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Interface principal

As opcdes abaixo encontram-se na interface principal do CAS SciFinder.
Salvar resultados, criar

873 - )
. . s e alertas, adicionar ao projeto
z a a - :
. CAS /,' SciFinder - e ) &' R save e compartilhar resultados
A CASF us® Clicar no logotipo do CAS Acessar Acessar Combinar [ save and Alert
cessar o OrmuilS "€ || ara retomar a pagina alertas configuragdes conjuntos Download T

g T™M
o CAS Analytical Methods principal de busca da conta salvos

B5
B4 share Results

Copy Search to Clipboard

Interface de busca

Acessar recomendages de

O CAS SciFinder tem uma interface muito simples de busca. contetido especificas para o Usudrio
& Reactions O References W suppliers [RICICUKREUURTE 5 Acessar projetos, e
itens salvos,
histérico, downloads
@ o Q e enviar feedback i
Projects Saved
o
Executar a busca ou History ~ Downloads

pressionar ENTER
Submit Feedback

Acessar a busca em campo, disponivel
para substancias e referéncias

'ch CAS Sequences

Query BLAST, COR, and Motif Iniciar o editor
aly d

B de estrutura

Resultados da busca de referéncias
Ao executar de uma busca de referéncias vocé tem acesso a um conjunto completo de resultados em
uma interface facil de usar onde:
Por padrdo, as referéncias sao classificadas por relevancia, mas com opgdes de classificagdo que podem ser personalizadas.
Vocé pode focar ainda mais o conjunto de respostas usando filtros.
Vocé pode salvar buscas, enviar links, configurar alertas ou adicionar resultados a uma lista de projetos.
Vocé pode acessar rapidamente detalhes completos de qualquer uma das referéncias exibidas.

Visualizar substéancias Visualizar reacbes
indexadas jc{_indexadas henthol and (food or candy or "chewing gum")"
® Substances = A Reactions + bk Citing = 38 Knowledge Graph Combinar atual com conjuntos salvos @ & Rsae -
Based on your query, we've Filtering: Concept: Flavor X Limpar filtros aplicados Baixar respostas Clear All Filters
returned the most relevant results.
Would you like to load the entire Excluding: Concept: Antibacterial agents ' X N X
result set? Classificar as respostas Limpar todos os filtros
Lear: out result relevance
391 Results Sort:' Relevance = View: Partial Abstract -
Load More Results
Clicar no titulo para abrir os detalhes da referéncia .es

Carregar mais resultados

possivelmente relevantes ) capsulation of xylitol and menthol by double emulsion followed by complex cacervation

and microcapsule application in chewing gum Modificar como as Salvar ou adicionar
Filter by Exclude tos, Milla ra A.; Thomazini, Marcelo; Rocha-Selmi, GI§ ~ . Rodrig .
y §
- . e o e © respostas s&o exibidas a0 projeto

English, Database: CAplus

Filter Behavior

54462 | Langu.

~ Search Within Results Selecionar Filtrar por ou
Excluir, e, em seguida, core materials in one system can improve the functionality of individual components and maximize
selecionar categorias de filtro  gnthol are cooling agents that are widely applied in the food industry. and studies have reported
that xylitol enhances the cooling effects of mint-flavored products. Thus, xylitol and menthel were coencapsulated using the double
emulsion methed followed by complex coacervation with the aim of intensifying the cocling sensation and te control the release of

Search for up to 3 text strings
within the result set.

"oral release"
Buscar qualquer texto neste Acessar opgdes de texto completo
conjunto de respostas
~ Document Type Full Text = @ Substances (2) &b Citing (44) @ Citation Map
Journal (1,321)
o = Recuperar dados de substancia, reagdo ou citagdo para esta referéncia ves
Patent (1,822) =
Review](53) Confectionery composition including an elastomeric component, a cooked saccharide
Clinical Trial (26) component, and a sensate

Selecionar filtros para refinar respostas



Detalhes da referéncia e operadores de busca

Detalhes da referéncia
Acessar todos os detalhes de cada referéncia encontrada no CAS SciFinder.

W Fruit juice-containing food products with refreshing and cooling flavors

® %6 6 A @ citation Map —-[Visualizar citages para frente e para tras ] oy M osave -

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

In this Reference By: Shimizu, Toru; Shigeta, Yoshinari; Kunieda, Satomi

* |PC Data
A fruit juice-containing foed product contains, in addition to a fruit component and a sweet base, (a) one or more refreshing substances

* (CAS Concepts selected from the group consisting of menthol, menthone, camphar, pulegol. isopulegol. pulegone, cineol, mint oil, peppermint oil,

spearmint oil, eucalyptus oil, and fractions thereof, and (b) one or more cool-tasting substances selected from the group consisting of 3-(I-

menthoxy)propane-1,2-dicl, N-ethyl-p-menthane-3-carboxamide, 3-{I-menthoxy)-2-methylprepane-1,2-dicl, p-menthane-3,8-diol, 2-(-

* Formulations menthoxy)ethan-1-ol. 3-(I-menthoxy)propan-1-ol, 4-{l-menthoxy)butan-1-cl, cyclic carboxamides, acyclic carboxamides, N,2,3-trimethyl-2-

iso-Pr butanamide, a menthoxy alkanol (alkyl group having 2-6 carbons), a menthoxy alkyl ether (alkyl group having 1-6 carbons), and a

menthoxy alkanediol (alkyl group having 3-6 carbons). Thus, an crange juice beverage may contain menthol as the refreshing component

Visualizar detalhes
da bibliografia

* Substances

e C(ited Documents

T and 3-(1-menthoxy)-1,2-propanediol as the cool-tasting component.
O indice fornece uma viséo
geral rapida do contetido e Keywords: fruit juice flavor food beverage menthol

da navegagéo

PatentPak Viewer Get Prior Art Analysis Full Text ~

I

@ Publication Information * Patent [Obter a anterioridade para esta patente ] View Less

Patent Number Publication Date Application Number Application Date Kind Code

W02005048743 2005-06-02 WO02004-|P17524 2004-11-18 Al

Assignee Source Database Information Language

Takasago International World Intellectual Property AN: 2005:470226 English - 2 T

ey RS Organization CAN- 142:95602 Familia de patentes e informagdes
de inscrigdo prioritaria

Patent Family

Patent Language Kind Code PatentPak Options Publication Date Application Number Application Date
‘ WQ02005048743 English Al PDF | PDF+ | Viewer 2005-06-02 W02004-P17524 2004-11-18
JP2005143461 Undetermined A 2003-11-19

PDF exibe o PDF original da patente
PDF+ exibe o texto completo com uma tabela de substancias marcadas
O visualizador exibe a versao interativa do texto completo anotado

Operadores booleanos
Vocé pode usar operadores logicos para criar consultas de texto precisas.

Usar parénteses para agrupar expressdes logicas, como termos relacionados usando "OR", por exemplo:

References ~  (sabor OR aroma) AND mentol NOT cigarro x @oaw  Q
AND Exige que os dois termos estejam presentes no documento .
OR Exige que um ou ambos os termos esteja presente (relacione sindnimos com o OR) .
NOT Exclui documentos de um conjunto de respostas que contenha a(s) palavra(s) apés o NOT ‘

Os caracteres curinga permitem obter resultados mais abrangentes em buscas de referéncias, substancias e filtros.
E possivel usar truncamentos internamente e a direita.

* Substitui 0 por qualquer niumero de caracteres ex: polimorfo* | imunoglobulina*conjugado*

? Substitui 0 ou 1 caractere na busca de referéncia  ex: benzonorborneno?

Frases com aspas duplas serdo buscadas como frase exata.

Ex: uma busca por "Proteina de morte celular programada" trara somente resultados que correspondam exatamente a:

“Proteina de morte celular programada’.
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Busca de substancias

Vocé pode buscar substancias colocando um ou mais nomes, ou identificadores de substancias na caixa de consulta. Vocé
também pode desenhar ou editar uma estrutura. Abaixo sdo mostrados exemplos de opgdes de busca por nome.

Estreptomicina E encontrado um registro de estreptomicina

57-9241 E encontrado o registro de estreptomicina, usa o CAS Registry Number® como identificador
Sulfato de estreptomicina Sao encontrados trés registros: estreptomicina, sulfato de estreptomicina e sulfato

"Sulfato de estreptomicina” Estreptomicina Sao encontrados dois registros: sulfato de estreptomicina e estreptomicina

Sulfoximin* Séo encontrados todos os nomes que comegam com o radical Sulfoximina
W02019234160 Sé&o encontradas todas as substancias indexadas para esta patente

8o Al ® s ces B Reactions References 'V Suppliers .
Clicar para desenhar

uma nova estrutura

Search by Substance Name, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOI. Inserir consulta por nome quimico

4 Add Advanced Search Field
Clicar em estrutura de consulta para editar

Adicionar campos de busca avangada

Search CAS Lexicon Search CAS Sequences

Make reaction plans with Build powerful searches using Query BLAST, CDR, and Motif Edit Drawing Remove

conditions, yields, catalysts, CAS concepts, chemical algorithms for nucleotide and
and experimental procedures. classes, and taxonomy. protein based sequences. Search Patent Markush

Marque para realizar busca Markush

Resultados da busca de substancias

Os resultados da busca de substancias sdo exibidos em uma interface intuitiva onde vocé vera os resultados mais relevantes
para sua busca, inclusive informagdes criticas de propriedades e imagens de estruturas em alta resolugao.

Selecionar o tipo de
correspondéncia de estrutura

Structure Match 6,208,864 Results Modificar critério de classificagéo Sort: Number of Suppliers »  View: Partial -

Clicar no Numero de

90357-06-5 | Registro CAS para 80-08-0 = 67-71-0 L3
Substructure (6.2M abrir os detalhes f = S
. F § o]
Similarity (1,052) i "*‘o ‘ﬁ I
OTHO OO~
Analyze Structure Precision o -]
b Z o

Analisar a precisdo

As Drawn (117) Modificar a quantidade de detalhes exibidos

Chemscape Analysis | da estrutura uFaN2045 CizH1N07 CyHs0,5
oreardtamide Dapsone Cllpar na estrutura para Dimethyl sulfone
Visually explore structure abir a janela flyout
E\mﬂémtyj WIE:,a po’\.}lr‘erfu\ﬁe}/v tool. 4364 | R 233 w 116 17K A 5341 w110 5719 K 1,935 w104
edrn more about Lhemscape. References Reactions  Suppliers References Reactions!  Suppliers References Reactions  Suppliers
Create Chemscape Analysis CASRN @
. 149104-88-1
4 e
. q i Ali CAS Name
Filter Behavior| Iniciar andlise ChemscapeI 1o104.88.1 ~ | - Methylsufonytiphenyboronic
Teen acid
Filter by Exclude 3 0
HO —_— © Recuperar dados HO
h Withi | | Buscar uma (sub)estrutura dentro relacionados & substéncia ”
~ Search Within Results ] deste conjunto de substancias B
Search for up to 3 structures HO — 0 T —
within the result set. ®
C7HgBO4S Get Bioactivity Data HO
4-(Methylsulfonyl)phenyllboronic acid
@ Draw (4 ¥ ylphenyl] Get Reactions (2,494)

" . Synthesize (9 o
As fungdes de referéncia mostram as o Abrir o editor com | | Fazer download de .sdf ou .mol.
~ Reference Role

novas informagdes que foram relatadas | | 5  Start Retrasynthetic Analysis esta estrutura Copiar Smiles para a érea de transferéncia
Preparation (3.1M) sobre uma substancia na literatura
- Get References (1,404)
Synthetic Preparation (3M) 7 **

o W Get Suppliers (103) OEd\tSrru(ture — Reset +



Editor de detalhes e estrutura de substancias

Detalhes da substancia

Quando vocé clica em um Numero de Registro CAS para um dos resultados da busca de substancias, sao exibidos detalhes
da substancia, incluindo estrutura, formula molecular, propriedades e outros dados.

® CAS Registry Number: 90357-06-5

Wa4364 A 233 W6 by R osave -

F o OH

Pictogramas de perigo do GHS,
lista completa na aba no final
da pagina

-n
O=—un=0

I )

7

CigH14F4N204S —[ Formula molecular em ordem de Hill ]

Propanamide, N-[4-cyano-3-(trifluoromethyl)phenyl]-3-[(4-fluorophenyl)sulfonyl]-2-hydroxy-2-methyl- (9CI, ACI) Nome sistematico I : I I

Key Physical Properties Value Condition

Molecular Weight 430.38

Melting Point (Experimental) 190-195 °C (decomp) -

Boiling Point (Predicted) 650.3455.0 °C Press: 760 Torr
Density (Predicted) Canonical SMILES

N#CC1=CC=C(C=C1C(FYFFINC(=0)C(O)C)CS(=0)(=0)C2=CC=C(F)C=C2
InChl
v Other Names InChi=1S/C18H14FAN2045/c1-17(26,10-29(27,28)14-6-3-12(19)4-7-14)16(25)24-13-5-2-11(9-23)15(8-13)18(20,21)22/h2-8,26H,10H2,1H3,(H,24,25)

InChi Key
v Experimental Properties LKJPYSCBVHEWIU-UHFFFAOYSA-N

A lista de identificadores quimicos contém SMILES, InChl,
nomes sistematicos, triviais e comerciais. Os nomes sao
~ EXpEH ental Spectra 9 Other Names for this Substance extraidos das publicagﬁes analisadas

N-[4-Cyano-3-(trifluoromethyl)phenyl]}-3-[(4-fluorophenyl)sulfonyl]-2-hydroxy-2-methylpropanamide (ACl)
] Propanamide, N-[4-cyano-3-(trifluoromethyl)phenyl]-3-[(4-fluorophenyl)sulfonyl]-2-hydroxy-2-methyl-, (+)- (ZCl)

(£)-4'-Cyano-a,a,a-trifluoro-3-[(p-fluoropher Ifonyl]-2: hyl

Propriedades e espectros estéo listados ou
Bicalutamide

disponiveis em publicagdes de fontes vinculadas

Editor do CAS Draw

Vocé pode definir consultas de estrutura e reagdo usando o editor de estrutura do CAS Draw.

Inserir Nimero de Registro CAS,
SMILES ou InChl para criar a estrutura

D Bl «l« B B 9| & ? EnteraCAsRegisrryNumber,SWLES,or|Lcm...
X

cts. Ctrl-click to select or deselect individlial objects.

CAS Draw_~ Importar e exportar arquivos de estrutura ]

Lago | Ferramenta Marquee ]

- Saber mais sobre atalhos de teclado (por exemplo, =
Desenhar atomos e ligagdes | Apagador ] para desenhar heteroatomos facilmente) Selegao de heterostomo ||| © S
Escolher o simbolo do elemento da tabela periddica | Atalhos ] @ isotopo H N P
Selecéo de varidveis | Defina variaveis proprias (Grupos R) ] Si
Adicionar ponto de fixagdo ao fragmento | Selecionar a partir de modelos ] - . AN
Desenhar ligagdes. 4 indicar que outras i 2
Adicionar carga positiva | Adicionar carga negativa ] opgdes estao disponiveis 74

—
—

Grupos repetidos | Ferramenta da cadeia de carbono ]

Definir ponto variavel de fixagdo no anel | Anéis de bloqueio ]
Bloquear atomos | Girar/inverter fragmento ] - . -
Redimensionar a janela

O,

]
® O
%
¢

12

Fungéo de reagdo | Mapeamento de atomo ]

Mapeamento de ligago | Desenhe uma seta de reagéo ]
c = @) +
I Zoom: 90%

Digitar o simbolo do elemento para desenhar
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Executando uma busca avangada
Vocé pode realizar buscas especificas de referéncias e substancias usando os campos encontrados na pagina de busca principal
do CAS SciFinder.

Os operadores sdo processados nesta ordem: OR, AND, NOT

Os operadores ndo estéo disponiveis para buscas quando é usado um Unico campo de busca avangada

Curingas séo permitidos, por exemplo, peek*

Usar até 50 campos de busca avancada (49 se também estiver usando o campo de busca principal)

8o all © Ssubstances A Reactions W References W Suppliers B NEW

Search by Keywoi Alterar o campo |e, CAS RN, P4 Caixa de busca geral [ ID, AN, CAN, and/or DOI.

I Author Name -  Enter last name, first name middle name.

Definir operador entre campos de busca EmpE SErETEL

+ Add Advanced Search Field Adicionar campos mais especificos

Exemplos de busca avangada
Busca avangada de referéncias Busca avangada de substancias

. . B
pollution monitoring

Operador para combinar campos de busca

Chemical Name =

Polyethylene

Tensile Strength (Mpa) ~ =0

Chemical Name «~

@ Search key property values only.

Polypropylene

Interpretacéo da consulta: Interpretacéo da consulta:
"monitoramento da polui¢do" e (polietileno Informagbes sobre propriedades do ago com
ou polipropileno) resisténcia a tragao

: . - Clicar em 'Editar busca' para
- n n
References Edit Search pollution monitoring modificar a busca avangada

Campos de busca avangada disponiveis
Vocé pode utilizar vérios campos e categorias de busca como parte de uma consulta de busca avangada, incluindo:

Busca de referéncias Busca de substancias
Autores Férmula molecular
Nome da Publicagdo NUmero de Registro CAS
Organizagéo Identificador quimico
Titulo Identificador do documento
Resumo/Palavras-chave Identificador da patente
Conceito Espectros experimentais
Substancias Dados de bioatividade
Dados de bioatividade Bioldgico
Ano de publicagéo Propriedades quimicas
Identificador do documento Densidade
Identificador da patente Elétrica
Editor Lipinski

Magnética
Mecéanica

Optica e dispersdo
Relacionada a estrutura
Térmica



Funcoes CAS

Visao geral das fungdes CAS

As fungdes estdo vinculadas a substancias, permitindo que vocé encontre publicagdes especificas que conectam uma substancia

de interesse a sua fungao especifica no escopo da publicagéo.

— Superfungdes séo categorias amplas e abrangem todas as fungdes especificas relacionadas. Exemplos s&o estudo analitico,
preparagao ou ocorréncia.

— As fungdes especificas sdo mais precisas, relacionadas a aspectos como o uso da substancia em um estudo analitico como
analito (Analito) ou a ocorréncia de um composto em um organismo (Ocorréncia de produto natural).

Funcoes nos resultados de substancias

A partir de uma busca por substancia(s), o filtro de fungdes indicara os tipos de fungdes que estéo ligadas a(s) substancia(s)
nas publicagdes.

Reference Role

[Exemplo de 'funcdes de referéncia’ que aparecem

By Count Alph i i anci
y phanumeric em um conjunto de respostas sobre substancias ] [

Numero de substancia(s) no conjunto
de respostas com essa fungéo

0 Selected
Adverse Effect (15) Diagnostic Use (3) Pharmacological Activity (10)
Agricultural Use (29) Food or Feed Use (120) Physical, Engineering, or
Chemical Process (888)
Analyte (17) Formation, Non-preparative

Fungoes nos resultados de referéncias

As fungdes aparecerdo como um filtro nos resultados de referéncia sempre que forem recuperadas ocorréncias no segmento de
indexagao de substancias dos registros, ou seja, ao recuperar nomes de substancias ou realizar um cruzamento apds buscas
baseadas em substancias.

Exemplo: Estou interessado no tema da polui¢&o (marinha). Como posso encontrar publicagdes onde o polipropileno é
especificamente descrito como poluente?

A busca pelo polipropileno recupera muitas referéncias. A janela de fungéo da substancia mostra todas as fungdes que se
aplicam ao Polipropileno neste conjunto de respostas. A fungao Poluente indica que existem 3.661 publicagdes que descrevem
o polipropileno como poluente. A fungéo ou os conceitos Search Within [Busca dentro] podem ser usados para restringir os
resultados a poluigdo marinha.

Filter Behavior 456,514 Results Sort: Relevance » View: Full Abstract «

Filter by Exclude 1 o

Mi truct f I
9003-07-0 3 o v Search Within Results : |‘c‘r‘os r%:c ,l_‘,re if’,?lyp,rﬁgy -

Substances ~ = Polypropylene

Progre Polymer Science (20

v Document Type
Areview, with 175 references, on catalyst technologies for manufacture of polypropylene with well-controlled microstructure and

A7Substance Role. properties for advanced applications. The development of transition metal catalysts with tunable structure and selectivity is
discussed. Polypropylene products with novel and well-controlled microstructure are described. The use of high-field '2C NMR
Uses (268K methods to study the stereochem. of polypropylene is also discussed.

Properties (51K

Process (52K) Full Text - ® substance (1) &b Citing(385) @ Citation Map
(C3He)x Biological Study (23K)
Polypropylene Pre ¢
paration (19K ) N X X N
P Depois de clicar em 'View all’ [Visualizar tudo],
@321k K 7909 w27 fungBes mais especificas podem ser selecionadas
References Reactions  Suppliers v Language POTyTET (Z002], A T0T, 298 T-2992 T TaNEUage: EgSTT, Datanase: TAplu
Substance Role ~ Substance Role Microplastics in marine environment review of methods for identification and quantification
Uses (262K)
By Count. Alphanumeric
Properties (60K)
1 Selected Process (50K)
Biological Study (22K)

Uses (268K) Biological Use, Unclassified Preparation (19K)
(3.793) o
Technical or Engineered Pollutant (3,217)

Material Use (191K) Pollutant (3,661) View All

Polymer in Formulation (81K) Biological Study, Unclassified ¢
g Language
558) Full Tex »

Properties (61K)

o Citing 2289 @ Citation Map

Miscellaneous (2,444) ~ Publication Year
52K o |- Substances
Process (52K) [ substane

o T """“!!'J Cada publicagdo neste conjunto de 3.661 referéncias discute o
NoMin to NoMax . polipropileno no contexto de um poluente

cesn
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CAS Lexicon

Visao geral do CAS Lexicon
O CAS Lexicon é uma ferramenta ideal para compreender hierarquias de conceitos CAS, identificar expressodes cientificas, reunir
sindnimos de palavras-chave relevantes para construgdo de consultas ou realizar buscas restritas e focadas no Lexicon.

0 CAS Lexicon é uma ontologia de conceitos CAS. Conceitos CAS sao termos controlados que descrevem

o foco de uma publicacéo. Eles s&o adicionados manualmente pelos cientistas do CAS, com base na analise do texto completo.

O CAS Lexicon contém termos de assunto, classe quimica e indexagao taxonémica em uma hierarquia com termos mais amplos e
mais restritos. A indexagao do conceito sera feita com o maior nivel de detalhamento possivel, dada a

informag&o presente no documento fonte. Termos mais amplos ndo incluem conceitos mais detalhados.

Acesso e navegagao

. Comegar clicando em ‘CAS Lexicon’ na p&gina inicial, inserir um conceito ou sinénimo e navegar
PR ymessseil  Dcla hierarquia de termos mais amplos ou mais restritos.
ey Apenas um nivel de hierarquia &€ mostrado por vez.

classes, and taxonomy.

Search CAS Lexicon Biopesticides
biopesticides ~ Preferred Concept

Biopesticides @

et t one to continue
Pesticides based on microorganisms, . This will search synonyms: Biocontrol agents (pest); Biological control ...

subsances produced by piants, View .
[EleTVIEEalaIs{sEM Y plant-incorporated protectants, o 18w more synonyms
other naturally occurring substances

Multiple preferrd

RNA interferen c oy ~ Broader Concepts (2) select All
Plant-incorporat s
Agricultural biological agents @
Pesticides
~ Narrower Concepts (9) Select all

Biochemical pesticides @
Biofungicides

Bioherbicides

Os usuarios podem criar consultas de busca altamente especificas do CAS Lexicon selecionando conceitos e adicionando-os
a janela de consulta a direita. Somente os Conceitos CAS selecionados serdo buscados.

A Preferred Concept Biopesticides - Preferred Concept @ x
Biopesticides @ ) o

A Biopesticides - Narrower Concepts (9)
This will search synonyms: Biocontrol agents (pest); Biological control ...

View more synonyms Biochemical pesticides @

Biofungicides

X

X

A Broader Concepts (2) Select All Bioherbicides X
Agricultural biological agents @ Blolnsecticdes @ x
Bionematocides X

Pesticides Botanical pesticides X
Microbial pesticides @ X

A Narrower Concepts (9) Deselect All Plant-incorporated protectants @ X
X

® ciochemical icides @ RMA interference pesticides @
iochemical pesticides

Biofungicides

Bioherbicides
Bioinsecticides @ Clicar em um termo mais especifico ]

para ver suas subcategorias

Bionematocides

Botanical pesticides Clicar em ‘Search’ executa a busca.
Microbial pesticides @ Os hits [resultados] serdo destacados nos detalhes do registro

MW flant incarmaratad mratactante @
AND ﬂ NOT Add to Query Clear Query

-
[Os operadores podem ser usados para ] [Clicar em ‘Add to Query’ [Adicionar a consulta] para ]

combinar diferentes conceitos preencher o painel a direita com os termos selecionados
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Buscar sequéncias CAS

Opcoes de busca

Vocé pode buscar sequéncias usando trés modalidades diferentes:

— BLAST: buscar sequéncias semelhantes

— CDR: buscar anticorpos e receptores de células T por meio de CDRs
— Motif: buscar usando simbolos de variabilidade

Busca de similaridade BLAST

BLAST permite buscar sequéncias de nucleotideos e aminoacidos semelhantes. Os resultados do alinhamento s&o mostrados em
um layout grafico intuitivo com filtragem precisa e facil de usar para porcentagens de identidade e cobertura. Os resultados de
referéncia estdo vinculados aos acertos da sequéncia.

Para realizar uma busca BLAST:

— Abrir o mddulo CAS Sequences na pagina de busca principal do CAS SciFinder.

— Carregar uma sequéncia a partir de um arquivo ou colar uma sequéncia.

— Aproveitar os formatos compativeis: sequéncias contendo residuos representados por codigos de uma Unica letra (por
exemplo, no formato FASTA). N&o é permitido comegar com nimeros.

— Observar que a entrada de sequéncia pode conter uma linha de cabegalho (comegando com >). As sequéncias podem
ser separadas por (multiplos) cabecalhos, permitindo assim o processamento em lote.

— Ajustar os pardmetros BLAST conforme desejado e iniciar a busca de sequéncia.

Search CAS Sequences

Query BLAST, CDR, and Motif
algorithms for nucleotide and
protein based sequences.

— -
BLAST COR Motif Opgo?s ge busca de Clear Search
sequéncia

> human insulin sequence [,C?r,regar a lsequencp Fll.\BSL-li;\Aé'(lj'o arquivo sem numeros no ]7 Upload Sequence (.fasta or .txt)
fvnghlcgshlveaylvegergffytpktegiveqcetsicslyglenycn nicio ou cofarno paine

Sequence Type:

Nucleotide Protein
nesta janela Search Within:

Nucleotides @ Proteins

IncIuif ) Include NCBI Sequences
sequéncias NCBI
Q search Sequences

Advanced Sequence Search A Adjust Parameters for Short Sequences | Reset All

Alignment Identity % @ Match with Gaps? Gap Costs @
- Yes @No Existence 11 Extension 1 -

Query Coverage % @ Word Size @ Scoring Matrix @ Parametros BLAST
90 3 - BLOSUM62 - avangados

BLAST Algorithm E-Value @ Exclude Low Complexity Regions @
BLASTP - 10 - Yes @No
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Analise de resultados BLAST

Acessar resultados

Os resultados da busca de sequéncia aparecem no Recent Search History [Histdrico de busca recente] e no Search History
[Histérico de busca] geral.

Clicar em 'View Results' [Visualizar resultados] para ver as respostas da sequéncia.

¢ Sequences Sequence Type: Protein > human insulin sequence
1:34 PM Search Within: Proteins fvnghlcgshlveaylvegergffytpktgiveqcctsicslyglenycn

NCBI Included: Yes

BLAST Algorithm: BLASTp Edit Search

Alignment Identity: -
Query Coverage: 90%

Complete
Results will expire on
Oct 31, 2023.
Visualizar resultados
Ao visualizar resultados de similaridade de sequéncia BLAST:
— Os alinhamentos sao classificados por identidade de sequéncia.
— Aviso geral gréfica simplificada mostra a qualidade do alinhamento.
— As incompatibilidades s&o indicadas por linhas vermelhas.
— Alinhamentos detalhados podem ser visualizados na guia 'Alignment’ [Alinhamento].
— Detalhes do assunto e visualizagdes de patentes estéo disponiveis em guias separadas.
— Clicar« s === para recuperar referéncias relacionadas.
— O download de resultados ¢ & XLSX esta disponivel.
@ Sequences search for your query
W References —[ Obter referéncias para todas as sequéncias ]
92 Alignment Identity: 89.09%
Query @ —[ Comprimento da consulta ]
. Matches: 49
Comprimento do assunto Mismatches: 6
subject @' (55 Comprimento de alinhamento:
‘ Detalhes de | | Assunto e links para NCBI e informagdes sobre VisualizacBes de referénci 49+6=55 (inclui uma lacuna de 5 residuos)
View Less v alinhamento substancias no CAS SciFinder Isualizagoes de reterencia
| =
Alignment Subject References | References
gﬁg? : nt Dfata [+ Incompatibilidade: consulta aa alinhada ao ] Obter referéncias
core: 231 . o P
E-Value: 5.128236-26 Correspondencna assunto funcionalmente equivalente aa para esta sequéncia

|

1| FVNQHUCHESH LVEA-YLVCG ERGFFYTPKT||----GIVEQC CTSICSLYQL EMYCM 55

1| FVNQH C SH LVEALYLVCG ERGFFYTPKS/|DDARGIVEQC CTSICSLYQL ENYCMN 55

Immar residuo de alinhamento nas Lacuna na sequéncia
sequenmas de consulta e assunto de consulta

Filtrar resultados
A filtragem altera dinamicamente seus resultados.

~ E-Value ~ Query Coverage % ~ Subject Coverage % ~ Alignment Identity % A Sequence Length
0 1 to (10 . O ) O r—— ) (@ — (e )
0 o 100 0 o 100 0 to 100 26 o 9521
Valor de expectativa Comprimento de Comprimento de NUmero de )
. . A ~ Organisms
alinhamento alinhamento correspondéncias
; - - Homo sapiens (25)
Comprimento da Comprimento do Comprimento de
. Mus musculus (25)
consulta assunto alinhamento
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Procurando por alvos, ligantes e doengas

Os campos de busca avangada na busca de Substancias e Referéncias permitem encontrar alvos, ligantes e doengas com o0s
dados de bioatividade correspondentes. Isto ira procurar substancia e/ou literatura dentro do acorde&o de ciéncias da vida do CAS.

A Reactions

Substéncias

bioatividade sao buscadas

Molecular Formula -

Molecular Formula
CAS Registry Number
Chemical Identifier
Document Identifie

| Patent Identifier

Experimental Spectr.
Bioactivity Data (il
Biological

Chemical Properties >

Density >

Ligand

Disease

8 Al © Substances

Author Name

Authc

B Reactions |

Literatura com dados de
bioatividade é buscada

Ligand

Disease

o,
o All

Filtro de dados de bioatividade na busca de referéncias e substancias

~ Bioactivity Data
Structure Activity
Relationships (527)

Absorption, Distribution,
Metabolism, Excretion (110)

Toxicity (5)

v Formulation Purpose

CVM-1118 (foslinanib) is a phosphoric ester ¢
screening showed CVM-1125, the major activ

Filtrar para refinar pela psses mult

disponibilidade de dados de SAR, | (VM) form
ADME e toxicidade

VTETTTVIoTe ™

Full Text «

Dados de bioatividade em detalhes da substancia

~ Structure Activity Relationships

Funcionalidade

de filtro
Target (21 YV Function C
17-beta-
hydroxysteroid Inhibitor
dehydrogenase type 2

Visualizagéo de alvo, ligante e doenca

h 4 Parameter T YV Value

Activity 1M1 %

~ Absorption, Distribution, Metabolism, and Excretion Data

Target ~1 V¥V
Cytochrome P450 2C8 -

~ Toxicity

Target (~1 Function

Function ¢ V

Dados de bioatividade em detalhes da referéncia

~ Structure Activity Relationships

Ligand '¥1 V Target ¥2' V
Transforming growth
factor-beta-induced
protein ig-h3

~ Bioactivity Data

Structure Activity
Relationships (18K)

Toxicity (1,566)

Absorption, Distribution,
Metabolism, Excretion (1,259)

Disease V'

Assay Data [EJ easuresciences

Ligand

54-05-7
S =N
N4
="
Parameter (2 YV Value \
CL(int) 75 (uL/min)/nn
CyaHagCIN;
Chioraquine
Parameter (~2 ¥V Value
DAY OF DEATH 28
Function ¢ V Parameter 23 V¥ Value Disease ¥
Binder Ka No interaction Neoplasm

© substances

Search by Keyword, Subs| Inserir um alvo § RN, Patent Number, |

~+ Add Advanced Search Field

Organism ¢

B Reactions

Renin receptor ATPGIPZ\

Selecionar alvo, ligante ou doenga (mais campos de busca
de bioatividade podem ser adicionados e combinados)

W 133K A S5U3Z W /3
References Reactions  Suppliers

Filtrar para refinar pela .
disponibilidade de dados de SAR,
ADME e toxicidade

A

N,

\r

a CAS LIFE SCIENCES

Baixar em Excel

Clear All Filters 3 Knowledge Graph i,
Organism  V Assay Source
HOMO SAPIENS View Detail (1) CAS
Mostra detalhes

completos do ensaio a o ®

Target

wysteroid denydroge:

ase type 2
Assay Name

Procedure

Assay Comment
Condition
Parameter Activity
Value Mm%
Measurement Remarks
Ligand Dose

Biological System

Saurce

EF casuresciences

b

Assay



Executando uma busca de reag6es

As consultas de reag&o podem ser configuradas usando numeros de reagdo CAS, nomes de substancias, Numeros de Registro
CAS, identificadores de documentos, uma estrutura quimica ou busca de reagdo baseada em texto.

Selecionar reagdes

Good Afternoon, llja
g Al © substances i References | Suppliers

ber, PubMed ID,

Retrosynthetic Analysis Search CAS Lexicon Clicar na consulta de reagao para

Make reaction plans with Build powerful searches using editar
conditions, yields, catalysts, CAS concepts, chemical N
and experimental procedures. classes, and taxonomy. protein based sequences.

algorithms for nucleotide and

Edit Drawing

Resultados da busca de reag6es
Por padréo, os resultados da busca de reagao s&o agrupados em esquemas com reagentes e produtos idénticos.
Um painel de filtros, incluindo rendimento e etapas, permite um refinamento adicional.

R Reactions search for drawn structure | Alterar o agrupamento para 'By Document’ [Por documento] ou 'By Transformation’ [Por transformagéo]

References a 4 Msave -
Visualizar por correspondéncia de estrutura Salvar, alertar e compartilhar opgdes
Structure Match 20,459 Results Clicar na estrutura para visualizar Group: By Scheme v  Sort: Yield -~ View: Expanded ~
informacdes da substancia Enviar para o CAS Draw
Scheme 1 (2 Reactions) Steps: 1 Yield: 100% eee
As Drawn (0) "
Rendimento por
o 5 reacdes exibidas
Substructure (20K) JJ U\ =
i, d
10,5 o PR + O H - )k
HO (¢} 0.
Similarity (18) O ~q N ~
[s]
Absolute stereochemistry shown, Rotation (+) Absolute stereochemistry shown

Filter Behavior
w_syppliers (484)

Filter by Exclude W Suppliers (48) — Visualizar fomecedores

v Search Within Results 31-614-CAS-27240963 Steps: 1 Yield: 100% eee  Stereoselective process for preparing isoxazolo-quinoline-
substituted cyclohexyl derivatives

~ Yield 1.1 Reagents: Triethylamine, Piphenylphosphoryl azide
90-100% (428) Solvents: Toluene Assignee: Eli Lilly and Comp| Visualizar referéncia de reagao
5 Fil Itados d = T World Intellectual Property OTganzation, WOZ0UZ0Z&705 AT
80-89% (263) iitrar resultados de reagéo Visualizar detalhes 2002-03.28
da reagéo
70-79% (295) < Acessar o texto completo
50-69% (279) Experimental Protocols PatentPak~  Full Text = 45040 da patente
30-49% (207)
View All 31-614-CAS-27633989 Steps: 1 Yield: 100% eee Preparation of N-(isoxazoloquinolinylcyclohexyl)carbox
amides and analogs as MRP1 inhibitors
1.1 Reagents: Triethylamine, Diphenylphosphoryl azide
~ Number of Steps Solvents: Toluene; 40-50°C; 1h, 110 °C; 110 °C — 70 Assignees: Eli Lilly and Co.; Wang, Qiuping; et al.
1(2,455) °C World Intellectual Property Organization, WO2001046199 A1
' 1.2 70 °C; overnight, 70 °C — 85 °C 2001-06,2=

Obter reagdes semelhantes

Get Similar Reactions x

Para reagdes de etapa Unica e haste Unica, vocé pode visualizar reagdes
semelhantes com base na semelhanga dos atomos adjacentes com o centro de

Set Reaction Similarity

l=] o
reacéo especifico.
Amplo: recupere reagdes que compartilham um centro de reagdo com a reagéo Z ? :
. Z #
selecionada..

Médio: recupere reagdes que compartilham um centro de reagao, bem como
atomos adjacentes.

Estreito: recupere rea¢des com um centro de reagdo compartilhado e atomos e
ligagdes estendidas.




Detalhes de reagao

Revendo os detalhes da reagao

Os detalhes de uma reagao fornecem acesso a informagdes, incluindo solventes, catalisadores, reagentes, condigdes e
protocolos experimentais extraidos da publicagao e de seu suplemento.

Get Similar Reactions —{ Buscar reagbes semelhantes ]

Reaction Overview

OH
Steps: ield:
eps: 1 . Yield: 85% . J lk N */O\ﬂ,
Referéncia de reagao Q/\
JOURNAL

Absolute stereochemistry shown, Ratation (+) Absolute stereochemistry shown, Rotation (-]
Development of a Scalable [Stage 2]
Synthesis of an Azaindolyl- ) 85%
Pyrimidine Inhibitor of Influenza W Suppliers (48) W Suppliers (149)
Virus Replication W Suppliers (2)

By: Liang, Jiar
View All v Vlsuallzar todos os autores ]
Organic Proce!

Development (2016), 20(5),
965-969

Stage Reagents Catalysts Solvents Conditions
(5) View Source Full Text = || Triethylamine - Toluene 2 h, reflux; reflux — 60 °C
Diphenylphosphoryl azide

Company/Organization 2 - R - overnight, 60 °C —s 80 °C
Vertex Pharmaceuticals

Incorporated

Boston, Massachusetts 02210 . . . N
United States. Visualizar alternativas P Alternative Steps (5)

Experimental Protocols

. Visualizar procedimentos
Synthetic Methods

detalhados
Products Ethyl (1R,3S)-3-[(benzyloxycarbonyllaminolcyclohexanecarboxylate, Yield: 85%
Reactants 1-Ethyl (1R,35)-1,3-cyclohexanedicarboxylate

Benzyl alcohol

Reagents Triethylamine

Diphenylphosphoryl azide

Solvents Toluene

Procedure 1. Add diphenylphosphoryazide (DPPA) (166 mL, 769 mmol) and triethylamine (107 mL, 769 mmol) to (1S,

28 2 athavvrarbanvlcvclnhevanerarbayylic acid (140 = 700 mmallin faliiene (1 A 1Y

Characterization Data —[ Visualizar dados de caracterizagao ]

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

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

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

Optical Rotatory =-33.3°(c=1in DCM).

Power

HRMS (ESI) [M + HI" calculated for C;7H24NO, 306.1700, found 306.1700

State sticky solid

CAS Method Number 3-451-CAS-15598720

Transformations Visao geral das transformagdes Reaction Notes Outras observagdes
i } 9 3 importantes
1. Schmidt Reaction scalable
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Iniciando a ferramenta

Existem duas maneiras principais de iniciar a ‘Retrosynthetic Analysis’ [Analise Retrossintética] no CAS SciFinder:

1. Desenhar ou importar uma estrutura para a janela de desenho de retrossintese acessada clicando na opgéo ‘Retrosynthetic
Analysis’ [Analise Retrossintética] na pagina inicial. A substancia desenhada pode ser inédita.
2. Clicar na opgao ‘Start Retrosynthetic Analysis’ [Iniciar anélise retrossintética] encontrada na janela suspensa da substancia.

Good Afternoon, llja

S Al © Substances A Reactions B References Y Suppliers

d ID, AN, CAN, and/or DOI

Retrosynthetic Analysis Search CAS Lexicon Search CAS Sequences

Make reaction plans with Build powerful searches using Query BLAST, CDR, and Motif
conditions, yields, catalysts, CAS concepts, chemical algorithms for nucleotide and
and experimental procedures. classes, and taxonomy. protein based sequences.

2 Retrosynthetic Analysis % CAS RN

B - " x
Draw or import a structure. 2408121-76-4
h®® 0= © s ? ! : ! CAS Name
2-[Methoxy(5-[S-(trifluoromethyl)-
Click and drag to select objects, Ctrl-click to select or deselect individual objects 2 1,2,4-oxadiazol-3-yl}-2-thienyl] E
methyl]-5-meth... F
F
— \ F

— X
h N\ VN Get Substance Details

~ Get Reactions (1)

Synthesize (1)

Start Retrosynthetic Analysis

Molecular Formula: CrsHyzFsNz0;5 (355.34)
Get References (1)

e + G
c X Cance o Edit Structure —  Reset + .i,




Planejador de retrossintese

Selecionando opgoes de plano

Vocé pode editar as opgdes do plano para:

— Aumentar a profundidade sintética.

— Proteger as ligagdes por toda a rota sintética.

— Definir ligagdes a serem rompidas na primeira desconexao.

— Alterar o limite de custo do material inicial.

—  Criar um plano preditivo com alternativas mais significativas, por exemplo, moléculas poli ou heterociclicas.

Depois de selecionar as opgdes desejadas, clicar no botdo ‘Create Retrosynthesis Plan’ [Criar Plano de Retrossintese].

Alterar o nimero de desconexdes ]

no plano Quebrar a ligagdo na Proteger ligagdes Limpar as
primeira desconexao em todo o plano selegOes
D Retrosynthesis Plan Options for drawn structure Powered by ChemPlanner®
Select Synthetic Depth Learn more. Break and Prdtect Bonds Learn more.
1
5 &@ Break Bond e liaq: el Clear All Bond Selections
. @
4
Set Rules Supporting Predicted Reactions Learn more. F r
® Common Selecionar regras incomuns ou N
Uncommon (includes Common Rules) raras apoiadas para obter -
Rare (includes Common and Uncommon Rules) menos exemplos de literatura
Set Starting Materials Cost Limit Learn more.
1000 UsD/mol ~

[ Primeira ligagéo a ser quebrada ] [ Ligagdes protegidas ]

|

Alterar o limite superior de custo para ]

Email me when my plan is complete [

D Create Retrosynthesis Plan

Gerar o plano
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Plano de retrossintese e etapas alternativas

Abrir o plano

Geralmente, um plano experimental fica disponivel em alguns segundos. O célculo de um Plano de Retrossintese Preditiva

pode demorar mais.
Excluir etapas [ Baixar, compartilhar e salvar o plano ]
D Retrosynthesis Plan for drawn structure ou substéncias powered by
Visualizar etapas
Visualizar informacdes do plano ] Key Exper\menmliteps GDredlﬁEdSQEPS Edit Plan Options " = M save do plano
[ ¢ P Editar as opgdes l_ I 1
) ' de plano =
Plan Information 5
Mosirar etapas Ativarldesaiivar [As linhas azuis marcam etapas ex| erlmentals
Estimated Yield: 22% . . N
Oversll Price: $45.62 experimentais etapas previstas pas exp .
(USD per 100 grams)
o
Scoring Profiles. = =
s As linhas pontilhadas verdes | D moe L}
Complexity Reduction @ . . .
e indicam as etapas previstas M““E‘”’"*
Convergence @ —
—) L IE) [}
Evidence @ —[ Ajustar opgdes de pontuagdo ] \ v
—) - - B s
oo i s Yida 59% o ¥
Yield@ i \
Atom Efficiency @ . 0
4 — 0 e
Analisar e selecionar M“”“"‘“’“
Reset Scoring A desconexdes X B’
v, i 4790 alternativas 1€ L ] ™ (103 (]
--------- F
OH
-------- |
]
! (104) i Feedback

Etapas alternativas

Obter uma vis&o geral de todas as desconexdes experimentais e previstas, juntamente com as reacdes de evidéncias exibidas
como um conjunto de respostas de reac¢do. Vocé pode acessar as reagdes de evidéncias no (1) link na visdo geral das etapas ou

0 (2) esquema de reagéo alternativo.

Step Evidence Filter by
BA=B+C 1.1 Reagents: Butyllithium 7Altamative Stp Type

Average Yield: 47% Predicted (48)

50f15

B Predicted Step

O<YX - —H D~

[Reac;ées semelhantes agrupadas ]

B Reactions from Retrosynthesis Plan Evidence

Evidence (16) =
~ Stereochemistry
Non-Selective (48)
AB=3D+E 1.1 Reagents: Potassium tert-butoxide
Solvents: Tetrahydrofuran
Average Yield: 59% .
N View All v
Evidence (23)
Alternative Steps (34) Experimental Protocols _n
LC2F+G 1.1 Reagents: Diisopropylethylamine B References
a Vield: 50% Ammonium chloride
werage Yield: .
E\f’\dsr\g(s @8) O-{7-Azabenzotriazol-1-yl}-N, NN N - Filter Behavior
) tetramethyluronium hexaflucro
Alternative Steps (48) phosphate Exclude
Solvents: Dimethylformamide; 2 d, rt
View All v ~ Search Within Results
[Experimental Protocols ~ Yield
90-100% (2)
80-89% (3)
BAD3>H+| Predicted Step Only 70-79%(10)
Nao reaction summa
i ald: e Experimental Protocrgls s
Evidence (1) = 30-49% (2)
Alternative Steps (11) View All

~ Number of Steps

AE>) .1 Solvents: Carbon tetrachloride

1(55)
Maximum Yield: 83%

Evidence (1) . Non-Participating Functional
Alternative Steps (14) Groups

an |i| A save ~
W & = Msae

55 Results Group: By Scheme - Sort: Relevance » View: Expanded -
Scheme 1 (1 Reaction) Steps: 1 eos
HN N=—
N cl
=
. Y\ % \(\
N\ 7 / -
H:N
W suppliers (49) W suppliers (51) W suppliers (61)
31-614-CAS-29434160 Steps: 1 sss  Preparation of piperidine-containing compounds for

treating and preventing metabolic and cerebrov

ascular diseases

Reagdes de evidéncias para
desconex&o (prevista) do World Intellectual Property Organization,

precursor C

By: Rodriguez, Martha E.; et a

WO2010080864 A1 2010-07-15

Experimental Protocols

PatentPak - Full Text +
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Opcoes de pontuacao de retrossintese

Opcoes de pontuagao
Para planos com etapas previstas, € possivel aumentar ou diminuir a pontuag&o atribuida as etapas e alternativas por cada
perfil, 0 que determina o que é exibido no plano/etapas alternativas.

— Cada perfil de pontuag&o pode ser definido como Off [Desligado] (extremo esquerdo), Low [Baixo], Medium [Médio] ou High
[Alto] (extremo direito).
— A configuragdo padrdo para cada perfil € ‘Medium’ [Médio] conforme mostrado abaixo.

Perfis de pontuagao

For plans with predicted steps, you may increase or reduce the score assigned to steps and alternatives by each profile, which determines what is displayed in the
plan/alternative steps.

Each scoring profile may be set to Off (extreme left), Low, Medium, or High (extreme right); the default setting for each profile is "Medium," as shown below.
Maoving the slider all the way to the left turns that profile's scoring "Off,” and it will not be a factor step selection or alternative ranking.

Phan Information

Complexity Reduction

Reduces the complexity of a step's reactants compared to its product.

scoring Profiies In retrosynthesis plans, you typically want high complexity reduction.
Complexty feduction ®
) Convergence
Medium Determines how "branched” the plan is; you typically want the plan to be as branched as possible (high convergence), rather than
o linear.

Evidence &

For a given step, the more precursors there are, and the closer their relative sizes are, the more it's considered convergent.

cost@

Increasing Convergence displays steps/alternatives with more reactants.

viean
Evidence
Ranks plan steps/alternatives based on the number of evidence examples supporting the particular reaction type.

Arom Efficiency @

More evidence examples for a step means that the reaction type has more applications and is more versatile in terms of
conditions and substrates, and hence predictions made based on it are probably more reliable.

Increasing Evidence displays steps/alternatives with more supporting examples.
Cost

Weighs the expenses of the reactions by ranking starting materials based on the lowest price found amongst catalogs.

Yield

Applies to the yield of each step in the plan, which contributes to the yield of the target melecule.
Increasing the Yield displays a higher yield target molecule and steps/alternatives.

Atom Efficiency

Reduces reactant parts not included in a plan step’s product.

Increasing Atom Efficiency displays steps/alternatives with the least amount of reactant atoms that do not map to the preduct.

Clicking the Apply button redraws the retrosynthesis plan with the revised scoring profiles; clicking Reset Scoring restores the "Medium” default.

Reset Scoring
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Busca Markush e CAS Pate

Busca Markush

ntPak

As buscas de estrutura Markush podem ser realizadas usando a opgéo 'Search Patent Markush' [Buscar

patente Markush]no modo de busca de substéncias.

Substances v

H CAS '2:' SciFinder

Enter a query.

€ Return to Home

Patent Markush search for drawn structure

W References «

96 Results

Tipo de busca de
estrutura Markush

Patent Markush Match

Substructure (119)

and dysmenorrhea
Filter Behavior

Exclude

~ Patent Office

Assignee

Patent claim 1

PatentPak - Full Text «

World Intellectual Property
Organization (55)

United States (25)

Edit Drawing

Scavch Patent Markush —[ Opgéo de busca Markush ]

Berolina Drug Development AB
Germany, DE10162120 A1 2003-06-18

Localizagéo Markush

a a moa
Remove a |i| N save ~

Preparation of deuterated dihydrofuranones for the treatment of
irritation symptoms of join degeneration, as well as of acute pain,

|

Link para uma referéncia
'| de patente especifica

Language: German, Databas

)

There are T notes to display for this structure,

Estrutura de hit [resultado]
Markush montada

)

European Patent Organization
(8)

[ Link para o visualizador do CAS PatentPak ]

China (3) Filtrar por Heterocycle derivatives and methods of use
United Kingdom (2) autoridade de patentes
Assignee: The University of Texas System
View All ovo\ World Intellectual Property Organization, WO2001094369 A2 2001-12-13 | Language:

CAS PatentPak

Hé trés opgdes do CAS PatentPak para visualizar um PDF de patente:
PDF:

Somente PDF de patente de texto completo; PDF pesquisével por texto
PDF+: PDF de patente em texto completo com substancias-chave marcadas; PDF pesquisavel por texto

— Visualizador: PDF de patente com marcagdes vinculadas das principais substancias (veja abaixo)

PAGE Z00M DOWNLOAD
CAS Zi PatentPak | @y Ny @ @ FOF | R —[ Baixar em PDF incluindo a lista de substancias marcadas e anotagdes ]
Key Substances in Patent 12. The lithium secondary battery accogding to claim 9,  Ni, Co, and Mn, and the second positive active material
cas R Baixar em PDF wherein the clectgglyte comprises at lwtac orgafgf sol-  shows a peak of Co, or the first positive active material
SR TR lene, shows peaks of Ni and Mn, and the second positive active
E o) 33454-82:9 F lene, malerial shows a peak
. L\_UH CAS Name | fuo- 16. The lithium secon| @ Marca a substéncia principal com
} I P T E S—OH ¢hlo- wherein the charging an{ curadoria de cientistas do CAS
F 0 S lene, charge rate between (.
Component RN: 1493135 |I iene, between 0.1 and 2.0 C.
F 0 iben- 17. The lithium secondary battery according to claim 16,
o Lj @- wherein the charging and the discharging is performed at a
Get Substance Details - charge rate between 0.2 and 1.5 C and a discharge rate
[Link para informag@es relacionadas ] ,2-  between 0.2 and 1.5 C.
Anskyst: Marip Locations (1) \ene, 18. The lithium secondary bailery according to claim 15,
§ oo e enc,  wherein the charging and the discharging is performed at a
CAS RN Synthesize (102) H Lene, charge current density between 0.1 and 5.0 mA/em® and a
14263079 [ ] LI re R discharge current density between 0.1 and 5.0 mA/em®.
. 9 StartRetrosynihetic Analysis isther 19. The lithium secondary battery according to claim 18,
F—lla!~—: W Get References (,440) ithy- wherein the charging and the discharging is performed al a
| W GetSupplers (52) Qedisiucwe — & fltet-  charge current density between 0.2 and 4.0 mA/em® and a
F - Jhu], discharge current density between 0.2 and 4.0 mA/em®.
hnnau.,ﬁylmc earhnnalc Lth% arbon- 20. The lithium secondary battery according to claim 15,
meth ropy! bonats pmpl ie, el wherein the charging and the discharging is performed for 1
o |j* nalt:, clhy] ;ldlﬂ, ¢ yl pyl acelgl, to 300 times.
dlmelh ethane joxolane, dlbl le1rdglyme - 21. The lithium secondary battery according to claim 20,
ylene onale, propighe carbonate, ulyrolaclone, sul- wherein the charging and the discharging is performed for 1
tone, decanolide, and mevalolactone. to 99 times.
A substancia-chave secondary baltery accgrding to claim 1, 22. The lithium secondary battery according to claim 15,
[ Er— destacada fica marcada  [trelyte gompriscs at le_ one compound wherein the battery is in a charged or discharged condition
ium hexafluoro-

onsisting of
lithium  tetraflu
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and lithium bisoxalate borate).

bis(trifluoromethyl)sulfonimide

concentration of 0.1 to 2.0M.

As principais substancias identificadas
na patente s&o anotadas

iPE,),
lum hedgfluoroarsenate (LiAsF,), lithium perchlorate

lithium  tricloromethanesulfonate  (CF;80,Li),
bis(perfluoroethylsulfonyl)imide (LiN(SO,C.F5),),

14. The lithium secondary battery according to claim 1,
wherein the electrolyte comprises a supporting salt at a

15. The lithium secondary battery according to claim 1,
wherein as a result of SEM-EDX measurement of the

after the battery is charged and discharged.

23. The lithium secondary battery according to claim 20,
wherein the battery is in a condition of being charged or
discharged after the battery is charged and discharged.

24. The lithium secondary battery according to claim 20,
wherein the battery has an open circuit voltage (OCV) in the
range of 1.0 to 5.5V after the battery is charged and
discharged.

25. The lithium secondary battery according to claim 24,
wherein the batiery has an open circuit voltage (OCV) in the
range of 1.5 to 4.5V after the battery is charged and
discharged.

rate  (LiBLE,),

(LINGSO.CF,).),
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Busca de fornecedores e ChemDoodle

Busca de fornecedores

A busca de fornecedores permite acessar diretamente informagdes do catalogo de produtos quimicos com base na estrutura

quimica, nomes ou outros identificadores.

W Suppliers search for "7664-93-9"

o =

Filter Behavior

Etiquetagem de fornecedores
preferenciais/ndo preferenciais

490 Results [ J

Opgdes de classificagio — Sort:[Relevance 4

Filter by Exclude Supplier Substance Purity  Purchasing Det Relevance
Price: Low to High
1 .
~ Preferred Suppliers Price: High to Low
forred Qakwood @) 7664-93-9 9598%  Order From Suy  Supplier:AtoZ q
Preferrea 62 = ke Sulfuric Acid, ACS Grade 100ml,USD25  Supplier: Zto A
Rolbreferencel(i38) Oakwood Chemical Product List TLUSDAO00 o e
United States 2.5, UsD 80.0t burity

~ Supplier Regenhmdagﬁe Last Updated: 1|Mar 2024
da informagéo

Hayashi Pure Chemical

Products Catalog (106)

Thermo Fisher Scientific

Link para detalhes

W Oakwood Chemical Product List

X Qakwood
Product List (66) Chemical i )
Z Fm— Preferred Supplier - ® Substance Information
KANTO CHEMICAL (43) Oakwood Chemical Product L' yep, hitps:/fwww.oakwoodchemical.com &3 CAS Registry Number  7664.93-
Aladdin Scientific Product United States Email sales@oakwoodchemical.com CAS Name Sulfuric acid
Listing (37) Last Updated: 1 Mar 2024 Phone 1-800-467-3386
FUJIFILM Wako Chemicals ‘l)“
Europe GmbH Product List Item Details 0=5=0
(37 Chermical Name Sulfuric Acid, ACS Grade ‘LH
View All Order Number 25494
5 Purity 98%
2 100 ml, USD 25.00
~ Purity Qakwood Quantity, Price 11, USD 40.00
~ R 251, USD 80.00
>
EEREAED Oakwood Chemical Product L Bulk Available
95-98% (132) United States Stock Status Maintained in stock
Last Updated: 1 Mar 2024 Pricing Information
90-94% (9) Lost Located 1 Mar 2024
<90% (14) Order From Supplier &

ChemDoodle

Além do editor padrao do CAS Draw, o editor de estrutura ChemDoodle também esta disponivel.

ChemDoodle é Util para dispositivos méveis, como tablets.

[ Selecionar ][ Centralizar ] [Virar fragmento ] [ Cortar | Copiar | Colar ]

s X

Lchemooodle |- |
. M ﬁ'&@ B S«

D aRQIB m}f} —{ Fazer modelos com o Nimero de Registro CAS ]

Limpar | Apagador
Desfazer | Refazer

[ Bloguear atomos/correntes/anéis |

Abrir | Salvar
Dar zoom

[Adicionar ponto de fixacdo ao fragmento ]

Fazer reagéo
Mapeamento de reagdo

=@ SNe ONo k|

—_—
—+

Quebrar/formar ligagdes |
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Analise de anterioridade

Analisando a anterioridade

Ao visualizar uma pagina de detalhes da referéncia de patente, uma opgao para ‘Get Prior Art Analysis’ [Obter anélise da

anterioridade] esta disponivel.

Os resultados também aparecerao no histérico de busca. Funciona assim:

— E fornecida uma previsao de relevancia baseada em IA.

— E baseada em um tnico documento de patente como ponto de partida.

— S&o incluidos andlise de conceitos CAS, substancias indexadas, cddigos IPC e texto completo adicional.

— E gerada uma lista de documentos previamente conhecidos classificados por relevancia, incluindo literatura patenteada
e ndo-patente.

Aqueous dendritic amine coatings containing dendritic poly(amido)amine (PAMAM)

® 12 [T @ Citation Map &I A save ~
In this Reference By: Wang, Shaofeng; Li, Hairong; Seow, Swee How
* |PCData ) ‘ ‘ . - ‘
The present invention relates to a water-based emulsion coating compaosition, e.g. paint composition, comprising a hyper- branched or
» CAS Concepts dendritic poly(amido)amine Iniciar a andlise a panir da visualizagéo st one isothiazolone biocide, and a hinder.
s Substar i
ubstances Keywords: aqueous dendrit detalhada do registro
PatentPak Viewer Get Prior Art Analysis Full Text ~

W References Prior Art Analysis (195)
1:52 PM

Aqueous dendritic amine coatings containing dendritic poly(amido)amine

(PAMAM) Complete

[Visualizar resultados do histérico de busca ]

Login, feedback, treinamento e suporte

Detalhes de login
Acesse por http://scifinder-n.cas.org

Se vocé for usuario académico, acesse pelo Portal de Periddicos da CAPES:
https://www.periodicos.capes.gov.br/

Use seu nome de usuario e senha ja existentes para o CAS SciFinder

Botao de feedback

Fornecer feedback direto ao CAS a partir da solugédo CAS SciFinder. oo
Treinamento D

Préximos eventos e webinars: - N
Www.cas.org/cas-webinars Pmﬂts Saved
Eventos e webinars gravados: ° J
www.cas.org/cas-past-webinars History  Downlosds

Tépicos de treinamento do CAS SciFinder:
www.cas.org/support/training/scifinder-n

Treinamentos e gravagdes em portugués:
https://solutions.cas.org/CAPESsfn

Contato do suporte

Envie um e-mail para help@cas.org para entrar em contato com um representante da Central de Atendimento CAS
na América do Norte. Se vocé esta fora da América do Norte, consulte este site para contatos: https://www.cas.org/contact

Contatos do CAS no Brasil: Envie um e-mail para a equipe do CAS no Brasil para tirar suas duvidas, agendar treinamentos e

conversar sobre qualquer assunto relacionado: brazil@cas.org Guia de referéncia répida do CAS SciFinder Académico |21



http://scifinder-n.cas.org/
https://www.periodicos.capes.gov.br/
https://www.cas.org/cas-webinars
https://www.cas.org/cas-past-webinars
http://www.cas.org/support/training/scifinder-n
https://solutions.cas.org/CAPESsfn
mailto:help@cas.org
https://www.cas.org/contact

As imagens da solugdo sdo incluidas apenas para fins ilustrativos. Sua experiéncia pode
variar com base nas melhorias recentes ou na licenga do produto.
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