量 

相似配方 

配方制备工艺 

配方评估 

来源文献 
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纵览各种材料的组成 
CAS收录丰富的物质类型 
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PLA PBAT 

PBS PLA 

纵览各种材料的组成 
生物可降解聚合物 
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深入了解材料属性特征 

化学、密度、电学、电子、界面、磁学、机械、

光学、结构、热学等性能 

核磁氢谱、红外、质谱、拉曼、红外可见、X-Ray等 

分子量 

熔点 

密度 
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含氟聚合物能源材料及制备 

详细的材料制备与表征等信息 
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总结： 

-CAS内容合集来源于化学并超越于化学，支持多学科、跨学科研发创新 

-全面覆盖的内容确保不遗漏任何重要的信息 

-独特的增值内容与强大的功能提升研发创新的效率 

-CAS科学家标引的高质量数据集为极难突破的科学领域开辟了道路 

-CAS科学家人工智慧与先进专有技术结合标引的数据，能够揭示隐藏在数据间的隐秘关联，

促进对前沿研究的洞察和对未来发展趋势的前瞻  
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Between problems 
and progress are 
connections that 
matter 
are connections that 
matter 谢 谢！ 

 
美国化学文摘社(CAS)北京代表处 

 china@acs-i.org 

+86-10-6250 8026/7 
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