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1. Welche Informationen finde ich in SciFinder?

Die vom Chemical Abstracts Service (CAS) produzierte Datenbank SciFinder ist neben , CAS
Formulus” und ,,CAS Analytical Methods” Teil der ,CAS Discovery Platform®.

Als weltweit grofSte Datenbank mit chemierelevanten Inhalten enthalt sie Informationen zu

e 225 Millionen definierten chemischen Substanzen (u.a. Herstellung, Verwendung,
Struktur, Schmelzpunkt, Siedepunkt, Dichte, Brechungsindex, magnetische u. d
elektrische Eigenschaften, Spektren (NMR, IR, MS, ESR, UV-VIS, Bezugsquellen)

e 75 Millionen Sequenzen

e 150 Millionen chemischen Reaktionen

e Abstracts zu ca. 59 Millionen Veroffentlichungen (wissenschaftliche Artikel, Patente,
Blicher, Konferenzberichte, Dissertationen)

e Patente von 109 Patentorganisationen

Suchen sind moglich u.a. Gber Stichworter, Autorennamen, Firmennamen bzw. Zeitschriften-
namen. Ein Struktureditor erlaubt den schnellen Zugriff auf chemische Substanzen und
Reaktionen Uber chemische Strukturen. Links zum Volltext der gefundenen Artikel und
Patente sind ebenfalls vorhanden.

SciFinder enthalt die Informationen folgender CAS-Datenbanken:

e CAPLUS Bibliografische Nachweise der Chemical Abstracts, ab 1808
e MEDLINE Biomedizinische Informationen, ab 1949 ( = Pubmed)
e CAS REACTIONS Individuell indexierte Reaktionen, ab 1840

e CAS REGISTRY Organische und anorganische Verbindungen sowie biochem. Sequenzen

e CHEMCATS Chemikalienlieferanten-Katalog, Informationen zu kauflichen Substanzen

e CHEMLIST Regulated CHEMicals LISTing: nationale, US-amerikanische und inter-
nationale Chemikalienverordnungen

e MARPAT Suchbare Markush-Strukturen aus Patenten, ab 1961

Eine genaue Ubersicht iiber die aktuellen Inhalte der einzelnen CAS-Datenbanken findet
man unter: https://www.cas.org/about/cas-content.

Die CAS-Datenbanken enthalten Veréffentlichungen aus ca. 9.500 Zeitschriften. Davon wer-
den ca. 1700 cover-to-cover ausgewertet. Die Artikel sind in mehr als 50 Sprachen publiziert.
Weiterhin sind in SciFinder auch Nachweise anderer Medien, wie z.B. Biicher,
Hochschulschriften, Reports, Konferenz-Proceedings, E-Preprints etc. enthalten.

Die fir den SciFinder ausgewerteten Zeitschriften sind in der CAplus Core Journal Coverage
List unter: https://www.cas.org/support/documentation/references/corejournals

aufgefihrt.

CAplus enthalt auBerdem alle chemierelevanten Patente von Patentdmtern weltweit.

Fiir viele dieser Patente erhilt man mit PatentPak” (s. auch Pkt. 16.6) den sofortigen Zugriff

auf die darin sonst schwer zu findenden chemischen Substanzen.


https://www.cas.org/solutions/cas-scifinder-discovery-platform
https://www.cas.org/cas-data/cas-references
https://www.cas.org/cas-data/cas-reactions
https://www.cas.org/cas-data/cas-registry
https://www.cas.org/solutions/cas-scifinder-discovery-platform/scifinder/commercial-sources
https://www.cas.org/support/documentation/regulated-chemicals
https://www.cas.org/support/documentation/markush
https://www.cas.org/about/cas-content
https://www.cas.org/support/documentation/references/corejournals
https://www.cas.org/support/documentation/references/patentcoverage
https://www.cas.org/solutions/cas-scifinder-discovery-platform/cas-scifinder/patentpak
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2. Erste Schritte mit SciFinder

2.1 Wie erfolgt die Registrierung fiir die Datenbank?

Vor der Suche in der SciFinder-Datenbank ist eine personliche Registrierung als Nutzer
notwendig. Daflir muss man sich im Uni-Netz befinden bzw. Giber den VPN-Client mit der Uni
verbunden sein und die Uni-E-Mail-Adresse verwenden!

Fiir die Registrierung gibt es ab 2025 einen neuen Link!

Wer noch einen alten Link benutzt, der bekommt diese Info:

CAS '9" SciFinder

Suspended URL

User registration is no longer available with this URL. Please contact the key
contact for your organization.

Auf der Seite der ThULB findet man bei DEBIS den Link zur erstmaligen Registrierung und
auch den Zugang zu SciFinder:

https://dbis.ur.de/THULB/resources/103013

Der Zugangslink fir die erstmalige Registrierung lautet:

https://sso.cas.org/sp/startSSO.ping?Partnerldpld=https%3A%2F%2Fidp.uni-
jena.de%2Fidp%2Fshibboleth&TargetResource=https%3A%2F%2Fscifinder-n.cas.org%2F

Die Nutzung erfolgt im Uninetz.


https://dbis.ur.de/THULB/resources/103013
https://dbis.ur.de/warpto?ubr_id=THULB&resource_id=103013&license_type=2&license_form=22&access_type=1&access_form=13&access_id=49820
https://dbis.ur.de/warpto?ubr_id=THULB&resource_id=103013&license_type=2&license_form=22&access_type=1&access_form=13&access_id=49820
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2.2 Wie melde ich mich bei SciFinder fiir die Suche an?

Zugang zur SciFinder-Datenbank unter: https://scifinder-n.cas.org

Die Anmeldung dort erfolgt mit dem bei der Registrierung erstellten Benutzernamen und
Passwort.

CAS %

SciFinder"

Log in to SciFinder"

Username or Email Address

Create an account. Can'tlogin?

Zugang mit Shibboleth/SSO

Mit Single Sign-on, abgekirzt mit SSO, somit kénnen alle zugreifen, die vom ldentity Provider
der Universitat die Rechte dazu erhalten haben. Das sind alle Mitarbeiter der jeweiligen
Einrichtung. Der Zugang erfolgt mit Login und Passwort der Universitat.

Sie sind dabei auf diesen Dienst zuzugreifen

CAS von American Chemical Society

o o
" ® Zusitzliche Informationen iiber diesen Dienst
® Datenschutzinformationen dieses Dienstes

A division of the
American Chemical Society

An den Dienst zu ibermittelnde Informationen

Zugehbrigkeit
affiliate@uni-jena.de

Benutzername (URZ-Loginkennzeichen)

Vorname

]

E-Mail

J @,

Nachname

Die oben aufgefiihrten Inforn n an den Dienst weitergegeben, falls Sie

e Informationen bei jedem Zugriff auf diesen
Dienst an ihn weitergegeben werden?

Die Anmeldedaten kdnnen gespeichert werden. Das empfiehlt sich aber (wenn liberhaupt!)
nur auf personlichen Endgeraten (eigener PC, Notebook oder Smartphone).

Nach der ersten Anmeldung wird bekannt gegeben, welche Daten an CAS Ubertragen
werden.



Die oben aufgefiihrten Informationen werden an den Dienst weitergegeben, falls Sie
fortfahren. Sind Sie einverstanden, dass diese Informationen bei jedem Zugriff auf diesen
Dienst an ihn weitergegeben werden?

Wibhlen Sie die Dauer, fir die Ihre Entscheid zur Infor
sein soll:

itergabe giiltig

O Bei néchster Anmeldung erneut fragen.

Ich bin einverstanden, meine Informationen dieses Mal zu senden.

@ Erneut fragen, wenn sich die Informationen &ndern, welche diesem Dienst
weitergegeben werden.

Ich bin dass dieselben

in Zukunft automatisch an diesen Dienst weitergegeben

werden.

Diese Einstellung kann jederzeit mit der Checkbox auf der Anmeldeseite widerrufen werden.

Ablehnen |
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Bei ,Job Role” und , Area of Expertise” miissen Angaben aus der Auswahlliste gemacht

werden.

CAS*

Welcome

our identity and verify your in: titutional

matching your CAS account with your

eSe,

CAS %

SciFinder

Log in to SciFinder®

Welcome, Not You?

Access through...
Friedrich Schiller University Je...

2.3 Was mache ich, wenn ich Benutzernamen oder

Passwort vergessen habe?

Wenn man seinen Benutzernamen oder sein Passwort vergessen hat, klickt man unterhalb

des Log-In-Buttons auf ,Can’t log in?“

Im dann erscheinenden Fenster wird der
Nutzername ODER die Uni-E-Mail-Adresse
eingetragen.

Nach Beantwortung der Sicherheitsfrage,
die man bei der Registrierung fir

SciFinder angegeben hat, schickt man das
Formular ab und bekommt umgehend eine
Mail von CAS, die einen Link zur Anderung
des Benutzernamens oder des Passwortes
enthalt: schnell und einfach!

Forgot Username or Password

Enter your username or email address. We'll email you
a verification code to recover your information.

Enter Username or Email Address
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2.4 Wo finde ich Hilfen und Videotutorials zur Suche?
2.4.1 Direkthilfe in SciFinder
CAS Z: scifinder 2 BT

Help and Support

Good Morning,

My CAS Profile
Settings
Log Out

Featured Search View All

4+ Prior Art Discovery Advanced Search

Select
create

Die SciFinder-Hilfeseiten erreichen Sie wahrend der Recherche mit einem Klick auf ,,Help and
Support" beim ,,Account”“-Button oben in der Mentizeile oder direkt (iber
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us

CAS "'." SciFinder

Hi. How can we help?

a—
—a
o—
Searching in CAS SciFinder Working with Search Results Retrosynthesis Plans
- A
About CAS SciFinder FAQs and Quick Reference {EE#ERD
Guides

Eine Anmerkung: Auf der Startseite werden die Nutzer mit ihren Vornamen angesprochen
und je nach Tageszeit steht dann dort ,,Good Morning, ...“ oder ,,Good Afternoon, ...“
In der Anleitung wird die Anrede nicht mit im Screenshot erscheinen.


https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us
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2.4.2 SciFinder-Training

Zugang: https://www.cas.org/cas-scifinder-discovery-platform/cas-scifindern

Hier findet man sehr ausfuhrliche Informationen zu vielen verschiedenen Themen:

Getting Started Substance Searching Reactlon Searching

Reference Searching Patent Searching Sequence Searching

2.4.3 SciFinder-Training im Detail

e Getting started:
o Navigating CAS SciFinder
CAS SciFinder FAQ
Academic Researcher FAQ
Quick Start Guide (PDF)
Quick Reference Guide (PDF)
Setting up an Alert in CAS SciFinder (PDF)
CAS SciFinder help documentation

0O O O O O O

e Substance searching:
o Searching for substance details with CAS SciFinder
Searching references for substances with CAS SciFinder
Drawing structures with CAS SciFinder
Introduction to structure searching with CAS SciFinder
Advanced structure searching with CAS SciFinder
Filtering substance and structure search results sets with CAS SciFinder
Finding metal-containing substances with CAS SciFinder

o 0O O O O O

e Reaction searching
o How to perform a reaction search for known substances with CAS SciFinder
o Reaction searching from drawn schemes with CAS SciFinder
o How to filter reaction search results sets with CAS SciFinder
o How to perform a retrosynthetic analysis using CAS SciFinder



https://www.cas.org/cas-scifinder-discovery-platform/cas-scifindern
https://www.cas.org/navigating-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/cas-scifindern-faq
https://www.cas.org/cas-scifindern-faq
https://www.cas.org/academic-researcher-faq
https://www.cas.org/sites/default/files/documents/SCIGENENGREF101836-Quick-Start-Guide-SciFinder-Search-Digital-2.pdf
https://www.cas.org/sites/default/files/documents/SCIACDENGREF101245_SciFinder-Quick-Reference-Guide-Academic-A4.pdf
https://www.cas.org/sites/default/files/documents/664cfc13ee99cad0090074c4_scigenenginfo101754-scifinder-solution-infographics-alert-tutorial-digital.pdf
https://www.cas.org/cas-scifinder-n-help-documentation
https://www.cas.org/searching-substance-details-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/searching-substance-details-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/searching-references-substances-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/drawing-structures-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/introduction-structure-searching-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/advanced-structure-searching-scifindern
https://www.cas.org/filtering-substance-and-structure-search-results-sets-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/filtering-substance-and-structure-search-results-sets-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/finding-metal-containing-substances-cas-scifindern
https://www.cas.org/finding-metal-containing-substances-cas-scifindern
https://www.cas.org/how-perform-reaction-search-known-substances-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/how-perform-reaction-search-known-substances-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/reaction-searching-drawn-schemes-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/how-filter-reaction-search-results-sets-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/how-perform-retrosynthetic-analysis-using-cas-scifindern
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e Reference Searching
o How to perform a reference search with CAS SciFinder
Using advanced reference searching capabilities with CAS SciFinder
How to filter reference search result sets with CAS SciFinder
Combining reference searches with structures with CAS SciFinder
How to perform a reference search by author with CAS SciFinder
How to perform a reference search by organization with CAS SciFinder
How to use the Knowledge Graph (Interactive view of your search results)
Using ChemZent® in your research

O O O 0O 0O O O

e Patent searching
o Assessing the IP Landscape with CAS SciFinder (Webinar)
o Finding Patent Markush structures in CAS SciFinder
o Using the PatentPak viewer in CAS SciFinder

e Sequence Searching
Biology-focused reference searching with CAS SciFinder

Performing a BLAST sequence search in CAS SciFinder

Advanced BLAST sequence search techniques in CAS SciFinder

Performing a CDR sequence search in CAS SciFinder

o O O O

Performing a Motif sequence search in CAS SciFinder

2.4.4 Poster von CAS

Es gibt ein Poster in A0 z.B. fiir den Raum des Synthesepraktikums der Chemie oder fiir die
Verwendung in den Rdumen anderer Praktika und anderer Fachbereiche die mit SciFinder
arbeiten.

Es kann auch gerne digital in die Praktikumsunterlagen mit aufgenommen werden.


https://www.cas.org/how-to-perform-reference-search-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/advanced-reference-searching-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/how-to-filter-reference-search-results-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/combining-reference-searches-structures-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/how-perform-reference-search-author-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/how-to-search-references-by-organization-cas-scifinder-n
https://www.cas.org/how-use-knowledge-graph
https://www.cas.org/using-chemzent-your-research
https://www.cas.org/assessing-ip-landscape-scifinder-n
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/9838526793613-Find-Patent-Markush-Structures
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/sections/9948014024461-PatentPak%22HYPERLINK%20%22
https://www.cas.org/biology-focused-reference-searching-cas-scifindern
https://www.cas.org/performing-blast-sequence-search-cas-scifindern
https://www.cas.org/advanced-blast-sequence-search-techniques-cas-scifindern
https://www.cas.org/performing-cdr-sequence-search-cas-scifindern
https://www.cas.org/performing-motif-sequence-search
https://www.cas.org/performing-motif-sequence-search
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CAS SciFinder - Essential Features for Students
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2.4.5 An wen kann ich mich bei Fragen wenden?

e Bei allen Fragen zur Suche in SciFinder sowie bei Wiinschen nach speziellen
Vor-Ort oder Online-Trainingssessions

Dr. Karin Farber

Senior Customer Success Manager
ACSI representing CAS

Tel: +49 2104 831525

Fax:+49 2104 831524

E-Mail: kfaerber@acs-i.org

e Bei Problemen mit Login und Passwort:

CAS Customer Center E- Mail: help@cas.org


javascript:void(window.open('/imp/dynamic.php?page=compose&to=kfaerber%40acs-i.org&popup=1','','width=820,height=610,status=1,scrollbars=yes,resizable=yes'))
mailto:help@cas.org
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3. Grundlagen der Recherchen in SciFinder

3.1 Allgemeines

3.1.1 Die neue Generation von SciFinder mit Unterstiitzung von

kiinstlicher Intelligenz (Al support)

Am 2. September 2025 hat CAS SciFinder auf SciFinder next Generation mit Al support umgestellt.
CAS SciFinder sieht nun etwas anders aus:

Good Morning,

Featured Search

Prior Art Discovery

Discover prior art in patents and non-
patent literature using Al-enhanced

search technologies.

Patent Markush Advanced Search
Search Patent Markush by structure and
view associated references.

Q

create a focused query.

W

Select data fields and search operators to

View All

Retrosynthetic Analysis

Make reaction plans with conditions,
yields, catalysts, and experimental
procedures.

D

Es gibt nur noch ein Eingabefeld zur Eingabe mit ,,natural language”. Al interpretiert hier die
Sucheingabe und erklart auch bei References unter Query Interpretation, was genau gesucht wurde.

CAS Z: scifinder

the effect of antibiotic residues on dairy products X

@ oraw

Q [}

€ Return to Home

% All @ Substances

View Related Results ~

Filter Results
i Analyze Results

Behavior

Filter by Exclude

v Search Within Results

~ Document Type

Journal (712)
Patent (67
Review (115)
Clinical Trial (7)

Conference (25)

View All

Refer: or "the effect of antibiotic residues on dairy products"
Query Interpretation @

< 805 Results

A Reactions & References W Suppliers [ Patent Markush

Query Interpretation

Interpretation

antibiotic and residues and dairy

Sort: Relevance »  View: Full Abstract v

Analyz¢

- N
Top Docu

Tetracycline antibiotics transfer from contaminated milk to dairy products
and the effect of the skimming step and pasteurisation process on residue
concentrations

The presence of antibiotics in raw milk and milk derivatives poses a threat to human health and can
neg. affect the dairy industry . Therefore, the main object of this study was to investigate the transfer of
oxytetracycline (OTC), tetracycline (TC). chlortetracycline (CTC) and doxycycline (DC) from raw, exptl. milk
contaminated with tetracyclines (TCs) to different dairy products: cream, butter, buttermilk, sour milk,
whey, curd and cheese. Addnl. the effect of the skimming process on TCs concentrations was tested, as
well as the influence of low-temperature long-time pasteurisation. The analyses of TCs in milk and dairy
products were performed by an LC-MS/MS method. In order to determine TCs residues in dairy
products, an anal. method was developed with the same extraction step for all matrixes. TCs mols. were
inhomogenously distributed between the milk derivative fractions. The highest concentrations were
determined in curd and cheese in the ranges 320-482 pg/kg and 280-561 pg/kg, resp. Low levels of TCs in

Search Original Query

Search Original Query will start a new search using your
original query without Al enhancement.

© Try using Advanced Search to build boolean queries,

® Learn more about how our reference search has changed.

Die Hilfe dazu ist hier zu finden: https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-
us/articles/39193559572877-What-s-New-September-2-2025

Man kann bei Settings die Suche auf den bisherigen Modus umstellen. Es lohnt sich

allerdings nicht, weil dies nur eine begrenzte Zeit moglich sein wird.

Die Anleitung wird nach und nach auf die neue Generation von SciFinder

angepasst. Bitte haben Sie Verstidndnis, das dies einige Zeit in Anspruch

nehmen wird!



https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/39193559572877-What-s-New-September-2-2025
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/39193559572877-What-s-New-September-2-2025
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3.1.2 Gespeicherte und vergangene Suchen; Projekte

CAS '2 Scifmder References ~  aspitin x @ Draw Q -4+ F 3
«
-
Gl - N
Progects Soved
References search for "aspirin”
9 P 0
Hastory Dowrtoads
@ substances ~ A Reactions « o Caing - N Knowledge Graph @ 4 i
Submit Feedback

Q Alerts (5) W Saved (551) (© History (11778) 5 Projects (7) ok Downloads (15)

Ein Menu-Button oben rechts erlaubt den Zugriff auf manuell gespeicherte (,Saved”) und
automatisch gespeicherte (,,History”) Suchen.

R Your Saved Items Verschiedene Filter

erlauben einen schnellen Zugriff auf
Filter by @ Your Search History

entsprechende Eintrage. Manuell
v Result Type

gespeicherte Suchen kdnnen mit selbst p— Filter by
gewadhlten ,Tags“ versehen werden, um ~ Tags ¥ Result Type
eine Gruppierung nach Thema oder Projekt 26 n e
natural product  (4) Start Date End Date
vorzunehmen Hadlingten (3) mm/ddiyyy  to mm/ddiyyyy
fhaachen) (2) ¢ June 2024
[1’ SU MO TU WE TH FR SA
View All

1

2 3 4 5 6 7 8

9 10 11 12 13 14 15

Projekte bieten die Moglichkeit, ausgewahlte Publikationen und

Substanzen in einem Bereich abzuspeichern, der mit anderen SciFinder-Nutzern geteilt
werden kann. Dabei kann unterschieden werden, wer nur Lesezugriff hat und wer die Listen
editieren darf.

Q Alerts (5) [ saved (551) @ History (11778) i Projects (7) o Downloads (15)

HMF derived biofuels

Overview, most important publications

+

Start New Project

Updated January 16, 2024 coe




Recherchegrundlagen | 17

€ Return to Projects

% HMF derived biofuels

Project Description  Fdit References (5) @ Substances (2)

Overview, most important

publications Efficient production of 5-hydroxymethylfurfural fi
acidic ion-functionalized porous carbon solid acid
Collaborators Edit By: Wang, Xudong; Deng, Qingbo; Zhang, Yi; Ren, Zhilin; He, Ping
Research on Chemical Intermediates (2023), 49(4), 1369-1386 | La
Q Efficient production of 5-hydroxymethylfurfural (5-HMF) from frud
chems. and fuels. Herein, a strong acidic ion-functionalized porou
O bonding with trifluoromethanesulfonic groups for catalyzing fruct
parameters including solvent, catalyst amount, reaction temperat

that tha fiill cnnuarcinan nf friirtaca with hichact B LIME viald ~f aC

Project Collaborators X

Add project collaborators using an email address...

People with access (2)

(You) Administrator

(Colleague)

Editor
Viewer «
Remove Access

3.1.3 Einstellungen

Die Einstellungen erlauben die Anpassung der SciFinder-Bedienung an eigene Vorlieben und
Bediirfnisse.

What's New?

CAS 9’- SciFinder a

Help and Support

Good Morning, My CAS Profile
Settings
Log Out

Featured Search View All

view associated references. create a focused query.

Prior Art Discove! Retrosynthetic Analysis
£ Patent Markush Advanced Search Y Iy
Discover prior art in patents and non- = = Make reaction plans with conditions,
Search Patent Markush by structure and Select data fields and search operators to == Y
patent literature using Al-enhanced yields, catalysts, and experimental

search technologies. procedures.




Recherchegrundlagen | 18

Mit der Aktivierung von ,,Manually Apply Filters“ werden ausgewahlte Filteroptionen nicht
sofort ausgefiihrt, sondern erst nachdem ein Button Apply Filters
am Ende der Filterliste betatigt wurde.

Dies ist hilfreich, wenn regelmaRig mehrere Filter in einem Vorgang angewendet werden

sollen, ohne zwischendurch die Ergebnisliste neu zu laden.

% Settings

Filter Preferences

Manually Apply Filters
OFF
Turning on manual filters will disable
automatically applying selected filters
Date and Time Preferences
March 21, 2017, 1:00 PM
Date Format
Month, Day, Year -
Structure Preferences
Display CAS Index Name OFF
Show the index name for a structure
instead of the CAS preferred name.
Alert Preferences
Receive e-mail notification for newly
published Alert results. __J

Update E-mail Address (3

Customize Result Filter Order

Substances Edit
Reactions Edit
References Edit
Suppliers Edit

Time Format

24-Hour Time OFF

Show Structures on Reference Detail

Display structure images in a grid view on a -)
reference detail.

Customize Reference Filters X

Drag and drop filter options to add, remove, or customize your preference
on a Reference result set. You can also reset references filter order.

Im Bereich ,,Customize Result Filter Order”
kann fir jeden Suchtyp separat die bevorzugte
Reihenfolge der Filter auswahlt und nicht
gewlinschte Optionen versteckt werden.

Included Filters Unused and Available Filters

it Concept 1«2 Available at My
" Institution

H Document Type
i CASection

i Substance Role

i Language 3
" . Drag
i1 Publication Year

e

it Author
i Organization
i Publication Name

i cAs solutions

Save Cancel
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3.2 Welche Suchmoglichkeiten habe ich?

SciFinder ermoglicht den Zugang zu einer Vielzahl von Quellen fiir chemische Informationen.
Hilfreich dabei sind diese Suchmaglichkeiten:

e Strukturen: Suche nach chemischen Verbindungen lber die Struktur (exakte Suche,
Substruktursuche bzw. Ahnlichkeitssuche)

e Substanzen: Suche nach chemischen Verbindungen mittels Schlagwort, mit dem
Namen oder mit CAS-Registry-Nummern

e Suche nach chemischen Reaktionen

e Thematische Suchen

¢ Suche nach Patenten mit chemisch relevanten Inhalten

e Retrosyntheseplanung

e Suche nach Biosequenzen (Proteinen oder Nukleotide) mit BLAST

Good Morning,

@ Draw Q

Featured Search View All

Retrosynthetic Analysis

Select data fields and search operators to

| 4+ Prior Art Discovery Patent Markush Advanced Search

create a focused query.

Auf der Startseite gibt es ein Eingabefeld. Es wird automatisch erkannt, worum es
sich bei der Anfrage handelt.

Beispiel: eine natirlichsprachige Eingabe (the effect of antibiotic residues on dairy
products) oder eine Substanz (caffeine)

3.3 Was ist wichtig zu wissen?

e Man kann gleichzeitig auch mit Strukturformeln suchen.

e Mit logischen Operatoren (AND, OR, NOT) braucht man nicht zu arbeiten, man kann sie
aber nach wie vor verwenden.

e Die Ergebnisse werden nach der Relevanz sortiert. Alle Antworten sind mit einem
Ranking versehen. Die erste Antwort ist somit die beste Antwort. Ein Kriterium fiir das
Ranking ist die Anzahl der Zitierungen. Publikationen, die haufiger zitiert wurden,
stehen weiter oben in der Trefferliste.

Das Ranking ergibt sich auch noch aus weiteren Faktoren, z.B. wie oft kommen die
Suchterme im Record vor, wo findet man die Suchterme im Nachweis (vor allem in den
Concepts), usw..

References search for "the effect of antibiotic residues on dairy products”

Query Interpretation @

8 All @ Substances A Reactions References 'V Suppliers [B Patent Markush
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3.4 Automatismen bei der Wortsuche in SciFinder

Synonyme Es werden viele (aber nicht alle!!!) Synonyme automatisch
gesucht.

Beispiele:
heart disease: gefunden wird auch cardiac disease, cardiac
dysfunction, cardiac disorders, myocardial disease

fungus: gefunden wird auch fungi, fungal

Alternative Wortformen freeze, freezing, frozen, froze

Irregulédre Pluralformen  Beispiel: Eingabe von woman - women wird automatisch
gefunden.
Beispiel: mice, mouse, auch Plural: mouses wird gefunden

CAS Standard- oxidation, oxidn

abkiirzungen preparation, prep

Amerikanische und synthesize, synthesise

britische Schreibweisen e, aallen

Trunkierung Worter kdnnen nach einem Wortstamm mit * versehen
werden: Es werden dann beliebig viele Buchstaben nach
dem Wortstamm zugelassen.

Achtung: Die obige Tabelle ist nicht vollsténdig, sie enthalt nur einige Beispiele.

Wahrend (unregelmaRige) Pluralformen automatisch mitgefunden werden, trifft das nicht
auf alle Synonyme zu.

Beispiel: child findet auch children - aber infant, baby, newborn wird nicht automatisch
mitgesucht. Diese Suchworte missen mit OR in die Suche eingebunden werden:

child OR infant OR baby OR newborn

- findet child children infant infants baby babies newborn newborns

Wenn zwingend alle Synonyme eines Suchterms gefunden werden sollen, muss daher der
OR-Operator verwendet werden.

Sinnverwandte Worte kénnen auch mit einem * zur Maskierung des Wortendes gefunden
werden:

Beispiel: Suche nach Nanocrystal findet auch nanocrystals. Aber nanocrystalline,
nanocrystallites wird nicht automatisch gesucht — daher mit nanocrystal* suchen

- findet nanocrystal nanocrystals nanocrystalline nanocrystallite nanocrystallites

Man kann aber auch ganz einfach mit dem logischen Operator OR alle Synonyme und/oder
unterschiedliche Schreibweisen zu einem Begriff suchen.
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3.5 Recherchestrategien in SciFinder

3.5.1 Generelles zur Suchstrategie

Recent Search History View All Search History

February 1, 2024

& References "natural products" and aconitum (11K Results)
8:08 AM

Edit Search
& References "natural products" with aconitum (11K Results)

Edit Search

- Bei Phrasensuche (,, “) werden die Begriffe im Titel (Tl), in der Zusammenfassung (AB),
im kontrollierten Vokabular (CT) und den chemischen Namen (CN) gesucht.
Beispiel:
Die Referenzsuche "Mycobacterium marinum" and "putrescine aminotransferase"
findet auch solche Treffer, bei denen diese Transferase ausschlieBlich als
Substanzname vorkommt, aber nicht in Tl, AB oder CT gefunden wird.

- Begriffe, die bei ,Search within results“ eingegeben werden sind eine
UND-Verknupfung. Bei ,,Search within results” lassen sich auch mehrere Begriffe
eingeben, die mit OR oder NOT verbunden werden kdnnen.

3.5.2 Suche mit Prapositionen und Verwendung des ,,CAS Lexicon“

Vorab: Es ist empfehlenswert mit logischen Operatoren AND bzw. OR bzw. NOT statt mit
Prapositionen zu suchen. Die Suche mit WITH z.B. entspricht der Suche mit dem AND-
Operator.

Zur Suche mit Prapositionen:

e Die Suche mit Prapositionen fiihrt nicht nur zum konkreten Ziel, sondern auch zu einer
sehr groRen Antwortmenge, die im unteren Teil auch Dokumente enthalt, die nur einen
Begriff der Suche beinhalten.

e Im oberen Teil der Antwortmenge sind alle Begriffe der Suche enthalten, wenn nach
Relevanz sortiert wird (das ist voreingestellt). Das ist aber nur bei ganz einfachen Suchen
als Einstieg hilfreich.

Sehr hilfreich ist hingegen das CAS-Lexikon.

Ein Button mit dem Link zum Lexikon
befindet sich auf der Startseite unter den Eingabezeilen: Search CAS Lexicon
oder direkt: https://scifinder-n.cas.org/lexicon/search Build powerful searches using

CAS concepts, chemical
classes, and taxonomy.

Hilfe zur Benutzung des CAS-Lexikons unter:
Find-References-Using-CAS-Lexicon-Builder



https://scifinder-n.cas.org/lexicon/search
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/8541763695117-Find-References-Using-CAS-Lexicon-Builder
https://scifinder-n.cas.org/lexicon/search

Scifinder

CAS%:

€ Return to Home
Search CAS Lexicon

Your Query

Search a concept to start... You may include up to 1,000 terms in a search.

Search Concept
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Nach dem Eintragen eines Suchwortes/Concepts schldgt das Lexikon liber- und
untergeordnete Suchterme vor, die durch Hakensetzen und Klick auf ,,Add Terms“ fiir die

Verwendung in der Suche ausgewahlt werden kdnnen.

This will search synonyms: Acquired heart disease; Cardiac asthenia; C...
View more synonyms

~ Broader Terms (1) Select All

Cardiovascular disease

~ Narrower Terms (42) Select All
Adams-Stokes syndrome

Angina pectoris

Carcinoid heart disease

Cardiac acidosis

Cardiac amyloidosis

view All

~ Related Terms (10) Select All
Cardiology

Cardiotonics

Cardiovascular agents

Heart

I Add Term(s) I Learn more about CAS Lexicon searching.

Selecta boolean operator  AND -

CAS % sciinder 2 2
€ Return to Home
Search CAS Lexicon
- Your Query
Heart disease Eladl You may include up to 1,000 terms in a search, Clear All
Red wine X
AND
Heart disease b d

Die Suche anhand des CAS Lexicon Query Builders liefert als Antworten diejenigen Records,

die exakt die ausgewadhlten Concepts enhalt.

Sind die Begriffe Teil eines langeren Concepts oder werden im Titel oder Abstract erwahnt,

fuhrt dies nicht zu einem Treffer.

~ Preferred Term

Heart disease
This will search synonyms: Acguired heart disease; Cardiac asthenia;

Cardiac disease; Cardiac disorder; Cardiac dysfunction; Cardiopathy;
Cardiopulmonary disease; Disease Ontology 1D: 114; DOID:114; Heart

Myocardial disease; Myocardial dysfunction; Myocardium, disease
View fewer synonyms

diseases: Heart dysfunction; Heart muscle disease; MeaSH ID: DO0E331;
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4. Suche mit Suchmodus , All“

e Beider Suche mit , All“ werden alle Suchtypen (Referenzsuche, Reaktionssuche,
Substanzsuche, Handlersuche) angesprochen und die Anfrage je nach Suchtyp
interpretiert.

e AllI” eignet sich, um z.B. erste Ergebnisse zu einer Substanznamenssuche zu erhalten.

e Die Suche nach Biosequenzen ist bei ,,All“ nicht mit enthalten.

Good Morning, Ina

° A @ substances B Reactions B References 'V Ssuppliers

Featured Search View All

Prior Art Discovery Retrosynthetic Analysis Search CAS Lexicon

Patent Markush
Discover prior art in patents and non- Make reaction plans with conditions, Build powerful searches using CAS
B P Search Patent Markush by structure and 2 B i
patent literature using Al-enhanced
view associated references.
search technologies. procedures. taxonomy.

yields, catalysts, and experimental concepts, chemical classes, and

Seit November 2023 hat die Anzeige der Ergebnisse bei der Suche mit ,,All ein neues
Aussehen. Die Anzeige auf dieser Seite wurde optimiert, um das Scrollen zu minimieren.

CAS Z:  scifinder All ~  aspirin x @oaw Q a n F3

Results for "aspirin"

2 Al Substances Reactions References Suppliers

A Reactions for "aspirin"

50-78-2

31-355-CAS-6514481
Steps: 1 Yield: 100%

O,
0, o]
d ﬁ/ \.’/ + N (// \>;<,
HO . X
LS /;)
HO J

B References for "aspirin”

View All (165,796)

CgHgO4
Aspirin

The mechanism of action of aspirin
& 90K B 2164 ™ 110 Wb View Spectra

10(5-6), 255-258 | Language: English, Database: CAplus and MEDLINE
Key Physical Properties

Molecular Weight ~ MeltingPoint  Boiling Point Full Text - ®3 & 707

180.16 135°C 197-200 °C

Press: 7 Torr - L .
Long-term effect of aspirin on colorectal cancer incidence and mortality: 20-

Density pKa (Predicted) year follow-up of five randomised trials
1.40 g/cm®*  3.48:0.10 A.; Wilson, Michelle; Elwin, Carl-Eric; Norrving, Bo; Algra, Ale; Warlow, Charles P.

Most Acidic Temp: 25 °C

Full Text ~ ® 1 &6 354
More Substances for "aspirin”

View All (6)

A clinical trial comparing three antithrombotic-drug regimens after
coronary-artery stenting
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Sucht man bei ,All“ Suchworte (Text) gleichzeitig mit einer Struktur, dann wird bei den
Reaktionen, Substanzen und Lieferanten die Textsuche ignoriert.
Diese gleichzeitige Suche funktioniert ausschlielRlich in der Referenzsuche.

: CASZ: scifinder a e a

Good Morning,

° © Ssubstances B Reactions B References 'V Suppliers

benzene

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. protein based sequences.

classes, and taxonomy.

Edit Drawing Remove

: CAS '2‘ SciFinder All -  benzene S Q- Q a n F 3

When both text and structure queries are present, the system X
will ignore the text query in Reaction and Supplier searching.

Results for "benzene" + drawn structure

2 Al Reactions References Suppliers

A Reactions for "benzene" + drawn structure

31-085-CAS5-17636668
Steps: 1 Yield: 100%

Cl

@ References for "benzene" + drawn structure I

=T A e e

Polymorphism in benzene, naphthalene, and anthracene at high pressure
By: Block, Stanley; Wi
Science (Washington, DC, United States) (1970), 169(3945), 586-7 | Language: English, Database:
CAplus and MEDLINE

/eir, Charles E.; Piermarini, G. |

Full Text - ® 3 e 70

Aromatic-aromatic interactions: free energy profiles for the benzene dimer

in water, chloroform, and liquid benzene
By: Jorgensen, William L.; Severance, Daniel L.

Journal of the American Chemical Sodety (1990), 112(12), 4768-74 | Language: English, Database:

CAplus

Full Text ~ ®3 b 583

Anaerobic Degradation of Benzene and Polycyclic Aromatic Hydrocarbons

uch, Philip; Dong, Xiyang Himmelberg, Anne M.
Journal of Molecular Microbiology and Biotechnology (2016), 26(1-3), 92-118 | Language: English,
Darabase: CAnlus and MEDIINE
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5. Thematische Suchen

5.1 Einfache Textsuche

e In SciFinder sucht man automatisch gleichzeitig in den Datenbanken
CAplus/CAS References und MEDLINE.

e Man kann Textanfragen eingeben, z.B. Stichworte, Substanznamen, Patentnummern,
oder CAS Registry-Nummern.

e Dabei kdnnen CAS-Registry-Nummern oder Substanznamen gleichzeitig mit normalen
Textworten als Suchterme benutzt werden.

Beispiel: 111-46-6 and wine
Diethylenglykol (wird mit der CAS-Registry-Nummer gesucht) und Wein

111-46-6 and wine x @oaw Q

Featured Search View All

Prior Art Discovel Retrosynthetic Analysis
4 Patent Markush Advanced Search o Y
Discover prior art in patents and non- == Make reaction plans with conditions,

Search Patent Markush by structure and Select data fields and search operators to
patent literature using Al-enhanced Y & < yields, catalysts, and experimental
view associated references. create a focus: .
search technologies. procedures.

Trefferliste

: CAS % scifinder 111-46-6 and wine x @oaw Q a - F 3
€ Return to Home Query Interpretation @

References search for "111-46-6 and wine"
Interpretation
Query Interpretation @
111-46-6 and wine

% Al © Substances A Reactions References W Suppliers [ Patent Markush

Search Original Query
View Related Results ~

Search Original Query will start a new search using your

Filter Results < SO RESI Sort:Relevance’™ “ViewsFUll Abstract™ original query without Al enhancement.
-
. Analyze Results n
Simplified routine method for the determination of diethylene glycol in © Try using Advanced Search to build boolean queries,
Beliavics wines by capillary gas chromatography with flame ionization detection © Learn more about how our reference search has changed.

a

Filter by Exclude

Asimple cleanup technique that requires no extraction or derivatization is described for the capillary gas
v Search Within Results

chromatog. (GC) determination of diethylene glycol (DEG) [111-46-6]> in wines. Thus, 1 mL of wine was
placed in a centrifuge tube followed by the addition of ~30 mg of charcoal, the mixture shaken on a

vortex mix for a few seconds, and the charcoal allowed to settle. After diluting a 200 pL aliquot of the
wine with 800 pL of acetonitrile, the solution was mixed, cooled, and then filtered through a 0.45-pym

~ Document Type

Jourmal filter. A 1-puL volume filtrate was injected into a GC system utilizing a DBWAX column for separation
Patent{12] and ipped with a flame ionization detector and ing an on-column capillary injector.
Review (5] Quantitation was based on peak height. DEG could be detected down to ~2 mg/L.
Conference (2)
Letter (1) Full et~  ® 1 e @
Report (1)
2 =N
~ Flags
Diethylene glycol in wine
Has DOI (22) Sa B

Has Claims (10) N t unde ( h, Database: CAplus
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Beispiel: red wine and (heart disease or coronary disease or cardio-vascular disease)

red wine and (heart disease or coronary disease or cardio-vascular dwsease)\ @ Draw

Featured Search View All

* Prior Art Discovery Retrosynthetic Analysis

patent Markush Advanced Search
Discover prior art in patents and non-
P P Search Patent Markush by structure and Select data fields and search operators to g

patent literature using Al-enhanced yields, catalysts, and experimental
view associated references. create a focused query. 2
search technologies. procedures.

Make reaction plans with conditions,

Trefferliste

CAS Z: scFinder red wine and (heart disease or coronary disease or cardio-vascular disease) x Qoaw Q & I a

€ Return to Home
References search for "red wine and (heart disease or coronary disease or cardio-vascular disease)"

% Al © Substances A Reactions & References W Suppliers [ Patent Markush

View Related Results + N O L = N
@ Vieare displaying the most 1.211 Results Relevance ~ View: Full Abstract~  Analyze Results X
relevant results.
- N
Leam about result relevance. Top Document Types B S &

The red wine phenolics trans-resveratrol and quercetin block human

platelet aggregation and eicosanoid synthesis: Implications for protection

against coronary heart disease

Filter Results <
Anumber of lines of evidence suggest that red wine may be more effective than other alc. beverages in
& Analyze Results decreasing the risk of coronary heart disease (CHD) mortality. This protection over and above that due
to ethanol itself may be explained by phenolic components with which red wines are richly endowed.
The authors have studied the effects of the trihydroxy stilbene trans-resveratrol on human platelet

Behavior
aggregation and on the synthesis of three eicosancids from arachidonate by platelets. i.e. thromboxane
2 (TXB2). ienoate (HHT) and 12-hydr 12-
Exdude B, (TxBy) (HH land y (12-HETE). These effects
were compared with the actions of other wine phenolics (quercetin, catechin and epicatechin) and
dants (a-tocopherol, and butylated hy Trans-Resveratrol and
~ Search Within Results quercetin demonstrated a dose-dependent Inhibition of bath thrombin-induced and ADP-induced

platelet aggregation. whereas ethanol inhibited only thrombin-induced aggregation. The other
Trans-resveratrol also inhibited the synthesis of TxBy, HHT, and to a Patent Confer.
lesser extent 12-HETE. from arachidonate In a dose-dependent manner. Quercetin inhibited only 12-HETE

~ Document Type compounds tested were inac

journal (1.0¢
L synthesis. and hydroquinone caused slight inhibition of TxB; synthesis, the remaining compounds being
Patent effective, De-alcoholized red wines inhibited platelet aggregation; their ability to inhibit the synthesis
Revi of TxB; but not that of 12-HETE from labeled arachidonate by washed human platelets was proportional
Review 2 Y Brop! Patent Offices B e S
Biograph, to their trans-resveratrol concentration These results are consistent with the notion that trans-resveratrol

i

araphy may contribute to the presumed protective role of red wine against atherosclerosis and CHD. i

Book

Detailanzeige eines Treffers

W The red wine phenolics trans-resveratrol and quercetin block human platelet aggregation and eicosanoid synthesis:
Implications for protection against coronary heart disease

® 765 R @ Citation Map &J = N
In this Reference By: Pace-Asciak, Cedll R Jsan; Dia ! P & t D A
« Concepts v DOI: 10.1016/0009-8981(95)06045-1

A number of lines of evidence suggest that red wine may be more effective than other alc. beverages in decreasing the risk of coronary heart disease (CHD) mortality. This
protection over and above that dus nts with which red wines are richly endowed. The authors have studied the

effects of the trihydroxy stilbene trans-resveratrol on human platelet aggregation and on the synthesis of three eicosanoids from arachidonate by platelets, &, thromboxar
B2 (TxB2). hydroxyheptadecatrienoate {HHT) and 12-hydroxyeicosatetraenoate (12-HETE). These effects viere compared with the actions of other wine phenolics (quercetin,
catechin and epicatechin) and antioxidants (a-tocopherol, hydroquinone and butylated hydroxytoluene). Trans-Resveratrol and quercetin demonstrated a dose-dependent

0 ethanol itself may be explained by phenolic comp:

inhibition of

th thrombin-induced and ADP-induced piatelet aggregation, whereas ethanol inhibited only thrombin-induced ageregation. The other compounds tested were
inactive. Trans-resveratrol also inhibited the synthesis of TxB;, HHT, and to a lesser ex
12-HETE synthesis, and hydroguinone caused slight inhibition of Tx8; synthesis, the remaining compounds being ineffective. De-aicoholized red wines inhibited platele
aggregation; their ability to inhibit the synthesis of TxB; but i3t of 12-HETE from labeled arachidonate by washed human platelets was proportional to their trans-
resveratrol concentration These results are consistent with the notion that trans-resveratrol may contribute to the presumed protective role of red wine against
atherosclerosis and CHD.

nt 12-HETE, from arachidonate in a dose-dependent manner. Quercetin inhibited only

Keywords: red wine phenol cardiovascular agent: platelet aggregation inhibitor red wine phenol: resveratrol cardiovascular agent red wine: quercetin cardiovascular agent
red wine

iewSource  Full Text »

Publication Information * journal View Less
Source Database Information Company/Organization publisher Language

Clinica Chimica Acta AN: 1995:554235 Department of Pharmacology, Elsevier English

Volume: 235 CAN: 123:25427 University of Toronto and Research

Issue: 2 Institute, Hospital for Sick Children

Pages: 207-19 Toronto

Journal; Article; Research Support, Canada

Non-U.S. Gov't

1995

Die Anzeige Database: CAplus and Medline in einem Dokument bedeutet, dass diese
Publikation sowohl in CAplus/CA References als auch in Medline vorkommt.
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Wenn man als Filter bei Database z.B. CAplus auswahlt, bekommt man alle Dokumente, die
in CAplus zu finden sind. Aber diese Auswahl kann auch Medline-Dokumente enthalten,
wenn diese auch in CAPlus vorkommen. Analog gilt dies sinngemaR auch fiir die Auswahl
Medline.

Generell gilt fir die Dokumente: Wenn in der Trefferliste bei Database: CAplus/MEDLINE
steht, dann enthélt die Detailanzeige der Textstelle folgende Angaben/Schlagworte aus
beiden Datenbanken (soweit sie fiir das jeweilige Dokument verfligbar sind):

Expand All | Collapse All

~ CAS Concepts

~ MEDLINE® Medical Subject Headings
~ Supplementary Concepts

v Substances

~ Analytical Methods

Title CAS Method Number

Analysis of PA 824 in Pharmaceutical powder inhalants by Spray drying process -101-CAS-271579 02

~ Formulations

- CAS Concepts (CAplus concepts)

- Medline Medical Subject Headings (MEDLINE MESH terms)

- Supplementary Concepts (MEDLINE supplementary terms)

- Substances (Angaben aus CAplus und Medline)

- Reactions (Angaben aus CAplus)

- Analytical Methods (mit Link zu Analytical Methods innerhalb der Discovery Platform)

- Formulations (aus CAplus - mit Link zu Formulus innerhalb der Discovery Platform)



https://www.cas.org/solutions/cas-scifinder-discovery-platform/cas-analytical-methods
https://www.cas.org/solutions/cas-scifinder-discovery-platform
https://www.cas.org/solutions/cas-scifinder-discovery-platform/cas-formulus
https://www.cas.org/solutions/cas-scifinder-discovery-platform
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5.2 Gleichzeitige Suche von Text und chemischer Struktur

e SciFinder ermoglicht es, bei einer Textsuche Strukturfragmente bzw.
Einschrankung anzugeben. Die gezeichneten Strukturen und die Such
dabei mit logischer AND-Verknlipfung gesucht.

siehe auch die Kapitel zur Struktur- bzw. Reaktionssuche (s. Pkt. 11.5
Die folgenden Screenshots zeigen dies anhand einer Substruktursuch

Reaktionsfragen als
begriffe werden

Dazu erstellt man sowohl eine Suchanfrage fiir Text als auch fiir Struktur oder Reaktion,

bzw. 12.1).
e fir das Grund-

gerist der Cardenolide verbunden mit einer Textfrage zum Monarchfalter ,,Danaus

plexippus”.

.Danaus plexippus”

Featured Search

Prior Art Discovery Advanced Search

Patent Markush

Discover prior art in patents and Select data fields and search

Search Patent Markush by structure

D

9

Trefferliste der kombinierten Text- und Struktursuche

Q

operators to create a focused
query.

non-patent literature using Al-
enhanced search technologies.

and view associated references.

e Da die Suche ein

x (@eit- Q

Edit Drawing Remove

experimental procegures.

Substances search for ", Danaus plexippus™ + drawn structure

3 All | ® Substances| B Rea[t\'on W Suppliers @

Filter Results <

Strukturfragment enthalt,
wird zundchst der Reiter
»Substances” angezeigt
(keine Treffer)

Structure Match

As Drawn (0)

Substructure (0)

Similarity (0)

We couldr't find any results. Flease update you

Patent Markush

Q

No substance results found

ur search query and try again.

Nach Anklicken von , References” erscheint eine Liste von Treffern, d

ie neben dem

Suchbegriff ,,Danaus plexippus”im Titel, Abstract bzw. in den Schlagworten auch auch

chemische Substanzen enthalten, die dem gezeichneten Strukturfrag
Die Substanzen sind im Einzeltreffer (ndchste Seite) sichtbar.

ment entsprechen.

I References search for ", Danaus plexippus™ + drawn structure I

i Analyze Results

Structure Match

As Drawn (0)

Substructure (57)

Behavior

Filter by Exclude

~ Search Within Results
-~ Document Type

Journal (56)

Patent (1)

Secondary Defense Chemicals in Milkweed Reduce Parasite
Infection in Monarch
B wier, Camden D.; Leo
f Chemical Ecology

In tri-trophic systems, herbivores may benefit from their host plants in fighting parasitic
infections. Plants can provide parasite resistance in two contrasting ways: either directly, by
interfering with the parasite, or indirectly, by increasing herbivore immunity or health. In
monarch butterflies, the larval diet of milkweed strongly influences the fitness of 8 common
protozoan parasite. Toxic secondary plant chems. known as cardenolides correlate strongly
with parasite resistance of the hast, with greater cardenolide concentrations in the larval diet
eading to lower parasite growth. However, milkweed cardenolides may covary with other
indexes of plant quality including nutrients, and a direct expt. link between cardenalides and
parasite performance has not been established. To determine if the anti-parasitic activity of
milkweeds is indeed due to secondary chems., as opposed to nutrition, we supplemented the
diet of infected and uninfected monarch larvae with milkweed latex, which contains
cardenclides but no nutrients. Across three experiments, increased dietary cardenclide
concentrations reduced parasite growth in infected monarchs, which conseguently had longer
ifespans. However, uninfected monarchs showed no differences in lifespan across treatments,

g Al © Substances B Reactions B References W Suppliers [ Patent Markush
View Related Results ~
Filter Results < 57 Resits Sort: Relevance = View: Full Abstract Analyze Results
1 - N

Top Document Types

8 ® L= N
X
B &




Einzeltreffer der
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kombinierten Text- und Struktursuche

B Milkweeds, Imonarch

butterﬂieqand the ecological significance of cardenolides

®1 36 B @ Ciation Map

In this Reference
» CAS Concepts

» Substances

[«
[
=

Ey: Malcolm, Stephen E.
DOI: 10.1007/bf01240555

A review with 139 references The contribution of Miriam Rothschild to the "monarch cardenolide story” is reviewed in the light of the 1914 challenge
by the evolutionary biologist, E. B. Poultion for North American chemists to explain the chem. basis of unpalatability ind their,
milkweed host plants. This challenge had lain unaccepted for nearly 50 yr until Miriam Rothschild took up the gauntlet and showed with the help of
many able colleagues that monarchs are aposematically colored because they sequester toxic cardenalides from milkweed host plants for use as a
defense against predators. By virtue of Dr Rothschild's inspiration and industry, and subsequently that of Lincoln Brower and his colleagues, this
tritrophic interaction has becormne a familiar paradigm for the evolution of chem. defenses and warning coloration. The cardenolide contents of
different milkweeds vary quant., qual. and spatially, both within and among species. However, as Dr Rothschild has pointed out in her publications,
cardenolides have sometimes blinded us to reality and it is curious how little evidence there is for a defensive function to cardenalides in plants -
especially against adapted specialists such as the monarch. Thus the review will condude with a discussion of the significance of temporal variation
and induction of cardenolide production in plants, the "lethal plant defense paradox” and an emphasis on the dynamics of the cardenolide-mediated
interaction between milkweeds and monarch larvae.

Keywords: review milka teraction cardenolide

%) view Source  Full Text»

ﬂ Publication Information * Journal View Less
Source Database Information Company/Organization Publisher Language
Chemoecology AN: 1956:433952 Department of Biological Birkhasuser English
WVolume: 5/6 CAN: 125:81784 Sciences
Issue: 3/4 ChAplus ‘Western Michigan University
Pages: 101-117 Kalamazoo, Michigan 45008
Journal; General Review United States
1595
Dol
10.1007/bf01 240595
~ (CAS Concepts
Asclepias
~ Substances ®

29565-36-4

Absalute sterenchemistry shown

C23H240;
Cardenolide

Im Einzeltreffernachweis sind sowohl
die Suchworte als auch das gesuchte
Strukturfragment farblich unterlegt.

Role: Biological Study, Unclassified, Biological Study
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5.3 Phrasensuche und Maskierung

e Durch Anflihrungszeichen gibt man an, ob eine Zeichenfolge exakt so gesucht werden
soll, z.B. ,,red wine“ und nicht red AND wine.

e Eine Maskierung (oder auch Trunkierung) rechts wird verwendet, um nach einem
Wortstamm beliebig viele Buchstaben zuzulassen.

e Bei fungicid* wird nach dem Wortstamm mit beliebigen Endungen gesucht, z.B. nach
fungicid, fungicides, fungicidal und auch nach Substanzen, deren Name mit Fungicid
beginnt.

e Mit einem Fragezeichen (?) kann man nach einem Wortstamm kein oder genau ein
Zeichen zulassen.

e Sowohl das Fragezeichen als auch das Sternchen diirfen auch innerhalb eines Wortes
verwendet werden.

e Maskierungen am Wortanfang sind nicht erlaubt.

Phrasensuche

e Sucht man Begriffe als Phrase, dann werden diese im Titel, in der Zusammen-

“red wine" and "heart disease'i

Featured Search View All

Prior Art Discovery Patent Markush Advanced Search Retrosynthetic Analysis
Discover prior art in patents and Search Patent Markush by Select data fields and search s Make reaction plans with
non-patent literature using Al- structure and view assocdiated operators to create 3 focused r 4 conditions, yields, catalysts, and

enhanced search technologies. references. query. experimental procedures.

fassung, im kontrollierten Vokabular (Concepts) und in den Substanznamen gesucht.

® Diese Suche findet Nachweise mit der exakten Zeichenfolge und auch dem
entsprechenden Plural: red wine bzw. red wines — aber nicht ,red and white wine”, da
hier zwischen red und wine noch weitere Worte stehen.

References search for ""red wine" and "heart disease""

% Al © Substances A Reactions W References W Suppliers [ Patent Markush
View Related Results ~ 8 @ 4 = R

. 373 Ri Sort: ~ View -
Filter Results < esults Relevance iew: Full Abstract

- n

The red wine phenolics trans-resveratrol and quercetin block human
platelet aggregation and eicosgnoid synthesis: Implications for protection

ELl}

Analyze Results X

Behavior

Filter by Exclude

~ Search Within Results

mandis, Eleftherios P_; Soleas, George; Goldberg, David M

Language: English, Database: CAplus and MEDLINE
A number of lines of evidence suggest that red wine may be more effective than other alc. beveragesin
decreasing the risk of coronary heart disease (CHD) mortality. This groge gover and above that due
~ Document Type
to ethanel ftself may be explained by phenolic compenents with whic m e richly endowed
The authors have studiad the effects of the wrihydroxy stilbene wrans- merrEhuman platelet

aggregation and on the synthesis of three eicosanoids from arachidonate by platelets, i.e. thromboxane
B2 (TxE2), hydroxyheptadecatrienoate (HHT) and 12-hydroxyeicosatetraenaate (12-HETE). These effects

Review (154] were compared with the actions of other wine phenolics (quercetin, catechin and epicatechin) and
Clinical Trial (14) antioxidants (a-tocopherol, hydroguinone and butylated nydroxytoluene). Trans-Resveratrol and
quercetin demonstrated a dose-dependent inhibition of both thrombin-induced and ADP-induced

Conf @n
LIS platelet aggregation, whereas ethanol inhibited only thrombin-induced aggregation. The other

View Al compounds tested were inactive. Trans-resveratrol also inhibited the synthesis of TxBz, HHT, and to &

lesser extent 12-HETE, from arachidonate in a dose-dependent manner. Quercetin inhibited only 12-HETE

~ Flags synthesis, and hydroquinone caused slight inhibition of TxB, synthesis, the remaining compounds being
ineffective. De-alcoholized red wines innibited platelet aggragation; their ability to inhibit the synthesis
Has DOI (240) f TxB; but not that of 12-HETE from Iabeled arachidonate by washed human platelets was propartional
v prop Patent Offices = € &

. to their trans-resveratrol concentration These results are consistent with the notion that trans-
Has Claims (23)
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Maskierung (auch als Trunkierung bzw. Wildcard bezeichnet)

e Beispiel einer Wortende-Maskierung: fungicid* sucht sowohl im Text bei den
Referenzen als auch bei den Substanzen und Reaktionen nach dem Wortstamm mit
beliebigen Endungen ((fungicide, fungicides, fungicidal)

fungiady

@ Draw

Q

Fungicide
Fungicides
Fungicidin
Fungicide R
Fungicide M
Fungicide GM
Furgicid UMA

Furgicice DE

H CAS Zi Scifinder

fungicid#*

« Return to Home

Full Text ~ .

362

Full Text ~ 4371

* Al @ Substances A Reactions

Advances in understanding molecular mechanisms of fungicide resistance and molecular detection of
ant genotypes in phytopathogenic fungi

B References VB Suppliers @ Patent Markush

Sowohl Paper/Patente (References)
als auch Substanzen mit dem gesuchten
Wortstamm werden gelistet.

Substances

ng 1 of 34 Results

View All References <3

17804-35-2

C1aH1gN4O3
Fungicide D-1991

W28 A3s Lk ik, View Spectra

View All Substances ¥

H CAS 'f/": Seifinder

fungicid*

x @ Draw

€ Return to Home

Filter Results

ge All @ Substances

View Related Results -

References search for "fungicid*"

Hier die Liste der gefundenen Referenzen.

A Reactions References 'R Suppliers [E Patent Markush

[ . Analyze Results

Eehavior

~ Search Within Results

~ Document Type

Journal (328K)

Patent {(177K)
Review (19K)
Biography (&)
Book (152)
View All

~ Flags

Is Open Access (27
Has DOI (210K)

Has Claims (15

Has PatentPa

Has Belared Suhsran

Filter by Exclude

LAROK)

515,072 Results

The strobilurin
By: Bartlett, Dave
ki, Bob
agement Science (2002), 58(7), 649-662

ougn, Jomn v

n, Jeremy R.; Hall, Alison A.; Hamer, Mick; Parr-

Language: English, Database: CAplus and

MEDLINE

aunched in 1996, the strobilurines now include the world's biggest selling

szoxystrobine. By 2002 there will be six strobilurine active ingredients com.
avallable for agricultural use. This review describes tl
their synthesis, biochem. mode of action, biokinetics| fi

s of these active ingredients,

activity, yield and quality
benefits, resistance risk and human and environmental safety. It also describes the tech.

differences that exist between these active ingredients, particularly in the areas of fungicidal
activity and biokinetics.

Full Text - ® 2 4 1185 @&

Mechanisms influencing the evolution of resistance te Qo
inhibitor fungicides

By: Gisi, Ulrich; Sier Helge; Cook, Alison; M ffery, Alan
Pest agement Science (2002), 58(9), 859-867 | Language: English, Database: CApl
MEDLIME

A review. Fungicides inhibiting the mitochondrial respiration of plant pathogens by binding

Sort: Relevance ~  View: Full Abstract =

Analyze Results

Top Document Types|

Patent Offices

&

1




5.4 Suche mit logischen Operatoren
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Die folgenden Beispiele sind der Hilfeseite Reference Search Boolean Operators and

Modifiers von SciFinder entnommen:

Operator

Beispiele

Bedeutung

o flavor AND extract

e 3463-67-7 AND 7664-41-7

Der Operator AND
verknipft Begriffe,
die enthalten sein

miissen.

o electrolysis NOT haptens

e 1,5-Di-2-naphthalenyl-3-
pentanone NOT Dibenzylidene-
acetone

Der NOT-Operator
gibt einen Begriff an,
der ausgeschlossen
werden soll.

e ("flavor" OR "extract") AND
("turmeric" OR "curcumin")

e (flavor NOT dye) OR extract

e 13463-67-7 OR 7664-41-7

Der Operator OR
fordert, dass
mindestens einer der
Begriffe gefunden
wird. Es kdnnen
natiirlich auch
mehrere oder alle
der mit OR
verknipften Terme
enthalten sein.



https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/8550303023117-Reference-Search-Boolean-Operators-and-Modifiers
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/8550303023117-Reference-Search-Boolean-Operators-and-Modifiers
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5.5 Wie finde ich Publikationen eines bestimmten Autors?

e Wenn man nach Autoren, Zeitschriften oder Einrichtungen suchen will, dann kann der

Name des Autors bei References/Author Name eingegeben werden.

e Es erscheinen automatisch Vorschlage zu diesem Namen, hier ,Kothe, Erika“:

8o all ©@ Substances A Reactions

Search by Keyword, Substance Name, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOL.

Author Name ~ kothe,e|

VB suppliers

Kothe, Erika
4+ Add Advanced Search Fit Kothe, E

Kothe, Emily |

e Die Suche nach der Namensvariante mit dem vollstandigen KOTHE. £ (1)
Vornamen enthalt auch die Publikationen, die mit dem
abgekirzten Vornamen gelistet sind. othe, £

e Sucht man mit ,Kothe, Erika" findet man neben ,Kothe, Erika M.“ Kothe, £ (16
und , Kothe E“ auch ,Kothe, E J*. Kéthe, E(7)

e Daher muss sich noch eine Filterung der Treffer nach der Kothe, EJ (4)
richtigen ,Kothe, E.” anschlieRen. Kothe, Erika (194)

e Das Vorgehen dazu wird im Punkt 7. erklart. Kothe, Erika M. (1)

e Esist auch moglich, die Suche schon bei der Eingabe mit einer

weiteren Zeile zu erganzen und z.B. mit Adressangaben einzuschranken:

Jena oder Schiller - reicht als Angabe zur Friedrich-Schiller-Universitat.

e Diese neue Zeile erscheint beim Klicken auf + Add Advanced Search Field unter der

letzten Suchzeile.

S Al © Substances A Reactions W& Reference 'V Suppliers

Author Name ~ | Enter last name, first name middle

@l Author Name

ORCIDID

classes, and taxo
Substances
Bioactivity Data NEW.
Publication Year
Document Identifier
Recent Seai Patent Identifier
Publisher

Author Name =

References Advanced Search Edit

Kothe, Erika

AND ~

OR =~

Organization «

Organization -

Schiller

Jena

<4 Add Advanced Search Field

e So kann auch gleichzeitig nach mehreren Autoren, Zeitschriften oder Einrichtungen

gesucht werden.
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5.6 ,For You” — Registerkarte

Good Morning,

Y| © substances

Retrosynthetic Analysis Search CAS Lexicon

Make reacnon placs with
COniTions, yeelds, catalysts,
and experimental procodures.

»For You” zeigt eine Liste von Publikationen, die personlich fir den jeweiligen Nutzer
basierend auf dessen Suchen und ged6ffneten Publikationen der letzten 30 Tage ausgewahlt
wurden. Diese empfohlenen Veroéffentlichungen sind innerhalb der letzten sechs Monate
veroffentlicht worden.

Die Empfehlungen von ,,For You” werden nicht automatisch angezeigt.

Damit ein Nutzer "For You" sieht, ist zuerst eine Implementierung durch SciFinder nétig.
Dafiir missen mindestens folgende Bedingungen gegeben sein:

e Referenzsuche im letzten Monat, in der ein bestimmtes Thema identifiziert werden
konnte.

e Mit den daraus hervorgegangenen Treffern muss mindestens eine der folgenden
Aktionen ausgefiihrt worden sein: Export, Volltext anzeigen, PatentPak anzeigen,
Antworten speichern oder teilen.

Nach einem gewissen Zeitversatz werden dann personliche Empfehlungen liber "For You" zu
passenden Artikeln der jingeren Vergangenheit generiert.

Der Algorithmus zum Identifizieren von Recherchetrends des jeweiligen Nutzers wird taglich
ausgefuhrt. Abhangig vom eigenen Rechercheverhalten ist es daher moglich, dass es Tage
gibt, an denen keine Thementrends festgestellt werden und daher die Option ,,Fiir Sie“ nicht
verfligbar ist.
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Beispiel:
¢ Suche bei ,References” nach uv protective film, Filter: Patents und CA Section: “Plastic
Fabrication and Uses”

e Die ersten 100 Treffer wurden gespeichert.
e Von einer ACS-Publikation wurde der Volltext heruntergeladen.

H CAS ,’ Scifinder References ~ | uv protection film I x @oaw Q a e F3

€ Return to Home

Bl References search for "uv protection film"

® Substances~ R Reactions~ &b Citing~ % Knowledge Graph @ & & A saveandAlert
Based on your query, we've Filtering: Document Type: Patent X CA Section: Plastics Fabrication and ... X Clear All Filters
returned the most relevant results.

Would you like to load the entire

result set? 100 Selected ~ 39,088 Results Sort: Relevance ~ Full Abstract ~

Learn about result relevance.

Load More Results

Fully anti-ultraviolet protection film and preparation method thereof

Assignee: Gu vision Film Co., Ltd.

Chinese, Database: CApl

Filter Behavior

— The fully anti-UV protection film comprising a base film, where the base film is provided with anti-scratch layer, heat insulation
layer, UV400 layer, PET film, safe base layer, adhesive layer and release film, where the heat insulation layer is oxidation hydrogen
thermal insulation layer or titanium oxide thermal insulation thin film; the anti-scratch layer is film formed by spray coating anti-

v Search Within Results scratch resin on base film or biaxially oriented polypropylene film. The fully anti-UV skin-protection film selects PET film as a
base film, and sets film structures with different functions on both sides of the base film. The invention are provided with anti-

~ Document Type scratch film layer, heat insulation layer and anti-UV UV400 film layer on both sides of base film. The invention sets anti-scratch

layer to enhance the film scratch resistance and durable property, and adds a layer of heat insulation layer, greatly reducing air
conditioner usage with energy-saving effect. The sunscreen property is superior.

PatentPak ~ Full Text + ® Substances (4)

Book (37)
Conference (332) 5 Downloading file "UV-_tagged_100". This may take a moment
View All . . —

UV protection multilayer fluoropolymer film

~ Language e I

J ase: CAplus

Chinese (12K)
o The title film comprises TiO,-containing fluoropolymer surface layer and organic UV-absorber-containing thermoplastic layer. A

Japanese (10K) film, prepared by laminating TiO(1%)-containing Aflon COP and Tinuvin (0.5%)-containing polyethylene film with an adhesive, had
English (7.288) light transmittance ~10% at wavelength 350 nm.

¢ Nach einem Tag war der ,,For You” Button auf der Startseite sichtbar und konnte
angeklickt werden = zunéachst acht Kacheln mit Literaturempfehlungen

Good Morning,

% Al Substances B Reactions O References W Suppliers

Browse a list of curated references based on your search trenc C are private and only visible to you.

Add to Project

View All

Germany DE102022117520 A1 2024-01-18 | World Intailectual Property Organization China CN117070105 A 2023-11-47 | oiymer Bulletin (Heidelberg, ny)
Language: German, Database: CAplus W02024013219 A1 20240118 | Language: Language: Chinese, Dazabase: CAphus 024), 81(2), 1651-1673 | Language: Engl

German, Database: CAplus Aplus

China CN117. A2023-12-12 |
European Patant O non EPA253456 A1 China CN117229552 A 2023-12-15 Language: Chinese, Database: CAphus China CN117264590 A 2023-12-22 |

2023-10-04 | Language: German, Database: Language: Chinese, Database: CAphus Language: Chines

CAplus

¢ Aus dieser Ansicht heraus lassen sich einzelne Treffer oder auch eine Liste mit insgesamt
25 Empfehlungen anzeigen.
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¢ Zu einzelnen Treffern in der bekannten
Einzeltreffer-Ansicht kommt man nach
Anklicken der entsprechenden Kachel.

China CN117 05 A 2023-11-17 |

- n . -~

R Preparation method of fireproof and high-strength protective film for UnionPay cards
®s ] o = R

In this Reference By Wang, Yuanzhen; Ye, Qing; Wu, Lei; Wu, 53

* PC Data Title fireproof and high-strength protective film for UnionPay cards composed of - polymer fireproof

= CAS Concepts materials, nanoscale silanizing agents, high-strength fibers and awliary materials, the polymer fire-proof
miaterials account for 409%-60% of the total weight of the protective film; nanosilanization agents account for
10%-30% of the total weight of the protective film; high-strength fibers account for 10%-20% of the total
weight of the protective film; auxiliary materials account for 10%-20% of the total weight of the protective
film; auxiliary materials account for 10%-30% of total film weight

* Substances

Keywords: polymer fireproof strength protective film coating unionpay card

PatentPak Viewer Get Prier Art Analysis Full Text =

[& Publication Information - Patent View More

¢ Eine Liste aller 25 empfohlenen Publikationen auf einmal in der gewohnten Trefferlisten-
Ansicht 6ffnet sich nach Anklicken von ,,View All“ unter den drei Punkten.

Mit dieser Trefferliste kann wie gewohnt gearbeitet
werden: Eingrenzen Uber Filter, Speichern, Herunterladen,
Teilen usw.

B Reference resultsrom 20 Februar 2024

® Substances ~ A Reactions ~ b6 Citing ~ % Knowledge Graph

Add to Project

Filter Behavior 25 Results

Filter by Exclude 1

Production of composite materials with polymer films and IR-
Q RAS AG
22117520 A1 2024-01-18 | Language: German, Database: CA‘,J\u, coil

Save
View All

v Search Within Results

Assignee:

Germany,

~ Document Type

An optically-transparent composite material consists of: a polymer film transparent to IR

( at 1)
Jouenal £7) i " radiation, the polymer film transparent to IR radiation having a mean spectral transmission
Patent (18) \) A of at least 40% in a wavelength range of 5-30pm; and an IR radiation-reflecting coating
~, applied onto the polymer film, the coating comprising at least one elec. conductive material.
~ Language 5

Chinese (10)
English (7)
Korean (4) PatentPak ~ Full Text + ® Substances (16) @ Citation Map
German (3)
Japanese (1)

2 .oe

= Publication year Production of composite materials with polymer films and IR-reflective coatings

nee: HeiQ RAS AG
rid Intellectual Property Organization, WO2024013219 A1 2024-01-18 | Language: German, Database: CAplus

I An optically-transparent composite material consists of: a polymer film transparent to IR radiation, the polymer film transparent to
IR radiation having a mean spectral transmission of at least 40% in a wavelength range of 5-30um; and an IR radiation-reflecting
coating applied onto the polymer film, the coating comprising at least one elec. conductive material.

2014 2024

No Min _to No Max

¢ Weitere Details zu ,,For You“-Empfehlungen:

https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/20537850176013-For-You-
Recommendations



https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/20537850176013-For-You-Recommendations
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/20537850176013-For-You-Recommendations
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/20537850176013-For-You-Recommendations
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6. Wie kann ich meine Treffermenge sortieren?

Sort| Publication Date: Oldest a

Jede Trefferliste kann nach verschiedenen Aspekten

. g Relevance
sortiert werden: Times Cited
e Chronologisch aufsteigend: Alteste Publikationen Accession Number: Ascending

vorn in der Liste, neueste hinten in der Liste Accession Number: Descending

. . . . Publication Date: Newest
e Chronologisch absteigend: Neueste Publikation vorn

in der Liste, alteste hinten in der Liste

Publication Date: Oldest

e Aufsteigende Zugangsnummern: Publikationen, die gerade erst in die Datenbank
aufgenommen wurden, stehen am Ende der Liste

e Absteigende Zugangsnummern: Publikationen, die gerade erst in die Datenbank
aufgenommen wurden, stehen am Anfang der Liste

e Sortierung nach der Zitierhaufigkeit: Die Veroffentlichung, die am meisten zitiert wird,
steht am Anfang der Liste. Die anderen Publikationen sind nach absteigender
Zitierhaufigkeit angeordnet.

e Sortierung nach der Relevanz: Dem Ranking nach der Relevanz wird in SciFinder eine
groRe Bedeutung beigemessen. Die Sortierung nach der Relevanz ist voreingestellt. Ein
neuer, eigens daflr entwickelter Algorithmus zeigt am Anfang der Trefferliste gleich die
relevantesten Ergebnisse an. Die Treffer am Ende der Liste sind wahrscheinlich am
wenigsten relevant.

Hier die Treffer einer Suche nach ,Kothe, E“ als Autorin, eingeschrankt mit den
Suchworten ,fung* OR Schizophyllum“ sortiert nach Neuheit bzw. Zitierhaufigkeit:

Filter Behavior 112 Results Sort: Publication Date: Newest 4 View: No Abstract ~
Filter by Exclude 1 - n

Special issue: Pathogenic microorganisms
Ey. Kothe, Erika @
Journal ¢

of Basic Microbiology (2024), 64(5), 2400173 | Language: English, Database: CAplus and MEDUINE

~ Search Within Results

~ Document Type

Journal (111) Full Text -
Review
E =N
Editorial (3) L . s )
Pre-symbiotic response of the compatible host spruce and low-compatibility host pine to the
~ Language ectomycorrhizal fungus Tricholoma vaccinum.
- By: Ezediokpu, Marycolette Nelidi; ise, Katrin, Boland, Wilhel; Kothe, Erika
Enehsh (10) A n microbiology uage: English, Database: MEDLINE
German (4) Wi ac
~ Publication Year Full Text ~ @ Cieation Map
| ||||| | 3 "t
...'I II". ||.|| “lll ||'. Ectomycorrhizal Community Shifts at a Former Uranium Mining Site
1583 2 B Bocdonous Nics Wathe Eeiba Keoico Watrin
Filter Behavior 112 Resuits Sort: Times Gited = [View: No Abstract +
Search Within Resui Genome sequence of the model mushreom Schizophyllum commune
earch Within Results By: Ohm, Rotin A; de Jong Jan F; <, Luis G, Aerts, Andres; Kothe, Erika: Stajich, Jason E.; de Vries, Ranald P Record, Eric

~ D Ty
ocument Type 63 | Language: English, Database: Chplus and MEDLINE

Journal {111)

Full Text + o Cting(341) | @ Citation Map
Editorial (9)
- N
~ Language L ) P
Buse Basidiomycete mating type genes and pheromone signaling
English (108) By: Raudaskoski, Marjatta; Kathe, Erika
German (4) 47.859 | Language: English, Database: CAplus and MEDLINE

~ Publication Y
ublication Year EiisRo o Citing(118) | @ Citation Map

well |||!|. ||r||||||m||||| 2 =

Interaction of endophytic microbes with legumes
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7. Wie kann ich meine Treffermenge eingrenzen?

e Die Trefferanzahl und damit auch die Anzeige der Ergebnisse andert sich automatisch,
wenn Filter angewendet oder wieder entfernt werden.

e Esstehen u.a. folgende Filter zur Verfligung: Dokumententypen (z.B. Zeitschriftenartikel
oder Patente), Sprache, Publikationsjahr, Autoren, Organisationen/Einrichtungen,
Zeitschriftennamen, Konzepte bzw. Datenbank (CAplus oder Medline).

e Aullerdem kann die Trefferzahl mit einer zweiten Suche innerhalb der schon
gefundenen Antworten mit ,Search Within Results"” prazisiert bzw. reduziert werden.
(s. Pkt. 7.1)

7.1 Wie schranke ich meine Suche mit neuen Wortern ein?

e Mit der Schaltflache ,,Search Within Results” in der Filter Behavior
linken Navigationsleiste und der Auswahl von ,Filter :l
by“ konnen weitere Suchterme zur Suchfrage hinzu-

gefligt werden, um den Antwortsatz zu prazisieren.

~ Search Within Results

e ,Search Within Results" kann bis zu dreimal Search for up to 3 text strings
hintereinander bei einem Antwortsatz erfolgen! within the result set.
e Wahlt man dagegen ,,Exclude” aus, kdnnen auch I ectomycorrhiz3| |

bestimmte Begriffe von der Suche ausgeschlossen

werden

o Neue, auf 24 Treffer verkiirzte Antwortliste:

Filtering: search Within Results: ectomycorrhiz® Clear All Filters
24 Results Sort: Publication Date: Mewest = View: No Abstract -
= N

Pre-symbiotic response of the compatible host spruce and low-
compatibility host pine to the ectomycorrhizal fungus

Tricholoma vaccinum.
By: Ezediokpu, Marycolette Ndidi; Halitschke, Rayko; Krause, Katrin; Boland, Wilhelm; Kothe, Erika
Frontiers in microbiology (2023), 14, 1280485 | Language: English, Database: MEDLIME

View Abstract v

Full Text = @ Citation Map

2 = N

Ectomycorrhizal Community Shifts at a Former Uranium Mining Site
By: Bogdanova, Olga; Kothe, Erika; Krause, Katrin
.

ournal of Fungi (2023), 9(4), 483 | Language: English, Database: CAplus and MEDLIME

View Abstract v

Full Text - &b Citing (3) @ Citation Map
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7.2 Wie schranke ich meine Suche zeitlich ein?

e Um die Suche auf bestimmte
Publikationsjahre einzuschranken, gibt
man einfach Anfangs- und Endjahr des
gewlinschten Zeitraums ein.

2001

~ Publication Year

2023

2010

to

2023

View Larger

e Mit View larger kann man sich die Abbildung in einem groBeren Format ansehen und
dann den gewiinschten Zeitraum direkt unter dem Saulendiagramm mit dem

Schieberegler auswahlen.

Publication Year

2010 - 2023 (20)
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7.3 Eingrenzen/Filtern der Treffer mit ,,Concepts*

e Injeder Filterkategorie (hier am Beispiel von , Concepts®)
konnen auller den jeweils angezeigten fiinf Topwerten mit

»View All" zusatzliche Elemente zur Filterung der
Treffermenge hinzugefligt werden.

e Nach Anklicken von ,,View All“ sieht man alle fir die

Publikationen in der Trefferliste vergebenen , Concepts” bzw.

Indexterms (Schlagworte).

~ Concept

View All

Food contamination (3,848)
Mycotoxins (3,704)
Ochratoxins (3,371)
Animals (1,509)

Aflatoxins (1,150)

e Diese Schlagworte lassen sich auf verschiedene Art sortieren:

o Top Count gibt die indizierten Konzepte nach Haufigkeit aus.

o Alphanumeric zeigt die Liste sortiert nach Anfangsbuchstaben an.

Concept X
Top Count Alphanumeric Search
~
2 Selected
Red wine (1.022) Dietary supplements (141) Vascular endothelium (81)
Humans (942) Inflammation (140) Apoptosis (78)
Wine (814) Risk Factors (140) Blood plasma (77)
Homo sapiens (720) Alcoholic beverages (137) Lipid peroxidation (77)
Human (720) Endothelium, Vascular (132) Diet, Mediterranean (76)
Antioxidants (598) Signal transduction (124) Alzheimer disease (75)
Animals (552) Reactive oxygen species (123) Coronary Disease (/5)
Male (518) Low-density lipoproteins (121) Plant extracts (75)
Polyphenols (nonpolymeric) Coronary artery disease (117) Proanthocyanidins (74)
(415)
Oxidative Stress (116) Diabetes mellitus (72)
Flavonaoids (396)
Blood pressure (109) Polymers (72)
Resveratrol (370)
Dose-Response Relationship, Oxidation-Reduction (68)
Phenols (362) Drug (109)
Platelet aggregation (67) bl
Apply Cancel
Concept X
TopCount  Alphanumeri Search
o Search erlaubt es, selbst nach et
indexierten Konzepten zu suchen Sclct Al Page
und diese dann fir eine Filterung epevine 2 S—— W 814
ZU nUtZen. Chardannay wine (10 Red wine, port (8) Wine analysis (23)
Fortified wine, port (8) Rice wine (7) Wine musts (&)
Dabei ist auch die Anwendung von Porttine stin(1) Risingine () Winevinegr (2
. P . ed wine (1.022) 0se wine ( fine yeast (2
Trunkierungen moglich. : . e
Sparkling wine (4)

Red wine, Cabernet Sauvignon

Red wine, Merlot (7)

Cancel

White wine (145)
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7.4 Eingrenzen/Filtern der Treffer mit ,, Substance Roles*

Im Anschluss an eine Suche nach chemischen Substanzen und dem Wechsel zur Anzeige der
dazugehorigen Referenzen lassen sich diese mithilfe der ,,Substance Roles” in der linken
Navigation auf bestimmte thematische Aspekte eingrenzen.

Die ,Substance Roles" prazisieren die Funktion chemischer Verbindungen in einer Textstelle,
sie geben z. B. darliber Auskunft, dass die Substanz hergestellt wird oder dass etwas zu
deren Verwendung gesagt wird.

»Substance Roles" werden sowohl flr jede indexierte Substanz als auch fiir ganze
Substanzklassen vergeben.

CAS '2 SciFinder References ~  Enter a query.. @ oraw Q a = F 3
B References for 303-47-9
® Substances ~ &b Citing ~ % Knowledge Graph a i, % A saveandAlert
Filter Behavior Filtering: Search Within Results: 2 Selected ~ X Clear All Filters
Filter by Exclude
93 Results Sort: Relevance ~ View: Full Abstract ~
~ Search Within Results - eee

Search for up to 3 text strings i A § . — 7
within the result set. Assay of Ochratoxin A in Wine and Beer by High-Pressure Liquid Chromatography Photodiode

Array and Gas Chromatography Mass Selective Detection

Enter a query
6). 2733-2740 | Language: English, Database: CAplus and MEDLINE
To routinely assay the concentrations of ochratoxin A (OTA) in wines and beers, two new methods were developed and evaluated.
Searching for... Clear All The first utilized solid-phase extraction on a Cy3 cartridge to achieve a 100-fold sample concentration followed by high-performance
liquid chromatog. on a C15 column with gradient elution and quantitation at 333 nm by means of a photodiode array detector. Pos.
red wine X confirmation can be carried out by purity and match-factor anal. as well as peak shift following esterification with BFs. Total run time
is 28 min. The limits of detection (LOD) and quantitation (LOQ) are 0.05 and 0.10 pg/L, resp. Recovery and imprecision ranged from
liquid chromatography X 83 to 94% and from 4.0 to 8.9%, resp. With a throughput of 35 assays per working day, this method is ideal for routine OTA anal. It
was used to survey the concentrations of OTA in 942 wines (2 of which gave values between 0.1 and 0.2 pg/L) and 107 beers (2 of
v Document Type which gave values between 0.05 and 0.1 pg/L). OTA was detected more frequently in red than white wines, with the highest
incidence in red wines from Spain and Argentina. There was no association between OTA and country of origin or beverage type
Substance Role among the beers analyzed. The second method utilized gas chromatog. with mass selective detection monitoring eight specific
ions, preceded by extraction in dichloromethane and derivatization with bis[trimethylsilylitrifluoroacetamide. LOD and LOQ were 0.1
Occurrence (59) and 2 pg/L, resp.; recovery and imprecision were 69-75 and 9.0-11.1%, resp. The method is not suitable for routine quantitation but
Analytical Study (58) is potentially useful as a confirmatory tool for samples with OTA =0.1 pg/L.
Biological Study (32)
Preparation (1) Full Text + @® Substance (1) &6 Citing (172) @ Citation Map
Uses (1)
View All 2 %%,

»Substance Roles” werden im Rahmen der Indexierung bei CAS im Allgemeinen seit 1967
vergeben. Bei Verwendung dieser ,Substance Roles” zur Einschrankung der Treffermenge
wird damit automatisch auch der Zeitraum der Antworten auf 1967 bis heute begrenzt.

Wichtige Ausnahme: Die Rolle ,,Preparation” reicht bis 1907 zuriick und lasst damit Treffer
von 1907 bis heute im Antwortsatz.

Die auf der nachsten Seite folgende Liste zeigt alle von CAS verwendeten , Substance Roles”.

Die fettgedruckten ,Substance Roles* sind sogenannte , Super Roles“. Darunter sind die
dazugehdorigen spezifischen Rollen gelistet, die alle mitgefunden werden, wenn die
entsprechende ,Super Role” ausgewahlt wird.

(Quelle: https://www.cas.org/sites/default/files/documents/casroles.pdf)



https://www.cas.org/sites/default/files/documents/casroles.pdf
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Welche weiteren ,,CAS Roles* kann ich in SciFinder finden?

ANST Analytical Study
ANT Analyte
AMX  Analytical Matrix
ARG Analytical Reagent Use
ARU  Analytical Role, Unclassified

BIOL Biological Study
ADV  Adverse Effect, Including Toxicity
AGR  Agricultural Use
BAC  Biological Activity or Effector, Except
Adverse (2)
BCP  Biochemical Process (3)
BMF  Bioindustrial Manufacture
BPMN  Biosynthetic Preparation
BSU  Biological Study, Unclassified
BUU  Biological Use, Unclassified
COS  Cosmetic Use (3)
DGN  Diagnostic Use (3)
FFD Food or Feed Use
MPO  NMatural Product Occurrence (3)
PAC  Pharmacological Activity (3)
PKT  Pharmacockinetics (3)
THU Therapeutic Use

CMBI Combinatorial Study (3)

FORM Formation, Nonpreparative
FMU  Formation, Unclassified
GFM  Geological or Astronomical Formation

NANO Nanomaterial (4)

OCCU Occurrence
GOC  Geological or Astronomical Occurrence
NPO  Natural Product Occurrence (3)
ocu Occurrence, Unclassified
POL Pollutant

{1} Super roles have 4-letter codes. Specific roles have 3-letter codes. Under each super role are listed the specific roles that are retneved when you

search that super role.
{2) Used from CA Wol. 88 {1257) to Vel. 125 (2001).
{3) Used starting with CA Vel 138 (2002).
{4) Used starting with CA Vel 115 (1202).
{8) The PREP super role has been added to records back to 1807,

{8) Searching the RCT role retrieves references from CA Wol. GG (1857 to the present. Searching the RACT super role refrieves references with RCT

or RGT references starting with CA \aol. 138 (2002).
{7} Used starting with records from 2003 to the present.

(8) Starting in 2002, the searchable text for the MUU role changed from MOMBIOLOGICAL USE, UNCLASSIFIEDVRL to OTHER USE,
UMCLASSIFIEIVRL. Search NUWWRL to retrieve records from CA Vol. 86 (1867) to the present.

Mote: The roles CPN, CPS, CRE, CRT, C5T, CUS, DEV, DMA, EFPR, MFM and PYP are no longer in use, but have been mapped to current roles. The
roles BOC, BPR and PNU have been eliminated and are no longer searchable, but have been replaced by broader roles when appropriate.

PREP Preparation (3)
BMF  Bioindustrial Manufacture
BPN Biosynthetic Preparation
BYP Byproduct
IMF Industrial Manufacture
PUR  Purification or Recovery
SPN Synthetic Preparation
PROC Process
BCP  Biochemical Process (3)
GPR  Geological or Astronomical Process
PEP Physical, Engineering, or Chemical Process
REM  Removal or Disposal

PRPH Prophetic Substance (7T)
RACT Reactant or Reagent (3,6)

RCT
RGT

USES Uses

AGR
ARG
BUU
CAT

COS
DGN
FFD

MOA
NUU
POF
TEM
THU

Specific roles that are not associated with any super roles:

MSC
PRP

Heactant (B)
Reagent (3)

Agricultural Use

Analytical Reagent Use
Biological Use, Unclassified
Catalyst Use

Cosmetic Use (3)
Diagnostic Use (3)

Food or Feed Use

Modifier or Additive Use
Other Use, Unclassified (8)
Polymer in Formulation
Technical or Engineered Material Use
Therapeutic Use

Miscellaneous
Properties

In der SciFinder Hilfe kann die exakte Definition jeder einzelnen Rolle nachgesehen werden:
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/9946743065101-Advanced-Role-

Descriptions


https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/9946743065101-Advanced-Role-Descriptions
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/9946743065101-Advanced-Role-Descriptions
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8. Wie kann ich mit den Treffern weiter verfahren?
Combine, Speichern, Export, Zugang zum Volltext

8.1 ,,Combine”

e Antwortsatze kbnnen Uber ,Combine“ mit anderen (gespeicherten) Antwortsatzen
verbunden werden.
e Die Antwortsatze missen fir ein ,Combine“ den gleichen Typ haben, z.B. References:

Eine gespeicherte Antwort an Reaktionen kann man nicht mit denen einer Substanz-
oder Referenzsuche kombinieren.

Combine Saved Results

Select a Result Type:

References

Learn More About Combine

e Es gibt drei Kombinationsmoglichkeiten:

Combine Saved Reference Results X
Select a Combine Option: < Return to Result Type
Add Intersect Subtract

Learn More About Combine

o Add: Alle Antworten von 2-5 Antwortsatzen kdnnen mit OR verknlipft werden.

Dabei werden Duplikate (Treffer, die in beiden Trefferlisten enthalten sind)
entfernt.

o Intersect: Alle Antworten von 2-5 Antwortsatzen konnen mit AND verkniipft
werden. Es werden nur Treffer angezeigt, die in allen Trefferlisten enthalten sind.

o Substract: Hiermit kann man die Ergebnisse einer Suche bei den Treffern einer
anderen Suche ausschlieBen (im Sinne von NOT).
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8.1.1 ,,Combine“ direkt nach einer Recherche

Gleich nach einer Substanz-, Patent-Markush-, Reaktions- oder Referenzsuche wird
oberhalb der Trefferliste auf das Symbol ,,Combine” geklickt:

B! References search for 4 Advanced Fields

® Substances ~ &b Citing ~ 2% Knowledge Graph a &. - I

Filter Behavior 112 Results Sort: Publication Date: Newest ~  View: Full Abstract «

Hinweis: Diese Option ist nur verfiigbar, wenn mindestens ein gespeichertes Element
desselben Such-/Ergebnistyps vorhanden ist ansonsten ist das Symbol nicht anklickbar.

Eine der drei oben gezeigten
N . ) © @ a»

Kombinationsmoglichkeiten ,, Add — Intersect —
Substract” wird durch Add Intersect Subtract
Anklicken ausgewahlt.
Beispiel ,Intersect”:

. Combine Reference Results: Intersect X
Aus den gespEICherten Select Up to 4 Saved Items: € Return to Combine Option
Antwo rtsatzen W| rd der Test Thalidomide 839 Saved Results June 12, 2024
fur d|e Komb|nat|on Merten jena Query May 2, 2024
gewlinschte mit einem Haken versehen.

. ) o ) View Results

»View Results” 6ffnet dann die kombinierte Trefferliste.

8.1.2,,Combine” von gespeicherten Antwortsitzen

Q L] 2 a
4 Im Meni-Symbol wird , Saved” ausgewahlt, um zu den
szrs SEEU gespeicherten Antwortsatzen vorheriger Substanz-, Patent-
o N Markush-, Reaktions- oder Referenzsuchen zu kommen.
L=
- Histary Downloads A Your Saved Items
¥ ]
Submit Feedback
Filter by B 20f7 Selected
Nach Auswahl der zu kombinierenden Trefferlisten | - resuctype analog
References (7) Refarences | February 20, 2024, 2:31 PM
fiihrt das Anklicken von ,,Combine* zur Auswahl N onciog | o
~ lerts
der Kombinationsmoglichkeiten No alerts 7 O) analogue
References | February 20, 2024, 3:31 PM
~Add — Intersect — Substract". o anologue
Combine Saved Reference Results: Add X I Combine I _m_:yt anal(_:gues ia_lszfxc_lgdg
0090 anetogs o anatogues
+ Filters
Select Up to 5 Saved [tems: € Return to Combine Optior
ossice* and elephant* Beispiel: ADD

a

snowy owl ohine Maskierung

bubo scandiacus

a

(mit OR verknupfte Ergebnisse)

I

nyctea scandiaca

(<]

snouiy ow’

Mit ,,View Results“ bekommt man die

OPE

elementary mode Query

‘e | resultierende Trefferliste angezeigt.

Cance Learn More About Combine
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8.2 Exportieren und Speichern und von Ergebnissen,

Erstellen von Alerts

e Der Button ,,Download Results” oberhalb der Trefferliste
dient zum Herunterladen der Suchergebnisse.

a

Download Results

AR

e Die Trefferlisten der Suche kénnen bei References, Substances etc. jeweils in

unterschiedlichen Formaten heruntergeladen werden.

e  Bei References steht neben dem PDF-Format auch das rtf-Format (neben Formaten fiir

den Export in Literaturverwaltungsprogrammen, wie (.ris) und Tagged) zur Verflgung.

File Type

PDF

Display
@ Result Summary

Download Reference Results

®

Select Quantity
® All Results

Range (ex. 2 to 20)

to

Download Substance Results

PDF -

Display
Structures Only
® Result Summary

Select Quantity
® All Results

®

Range (ex. 2to 20)

to

Learn more about downloads.

Download Cancel

Result Details Result Details
File Name File Type File Name A File Type
Reference_20240611_2138 PDF - ] Substance_20240611_2134 PDF

Citation [.ris)

Include : | I( Include Excel (.xlsx)
Excel (.xlsx;

Task History - f ! Task History PDF
FD

Abstract Rich Text (.rtf)
Quinted (tat) .
Rich Text [.rtf) SDFile (.sdf)
lapged [ Dat)

Download Cancel

Learn more about downloads.

Bei grofReren Treffermengen werden bei ,,Result Summary" die ersten 500 Dokumente
heruntergeladen und im Detailformat (,,Result Detail“) die ersten 100.

Mit ,, Save” kann man Suchfragen bzw. deren Trefferlisten unter @ 4 =
einem selbstgewahlten Namen speichern (nétig fiir ein ,,Combine”

mehrerer Antwortsatze, s. Pkt. 8.1).

Beim Speichern der Treffer kann
gleichzeitig ein ,Alert” initiiert werden.
Man kann dabei auswadhlen, wann man
benachrichtigt werden will: sofort, wenn es
neue Treffer gibt (,,As Available*) oder lieber
wochentlich bzw. monatlich.

Man bekommt dann zum gewtinschten
Zeitpunkt eine E-Mail und kann sich die
Ergebnisse in SciFinder ansehen.

Zum Initiieren des Alerts muss der Button
aktiviert werden. Voreingestellt ist ,,No
Alerts“.

==
L]

L |3 save and Alert

B4 share Results

Fal

Save Results X

Name
Glycol

Search Options

QueryOnly @ Selected Answers All Answers (Up to 20,000)
Add Existing Tags (Optional)

No tags defined

New Tag (Optional) Tag Color

Light Blue ~

(o]

I Alerts

Frequency

As Available -




Mit dem Button ,,Menu“ kann man sich alle
gespeicherten Suchen (,Saved”) anzeigen lassen und

ebenso den Suchverlauf (,History”).
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Q = Y 3
i [
Projects Saved
©
Histary Downloads
i
Submit Feedback

Alle eigenen Downloads der Rechercheergebnisse sind zusatzlich fiir 30 Tage bei den

gespeicherten Suchen fir ein erneutes Herunterladen verfiligbar.

€ Return to Home

0 Alerts (0) W saved (9)

A Your Saved Items

@ History (206)

B Projects (Q)

14, Downloads (1)

0 Alerts () [ Saved (9) © History (206)

File Name

Reference_20240611_Glycolpdf

&5 Projects (0}

& Downloads (1)

Your downloads from CAS SciFinder will be available for 30 days. Learn more

Result Type

References FDF

File Type

File Size Expiration Date

676 KB July 11, 2024 R

8.3 Import von Ergebnissen aus SciFinder in EndNote

Zum Import der Rechercheergebnisse speichert man diese liber den ,,Download“-Link

im tagged — oder ris-Format:

o Import im tagged-Format:

Bei Import-Option in EndNote: SciFinder (CAS) auswahlen.

o Import im ris-Format:

Bei Import-Option in EndNote: Reference Manager (RIS) auswahlen.

Das tagged-Format ist zu bevorzugen, weil hier der Inhalt aller Felder in das

Literaturverwaltungsprogramm Ulbertragen wird.
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8.4 Wie komme ich zum Volltext?

e Dazu einfach den Button , Full Text” anklicken.

Raising a glass of red wine against cancer, or not?
By: Frampton, Adam E; Stebbing, Justin
The Lancet. Oncology (2012), 13(7), 669-70 | Language: English, Database: MEDLINE

There is no abstract available for this document.

Full Text - &b Citing (1) @ Citation Map

ThULB-LINKING
Elektronische Zeitschriftenbibliothek Regensburg (EZB)
Dol

Wiew all Sources

Home Journals  Specialties  ThelancetClinic  GlobalHealth ~ Multimedia  Campaigns More Informationfor ~ Submita Paper

THE LANCET BaEno
I ——
Oncology

e Wenn die entsprechende

[ | [Attcontent | | search | Advanced Search
Publikation frei verfligbar
. . . Access provided by Jena University Friedrich Schiller X
oder fir die eigene
E i n richtu ng I iZe nsie rt ist’ .< Previous Article Volume 13, No. 7, p669-670, July 2012 Next Article > Access this articleon ScienceDirect
Cancer and Society Afticle Options
kann man d|rekt auf den Raising a glass of rid wine against cancer, or not? = m(:;m
Adam E Frampton, Justin Stebbing ™7
Volltext der Publikation iy B i
= Export Citation
Z u g r.e ife n (Th u I b Li n ki ng) . :c;::sl.:/'iomrg/mlms/sum-zms{11)10313-; ] f [w]=]+] @ Create Citation Alert

{3 Cited by in Scopus (1)

Summary FullText Tablesand Figures = Supplementary Material (€} Reqest Permrissions
The question of alcohol ion is an important c of any thorough medical history, 1=/ Order Reprints

but with conflicting evidence about health risks and benefits associated with drinking, what advice (100 minimum order)
should doctors give to patients? After all, chemical components differ between alcoholic drinks and

Raising a glass of red wine against cancer, or not?

‘The question of akohal consumption  evidence  for large-scale  wine  word wine is derived from the Latin  fumnernadgsaes

& an important component of any  pr vioun, the Greek oincs, the Arablc wnemtamers T
thorough medial history, but with the wain, and the Hebrew yayin The
conflicting evider v word oins comes from the name of

Thess communities
the fint o fully dor
asian g

ks and beneits
drinking, what advice

the debauched Greek god of ectasy,
Dionysus (known as acchus i Foman

of 3 at that tim: it sk provided a lot of
eneigy and was noted to be a sodal
Wbriator it prychot et

ing  Around 3150 BC. andent Eqyptians

realsed the mdicinal berefits of plant
on antiodant and cardioprotective  exudates, especially when dissolved in
propertics, So,what i the realityabout an alcoholic medium such s Abydas
ed wine and cancer? Sir Alexandes  wine. Many scholars belleve that

If intoxicated) Ived longes, and the

incraced human interaction ke to i

enhanced reprodhctive success. \ i
The comequent spread of v

culture can be traced linguistically: the ot win: asticarmes propesties?

: C AS ?; Seifinder
2t

e Mit, View all Sources"

bekommt man alle Links Raising a glass of red wine against cancer, or not?

zum Volltext der By: Frampton, Adam E; Stebbing, Justin
gewéihlten Publikation auf The Lancet. Oncology (2012), 13(7), 669-70 | Language: English, Database: MEDLINE
einer Seite angezeigt und In-house Resources

ThULB-LINKING

kann gEgebenenfa”S eine Elektronische Zeitschriftenbibliothek Regensburg (EZB)

alternative Quelle
DOI

auswahlen. 10.1016/51470-2045(12)70313-3
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9. ,,Citation Map*

e Die ,Citation Map"“ ist eine Ubersichtliche Anzeige derjenigen Publikationen, die die
aktuell betrachtete Publikation zitieren bzw. die in dieser Publikation zitiert werden.
Hinweis: In der ,,Citation Map" erscheinen nur die in SciFinder verfligbaren
Publikationen, d.h. hier verlinkte Datenbankrecords.

@ Citation Map for Dealcoholated red wine induces autophagic and apoptotic cell death in an osteosarcoma

cell line
By: Tedesco, I.; Russo, M.; Bilotto, S.; Spagnuolo, C.: Scognamiglio. A.: Palumbo, R.; Nappo. A.; lacomine, G.; Moio, L. Russe, G. L.
Food and Chemical Toxicology (2013). 60, 377-384 | Language: English, Database: CAplus and MEDLINE

Full Text ~ @ Iil

~ Citation Map Key
@ cited by Root Document
@ References Citing Root Document

+II.I....C'..l............e

—  Reset +
View 25 More

e In der Citation Map gibt es die Filterspalte, die beispielsweise erlaubt, mittels ,,Concepts”
ausschlieBlich die Zitierungen zu filtern. Das ist eine sehr gute Moglichkeit, zielgerichtet in
den Zitierungen einer Schrift nach passenden Publikationen zu suchen.

e Mit ,Get References” (sichtbar nach Anklicken der Zahl der zitierten bzw. zitierenden
Veroffentlichungen) wird daraus anschliefend eine neue Trefferliste generiert, die man
speichern bzw. heruntergeladen kann.

@ Ccitation Map for Dealcoholated red wine induces autophagic
and apoptotic cell death in an osteosarcoma cell line

Exclude < By: Tedesco, |.; Russo, M.; Bilotto, S.; Spagnuolo, C.; Scognamiglio, A.; Palumbo, R.; Nappo, A.; lacomino,

G.: Moio, L.; Russo, G. L.
Food and Chemical Toxicology (2013), 60, 377-384 | Language: English, Database: CAplus and MEDLINE

o

Filter By Cited By Citing

~ Document Type

Full Text ~
Journal (38)

Review (15)

Letter (1)

~ Author

Russo, Gian Luigi (7)

Russo, Maria (7)

8

Tedesco, Idolo (6)

Spagnuolo, Carmela (4)

-l-l-.l......ea

Palumbo, Rosanna (3)

View All

~ Concept

Humans (75)

Homo sapiens (46)

Human (46)

Animals (39) ~ Citation Map Key

@ Cited by Root Document View 3 More =  Reset +
@ References Citing Root Document

Apoptosis (38)




10., History"
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e Auf der Startseite
werden nach dem

B Reactions B Suppliers

& Al © Substances

Einloggen immer
die letzten Suchen
angezeigt.

Featured Search

4 Porao

¢

e Diese kann man
mit ,,Rerun Search”
nochmals starten
(farbige

Recent Search History

View All Search History

June 11, 2024

Hervorhebung der o st ot
Suchworte bleibt o o
dabei erhalten)
bzw. mit , Edit" Dt g 173
erneut in die e
Suchzeile einfligen @ eerences ushor e ke, & 271 Resics)
und dort bei Bedarf g searh
auch verandern.

Q =& H: a

e Waihrend einer Recherche kann mit dem Button , Menu* - . N
ebenfalls auf den Suchverlauf (,,History”) zugegriffen pmﬁg Saved
werden. Dabei sind auch schon langer zurlickliegende y
Suchen zuganglich. History Downlasds
by i

Submit Feedback




e Die Such-Historie

kann —
R |

man

herunterladen

oder I6schen.

Die exportierte

History ist eine

gute Grundlage

fir die Erstellung

eines Recherche-

protokolls.
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Filter by

~ Result Type
All(51)
Sequences (2)
Patent Markush (1)

Reactions (2)

References
Retrosynth
Substances (12

Suppliers (1)

~ Date

January, 2024

SU MO T WE TH R 3A

ra
w

4 5 B

I © Your Search History I

823 Searches

January 26, 2024

& References

& References

January 25, 2024

B Resctions

2:30PM

2017:112793 {1 Result)

2017:112799 (20 Results)

CAS Lexicon {20 Results)
Red wine

AND Hearr disease

Edit Search

Edit Search

As Drawn (18K)
Substructure (1.7M)

Edit Search
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11. Suche nach Substanzen

e Eine Suche nach chemischen Verbindungen kann direkt vom Startbildschirm aus
begonnen werden. (s.auch Pkt. 11.1)

e Die Verbindungen kdénnen dabei Good Morning,

entweder Uiber eine

"Ochratoxin B"

o Textsuche mit
dem Substanznamen)

Featured Search

Prior Art Discovery

bzw. mit der

o CAS-Registry-Nummer

Good Morning,

4825-86-9

Featured Search

Prior Art Discovery

o oder auch Uiber eine Struktursuche (s. auch Pkt. 11.3) gefunden werden.

Good Morning,

Featured Search

. Prior Art Discovery Patent Markush Advanced Search
Discover prior art in patents and Search Patent Markush by Select data fields and search =S X
* non-patent literature using Al- structure and view associated operators to create a focused - Edit Drawing Remove

enhanced search technologies. references. query.

Search Patent Markush

e Eine Identifizierung chemischer Substanzen (iber bestimmte Eigenschaften, wie z.B.
Schmelz- und Siedepunkte, Dichte oder auch Uber Spektren ist mit der ,,Advanced
Search” moglich (s. auch Pkt. 11.4).
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11.1 Wie suche ich nach Substanzen im Startbildschirm?

e Wird im Suchfeld des Starbildschirms ein Substanzname oder eine CAS-Registry-Nummer
eingegeben bzw. lber ,,Draw” eine Verbindung gezeichnet, wird parallel
o in der Substanzdatenbank,
o bei den Reaktionen,
o beiden Lieferanten und
o nach Publikationen zu dieser Substanz gesucht.
e Substanzen, deren Name aus mehr als einem Wort besteht, sucht man dabei als Phrase
mit Anflihrungszeichen, z.B. , Ochratoxin B“.

Featured Search View All

and view associated references. operators to create a focused query.

Prior Art Discove! Retr thetic Analysis
* i Patent Markush Advanced Search Lo s
Discover prior art in patents and non- . = Make reaction plans with conditions,
z Search Patent Markush by structure Select data fields and search — 2 3
patent literature using Al-enhanced yields, catalysts, and experimental

search technologies. procedures.

e Werden sowohl Text- als auch Strukturfragmente fiir die Suche eingegeben, wird der
Textteil bei der Suche nach Reaktionen bzw. Lieferanten dieser chemischen Verbindung
ignoriert.

Ochratoxin B @ T1ext Query Ignored X

When both text and structure gueries are present, the system will
ignore the text query in Reaction, Supplier, and Patent Markush
searching.

e Im Trefferbildschirm werden gleichzeitig die Ergebnisse aus der Substanz- und aus der
Reaktionsdatenbank zu der gesuchten Verbindung angezeigt sowie Publikationen
(References) zu dieser Substanz und Lieferanten (Suppliers), bei denen man diese kaufen
kann.

CAS z: scifinder “Ochratosin B x @oaw Q [ &3 Fy

4 Return to Home
———

Results for ""Ochratoxin B™"

* All @ Substances [J Reactions [ References W Suppliers (@ Patent Markush

Substances View All Substances Reactions View All Reactions 3
Showing 1 of 2 Results Showing 1 of 30 Resuits
31-356-CAS-5464523 Steps: 1 Yield: 100%
4825-86-9 R View Experimental Protocols

Ochratoxin B

Ao stereohemisiry shown Absolute stereaehemisry shown

1.1 Reagents: Hydrochloric...
Solvents: Water; 24 h, 25 °C

CaoHiaNOs References

Ochratoxin B Showing 20 of 772 Results

View All References

Biotransformation and nephrotoxicity of ochratoxin B in rats
ally, Angela; Keim-Heusler, Heike; Amberg, Alexander; Kurz, Michael; Zepnik, Herbert; Mantle, Peter, Vioelkel, Woifgang, Hard, Gordon
ifgang

@3 &30 LES 1 View Spectra

Propertics plied Pharmacology (2005), 206(1), 43.53 | Database: CAplus MEDLINE
Mleculor Weight | Wicling Posnt st Pont (Preciced) FulTed~ @4 weo
369.37 221°C 632.375£55.00 °C

e 7E.K) Tory Acute toxicitv of ins A and Bin chick
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e Beiden gefundenen Substanzen wird zundchst die mit der héchsten Relevanz angezeigt.

e Mochte man sich alle
gefundenen chemischen
Verbindungen ansehen,
klickt man auf ,,View All
Substances” (siehe obige Abb).

Dann werden alle bei dieser
Suche gefundenen chemischen
Verbindungen angezeigt.

Sort Numib

2 Results
1 wee 2]
AR75-86-9 R 1428244-56-7
Image Mot Available
Motes: An immunaoaffinity column for purifn. of
ochratoxins Aand B (Romer Labs)
Unspecified
Ochrastar R 1AC
Absolute st
CagH1aNOg
Ochratoxin B
@73 &30 LES L

e Eine Reaktion und einige Textstellen zu Ochratoxin B werden im Ergebnisbildschirm

ebenfalls angezeigt.

Mochte man sich alle
Reaktionen, an denen
Ochratoxin B als Reaktant
bzw. als Produkt beteiligt ist,
ansehen, klickt man auf
»View All Reactions”.

Das gilt auch fur die
gefundenen Textstellen-
nachweise bzw. Patente, in
denen Ochratoxin B

Reactions

Showing 1 of 30 Results

31-356-CAS-5464523

+_OH_»

1.1 Reagents: Hydrochloric...
Solvents: Water; 24 h, 25°C

References

Showing 20 of 772 Results

Biotransformation and nephrotoxicity of ochratoxin B in rats
gela; Keim-Heusler, Heilke; Amberg, Alexander; Kurz, Michael; Zepnik, Herbert; Mantle, Peter; Vi

1
| View All Reactions
|

Steps: 1Yield: 100%
View Experimental Protocols

View All References &

‘oelkel, Wolfgang; Hard, Gordon

VO rko m mt (’ View AII pplied Pharmacology (2005), 206{1), 43-53 | Database: CAplus,MEDLINE
)
I/ - .
References ’) Full Text ®4 o 50
Acute toxicity of ochratoxins A and B in chicks
By Peckham lohn C-Dounnik Benr-lones Osrar b Ir
Suppliers search for ""Ochratoxin B""
° . .
Dle Lleferanten % Al © Substances B Reactions O References) W Suppliers| [ Patent Markush
von
. & A
Ochratoxin B
. Filter Results < B 1 Selected» 36 Results SortRelevance~ | 5

werden beim ;

Behavior
Klick auf ,

Exclude Cayman Chemical Catalog -

: “ s apman
,,Suppllel's m ~ Preferred Suppliers Substance Purity Quantity Information Availability Ordering
4825-86-9 95-98% 1mg, USD 199.00 Maintained in stock Order From Supplier (%

No Preference (36)

Treffer-
bildschirm
LGC USA Product List (3)

angezeigt.
Aldrich Partner Products - USA
(s. auch Pkt. @

10X CHEM Caralog (1)
11.8)

1Qick Chemistry Stock
Products (1)

View All

«~ Supplier
LGC Product List (3)

 Purity
250% (3)
95-98% (19)

90-34% (2)

QOchratoxin B Smg USD 647.00 Ships within 1 week
Screening United States
2
AChemBlock (Advanced ChemBlocks Inc.) Product List
Substance Purity Quantity Information Availability Ordering
4825-86-9 95-98% 25 mg, USD 955.00 Maintained in stock

Ochratoxin B 5mg, USD 290.00 Ships within 1 week

United States

3

Aldrich Partner Products - USA

Nedeving

Order Number: 16167

Order From Supplier (2
Order Number: AD264150

Merck KGa
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11.2 Wie suche ich nach Substanzen liber die ,,Advanced
Search“?

e Um zur ,Advanced Search” zu gelangen, wird der entsprechende Button auf dem
Startbildschirm angeklickt.

Good Evening,

Featured Search View All

structure and view associated operators to create a focused conditions, yields, catalysts, and

references. query. experimental procedures.

Prior Art Discovery Patent Markush Advanced Search Retrosynthetic Analysis
Discover prior art in patents and Search Patent Markush by Q Select data fields and search Make reaction plans with

non-patent literature using Al-
enhanced search technologies.

e Die erweiterte Suche ermoglicht es, Fragestellungen in spezifischen Feldern zu
recherchieren, z.B. Suche nach bestimmten Autoren, Suche nur im Titelfeld bzw. bei den
Schlagworten. (s. auch Pkt. 5.5.)

e Bei der erweiterten Substanzrecherche kann neben der Suche mit dem chemischen
Namen, der CAS-Registry-Nummer oder der Summenformel eine explizite Suche nach
chemischen Verbindungen mit speziellen physikochemischen Eigenschaften oder auch
das Finden von Substanzen (iber ihre NMR-Spektren erfolgen.

e Fur die Verbindungssuche wird dazu auf der Startseite der ,,Advanced Search” -
»Substances” angeklickt.

e Dann koénnen Felder und bestimmte Eigenschaften fiir die Suche ausgewdhlt werden. Bei
Eintragen mit einem Pfeil 6ffnet sich ein Untermendi, hier ein Beispiel flir Chemical
Properties.

Advanced Search
Select a search type, and then add multiple search fields to build a query. o

O References  Clear All

Search by Substance Name, Functional Group, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOL.
Molecular Formula ~  Enter a molecular formula X
Examples: C6HG | (CBHB)x | C22H26CUN205.C2H3N
Molecular Formula 5] ‘ “
# AND =~ CASRegistry Number > le entries must be delimited by a comma, space, or semicalon X
Chemical Identifier > Examples: 57-82-5 | 101600
i AND- Document Identifier le entries must be delimited by a comma, space, or semicelon. X
Patent Identifier I R,
Examples: 120-12-7 | 71432
# AND~  Experimental Spectra > themical name. X
Life Science Data W > Examples: 2-(2,6-Dioxo-3-piperidinyl)-1H-iscindole-1,3(2H)-dione | Polypropylene

Biological >
Chemical Properties > e

Density

logD

Einige mogliche Eigenschaften bei

Electrical

Lipinski Mass Intrinsic Solubility (g/L)

? Mass Solubity @) der Suche nach Substanzen

Mechanical Molar Intrinsic Solubility (mol/L)

Optical and Scattering Molar Solubility (mol/L)

Structure Related Molecular Weight

Thermal

pka

Vapor Pressure (Torr)
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11.2.1 Wie suche ich Substanzen mit ihrem Namen iiber die
,Advanced Search*?

e Wenn mit dem Namen gesucht werden soll, ist es hilfreich, moglichst viele verschiedene
Namensvarianten auszuprobieren (z.B. Trivial- und Handelsnamen), denn spezifische
Substanzen werden nur gefunden, wenn der Name genauso, wie er eingegeben wird,
in der Datenbank enthalten ist. Die verschiedenen Namen trennt man bei der Eingabe
mit Leerzeichen, Komma oder Semikolon.

[CRSILEEN W= [ References Clear All

Rhovanil Vanillaldehyde "Vanillic aldehyde"

OR ~ | Chemical Name > | Vanillum

Examples: 2
Molecular Formula

AND ~  CAS Registry Number » le entries must be del

Chemical Identifier > [ N — |

e Bestehen die Substanznamen aus mehreren Teilen, muss die gesamte Phrase in
Anfilihrungszeichen gesetzt werden, z.B. “Ochratoxin B“ bzw. “Vanillic aldehyde”

e Eine Namenssuche ist auch mit Wortende-Maskierung mittels * moglich.
Das * dient hier zur Maskierung des Wortendes, d.h. es ist egal, welche Schriftzeichen
nach Vanillin noch kommen - mit dem Suchterm Vanillin* werden alle chemischen
Verbindungen gefunden, deren Name mit Vanillin... beginnt (422 Treffer).



Treffermenge:
Auller dem
Substanzeintrag
des eigentlichen
Vanillins werden
auch Verbindungen
gefunden, die
Vanillin im Namen
enthalten.
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vanillin®

CAS '2;: SciFinder

€ Return to Home

|Substances search for "vanillin*" I

& Al ® Substances A Reactions

View Related Results ~

Filter Results

1

Behavior
~ Search Within Results
~ Reaction Role
Product (185)
CgHg03
Reactant (108) Vanillin
Reagent (2)
W 50K
Catalyst (8)
Solvent (2)
4
~ Reference Role
498-00-0

Preparation (333)

< 422 Results

References W Suppliers [@ Patent Markush
ee 2
R 120-14-9
o= o
N\, /
4 :
CgH1003
Vanillin methyl ether
R 21K W 150 W 18K A 21K

saa 5

R 2426-87-1




11.2.2 Wie suche ich Substanzen mit der
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Chemical Abstracts Registry Number (CAS-RN)

e Was ist die CAS-Registry-Nummer?

o Internationaler Bezeichnungsstandard fiir chemische Substanzen.

o Registrierungsnummer, die jede Chemikalie bei Aufnahme in die CAS-Substanzdaten-

bank erhalt.

o Ermoglicht eine eindeutige Identifizierung, da jede Nummer nur fiir die

entsprechende Substanz gilt.

o CAS-RN werden in vielen Zusammenhangen genutzt, auch in Chemikalienkatalogen

oder bei Wikipedia.

o Unterschiedliche Varianten einer Substanz, z.B. Salze, Isotope, Enantiomere, Radikale

haben je eine eigene CAS-RN.

o Wenn widerspriichliche Auflistungen zu Fragen nach der korrekten CAS-RN fiihren, ist

SciFinder bzw. Chemical Abstract Service CAS als Quelle immer vorzuziehen.
CAS ist die Organisation, die die CAS-RN vergibt und u.a. die SciFinder-Datenbank

produziert.

e Beispiel:
Suche nach Vanillin mit der
CAS-Registry-Nummer

Advanced Search
Select a search type, and then add multiple search fields to build a query. @

CRIEEG =l [ References Clear All

121-33-5

Substances search for "121-33-5"
e Das Ergebnis
enthilt nur einen % Al ® Substances A Reactions [ References W Suppliers [@ Patent Markush
Eintrag, daS View Related Results =
Vanillin.
Es ist it Filter Results < T Result
S ISt somi
. d . | d Behavior L
ein eutlgera S die
. .
rgepnismenge o=
bei der SUChe mlt ~ Search Within Results ?_\/_C/
. ~ Reaction Role =
dem chemischen N
Product (1) CoHAO
Namen aIS Reactant (1) V:nﬁlin}
Suchterm. Reagent {_‘] 50K & 21K W 150
Catalyst (1)

Die Suche mit der CAS-RN ist daher einer Suche mit dem Namen vorzuziehen.

e Kennen Sie die CAS-Registry-Nummer der gesuchten Verbindung nicht und wird der

eingegebene Name nicht gefunden, so kann unter Umstanden eine Suche mit der

Summenformel versucht werden (s. nachste Seite). Fiihrt auch das nicht zum Erfolg muss
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die Substanz (iber das Zeichnen der Struktur gesucht werden (s. Pkt. 11.3).

11.2.3 Wie suche ich Substanzen mit der Summenformel?

e Eine Suche mit Summenformeln ist Advanced-Modus ,Substances” moglich.

Dazu im Feld ,,Molecular Formula“ die Summenformel eingeben.

Die gewlinschte Summenformel(n) nach dem Hill-System in der Reihenfolge C, H und

dann alle anderen Elemente alphabetisch sortiert, eingeben. Eine Gruppierung in

Funktionelle Gruppen geschieht nicht.

Bei Verbindungen ohne Kohlenstoff erfolgt die Anordnung streng alphabetisch, der
Wasserstoff wird dann eingereiht. Isotopenabkiirzungen wie D und T werden wie

eigene Elemente behandelt und entsprechend einsortiert.

Advanced Search

Clear All

® substances | [SNEEEEES

Select a search type, and then add multiple search fields to build a query. @

Learn more abg

Search by Substance Name, Functional Group, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOI. @ Draw Q
Molecular Formula~ | C9H8OK X
Examples: C6H6 | (CBHB)x | C22H26CuN205.C2H3N
Bei rein organischen Substances Advanced search for "C9H804"
Substanzen ist eine Suche mit Ve Rt et <
der Summenformel alleine iter Resuits 1121 esuts o Number o
aufgrund der Vielzahl der pehavior
T . Filter by xclude 50-78-2 ® 331-395 R
maéglichen Isomeren meist —
. . ” ~ Search within Results o \‘ \\ )
wenig sinnvoll.  Reaction Role o N \T\/
Product (527 o
L:fj:: ) W 94K A 2381 w122 & 40K & 1825 w125
. . . H Mol lar F | * (C9HB0O4
Erfolgversprechender wire in dem Fall eine # eleciar Formuia
kombinierte Suche mit i
. . i) AND ~ | Chemical Name - uryv*
Namensteilen oder mit Substances Advanced search f P
Strukturfragmenten, die
. View Related Results ~
die Treffermenge
drastisch reduziert: e < 7 Results
von 1121 auf 7 Sehavior 1 .

Filter by Exclude

~ Search Within Results

~ Reaction Role
Product (4)

Reactant (4)

156-39-8

HO

CgHz04
Pyruvic acid, (p-hydroxyphenyl)-

R 4607-41-4

OH /E
HO '

CoHz04
Pyruvic acid, (m-F



https://de.wikipedia.org/wiki/Kohlenstoff
https://de.wikipedia.org/wiki/Wasserstoff
https://de.wikipedia.org/wiki/Deuterium
https://de.wikipedia.org/wiki/Tritium
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11.3 Wie suche ich nach Substanzen tiber die Struktur?

e Sie kennen die CAS-Registry-Nummer der von lhnen gesuchten chemischen Verbindung
nicht, der von lhnen eingegebene Name wird nicht gefunden oder es sollen gleichzeitig
bestimmte Derivate gesucht werden? Dann zeichnen Sie die gewiinschte Verbindung. So
konnen Sie sie Uber die Struktur suchen.

e Eine Suche Uber die Struktur ist umfassender als eine Namenssuche, denn es werden alle
Varianten einer Verbindung gefunden, auch Salze, Isotope, Enantiomere etc.

e Um eine Struktur zu zeichnen, klickt man entweder auf der
rechten Seite des Starbildschirms oder bei , Advanced @ Draw Q
Search”/,Substances” auf ,Draw” und gelangt so in den
Struktureditor. Das ist das , Zeichenbrett”, auf dem das zu

suchende Strukturfragment erstellt werden kann.

e |m Struktureditor ,,CAS Draw” lassen sich Strukturen mittels SMILES, InChl, .mol oder
CAS-Nummern direkt importieren oder komplett neu zeichnen.

Upload von gespeicherten Wahl des Eingabe von InChi,
Strukturen, Zeichenprogrammes: CAS-Nummer bzw.
auch Download von CAS DRAW bzw. Smiles, um die
gezeichneten Verbindungen ChemDoodle Struktur zu erstellen

y 4
A
CAS Draw ~ / 3 X

ry = Enter a CAS Registry Number, SMILES, or InChl

& N ‘ Lasso und Viereck zur Auswahl von Fragmenten der Struktur ‘ \ Tastaturkirzel zum ’—C H,
L ‘ Stift und Radierer ‘ schnelleren Zeichnen o S
l=nl Et ‘ PSE zur Elementauswahl / Shortcuts funkt. Gruppen ‘ Wichtige Atome—'= N P
X R ‘ Variablen wahlen / Eigene Variablen definieren ‘ | ClL, si
Fn [Q] Substitutionspunkt fiir R-Gruppen / Vorlagen auswahlen ‘ Bind ungstypen NN,
® o ‘ Ladungen hinzufigen ‘ auswahlen A
[ ]‘,. ~ Wiederholeinheiten / C-Ketten zeichnen Ringe zeichnen, O @
Qﬂ X} Variable Ringsubstitution / Blockieren von Atomen fiir Substitution ‘ auch mit O @
X (L“ Ringkondensation blockieren / Fragment rotieren ‘ variabler GrélRe O <-_n/
AB i-'): Reaktionsrolle manuell wihlen/ Atom Mapping in Reaktionen ‘ Cancel
™ = Manpping der Bindungen in Reaktionen / Edukte u. Produkte ‘

e Hinweis: Dieses Tutorial erldutert nur das Zeichnen mit ,,CAS Draw”. Informationen zur
Nutzung von ,,ChemDoodle” findet man unter https://www.chemdoodle.com.



https://www.chemdoodle.com/
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11.4 Hinweise fiir das Zeichnen von chemischen

Strukturen

e Beim Shortcut-Button (Et) finden Sie

COOH, NH ...).

Et

Achtung: Shortcuts sind bei einer Substruktursuche fir

weitere Substitutionen blockiert.

e Mit dem X-Button kénnen auch ganze Element-
gruppen (Halogene, Metalle ...) auf einmal fiir eine
Substitution zugelassen werden. Die ausgewahlten
Variablen sind hier fiir weitere Substitutionen offen.

Mit der Variablen Ak fiir Alkylketten findet man sowohl lineare als
auch verzweigte gesattigte oder ungesattigte

Kohlenstoffketten.

R-Group Definitions

Bl =2 =3 re RS R6 R7 R R9 RI0RIRI2

R1:

v Atoms

Li Be B
Na Mg Al
Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga

Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In

Ta W Re Os Ir Pt Au Hg TI
Fr Ra **
Ce Pr

*Lanthanides La Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy

**Actinides Ac Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf

D|T

Isotopes

> Variables

v

Si

Ge
sn
Pb

Ho

Es

As Se
Sb Te

Bi Po

Er Tm

Fm mMd

s(d

Br

At

R

gangige Gruppen (OMe, Ph,

Shortcuts.

CH CH: Me OMe Et QEt Pr-n Pr-i OPr-n OPr-i

Bu-n Bu-i Bus But OBun OBui OBus OBut

Ph OPh o-CeHi m-CH: p-CHi CF CFe CCL CCli CBr. CBr. Cl. Cle
CHO CN C(O)CH. CO.H COOH COSH CS5H CSSH NH NH. NH.
NG» OH OPO:H: OSOH POH, SH SO. SO:H
Bn BOC Bz Chz DMT Fmoc Lev MMT Ms

Pfp Piv PMB TBDMS Tf TMS Tos Trityl

Variables

&)

X Any halogen

M  Any metal

A Any atom except H

Q Anyatom except Cor H
Any carbon chain

Any cycle

Any carbocycle

Any heterocycle

Sollen an einer Stelle lhrer Struktur
mehrere Elemente oder Gruppen maéglich
sein, z.B. C, N, P bzw. S, dann definieren Sie
R-Gruppen mit dem R-Button. Es erscheint
ein Fenster, in dem Sie Atome, Shortcuts
und/oder Variable auswahlen kénnen.

Es ist auch moglich, eigene Fragmente zu
zeichnen und als mogliche Reste zu

definieren.

e Wird eine (langere) 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

gedriickt und ziehen nach rechts bis die

gewlinschte Kettenlange als Zahl neben dem

Cursor erscheint.

v, ‘

IS T




Suche nach Reaktionen und Synthesen | 63

Draw 3-15 Sided Ring

¢ Mit dem Ring-Tool kdnnen Sie auf elegante Weise Ringe
(3- bis 15-gliedrig) zeichnen. Nach dem Anklicken
einfach die gewiinschte Ringgrofle angeben.

Enter the number of
carbons for your ring:

Cancel

e Wollen Sie bei einer Struktursuche eine
Ringbildung an einer gezelchneten 'Ezc:‘oi'zf D
,Kette” von Atomen bzw. die Earmation
VergroRerung eines Ringsystems durch
Annellieren von weiteren Ringen
verhindern, benutzen Sie den “Lock
Rings”-Schlissel. Die fiir die Ringbildung gesperrte Bindung erscheint dabei fett.

Suchstruktur : o : ~o”” @\G/ Q\O/

Fiir

Ri hl

Ingschiuss Tetra-Halogen- .

bzw. . Methoxy- beide

Annellierun keines henyl-gruppe 4-methylpentan- Fragmente
g P yi-grupp Fragment g

gesperrtes

Fragment

Trefferzahl 2169 2107 164 142

»Substructure”

e Wollen Sie bei einer Struktursuche eine
Substitution an bestimmten Atomen
verhindern, benutzen Sie den “Lock Atom” -
Schlussel. B3
Die fir die Substitution gesperrten Atome
erscheinen dabei in einem Kéastchen.
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Suchstruktur , |
x /k X
-~ x X /\ A<X) J\‘NXX / \% M
X | X X X

X X X
Fiir
Substitutionen C-Atom 4 C-Atome alle C-Atome im C-Atome
gesperrte 3und 4 Phenylring 2und3
Atome
Trefferzahl ) 643 54 a1 6
»Substructure
e Fir komplizierte Strukturen findet man Templates x

in der linken Menlizeile Templates. Search for a structure...

Das sind vorgezeichnete e

Grundgeriiste, die das Konstruieren @ ¥| Structure ,

» Bicarbocyclic (8)

2.B. von groRen Ringsystemen durch Templates

einfaches Auswahlen sehr erleichtern.

» Carbohydrate (7)

» Coordination (14)

» Cycloalkane (13)

» Miscellaneous (6)

» Monocarbocyclic (19)
» N-containing (19)

> NOS-containing (10)

e Esist moglich, in einer Struktursuche nach Verbindungen zu
recherchieren, die zwei oder mehr spezielle Fragmente enthalten.
Zeichnen Sie die Strukturfragmente, die das Molekil enthalten soll, P
einfach nebeneinander.

Es werden alle Verbindungen gefunden, die diese Fragmente
gleichzeitig ohne Uberlappung besitzen. (Rechts: gesuchte X
Struktur, unten: zwei der Treffer) «
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1192046-88-0

60066-52-6

Um beim Zeichnen nicht standig Elemente und Bindungen wechseln zu missen, kann man
zuerst alles mit C-Atomen und Einfachbindungen zeichnen. Bei der fertigen Struktur
werden nach Auswahlen der benétigten Elemente/Bindungsarten die zu andernde
Atome/Bindungen einfach durch Anklicken (Atom/Bindung wird rot) tGiberschrieben.
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11.5 Wie kann ich groRe Treffermengen bei der Substanz-

O

suche liber die Struktur einschranken?
: : \0/

Mit den Filtermdglichkeiten auf der linken Seite der Trefferliste kann
man groRe Treffermengen effektiv einengen.

Die fast 2200 Treffer nebenstehender Substanz-Struktursuche lassen x
sich nach vielen Kriterien einschranken. “

X X

Bei der Substanzsuche mit einer gezeichneten Struktur werden u.a. automatisch
Stereoisomere, Tautomere (incl. Keto-Enol), geladene Verbindungen, Radikale,
Isotopenverbindungen, (Homo-)Polymere sowie Metallverbindungen (Salze bzw.
Metallkomplexe) gefunden.

Mit der Funktion ,,Analyze Structure Match
Structure Precision” konnen die
Tautomere bei Bedarf aus der

Treffermenge entfernt werden. ~ Structure Precision

Conventional Results (2.183)

/V Tautomers and Zwitterions
(10)

As Drawn (0)

Similarity (2.362)

Analyze Structure Precision

Weiterhin kann nach der Struktursuche
gezielt ausgewahlt werden,

aus welchen Substanz- Exclude

/Polymerklassen die Treffer sein

Behavior

v Functional Group

sollen, v Search Within Results
ob Stereoverbindungen, _ VLTSl
X v Reaction Role
Mehrkomponenten-Verbindungen + Substance Class
(z.B. Polymere, Gemische, Salze), v Reference Role
. ~ Polymer Class
Isotopenverbindungen oder auch o
. v Life Science Data @
Metallverbindungen v Isotopes
bestimmte chemische Elemente, v Commercial Availability eta
v etals

funktionelle Gruppen oder auch

. . L. v Number of Components )
aromatische Ringe dabei sein sollen. v Experimental Property
Weiterhin kdnnen die Treffer dahin- v Molecular Weight

v Experimental Spectrum
gehend eingeschrankt werden, ob

bestimmte physikalische,
biologische, pharmazeutische ¥ B e v Target Indicator
Eigenschaften bzw. auch Spektren
experimentell bestimmt wurden.

v~ LogP . - :
8 v Bioactivity Indicator

v Element

v Reference Availability

Eine Einschrankung durch eine neue Struktursuche innerhalb der Treffer
(,,Search within Results“) mit einem prazisierten
Strukturfragment ist ebenfalls moglich.

~ Search Within Results
Search for up to 3 structures
Alle Hinweise zum Zeichnen, die im Abschnitt 11.6 within the result set.
beschrieben wurden, gelten auch bei der Einschrankung
eines Treffersatzes mittels , Search within Results. @ Draw
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11.6 Wie sieht die Trefferliste bei der Substanzsuche aus?

e Zur besseren Beurteilung der Treffer werden bei den gefundenen Substanzen die in der
Suchfrage gezeichneten Fragmente blau hervorgehoben.

e Bei der Ansicht ,View" kann zwischen , Partial”“ und ,Full” gewahlt werden.

e Der ,Partial View“ ist der voreingestellte Ansichtsmodus. Er ist kompakter und
ermoglicht einen schnellen Uberblick Giber eine gréRere Antwortmenge.

e Zu den ausfihrlichen Eigenschaftsinformationen jeder chemischen Verbindung der
Trefferliste gelangt man nach Klick auf die jeweilige|CAS-RN-Nummen.

\

Substances search for drawn structure

% All @ Substances A Reactions

View Related Results =

> 2,193 Results

Bl References

'V Suppliers Patent Markush

CizHiafr0 CiaHrF130
Benzene, 142,2,3,3.4 4 4-heptafluore-1,1-dimethylbutyll-4-met [13.3,4,4.5,5,5-Heptafluoro-2, 2-bis(trifluoromethyl)pentylloxy]o
hoxy- enzene
Wz iz LA &z iz
4 5
130018-96-1 1192046-83-5

. 3
Full
1810030-33-1

Partial View

o m A

Sort: Rffevance ~ ":'\e-.'f:Panialq

Partial

H1

CyHxF0
Benzene, [4,4,5,5,6,6,6-heptafluoro-3-{3-phenaxypropyllhexyl-

& As

6 sen

3026130-31-1

e Beim ,Full View* werden bis zu sechs ausgewahlte Eigenschaften
in der Ergebnislibersicht aufgelistet, z.B. Siede- bzw. Schmelzpunkt,
Dichte u.a.. Die Auswahl der angezeigten Eigenschaften kann in den
Einstellungen des eigenen Accounts unter ,Settings” erfolgen. ———

e Mit einem Klick auf eine Eigenschaft gelangt man zu deren
experimentell bestimmten Werten inkl. Quellenangaben.

N\
(e = [a])
™ What's New?
Help and Support
Iy CAS Profile
Hp | Settings
Cut
\__"
N )

% Al ® Substances A Reactions

‘iew Related Resuls ~

> 2,193 Results

1

References

'V Suppliers [ Patent Markush

Full | (=) [

W2 iz -

1192046-49-3
CiaHiafr0
Benzene, 142,2,3,3,4.4.4-heptafiuoro-1,1-dimethylbutyl)-4-methoxy-

Properties Value

Molecular Weight 31823
Boiling Point (Predicted) 237.386+40.00 °C
Density (Predicted) 1.266+0.06 E,t':m"

Spectra

158873-88-2
CiaHFis0
[13.3.4,4.5,5,5-Heptafluore-2, 2-bis{trifluoromethyl)pentylloxylbenzene

Properties Value

Adolacilar Wiigh: 4764

Condition

Press: 760.00 Torr

Temp: 25 °C; Press: 760 Torr

Condition

&

Tjfelevance ~  View: Fqu

Partial

Bt

Full
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e Generell gilt: wenn bei einem Link mit der Maus rechts-klickt, kann man den Link in
einem neuen Fenster 6ffnen oder in einem neuen Tab. Dann kann man in den
verschiedenen Fenstern/Tabs parallel arbeiten.
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Weitere Moglichkeiten in der Gesamtliste der gefundenen Substanzen

e Die Moglichkeit, die GroRe der Treffermenge Uber die Struktursuche-Optionen
(Structure Match) einzustellen, erscheint nur, wenn die chemischen Verbindungen mit
einer gezeichneten Strukturformel gesucht wurden.

% All  ® Substances

A Reactions

Substances search for drawn structure

B References W Suppliers

Strukturmatch auswahlen

Filter Results

Structure Match

As Drawn (0)

Substructure (2.193)

Similarity (2.362)

Analyze Structure Precision

Behavior

2,193 Results
1 e

1192046-49-3

CizHi3F0
Benzene, 1-(2,2,3,3 4,4, 4-heptafluoro-1,1-dimethylbut
yl)-4-methoxy-

[@ Patent Markush

l Sortierung dandern l

[ Displaydetails einstellen ]

R |

[ Anklicken fur Details ]

2 .

158873-88-2

CiaH7Fi20
[[3.3,4,4,5,5,5-Heptafluoro-2,2-bis(trifluoromethyljpe

Sort: Relevance >  View: Partial~ |

Ht

1810030-33-1

C1H21F70
Benzene, [4,4,5,5,6,6,6-heptafluoro-3-{3-phenoxypro

ntylJoxy]be|

CAS Registry Number

6-49-3

w2 &2 LB w2 5

Filter by Exclude

v Search Within Results

4 .o 5

130018-96-1 1192046/
v Reaction Role W,
~ Reference Role > »
v Life Science Data a

Cy4HgF130 Ca1Hzy

v Commercial Availability

v Number of Components

Qcasvucue ~ peset +

omethyi]butyﬂ%o)A—met,..

143,3,4,4,5,5,5-Heptafluoro-2,2-bis(trifluoromethyl)p 1] A -
entyl]-2-methoxybenzene ethoxybenzene

0-1,1-bis(trifluor

G : w1 . . .
Molecular Weight Struktur im Editor 6ffnen

(AufStruktur klicken, um

Download der Struktur ]_
dieses Men( zu erhalten

e Die Liste der gefundenen chemischen Substanzen kann vollstandig oder in ausgewahlten
Teilen in verschiedenen Dateiformaten heruntergeladen werden. (s. auch Pkt. 8.2)
Diese Dateien enthalten jeweils Links zu den Datensatzen im SciFinder.

Substances search for drawn structure

% Al ® Substances A Reactions B References W Suppliers [ Patent Markush
View Related Results ~ = N
Filter Results < 2,193 Results Sort: Relevance~ View: Full~ | S
1 n
Structure Match
1192046-49-3
As Drawn (0)

Ci3H13F70

Benzene, 1-(2,2,3,3,4.4.4-heptafluoro-1,1-dimq Download SUbStance ReSUItS

Substructure (2.193)

Properties Value File Type
Similarity (2.362)

Molecular Weight 318.23 PDF -
Analyze Structure Precision

Boiling Point (Predicted) 237.386x40.0

Excel (.xlsx)

Behavior Density (Predicted) 1.266+0.06 g/{ PDE
Exclude 2 A2 LA Spectra Rich Text (.rtf)

SDFile (.sdf) >
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11.7 Was sieht man in der Substanz-Detailanzeige?

Nach Anklicken der CAS-Registry-Nummer einer ausgewahlten chemischen Verbindung in
der Trefferliste 6ffnet sich die detaillierte Anzeige dieser Substanz. Diese beinhaltet u.a.
Informationen zu Struktur und Namensvarianten, zu verschiedenen experimentell
bestimmten oder auch berechneten physiko-chemischen Eigenschaften und Spektren.

® CAS Registry Number: 90357-06-5

@404 D245 W10 0—[ Links zu Referenzen, Reaktionen, Lieferanten ] o A

# Patents Claimed Die (drei) neuesten Patente

Preparation of triazolo[4,5-b]| zu dieser Verbindu ng

F
F H OH of Werner Syndrome RecQ helicase (WRN)
M. Role: Therapeutic Use
Patent Number: WO2025172934
F F Publication Diate: 2025-08-21
0 Combined use of antibody-drug conjugate and androgen receptor

antagonist

N¢ Riole: Therapeutic Use

Patent Number: WO2025167929
Publication Diate: 2025-08-14

O=—un=0

Minoxidil-containing suspension, preparation method therefor, and

C18H14F4N204S.—[ Molekularformel in Hill-Schreibweise ] use thereof [Zugang 20 allen Patenten ]

Propanamide, N-[4-cyano-3-{trifluoromethyl)phenyl]-3-[{4-flucrophemyljsulforyl]-2-ydraxy-2-m et"yl-'—{ S\/ste matischer Name ]

(€1, AC) T :

@ [Geféhrdungspotential ] View All Patents

Properties Value Condition

Molecular Weight 43038

Melting Paint (Experimental) 181.88 °C (form Il) (polymorph) - | | Wesentliche

EBoiling Point (Predicted) 650.308=55.00 °C Press: 760.00 Torr EigenSChaften

Density (Predicted) 1.522+0.10 g/cm? Temp: 25 °C; Press: 760 Torr

Refractive Index (Experimental) 1577 J

Experimental Properties | Spectra o

[ Experimentell bestimmte Eigenschaften und Spektren ]

Klappt alle verfiigharen
Informationen aus

Expand All | Collapse Al

~ Other Names and Identifiers\‘

~ Experimental Properties

~ Other Names and Identifiers

Canonical SMILE!

. N#CC1=CC=C{C=C1CA(FPNC[=0)C(OXCICS(=0)(=0)C2=CC=CAC=C2
~ Experimental Spectra .
. InChl=15/C1 BH14F4N2045/c1-17(26,10-20(27,28)1 4-5-3-12(19)4-7-14)1 6{25)24-13-5-2-11{9-23)1 5(8-13)18(20,21)22/h2-8 26H, 10H2,  H3,(H,24,25)
~ Pharmacological Data

nChl Key

LKJPYSCEVHEWIU-UHFFFAQYSA-N

~ ADME
9 Other Names for this Substance
~ Toxicity M-[4-Cyano-3-{trifluoromethyl)phenyl]-3-[(4-fluorophenyljsulfonyl]-2-hydroxy-2-methylpropanamide (AC!)
Propanamide, N-{4-cyano-3- rifiuaromethyijphenyi]-3-{(4-fluarophenyl)sulfonyi}-2-nydroxy-2-methyl-, (£)- (ZC1)
. . (x)}4'-Cyano-a,a,a-triflucro-3-[(p-fluorophenyl)sulfonyl]-2-methyl-m-lactotoluidide
~ Predicted Properties e —
Casode
~ Predicted Spectra Casodex
Cosudex
101176334 Die aufgelisteten Namen beinhalten

~ Bioactivity Indicators 0176334

systematische Namen, Trivialbezeichnungen,
Handelsnamen, InChl-Codes und SMILES.

Die Synonyme werden jeweils aus den indexierten
Publikationen entnommen.

~ Target Indicators

~ Regulatory Information

~ GHS Hazard Statements

~ Additional Details
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~ Experimental Properties
Biological Chemical Lipinski Optical and Scattering Thermal
Property Value Condition Source
ADME (Absorption, Distribution, Metabolism, Excretion) - 3 Sources See Full Text {1-3) CAS
Half-Life (Biological) - 1 Source See Full Text [4) CAS
Toxic Equivalence Factors - 1 Source See Full Text (3] CAS

Sources

(1) Cockshott, lan D; Clinical Pharmacokinetics, {2004), 43(13), 855-878, CAplus

(2) Reiter, Edward O.; Journal of Pediatric Endocrinology & Metabolism, (2010), 23(10), 955-1009, CAplu:
(3) Foster, William R.; Prostate {Hoboken, N, United States), (2011), 71(5), 480-488, CAplus

({4 Cockshott, lan D; Clinical Pharmacokinetics, {2004), 43(13), 855-878, CAplus

(5) 5ansevering, John; Toxicological Sciences, (2008), 107(1), 122-134, CAplus

Biological Chemical Lipinski Optical and Scattering Therrmal
Property Value Condition Source
Glass Transition Temperature 5489°C - [1)Ccas
Glass Transition Tempéerature 549°C - (1) CAS
Glass Transition Temperature 545°C - (21 CAS
Heat Capacity 1.70 gk {liquid) - [2] CAS
Heat Capacity 1.70 Jfg-K (liquid) - [2)CAS
Heat Capacity 1235 )gK - |2} CAS
Heat Capacity 1.20 J/g-K (crystalling) - (2] CAS

- Experimental Spectra

THNMR 3CNMR Hetero NMR IR Mass Raman UV and Visible

Solvent Source
View Fluorine-19 NMR Spectrum (Image Available) Chleroform-d {11 ACD
View Fluorine-19 NMR Spectrum (Image Available) Chiloroform-d (21 ACD
Wiew Fluoring-19 NMR Spectrum DMS0-dg [3) Cas
View Fluorine-19 NMR Spectrum Chiloroform-d [4) CAS
NMR Spectrumn - 1 Source - (5] CAS

Sources

1L Fluorine-13 NMR Spectrum for 90357-06-5

(1) Spectral data were obtained from Advanced Chem)|

3
=

(2} Jamnes, Kenneth D.; Synthesis, (2002)(7), 850-852, CA
(3) Lo, Pui Kin Tany; ACS Catalysis, (2019), 8(12), 10668 . o
(4) Bassetto, Marcells; European Journal of Medicinal

)
,
|

(5 Fwuribe._Nnochiri N - US20020165406 A1 2002 C) M‘ :
i

CagHiaFaNz045

CAS Name
Bicalutamide
Conditions

Working Frequency
262 MHz

Solvent
Chloroformed (365-43-6)

Spectrum Summary
Spectrum ID

12F532F

Peak Data

62.7 (37, -101.6 ppm

Source

Spectral data were obtained from Advanced
Chemistry Development, Inc.
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11.8 Wie finde ich Chemikalien-Lieferanten?

e Um nicht zeitaufwendig viele einzelne Internetseiten von Lieferanten im Netz
durchsuchen zu mussen, kann die Anbietersuche direkt im SciFinder erfolgen.

Lieferanten gebilindelt und umfassende Produktdetails — von chemischen und
Handelsnamen Giber CAS-Nummern und Strukturen bis hin zu Reinheit, Mengen, Preisen

und Kontakten geliefert.

e Suchen Sie zunachst die bendtigte chemische Verbindung, entweder
o direkt vom Startbildschirm aus mit dem Namen oder der CAS-Registry-Nummer

(s. Pkt. 11.1)

Hier werden weltweiten Chemikalienkataloge mit Millionen von Produkten globaler

SciFinder

CASZ

Good Afternoon,

o oder mit der ,,Advanced Search” im Modus

,Substances” ebenfalls mit dem
Namen (s. Pkt. 11.2.1) oder
der CAS-Registry-Nummer (s. Pkt. 11.2.2)

e In der Trefferanzeige wird dann in der
oberen Navigationsleiste auf ,Suppliers”
geklickt bzw. auf das Warenkorb-Icon
unterhalb der Strukturformel der Substanz.
Es 6ffnet sich eine Liste, die diese
chemische Verbindung zum Kauf anbieten
(s. nachste Seite).

IAdvanced Search

I ® substances | Rreferences  Clear All

303-47-9

id multiple search fields to build a query. @

Substances search for "303-47-9"

8o All
View Related Results ~

Filter Results

Behavior

 Search Within Results
~ Reaction Role
Product (1)
Reactant (1)
~ Reference Role

Adverse Effect (1)

@ Substances

A Reactions B References
< - 1 Result
303-47-9
CagH1aCINOg
Ochratoxin A
& 10K B 55

2 Suppliers

Substanz gezeichnet werden (Hilfe (s. Pkt. 11.3).

Ist weder der exakte Name noch die CAS-RN fiir die Verbindung nicht bekannt, muss die

I CAS Draw I

Select Search Type

@oaw  Q

A

PP A &

® Substances W@ References M Reac:\:nl W Suppliers I& Patent Markush ~ $e All
-

7 Enter a CAS Registry Number, SMILES, or InChl.

Dazu im Startbildschirm ,Draw”
anklicken, im Zeichenbrett dann
,Suppliers” auswahlen, die
Verbindung zeichnen und suchen.

&
0
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e Auch bei den Detailanzeige von Verbindungen kommt man lber das Warenkorb-lcon zu
den Anbietern der jeweiligen Substanz, sollte diese kommerziell verfiigbar sein
(s. Pkt. 11.7).

e Hier: Lieferantenliste fiir Ochratoxin A, das liber die CAS-Registry-Nummer 303-47-9
gesucht wurde: Man findet wurden 60 Angebote.

Suppliers search for "303-47-9"
% All @ Substances A Reactions B References W Suppliers [ Patent Markush
o M
—————
Filter Results < “ 60 Results Sort: Relevanceq =
Relevance
Behavior !
Price: Low to High
i . Price: Highto Low o]
Excluce Cayman Chemical Catalog 8
Supplier: Ato Z gn
~ Preferred Suppliers Substance Purity Quantity Information Availability Ordering Supplier: Zto A
7 303-47-9 95-98% 1 mg, USD 65.00 Maintained in stock Order From 9 Ships Within
~ Supplier Ochratoxin A 5 mg. USD 260.00 Ships within 1 week Order Numb Purity
. 10 mg, USD 488.00 United States
~ Purity
Screening
~ Quantity
2
~ Ships Within
abcr GmbH Product List e 2P
v Stock status
Substance Purity Quantity Infermation Availability Ordering
gactderFromsuppiley 303479 299% Product Information (4 Typically in stock Order Number: AB181183
QOchrataxin A 5mg, EUR 377.70 Ships within 1 week
~ Country/Region
3
W abcr GmbH Product List | Ein Klick auf den Firmennamen 6ffnet den
detaillierten Eintrag des Lieferanten. E
abcr GmbH Product List Kontaktinfos und ein direkter Link zur 9 @
- ” o (o o
T Bestellseite (,Order“) erméglichen einen 105,479 Ochratonin A
Web hieps:/fwnw.aber.de O / Address R
I Order Product Information’ Information & I ‘aacsr E‘m:H 0 _L R : o
m Schiehert oo ogisier @ W
Ermail info@aber de Karisrune, D-76187 || S0 | aber =
GEr"ﬂEﬂj - jetation [-1
Phane ++49{0)721-95061-0 Stucturs acarc
Fax ++49.(0)721-950671-80 Peroducts  aber Synth Services  Cooperation  About us
AB181183 | CAS 30347-9
Item Details Ochratoxin A, 99%;
Chemical Name Ochratoxin A
Order Number AB181183
Purity 99.0% a
Quantity Information 5 mg, EUR 577.70
Aricte D as ot it Guanity Subtoal
Stock Status Typically in stock e sane70 wromarens sm «
Ships within 1 week e
Pricing Information last update 12 Aug 2025 B Request 4t Gan
Filter Results <
Behavior
~ Purity ~ Stock Status
Filter by =299% (1) Maintained in stock (13)
. . 95-98% (10) Typically in stock (13)
e Hat man zu viele Anbieter ~ Preferred suppliers 50-9% () intermittently available (4)
1 A4 b Synthesis on demand (3
gefunden, kann die Menge No Preference (44) J—— & s ©
. . o
U ber ,,Fl’ter by/Echude ~ supplier Milligrams (11) ~ Order From Supplier
. e lat . . . \ Grams (3) Link Available (16)
LGC USA Product List (11)
vielfaltig eingeschrankt ilograms or sreater (2
d LGC Product List (10) I Country/Region
. Bulk (2) -~
Wer en' KANTO CHEMICAL (6)
Screening (1) United States (22)
Ambinter Building Blocks | 0
) X apan
Library (2) ~ Ships Within
FUJIFILM Wako Chemicals . United Kingdom (10)
i 1 1)
Europe GmbH Product List week ( Germany (9)
@ 2 weeks (2)
France (3)
View All 4 weeks (3)
View All
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12. Wie suche ich nach chemischen Reaktionen?

12.1. Wie beginne ich die Suche im Modus ,,Reactions“?

Im SciFinder-Startbildschirm wird ,Reactions” als Suchmodus ausgewahlt:

S Al © substances A Reactions Bl References R suppliers

e Mogliche Startpunkte fiir eine Reaktionssuche:
Substanzname
CAS-Registry-Nummer
Beschreibung der Reaktion mittels Stichworten
Dokumenten-Nummer (Patentnummer oder CAS Accession Number)
CAS-Reaktions-Nummer
Strukturzeichnung einer chemischen Verbindung

= Edukt > 7?

= ? - Produkt
o Vollstandige Reaktionschemata bestehend aus Strukturzeichnungen fiir Edukt(e) sowie

Produkt(e)
= Edukt A (+ Edukt B ...) = Produkt 1 (+ Produkt 2 ...)

O O O 0O O O

e Suche mit einem Substanznamen oder einer CAS RN - findet Reaktionen, bei denen exakt diese
Substanz beteiligt ist, als Edukt, Produkt bzw. als Reagenz.

So Al @ substances A Reactions B References W suppliers

T e e o ——
(e T

So Al © Substances A Reactions & References T suppliers

161337-67-3

e Fiir Reaktionssuchen ausgehend von der Struktur des Ausgangsstoffes bzw. des Produktes wird
mit Klick auf ,,Draw” der Struktureditor gedffnet und Edukt, Produkt und Reagenz oder eine
Auswahl davon gezeichnet und die Rolle definiert.

ol (e

reactant

—
A B
o]
o]
o

product

e Bei Reaktionssuchen lber die gezeichnete Struktur findet man neben Reaktionen, die exakt diese
Substanz als Edukt bzw. Produkt enthalten, auch Reaktionen, bei denen die gezeichnete Struktur
nur ein Teilfragment von Edukt bzw. Produkt ist sowie Reaktionen dhnlicher Substanzen
(As Drawn — Substructure — Similarity).
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e Die Suche anhand von Stichworten kann mit chemischen Namen und CAS RN fiir spezifische
Substanzen oder Namen von Substanzklassen geschehen.

So Al @ Substances B Reac References =] Suppliers N For You NEW

synthesis of 35448-14-7 from "Benzyl alcchol" X @ Draw Q

A Reactions search for "synthesis of 35448-14-7 from "benzyl alcohol""

W References ~ & Msave ~

Filter Behavior 7 Results Group: ByScheme = Sort: Yield = View: Expanded ~

Filter by Exclude scheme 1 (1 Reaction) Steps: 1 Yield: 93% eo*

~ Search Within Results OH oH O\/ o)
c -
~ Yield @—/ + ‘J)ﬁ‘/ nj‘)LO' .
o

90-100% (2) 0

e Verschiedene Prapositionen definieren die Rolle der jeweiligen Substanz. Zusatzlichen kénnen die
Operatoren AND, OR und NOT verwendet werden.

Rolle Praposition / Begleitworte
Produkt Synthesis of

Preparation of
Reaktand From
Reagenz With
Katalysator Catalyzed by
Losungsmittel in

3o All © substances B Reactions References '\ suppliers

synthesis of aldehydes catalyzed by palladium in alcohols

e Es ist moglich Namensreaktionen oder spezifische Transformationen in eine Textsuche zu
integrieren.

S0 Al © Ssubstances B Reactions References | Suppliers

suzuki coupling reaction of p-Bromoacetophenone X @ Draw Q

A Reactions search for "suzuki coupling reaction of p-bromoacetophenone”

& References ~ &y Msawe -

Filter Behavior 4,306 Results

Fitter by Exclude Group: By Transformation ~ Sort: Reaction Count: Descending -

~ Search Within Results . . . . . . - .
Coupling of Aryl Compounds with Arylboronic Acid Derivatives/ Suzuki Coupling

~ Yield View 4306 Related Reactions




Suche nach Reaktionen und Synthesen | 77

12.2. Welche Ansichten kann ich fiir die Trefferliste der
Reaktionssuche einstellen?

e Beispielsuche mit 137 OH & Q ,
Treffern (Substruktur) + “}W/ - v\rﬂ\ )

o ¥

e QOben in der Trefferliste
werden Moglichkeiten zur Gruppierung und Sortierung der Ergebnisse angeboten.

-
W References = a 4 =5 A
Structure Match 157 Results Group: By Scheme f f5ort: Number of Steps: Ascending f=f  View: Collapsed -
5 Drawn (3) Scheme 1 (2 Reactions) Steps: 1 VYield: 82.93% see
Substructure (137) /—\ OH cl m 5
/ \_ [/ . A o - | ||

e Voreingestellt ist die Gruppierung der Treffer nach Reaktionsschema “By Scheme”.

Dabei sind Reaktionen mit
identischen Edukten und
Produkten, die von

ort:[ Number of steps: Ascending & ~ view: [Collapsed 4
Expanded

ICroup: By Scheme ~

Relevance

Publication Date: Newest Collapsed

verschiedenen Autoren OoH Publication Date: Oldest ;
beschrieben werden, in einem + Yield

“ . o Number of Steps: Ascending OH
»,Schema“ (einer Gruppe) ) . I
zusammen aufgelistet. v\

Bei der Gruppierung nach Reaktionsschemata kann eine Sortierung der Reaktionen nach
Relevanz, Ausbeute, Publikationsdatum bzw. der Anzahl der Reaktionsstufen erfolgen.

e Eine ausfiihrliche Ubersicht mit Reaktionsdetails und den bibliographischen
Informationen (Titel, Autoren, Quelle) erhalt man mit dem ,View": Expanded.
In einer Kurzzusammenfassung werden Reaktionsbedingungen, Losungsmittel und
Reagenzien angezeigt.
Fiir eine schnelle Ubersicht kénnen die Reaktionsdetails und die bibliographischen
Informationen ausgeblendet werden (, View”: Collapsed).

137 Results Group: By Scheme v Sort: Relevance = View: Expanded +

Scheme 1 (2 Reactions Steps: 1 VYield: 82-93% °°*

OH a
Q_/ + )\’((\ - Q\/Qﬂ et (o teps: 1 Yield: 80% eee
o
C. o NG a 5 9
ﬂ # JEEIe a8 ©
W Suppliers (150) W suppliers (74) W suppliers (20) /'\H/O/ o)\’( 1 | {

31-354-CAS-3495377 Steps: 1 VYield: 93% ®s* Catalytic Phosphorus(v)-Mediated Nucleop
tution Reactions: Development of a Catalytj W Suppliers (85) W Suppliers (74)
1.1 Solvents: Chloroform-c; 0.5, 1t Reaction
1.2 Reagents: Water: 16 h, rt Expand Scheme v

By: Denton, Ross M.; et al
Journal of Organic Chemistry (2011), 76(16)

Experimental Protocols Full Text ~

OH a 7 .
31-354-CAS-19362385 Steps: 1 Yield: 82% == Total Synthesis of Emmyguyacins A and B, § e |
Inhibitors of Influenza Virus * u > B o, PN |

1.1 Solvents: Diethyl ether; 0°C;0°C —rt; 5 h, r;rt— 0
o By: Jana, Santanu @ et al 0
Organic Letters (2018), 20(21), 6938-6942

1.2 Solvents: Water; 1h, rt

‘W Suppliers (150) W Suppliers (74) ‘W Suppliers (47)

Experimental Protocols Rt

Scheme 7 (2 Reactions; teps: 1 Vield: 79% ee
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e Die Treffer der Reaktionssuche kdnnen auch mit der Gruppierungsvariante
“By Document” zusammengefasst werden.

Bei der Gruppierung nach Dokumenten werden alle in einer Veroffentlichung
beschriebenen Reaktionen gemeinsam aufgelistet, unabhangig von verwendeten
Ausgangsstoffen und synthetisierten Reaktionsprodukten.

Bei der Gruppierung nach Dokumenten Group: By Document - Sn3|'::| Number of Steps: Ascending ~|

kann ebenfalls eine Sortierung der Relevance

Reaktionen nach Relevanz, Ausbeute, (V}-Mediated N Publication Date: Newest .
. . prus -iviediate uc [P . If

Publikationsdatum bzw. der Anzahl der Publication Date: Oldest

) tic Appel Reaction
Reaktionsstufen erfOIgen' . Jie; Adeniran, Beatrice; Blal

Yield
Number of Steps: Ascending

istry (2011), 76(16), 6749-67
Number of Steps: Descending
In der hier gezeigten Publikation 137 Restlts Group: By Document ~ Sort: Relevance =
werden vier Synthesen .
beschrieben, die der gesuchten Catalytic Phosphorus(V)-Mediated Nucleophilic Substitution Reactions: Develo
. pment of a Catalytic Appel Reaction

Rea ktlon entSpreChen . By: Denton, Ross M.: An, Jie; Adeniran, Beatrice; Blake, Alexander ).: Lewis, William; et al

Journal of Organic Chemistry (2011), 76(16), 6749-6767 | Language: English, Database: CAplus and MEDLINE
Um SICh a”e Rea ktlonen aus elner Full Text ~ J View 4 Related Reactions

interessierenden Publikation
ansehen zu kénnen, wird ,, View

OH <l 5
Related Reactions” angeklickt. O_/ + o)‘\’(“' - @v%

e Eine letzte Variante zur Gruppierung der Ergebnisse einer Reaktionssuche ist die
Anordnung gemal} dem Reaktionstyp mittels , By Transformation”.
Dabei wird ein verallgemeinertes Reaktionsschema des Reaktionstyps angezeigt und die
entsprechenden Reaktionen darunter zusammengefasst.

Bei der Gruppierung nach
Transformationen/Reaktionstypen
kann eine Sortierung der Haufigkeit

Group: By Transformation - Scrt:|React|'0n Count: Descending ~|

Reaction Count: Descending

Reaction Count: Ascending

bzw. dem Namen der Transformation Acyl Halides and Analogs 1 .sformation Name: Ao 2
erfOIgen- pactions Transformation Name: Z to A
Dle hler be|5p|e|haft gezelgten 137 Results I Group: By Transformation ~  Sort: Reaction Count: Descending|
Transformationen, die bei obiger :

Reaktionssuche ger nden | Alcoholysis of Acyl Halides and Analogs |

Wurden, umfassen View 57 Related Reactions

57 Alkoholysereaktionen und JL + R-OH )YL

12 Hydrolysen eines R™ ™X R” ~OR!
Carbonsaurehalogenids/ Y=08

Acylhalogenids (hier:
Oxalylchlorid/Oxalsduredichlorid). 2

. . . drolysis of | Halid
Um sich alle Reaktionen eines LLbiydrolysis of Acyl Halides]

View 12 Related Reactions

|ntere55|ere_nden 0 H,0 o
Transformtionstyps ansehen zu )]\ )J\
kénnen, klickt man ,, View R X R OH

Related Reactions” an.
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12.3. Wie bekomme ich Reaktionsdetails angezeigt?

e Einen ausfiihrlichen Blick auf die jeweiligen Besonderheiten einer Reaktion erhalt man
je nach Reaktionsanzeige entweder nach Anklicken von ,,Experimental Protocols” oder
der jeweiligen Reaktionsnummer, z.B. 31-614-CAS-38329207 bzw. nach Klick auf
»View Reaction Details”, (s. nichste Seite)

scheme 2 (1 Reaction) Steps: 1 Yield: 98% ®=**
cl o]
OH
+ 0)\’(0 Y O)H/
HO 1 0
'm Suppliers (66) wm Suppliers (74)
31-614-CAS-38329207 Steps: 1 Yield: 98% ees Formal Radical Deoxyfluorination of Oxalate-Activated
Alcohols Triggered by the Selectfluor-DMAP Charge-
1.1 Solvents: Diethyl ether; 1 h, 0°C 2 h, 0 °C Transfer Complex
1.2 Reagents: Water; 0°C
Scheme 44 (3 Reactions)
OH cl e
F ~ 4
Experimental Protocols -+ cl - AW Y
Q
HO o d
Relative stereochemistry shown Relative stereachemistry

W™ suppliers (74)
W Suppliers (63)

View Reaction Detail Steps: 2 Efficient synthesis and hydrolysis of cyclic
glycols

1.1 Reagents: Triethylamine
Solvents: Acetonitrile By: Itaya, Taisuke; et al

Chemical & Pharmaceutical Bulletin (2002),

2.1 Reagents: Water

Solvents: Acetone

Full Text -

e Mit Klick auf einen Substanznamen bzw. auf eine Strukturformel in der Reaktionsanzeige
offnet sich ein Fenster, Uber das man sich weitere Informationen zu dieser chemischen
Verbindung anzeigen lassen kann.

et Substance Details
B
Scheme & (1 Reaction) eps: 1 Yield: 91%
et Reactions (232K)
" ] 7 |t
a - Synthesize (78
+ G)WI/ . O%m }'T'I [ ]
- . =y Start Retrosynthetic Analysis
W suppliers (98) W suppliers (74) B  Get References {15K]
A
31-614-CAS-3832921 Steps: 1 Yield: 91% wees |} Formal Radical Deoxyfluorination of Oxalate-Activated '! Get SLIFIFI-"E'FS 74
Alcohols Triggered by the Selectfluor-DMAP Charge-
1.1 Seolvents: Diethylether: 1 h, 0°C:2h, 0°C Transfer Complex I
1.2 Reagents: Water| 0 °C; 30 min, 0 °C .- Baunis. Haralds: et 2 Literaturreferenz
Eurocpean Journal of Organic Chemistry (| .
e202300769 anzelgen
. . I/
eperments proe|  Li€EfEFANten (,Suppliers”)

anzeigen (s. Pkt. 11.8).
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e Anzeige der Reaktionseinzelheiten: Reaktionsschema, Reagenzien, Katalysatoren,
Losungsmittel, detaillierte Angaben zum experimentellen Vorgehen, Daten zur
Charakterisierung der Reaktionsprodukte und Link zum Abstrakt der Publikation/des
Patentes und zum entsprechenden Volltext.

B cAs Reaction Number: 31-354-CAS-5908619

Get Similar Reactions Iil M save +

+ al 4 h—{
i}
] o
75%
W Suppliers (63) W Suppliers (74)
Reaction Overview Step 1
Steps: 1 field: 75%
Stage Reagents Catalysts Solvents Conditions

JOURNAL 1 Triethylamine - Dietivy ether cooled; 2 h, rt

Reactions of 2{pyrrol-1yibenzyl | Um sich Abstract und Verschlagwortung jeweiligen

radicals and related species

under flash vacuum pyrolysis Literatur-Referenz ansehen zu kénnen, klickt man auf den

conditions

S : PR -y !
CAPTTITTICTILaT FTUULUTS

By: Cadogan, ). |. G; et al

View All v Synthetic Methods

Organic & Biomolecular Chemistry

(2009), 7(24), 5173-5183 Products 1,2-Bis[[2-{1H-pyrrol-1-yNphenylmethyl] ethanedioate, Yield: 75%

FulTee- TEImE Qcaly chloride Informationen zu
2{1H-Pyrrol-1-yl)benz hanol o q

Company/Organization S Losu ngsm |tte|,

Department of Chemistry S

Uriversity of Wales Swansea Reagents Triethylamine Katalysatoren,

Swansea 542 3PP Rea enzien

United Kingdom Solvents Diethyl ether g

. Procedure 1. Cool the solution of N-[2{hydroxymetivyl)phem]pyrrole (4.00 g, 23 mmol) and triethylamine (3.03 g,
Detallherte [ — 30 mmol) in dryechertzmcm3]inice.
2. Add a solution of axalyl chloride (151 g 11.5 mmol) in dry ether (20 cm? ) to the solvent dropwise.
Anga ben zum 3. Stir the mixture for 2 hours and add water (100 cm? ).
a 4. Extract the mixture with dichlorormethane (3 x 50 cm?).

experime nte I Ie n 5. Dry the combine organic layer over (Mg>0y).

6. Remove the sofvent to obtain bis-2- {pyrrol-1-yi)benzyl] oxalate.

Vorgehen (direkt
aus der Pub“kation Transformation Alcoholysis of Acyl Halides and Analogs

oder deren Scale gram

Supplements Characterizstion Data Daten zur Charakterisierung

€ ntn ommen ) - 1,2-Bis[[241H-pyrrol-1-yljphenylmethyl] ethanedioate d = Rea kt Jouts p rOd u kte

So erhalt man Proton NMR &, 757731 (BH, m), 6.84 (4H,t, Y and %/ 2 1), 630 (4H, t Jand *J 2.1) and 5.15 {4H, 5)

nachvollziehbare Spectrum

Pré pa rationsvo rsch Carbon-13 NMR 8¢ 184.31 (quat), 156.83 (quat), 140.90 (quat), 130.70. 129.78, 127.77, 126,92, 122.43, 105.50 and
64.44

riften, die ein

NaChIesen in d er Elemental Analysis  Found: C, 71.8; H, 4.95: N. 7.0. Cz4HzgN;02 requires C, 72.0; H. 5.05; N, 7.0%

jeWEi|igen Mass Spectrum 400 (M* T%0), 399 (20), 172 (22), 157 (16), 156 (100), 155 (55), 154 (35), 129 (11) and 128(12)

Originalpublikation

. Melting Point 153155 °C
unnotig machen.

CAS Method Nurmber 3-354-CAS-5908519

Transformations
1. Alcoholysis of Acyl Halides and Analogs
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12.4. Wie kann ich groRe Treffermengen bei der
Reaktionssuche einschranken?

e Mit den Filtermoglichkeiten auf der linken Seite der Trefferliste kann man grof3e Treffermengen
effektiv einengen. Die mehr als 130 Treffer dieser Reaktionssuche lassen sich nach vielen Kriterien
einschranken.

As Drawn (3) Scheme 1 (2 Reactions) Steps: 1 Yield: 82-93%

+ C‘ _’ (o]
similarity (178K) 0 oH
Q (o]

e Praktisch fir die Laborarbeit ist sicherlich das Eingrenzen auf eine hohe Ausbeute, wenige
Reaktionsstufen und auf vorhandene experimentelle Beschreibungen der Synthesen
(,,Experimental Protocols”). Auch eine erneute Suche innerhalb der Treffer mit einem
konkretisierten Strukturfragment (,,Search within Results”) ist eine vielversprechende

ii ﬁi Exclude
~ Solvent

Reaction 5cale
Milligram (53)

»

Diethyl ether (53]

~ 5Search Within Results Gram (52)
i i
Search for up to 3 structures Mo Scale Provided (63) Dichloromethane (70)
within the result set. Tetrahydrofuran (67)
» Experimental Protocols (57)
@ Draw pe Water (57)
Synthetic Methods (74) Ettmd acetate (32)
Experimental Procedure (15) Wiew All
~ Yield e v Commercial Availability
90-100% (7) ~ Stereochemistry ~ Reaction Notes
B0-85% (7)
~ Reagent Stereoselective (49)
T0-79% (7)
Water (55 Photochemical (18)
50-65% (15) . I
Trietinlamine (58] Green Chemistry (1)
30-45% (7)
Lithium aluminum hydride Prophetic Reaction (1)
View All (34) .

Ammaonium chloride (32)
~ Number of 5teps

Sodium hydroxide (32) Source Reference
Te8) View Al
e ~ Document Type
2{32)
3(13) ~ Catalyst Journal {124)
4(9) 4-{Dimethylamino)pyridine Patent(12)
5 (6) (23) Prepring (1)
_— Iridium(1+), [4,4"-bis(1,1-
&-10019) dimethylethyi)-2,2bipyridine- « Language
k! kN bis]3, 5-difluoro-2-{5-
MNon-Participating Functional (trifluoromethyl}-2-pyridinyl-k ~ Pubilication Year
Groups Nphenmyl-«C]-, (0C-6-33},
hexafluorophosphate(1-) (1:1) L
Carbaxylic ester (8] 18 ~ Organization
Ether (8] Benzyltrimethylammanium v Publication Name
Halide (5) R
Alcohol (4) Potassium carbonate (1) « CA Section
Alkene (4) Pyridinium p-toluenesulfonate

View All Triphenylphosphine oxide (1)
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13. Wie finde ich alle Synthesen einer Substanz?

Mochte man eine moglichst vollstandige Auflistung der in der Literatur bzw. in Patenten
beschriebenen Praparationsvorschriften einer chemischen Substanz, sollte man die Suche
sowohl in den Reaktionen als auch in den Referenzen ausfiihren und deren Ergebnisse nach
Speicherung der einzelnen Treffersets (s. Pkt. 8.2) mit ,,Combine” zusammenfiihren

(s. Pkt. 8.1). Beide Suchvarianten werden hier ausfiihrlich beschrieben.

Braucht man dagegen wenige, dafiir aber komplette Synthesevorschriften, reicht das
Vorgehen nach Pkt. 13.2 fiir einen schnellen Zugriff auf vollstandige
Praparationsanleitungen.

Als Beispiel fur eine vollstandige Recherche soll hier die Suche nach allen veréffentlichten
Synthesen von cis-Whisky-Lacton dienen.

13.1. Vollstandige Substanzsuche

Wie im Pkt 11.2 beschrieben, wird zuerst bei ,,Substances” (iber den Namen nach der (den)
entsprechenden Substanz(en) gesucht, alternativ ware auch die Suche mit einer
CAS-Registry-Nummer moglich:

€ Substances
& References » B Red
1
55013-32-6 ),
Um auch die anderen cis-Isomere in die Suche einzubeziehen,
sollte sich aus der Trefferliste heraus eine Struktursuche >
anschlieBen. AE>=O
. . . . .. \\V/)\\“\.‘“ O
Ein Doppel-Klick auf die Strukturzeichnung des Lactons 6ffnet etate stereachermisiy houn
ein neues Fenster mit der Moglichkeit, diese chemische Cab1502
Verbindung in das Zeichenbrett zu kopieren (Edit Structure). -
§ 458 Bsg =
References Reactions  Supplier
ss013.326 ®
CAS Name
cis-Whiskey lactone
0]
(®)
(R)
ot ] -
o Get Substance Details o= CAS Draw ~ & X c H‘
“(R) 27| D = = 73
Get Reactions (89) :‘— e Draw * =
'y é X R a, si
2T Relative stereochemistry shown fn @ BN,
@  StartRetrosynthetic Analysis W= i N\, B
@  GetReferences (488) )" Tu -~
w GetswhirE ) Qcoitstructure | - re <+ O. 8 o0
. oo
el
T Mit Klick auf ,,0K” wird die
Struktur vom Zeichenbrett in die
Edit Drawing Remove Suche exportiert. Ein Klick auf die
Search Patent Markush Lupe Startet d|e Suche_




Suche nach Reaktionen und Synthesen | 83

Es werden 12 Substanzen gefunden, die exakt die gesuchte Struktur haben (,As Drawn*)

(Stand 14.06.24).

Davon werden
zunachst nur

die vier Treffer
angezeigt, die

genau die gesuchte
Stereochemie

haben bzw. deren
Stereo-Spiegelbilder.

Es ist zu empfehlen,
sich auch die
Substanzen anzeigen
zu lassen, bei denen
keine Stereo-
Informationen
angegeben sind.

Aus den Treffern werden
dann die geeigneten
Verbindungen mit einem
Hakchen ausgewahlt.

® Substances search for drawn structure

& References ~ A Reactions ~

Structure Match Fi

As Drawn (12)

Substructure (56K)

Similarity (48K)

Analyze Structure Precision

Chemscape Analysis

visually explore structure
similarity with a powerful new
tool.

Learn more about Chemscape.

Create Chemscape Analysis

Filter Behavior

Filter by Exclude

v Search Within Results

~ Reaction Role
Product (3)
~ Stereochemistry

Absolute Stereo Match (2)

Absolute Stereo Mirror Image
m

W suppliers ~

Itering;

Stereochemistry: 3 Selected v X

@ & = N

Clear All Filters

Relative Stereo Match (1)

Stereo that Doesn't Match
Query (4)

No Stereo in Answer Structure

As Drawn (12)
Substructure (56K)
Similarity (42K

Analyze Structure Precision

Chemscape Analysis

Visually explore structure
similarity with a powerful new
wol.
Learn more about Chemscape.

Filter Behavior

Filter by Exdlude

~ Search Within Results
~ Reaction Role

v Reference Role

~ Bioactivity Data

v Commercial Availability
~ Number of Components
~ Molecular Weight

v LogP

~ Stereochemistry

Absolute Stereo Match (2)

Absolute Stereo Mirror Image
1

Relative Stereo Match (1)

Stereo that Doesn't Match
Query (4]

Create Chemscape Analysis

No Stereo in Answer Structure

CoH1602
(+)cis-Whiskey lactone

w20 A a0 -4

References Reactions  Suppliers

1335435-45-4 s
o
:ﬁ:}_/—/;
o
CgH14D202

5-(Butyl-3,4-d;)dihydro-4-methyl-23H)-

CoHiD:
2(3H)-Furanone-4,5-d;, S-{butyl-1,7-d2)
dihydro-4-methyk, (4R.5R)-

L

Reference

2080411-72-7 %

4 Results Sort: Relevance v View: Partial ~
2 3
55013-32-6 [ o 80041-00-5 » 105015-53-0 L] .
Ne el tgﬂ e VA
Relative stereochemistry shown Absolute stereachemistry shown, Rotation () Absolute stereochemistry shown, Rotation (+)
CoH1602 CoH160, CoH1602
cis-Whiskey lactone (-)-cis-Whiskey lactone (+)-cis-Whiskey lactone
& 488 A 89 LB & 57 ) bl & 29 A 80 w4
References Reactions  Supplier References Reactions References Reactions  Suppliers
250686-70-5 L g
Absolute stereochemistry shown
CoH12D40,
2(3H)-Furanone-4,5-dy, S-(butyl-1,1-d5)
dihydro-4-methyl-, (4R.5R)-
@ 4Selected ~  8Results Sort: Relevance  View: Partial ~
= =
55013-32-6 fa g 39212-23-2 s g 80041-00-5 . 9
Rel ne
CoH102
CoH1602 Whiskey lactone 2
cis'Whiskey lactone ()-cis-Whiskey lactone
W 428 P L & 287 A9 W 54 w57 & 121
References Reactions  Supplier References Reactions  Suppliers References Reactions
-« 5 6
105015-53-0 * 5 250686-70-5 s % 1394230-49-9 ® %
5 o p
0.
\
d A0
& ...
CgH10Dc02

5-{Butyl-1,1-dz)dihydro-4-methyl-2(3H)-
furanone-3,3,4,5-ds

mi1
Supplier

Jetzt kdnnen auf zwei verschiedenen Wegen die Praparationsvorschriften gesucht werden:
e (ber Reactions (s. Pkt. 13.2), liefert u.a. komplette Vorschriften

e (ber References (s. Pkt. 13.3), findet mehr Textstellen mit Vorschriften, aber als
Abstract. Fur die vollstandige Vorschrift muss im Originaltext nachgelesen werden.

Die Treffermengen beider Varianten sind nicht identisch, da sie in verschiedenen
Datenbankteilen von SciFinder generiert werden.

Braucht man alle Synthesevorschriften, miissen die Ergebnissen beider Teilsuchen liber
»Combine” zusammengefasst werden (s. Pkt. 8.1).




Suche nach Reaktionen und Synthesen | 84

13.2. Ausgabe von vollstandigen Synthesevorschriften tiber

,Reactions”

Es werden die vier gewilinschten Substanzen mit Hakchen ausgewahlt.

Uber ,Reactions”
(Selected Results)
kommt man zu allen
verzeichneten
Reaktionen der unter
13.1 ausgewahlten vier

W References ~

Structure Match

® Substances search for drawn structure

A Reactions ~ W Suppliers ~

Filtering: Stereochemistry: 4 Selected ~ X

Verbindungen.

Diese Reaktionen kdnnen dann lber
»Filter by” = Substance Role 2 Product
auf die Synthesen der cis-Whisky-Lactone
eingeschrankt werden.

Filter Behavior

Filter by Excdlude

v Search Within Results

~ Substance Role

I Product “"’I

\£00)

Reactant (21)

Von den insgesamt 307 Reaktionen sind 286 Synthesen der gesuchten Lactone, bei den
restlichen 21 Reaktionen sind die Lactone als Reaktant beteiligt.

Diese 286 Reaktionen sind nicht in 286 unterschiedlichen Textstellen/Patenten verzeichnet!
In einer Veroffentlichung kdnnen durchaus auch mehrere unterschiedliche Synthesen dieser

cis-Whisky-Lactone beschrieben werden.

Tatsachlich sind diese 286 Reaktionen in 67 Publikationen veroffentlicht worden.

A Reactions from

W References ~

Get References for Reactions

All Results

References from Reactions

® Substances ~ A Reactions ~ 66 Citing ~ &8 Knowledge Graph

Filter Behavior 67 Results

Diese 67 Referenz-Nachweise sollten mit gespeichert werden, damit sie mit

den Antworten von Pkt. 13.3 liber ,,Combine” bei Bedarf zu einem einzigen Antwortsatz

zusammengefasst werden kdnnen.
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Mochte man moglichst schnell und bequem auf vollstandige , Kochvorschriften” zugreifen,
sollten die 286 Treffer der obigen Reaktionsuche lber die Filterfunktion ,Filter by =
Experimental Protocols” eingeschrankt werden.

Wiahlen Sie dabei sowohl ,Synthetic Methods" als auch
,Experimental Procedure” aus.

I~ Substance Role I

Product (286)

Reactant (21)

v Yield

So erhalten Sie alle Synthesen, zu denen es schon in der
Datenbank SciFinder die vollstandige und nachvollziehbare
¥ ermopericpatng fnctienal | praparationsvorschrift gibt.

v Number of Steps

v Reaction Mapping

Ein Nachlesen in der jeweiligen Originalpublikation, um sich die
vollstandigen Angaben fiir die Synthesevorschriften
herauszusuchen, ist in diesen Fallen unnotig, da alle relevanten
Informationen in SciFinder lbernommen wurden.

v Reaction Scale

~ Experimental Protocols

Synthetic Methods (68)

Experimental Procedure (50)

Bei manchen Reaktionen gibt es beide Arten der ausfiihrlichen Syntheseanleitungen, oft ist
aber nur eines davon vorhanden: entweder , Synthetic Methods“ oder ,Experimental
procedure”.

Flr den Zugang zu den Vorschriften wird unterhalb der
ausgesuchten Reaktion auf ,,Experimental Protocols”
geklickt:

Experimental Protocols

Filter Behavior Filtering: Substance Role: Product X

Filter by Exclude

Clear All Filters

286 Results Group: By Scheme v Sort: Relevance ~ View: Expanded ~

v Search Within Results

~ Substance Role

Product (286)
Reactant (21)

v Yield
v Number of Steps

Non-Participating Functional
Groups

v Reaction Mapping
v Reaction Scale

~ Experimental Protocols

Synthetic Methods (68)

Experimental Procedure (50)

Scheme 1 (1 Reaction)

0,

Relative stereochemistry shown

W Supplier (1)

31-454-CAS-13747196

1.1 Reagents: Sodium bicarbonate,

m-Chloroperbenzoic acid

Steps: 1 Yield: 95% e

Relative stereochemistry shown

w Supplier (1)

Steps: 1 VYield: 95% e«  Applications of 1-Alkenyl-1,1-Heterobimetallics in the

Stereoselective Synthesis of Cyclopropylboronate Esters,
Trisubstituted Cyclopropanols and 2,3-Disubstituted
Cyclobutanones

Solvents: Dichloromethane; 0 °C; 45 min, 0 °C

Experimental Protocols

By: Hussain, Mahmud M.; et al
Journal of the American Chemical Society (2009), 131(18),
6516-6524

Full Text ~
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Experimental Protocols

Synthetic Methods | Experimental Procedure »Synthetic Methods“ enthilt eine

Products

Reactants

Reagents

Solvents

Procedure

Transformation

Scale

Characterization Data

~ cis-Whiskey lactone

Proton NMR CDClz, 360 MHz of the mixture is provided in Supporting Information Part 2.

Spectrum

Carbon-13 NMR CDCls, 90 MHz of the major transproduct & 14.1, 17.7, 22.7, 28.0, 33.9, 36.3, 37.3, 87.7, 176.7.
IR Absorption Neat 2960, 2934, 2874, 1780, 1461, 1212, 1172 cm™.

Spectrum

CAS Method Number 3-454-CAS-13747196

exklusiv fiir SciFinder erarbeitete,
ausfiihrliche Praparationsvorschrift
rel{2R 3R)-2-Buryl-2-methyloyclobutanone | UNM aulRerdem Spektren-Daten zur
Charakterisierung des Reaktions-
produktes.

cis-Whiskey lactone, Yield: 95%

Sedium bicarbonate

m-Chloroperbenzoic acid

Dichloromethane

1. Add NaHCO3 (0.33 mmol) to a solution of cis-2-butyl-3-methylicyclobutanone (0.25 mmol) in 1.5 mi of
CHx(Cl; at 0°C.

2. Add a solution of m-CPBA (77%) in 1 mi of CH2Cl; dropwise to the reaction mixture.

3. Stir the reaction mixture at 0 °C for 45 minutes until monitor the completion of reaction by TLC.

4. Pour the solution into a mixture of 1.6 ml of saturated aqueous sodium bicarbonate and 0.4 ml of
saturated sodium sulfite.

5. Extract the reaction mixture with diethyl ether (3 x 5 ml).

6. Wash the combined diethyl ether phase with brine.

7. Dry the combined diethyl ether phase with anhydrous NazSOz.

8. Remove the solvent under reduced pressure.

9. Purify the crude product by flash column chromatography on silica gel (pentane:diethyl ether = 90:10).

Baeyer-Villiger Rearrangement

milligram

Experimental Protocols »Experimental Procedure” enthdlt die

Synthetic Methods Experimental Procedure

JACS

Praparationsvorschrift, die im Originalartikel oder den
dazu gehorigen ,,Supporting Information” von den
General/Typical Procedure: General] Autoren veroffentlicht wurde.

(0.25 mmol) in 1.5 mL of CH,Cl, at 0°C was added NaHCO3 (27.7 mg, 0.33 mmol). To this mixture was added
dropwise a solution of m-CPBA (77%, 85.2 mg, 0.49 mmol) in 1 mL of CH,Cl,, and the reaction stirred at 0°C for 45
min, or until the reaction was complete by TLC. The solution was then poured into a mixture of 1.6 mL of saturated
aqueous sodium bicarbonate and 0.4 mL of saturated sodium sulfite and extracted with diethyl ether (3 x 5 mL).
The combined diethyl ether phase was washed with brine, dried with anhydrous Na;SO4, and the solvent was
removed under reduced pressure. The crude product was purified by flash column chromatography on silica gel
(pentane:diethyl ether = 90:10) to obtain the pure y-butyrolactone as an oil. trans-4-Butyl-3-methyl butanolide
((x)-Quercus Lactone A). The product was prepared by General Procedure G using a 5:1 diastereomeric mixture of
trans- and cis-2-butyl-3-methylcyclobutanone (35.1 mg, 0.25 mmol), respectively, NaHCO3 (27.7 mg, 0.33 mmol) and
m-CPBA (77%, 85.2 mg, 0.49 mmol) to yield the y-butyrolactone as a 5:1 diastereomeric mixture of transand cis
butanolide respectively (35.1 mg, 90%yield). The "H NMR, ">C{'"H} NMR, and IR of the major diastereomer are
identical to those previously reported for this butyrolcatone.'3 4 The "H NMR (CDClz, 360 MHz) of the mixture is
provided in Supporting Information Part 2. 3C{'"H} NMR (CDCls, 90 MHz) of the major transproduct § 14.1,17.7,
22.7,28.0, 33.9, 36.3, 37.3, 87.7, 176.7; IR (neat) 2960, 2934, 2874, 1780, 1461, 1212, 1172 cm™".
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13.3. Ausgabe der Nachweise zu Synthesen liber ,References”

Nach der Substanzsuche werden ® Substances search for drawn structure

die vier gewiinschten Substanzen [ g - | & rescions-  w suppliers
mit Hakchen ausgewahlt.

Structure Match Filtering: Reaction Role: Product X Stereochemistry: 4 Selected ~ X
Uber ,References” ® Substances sear

- Selected Results kommt man o
zu allen Literaturstellen und ol £
Patenten dieser vier

. Get References for Substances
Verbindungen.

All Results Selected Results '

Uber ,Filter by Substance & References fror] substances

Roles“-> Preparation kénnen ® susacs | & Rk | W e % roweseGnn & Mse-
die insgesamt 827 Treffer auf F“‘E'm‘” o o | Stmten oo Propurann X e
die 95 Literaturnachweise und R s

Patente zu Synthesen der R
cis-Whisky-Lactone
eingeschrankt werden.

and [3R4R)

Diese sollten ebenfalls unter
»Save und Alert” gespeichert

Dann konnen sie mit den Antworten von Pkt. 13.2 Gber ,,Combine“ bei Bedarf zu einem
einzigen Antwortsatz zusammengefasst werden, wenn man wirklich alle Textstellen mit
Synthesen braucht. Nach der Zusammenfiihrung erhdlt man insgesamt 96 Treffer.

References from Combined Results

® Substances ~ B Reactions ~ 66 Citing ~ &8 Knowledge

Combine Saved Reference Results: Add
Filter Behavior 96 Results

n
>

Study on color, aroma, an
innovative manufacturing

c .
Select Up to 5 Saved Items: v Search Within Results

Prep Uber Substanz-References Query v Concept By: Li, Yuchuan; Luo, Qianqian; Qir
D

Prep Uber Substance- Reactions-References Query ~ Document Type Fe stry (2024), 438, 1380

Journal (78) This study used samples processe,

tea (LYT) in color, aroma, and tastq
pile-vellowine (FP) and over-fired

Patent (17)
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Synthesis of (+)-cis-whisky lactone

® Substances (12) B Reactions (14) &b Citing(2) A

JOURNAL

Source

Bioscience, Biotechnology, and
Biochemistry

Volume: 57

Issue: 3

Pages: 515-16

Journal

1993

DOI:

10.1271/6bb.57.515

Keywords: whisky lactone isomer total synthesis; cyclohexadiene monoxide conversion whisky lactone isomer

CODEN: BBBIEJ

1SSN: 0916-8451

(®) View PDF Full Text ~
Database Information
AN: 1993:495210

CAN: 119:95210

Similar References ' New

CAplus Synthesis of 5-tert-
butylbenzo[b]thiophene-2-

Company/Organization carboxylic acid

Life Sci. Res. Lab, Synthetic Communications (1989).

Japan Tob. Inc. 19(15), 2?31-5 | Language: English,

Yokohama 227 Distacase: CRohe:

Japan

Publisher

Unknown

Language

Engits ~ Substances

® Substances (12)

55013-32-6

Relative stereochemistry shown

@ Citation Map

By: Ebata, Takashi; Kawakami, Hiroshi; Matsumoto, Katsuya; Kos:

The title compound (I, R = Pr) was stereoselectively prepared in 7 steps from 1,4-cyclohexadiene monoxide (II), which was cleaved with
Me;Culi to give methylcyclohexenol Iil. B
82.7% (357,45} HO2CCH,CHMeCH(O2CPh)CH2CO,H (IV). Debenzoylation-lactonization of IV with NaOH gave | (R = COzH), which was
reduced with diborane-THF complex, tosylated, and coupled with EtzCuli to give 68.3% I (R = Pr).

R

0. o
o \// [/ M
—/ | [>o
Me 1 L\// . >~ You 111

M save -

ki, Koshi; Okano, Koji; Matsushita, Haj

of the latter compound and catalytic oxidative cleavage with NalO4-RuO, gave

Get Similar References

Synthesis of cis-6-alken-4-olides
Recueil des Travaux Chimiques des
Pays-Bas (1975), 94(2). 43-4 | Language:
English, Database: CAplus

Total synthesis of (+)-
hanegokedial

Tetrahedron Letters (1383), 24(18),
1867-70 | Language: English, Database:
Caplus

Expand All | Collapse Al

150552-39-9 150552-38-8

A0 o,
O
AN (\:f

Relative stereochemistry shown

Relative stereochemistry shown

Das ist ein Beispieltreffer.

Die Synthesevorschrift muss selbst aus dem Original-Volltext der Publikation

herausgesucht werden.

Biosci. Biotech. Biochem., 57 (3), 515516, 1993
Note
Synthesis of (1 )-cis-Whisky Lactone

Takashi EBaTa,! Hiroshi Kawakami, Katsuya Matsumoto, Koshi Koseki, Koji Oxano, and Hajime

MATSUSHITA

Life Science Research Laboratory, Japan Tobacco Inc., 6-2 Umegaoka, Midori-ku, Yokohama, Kanagawa 227, Japan

Received October 21, 1992

Whisky lactone (3-methyloctan-4-olide) has been identificd as a key
aroma component of aged alcoholic beverages such as whisky, brandy
and wine." Two isomeric compounds (cis and frans) are present in nature.
These two compounds are original components of cak, which is used for
barrels to age such alcoholic beverages. and are considered to be extracted
slowly from oak barrels inlo alcoholic beverages during maturing. The
absohne configurations of natural rraas- and cis-whisky lactones has been
confirmed to be (354R) and (3545). respectively.® Very recent

Baue shomn kot thecs Bad iacect

repellent activity,” which raised our interest in their synthesis.* This paper
describes a simple stercoscrective synthesis of (4 J-cis-whisky lactone 1
staring from 1.4-cyclohexadiene (2).

14-Cyclohexadien (2) was oxidized with mCPBA under Uchida's

procedure® to give 3. Treatment of 3 with lithium dimethylcuprate yielded  and the residuc was diluted with cther (50ml). This was then successivel
4a in an 80.8% yicld. This was converted to the corresponding] 347 ml) was added o 2 biphasic salution of 4B (12.3 g, 37-8 mmol) in CCl,

E

over Mg50, and concentrated under atmospheric pressure. The residue
was distilled to give 15.2g (80.8%) of 4a, bp 104—107°C/82mmHg; ni*
1.4779; TR v cm™%: 3342 (s), 3030 (m), 2956 (m), 2904 (5), 2838 (m),
1046 (s), "H-NMR (CDCl,) &: 1.03 (3H, d, J=6.3Hz, Me), 1.65—1 84
(3H, m. H-2, H-6, OH). 1.95—2.07 (1H, m, H-3), 2.18—2.29 (1H. m. H-3),
2.34—2.45 (11, m, H-6), 3.53 (1H, dt,J = 5.3 and 11 8Hz, H-1),5.52 5,64
(2H, m. H-4, H-5). MS (m/z): Found, 1110815 (M*—1); caled. for
CH, 0, 1110820,

{i5*25%)1 - 2-methyl-4-c (4b). Benzoyl chlotide
(13.3ml, 114mmol) was added o a solution of da (8 54g, 76.2 mmol) in
dry pyndinc (85 ml) whilc stirring and icc-cooling, Stirring was continued
overnight at room temperature before MeOH (5ml) was added to this
mixture. The reaction mixiure was concentrated under reduced pressure,

401

4b in an 81.9% yield. 4b was oxidized under the

cond
give § inan 82.7% yickd (mp 125 -127°C). The protective grou] | All boiling point ﬂv! and melling point (mp) values are uncorrecicd.

hydrolized with sodiem hydroxide and then acidified to give

(173mi). MeCN (173ml) and water (260ml), before RuQ, (250mg.
1.91 mmol) was added to the mixture. This was stirred vigorously for 3h

witha Jasco FT/IR 5000 spectrometer. 'H-NMR  al room lemperature. The reaction mixlure was fltered to remove the

spectra were recorded at 300 MHz and '*C-NMR at 75 MHz, with TMS
as an mlernal standard on a Brucker AC-300F spectrometer. MS (EI)
spectra were recorded on a JMS DX-303 spectrometer at 70eV.

carboxyhie acid 6 in a 95.6% yield (mp 74—75°C). This was red|
diborane-tetrahydrofuran complex to give alcohol 7a in a 48,
The corresponding tosylate b was derived from Ta in the usual
Finally, losyloxy laclone Th was Lreated with lithium diethyld
give (% Jcis-whisky lactone (1) in a 68.3% yield.

In summary, we prepared {+ )-cis-whisky lactone (1) siereo]
starting from I.4-cyclohexadiene (2). The overall vicld was |
steps from 2.

(18% 28%)-2-Methyl-4-cyclohexen-1-ol (4a). A solution of methyllithivm
in cther (1.4, 357ml, 499 mmol) was added dropwise to a suspension of
Cul (47.6g, 250 mmol) in dry ether (120ml) ai — 78°C under Ar. To the
stirred and cooled mixture, a solution of 3 (16.0 g, 167 mmol) in cther was

added dropwisc at —20°C under Ar. The reaction mixture was stirred for
30 min at —20°C and then overnight at room temperature. This was poured
into & mixture of satwrated aqueous NH,Cl and ice, before being stirred
for 1h and filtered to remove the insoluble material. The filtrate was
extracted with ether. The ethereal solution was washed with brine, dried

U

=

0,
1|n,c"”"-Cfo _ m“-/""(_fﬂ .
« «

ket 1
k=TS

insolublc material, and the filtratc was cxtracted with chloroform. The
organic layer was dried over MgSO, and concentrated under reduced
pressure Lo give S0ml reidual solution. This was chromatographed over
Florisil. Elution with ethyl acctate—formic acid (1000 : 1) gave 5 as crystals.
These were recrystallized from n-hexane—chloroform to give pure 5 (13.4 g,
82.7%), mp 125 127°C; IR v, cm™"- 3000 (br.), 1723 (s), 1711 {s), 1296
(s), 1274 (), 1112 (s), 717 (s); *H-NMR (CIDC1,) 82 1.00 (3H, d, J=6.THz,
Me). 2.12 (IH. dd. J~7.2 and 145Hz, H-5), 2.28 243 (2H. m. H-4.
H-5), 2.58—2.75 (2H, m, H-2), 5.38—5.45 (IH, m, H-3), 745—7.73 (3H,
m, sromatic H), 7.88—8.05 (2H, m, aromatic H), 12.28 (2H. br, COOH).
Anal. Found: C, 60.24; H, 568%. Caled for C,H,,0,- C, 5999; H,
3.75%




Suche nach Reaktionen und Synthesen | 89

14. Wie hilft SciFinder bei der Retrosyntheseplanung?

Die Retrosynthese oder auch retrosynthetische Analyse ist eine Strategie beim Planen einer
chemischen Synthese von komplexen organischen Molekilen. Dabei wird das Zielmolekdil
gedanklich in einfachere Bausteine, sogenannte Synthone zerlegt, fiir deren Verkniipfung
Synthesebeispiele bekannt sind. So gelangt man schrittweise riickwarts zu kauflichen und
moglichst billigen oder literaturbekannten Startmolekilen.

Das CAS-Retrosynthese-Tool in SciFinder kann Ihnen den GroRteil der Recherche-Arbeit flr
die Retrosyntheseplanung abnehmen und lhren Zeitaufwand dafiir minimieren.

Das Retrosynthese Tool prasentiert publizierte Moglichkeiten tGbersichtlich und auch
Vorhersagen zu weiteren potentiellen Vorgehensweisen.

Experimentelle Beispiele:

Fir jedes bekannte Molekil werden alle in Literatur und Patenten beschriebenen
Synthesewege analysiert und in einem Ubersichtlichen Schema zusammengefasst. Wenn
gleiche Zwischenprodukte involviert sind, werden Synthesewege unterschiedlicher
Publikationen miteinander verbunden. Die so erstellten Retrosynthesen kénnen schnell und
effektiv nach Alternativen und Referenzen ausgewertet werden.

Vorhersagen (,,Predicted Steps“)

Basierend auf publizierten Reaktionstypen und Transformationen werden Vorschldge fir das
gesuchte Zielmolekil gemacht. Die den Vorschlagen zugrunde liegenden Reaktionen kénnen
leicht eingesehen werden, um passende Reaktionsbedingungen ermitteln zu kénnen.

Auf diese Art und Weise kann man neue, noch nicht veréffentlichte Syntheserouten fir
bestehende Molekiile erhalten, aber auch retrosynthetische Routen fiir unbekannte,
neuartige chemische Verbindungen entwickeln.

Retrosyntheseplane konnen gespeichert und heruntergeladen bzw. geteilt werden, um z.B.
in der Arbeitsgruppe besprochen zu werden.

Die Lieferanten fiir Edukte und Zwischenprodukte sind Gber den Retrosyntheseplan ebenfalls
einfach zuganglich.

Hilfreiche Videos zur Retrosynthese

e How to perform a retrosynthetic analysis using CAS SciFinder (2024)
(https://www.cas.org/how-perform-retrosynthetic-analysis-using-cas-scifindern)

e Predictive Retrosynthesis in SciFinder-n, incl. Background Information (2022)
(https://youtu.be/BM-BokX3V_U?feature=shared)



https://www.cas.org/how-perform-retrosynthetic-analysis-using-cas-scifindern
https://www.cas.org/how-perform-retrosynthetic-analysis-using-cas-scifindern
https://www.youtube.com/watch?v=BM-BokX3V_U
https://youtu.be/BM-BokX3V_U?feature=shared
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14.1. Wie kann ich die Retrosyntheseplanung beginnen?

Beginnen kann man die Syntheseplanung an verschiedenen Stellen in SciFinder:

e Direkter Start aus dem Popup-Fenster nach Klick auf eine Substanz in einer Reaktion bzw.

Trefferliste:

CAS RN
520.62.7 )
CAS Name

Platynecine N

(R) (’SJ H;!,’,//
® H

Get Substance Details

-

Get Reactions (46) -

i -
Synthesize (38) -

&  Start Rerosynthetic Analysis OH

Im Suchmodus ,,Reactions”

Retrosynthese-Analyse angeboten.

Auf allen Such-Startseiten
offnet sich nach Anklicken
des Buttons
»Retrosynthetic Analysis”
das Zeichenbrett, auf dem
das Zielmolekiil erstellt
werden kann (s. auch Pkt.
11.5und 11.6).

Nachdem eine Struktur
gezeichnet oder importiert
wurde, auf den

Button klicken.

Absalule stereachemistry Shavwn

Get References (93)

i - +
Get Suppliers (4) o Edit Structure Reset oy

wird nach dem Zeichnen ( Qi) Q

einer chemischen Verbindung die Moglichkeit der

/
M II
N @
| - '“"a'_,r/
| /
L/ W

T
[}

Edit Drawing Remove

2 Start Retrosynthetic Analysis

S Al © substances B Reactions W R suppliers

Search by Keyword, Substance Name, CAS RN, Patent Number, PubMed ID, AN, CAN, and/or DOL.

Author Name v  Enter last name, first name middle name.

Example: Schubert, ]

+ Add Advanced Search Field

Retrosynthetic Analysi ) .
stk i ot b 2 Retrosynthetic Analysis

Make reaction plans with Draw or import a structure.
conditions, yields, catalysts,

and experimental procedures.

Draw or change atoms or bonds.

Start Retrosynthetic Analysis
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e Fir eine erste Syntheseplanung konnen die Standardeinstellungen Gbernommen werden
(Synthesetiefe 3, normale Regeln, Kosten der Startmaterialien max. $1,000 USD/mol bzw.
$10 USD/g). Sollte der damit vorgeschlagene Plan nicht passen, kédnnen diese Optionen
geandert werden (s. Pkt. 14.3)

= Retrosynthesis Plan Options for drawn structure Powered by ChemPlanner®
Select Synthetic Depth Learn more. Break and Protect Bonds Learn more.
1
2 & Break Bond & Protect Bond = Clear All Bond Selections
°: o
4

Set Rules Supporting Predicted ReactionsLearn mare.

® Common
Uncommon (includes Common Rulfes) , o
oy,
Rare (includes Commaon and Uncommon Rules) U

Set Starting Materials Cost Limit Learn more.

A
oW

1000 usD/mol -

Email me when my plan is complete

2 Create Retrosynthesis Plan

e Mit Klick auf die Schaltflache ,,Create Retrosynthesis Plan“ wird die Planung gestartet.
Hinweis: Sie haben auch die Moglichkeit, eine E-Mail zu erhalten, wenn der Plan fertig
erstellt ist.

o Nachdem Sie auf die Schaltflache , Retrosyntheseplan erstellen” geklickt haben, wird eine
von zwei Meldungen angezeigt:

Welcome to your Retrosynthesis Plan Plan in progress...
EC'F;'_“*E;' ”Ef‘tE; "_5;5 [hatlincinde E"ff_e"':r_ema' EIi It's taking a little longer than expected to generate your
predicted steps. Based on one or more literature sources, plan. Click the OK button to return to the Home page

experimental steps are based on proven reactions and
where you can check the status of your plan under

predicted steps are based on potentially
achievable reactions. Recent Search History.
For each plan step, there may be a number of alternative
steps. Clickthe B or —§ icontoview, and then select an
alternative step.
oK Don't show me this again.
Eine Nachricht, die Sie zu lhrem Eine Nachricht, die Sie dariber informiert,
Retrosyntheseplan willkommen heif3t. dass Ihr Plan einige Zeit dauern kann.

Klicken Sie auf die Schaltflache ,0K“, um Klicken Sie auf die Schaltflache , 0OK“, um zur
Ilhren Plan auf der Seite , Retrosynthesis  Startseite zurlickzukehren.
Plan“ anzuzeigen.
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So sieht der fertige Plan aus:

Prognostizierte Schritte an- und ausschalten

E] Retrosynthesis Plan for drawr-structure Sawered by ChemPlanner®
key ((Experimentaisiepe ) ( (@ Prediciea eps ) Speichern oder Download des Planes
| Andern der Voreinstellungen
Ho N 5~
= \/ \
“"/Si\_
' Ty OH ¥ : \ OH ¥ b \ o ¥
g, ~ I |
;; Max Yield 90% ,_;’ Max Yield 95% ‘;“ O Max Yield 55%
'~OH M OH —0
- e [} ™ [ ] E —
N&here Informationen zu den _
_ . Reaktionsschritten und zu alternativen v

Plan Information b = A osae

Estimated Yield: 47% Step Evidence

Overall Price: $13,663.09
(USD per 100 grams) <A=B 1.1 Reagents: Hydrogen
Stereoselective Catalysts: Nickel

) Solvents: Ethanal; 1 bar, 50 °C
Scoring Profiles Maximum Yield: 90%

Evidence (968)

. Alternative steps (31)
Complexity Reduction @

AB=C 1.1 Reagents:
Convergence @ ) Diisobutylaluminum hydride
Maximum Yield: 95% .
O ) Solvents: Dichloromethane
Evidence (2)
Experimental Protocols
Evidence @ Alternative steps (38)
Cost@
O BC=>D+E 1.1 Reagents: Silver fluoride
) Solvents: Acetonitrile
X Maximum Yield: 55%
Yield @ K Experimental Protocols
Evidence (1)
D Alternative steps (16)
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14.2. Kann ich alternative Schritte in die Synthese einbauen?

e Alternative Syntheseschritte , Alternative Steps” fir jede

Teilreaktion sind mit Klick auf den blauen Kreis mit dem

Erlenmeyerkolben zuganglich.

Die alternativen Schritte findet man auflerdem

auch unter dem Reiter , Step“ rechts oben.

G

Elow W T OR0A

View all alternatives (7)

View evidence (2)

Diese Alternativreaktionen AB=C

sind entweder aus weiteren

rimentellen Schriften
experimentellen Schrifte Evidence (2)

enthommen

(,,Experimental Steps”)

Maximum Yield: 95%

1.1 Reagents:
Diisobutylaluminum hydride
Solvents: Dichloromethane
Experimental Protocols

Alternative steps (38)

oder sie werden aus passenden Analogvorschriften (,Predicted Steps”) abgeleitet.

10f24

B Experimental Step

Mit ,, View evidence” kommt
man zu den
Reaktionsvorschriften, die den
jeweiligen Reaktionsschritt
experimentell beschreiben.

~ View 1 similar
Alternative

View evidence (2)

Maximum yield:

95%
20f24
_,N" EL | HO f
i/ \)( \_\/[]I = _,.'l b
A o=
A 9 ¢
E o Y
O ST
(\ ’""-I\j}‘
oM

Maximum yield:
100%

View evide

1 of 20

Average yield:
76%

20f20

man zu publizierten

analoge Synthesen zum

Mit ,, View evidence” kommt

Reaktionsvorschriften, die

jeweiligen Reaktionsschritt

View 2 similar

Alternatives

Average yield:
56%

I =
O s L5~
LN, C

View evidence (12,288)

View evidence (3,831)
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¢ Nach Auswahl eines alternativen Schrittes (hohere Ausbeute, billigere Ausgansstoffe,

geeignetere Reaktionsbedingungen usw.) wird der Reaktionsplan entsprechend

angepasst.

e Die alternativen Schritte konnen sowohl aus experimentellen Arbeiten als auch aus

prognostizierten, analogen Reaktionen stammen.

- N \SI/
D S \
-‘H}S'"“"
N M \ i N \
ey OH v OH v o] v
A L e B c ~L | ]
Ll
%, H Max Yield 50% % H Max Yield 95% X H 0 Max Yield 55%
H o oH 0
L IT W (27) ' L I ' O - };
Plan Information O
Alternative fiur diesen Schritt 3
Estimated Yield: 47% = indert auch Startreaktion
Overall Price: $13,663.09
(USD per 100 grams) N
AN
! _ N
) N0
N N \ ~ 1 \/ N
OH v OH v - >_ /
A o e c : b & I
3 H A 1}
{ H Max Yield 90% { H Mz Vield 100% Max Yield 86% U N
OH OH 5
LI - | ] ™ (67 | | e ]
Plan Information
Estimated Yield: 77%
Overall Price: $8,218.21
(USD per 100 grams)
Hier wurde eine prognostizierte Reaktion
(,,Predicted Step” als neuer
Zwischenschritt ausgewahlt - erkennbar
an der griinen, gestrichelten Linie/Pfeil.
\ )Ok
N >:
. OH OH O
A i v B ::::@--- c I < Py
EL
% H Max Yield 90% % H Avg. Yield 76% \ Max Yield 85%
£ S H
OH OH
- L Lz | | ]
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14.3. Kann ich bestimmte Schritte des Retrosyntheseplanes
ausschlieRen?

e Wenn die ,Predicted Steps“ aktiviert sind, hat man die Moglichkeit, Schritte oder
Zwischenprodukte aus dem Retrosyntheseplan auszuschlielRen.
Mit Klick auf den blauen Kreis mit dem Erlenmeyerkolben erscheint ,, Exclude this step”.

HO \ L
N S
- ~
H,?H
oo .
o) Alternativ kann auch
\ )
: einfach das
- Yield 55% .
% © 4 Milltonnensymbol
OH View all alternatives (16) 0 angeklickt werden
1.- (4) View evidence (1) —_— . h . |,1
—— | um nicht gewiinschte
0 Zwischenprodukte zu
entfernen.

e Nach dem Ausschluss wird ein alternativer Zwischenschritt angezeigt:

\
-

OH v
e =@E5«
N H Max Yield 100%
OH
- ey v -
e Der Ausschluss von Reaktionsstufen ist reversibel:
D Retrosynthesis Plan for drawn structure Powered by ChemPlanner®
Key I:‘VExper\nwnm\ S(cps\/'l @ Predicted Steps Edit Plan Options L' View Excluded Options J& M Asae
Excluded Options for this Plan *
Steps
e o ‘ o Mit ,,View Excluded Options“
, 0 werden diese angezeigt und sind

mit ,,Recover” wieder in den

Syntheseplan integrierbar.
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14.4. Welche Optionen kann ich bei der Retrosynthese-

planung einstellen?

e Voreingestellte Optionen:
o Synthetic Depth: 3
o Break and Protect Bonds: None
o Rules Supporting Predicted
Reactions: Common
o Starting Material Cost Limit:
$1,000 USD/mol or $10 USD/g

e Diese konnen direkt vor dem Start der
Syntheseplanung geandert werden.

D Retrosynthesis Plan Options

Select Synthetic Depth Learn more.

[ )
AW =

Set Rules Supporting Predicted Reactions Learn more.

® Common
Uncommon (includes Common Rules)

Rare (includes Common and Uncommon Rules)

Set Starting Materials Cost Limit Learn more.

1000 USD/mol =

e Synthetic Depth - beschrankt die Anzahl der synthetischen Schritte, die zuldssig sind, d.h.
die Zahl der Bindungsspaltungen (Disconnections).
StandardmaRig sind drei Schritte eingestellt. Ein Plan kann eine von der eingestellten
Option abweichende Anzahl an Schritten aufweisen, wenn bereits nach weniger Schritten
die Ausgangsstoffe zum angegebenen Preis erhaltlich sind (Starting Material Cost Limit).

o Rules Supporting Predicted Reactions

o Zu den Common Rules gehéren haufig flir Synthesen verwendete Reaktionstypen, die
durch viele Literaturbeispiele gestlitzt werden.

o Zu Uncommon oder Rare Rules gibt es weniger Beispiele in der Literatur, jedoch
konnen sie moglicherweise mehr neuartige synthetische Ansatze aufzeigen.
Achtung: Die Suchdauer kann sich verlangern, wenn diese ausgewahlt werden.

o Wird bei der Suche mittels Common Rules kein Ergebnis gefunden, erweitert das Tool
das Regelset selbststdandig auf eine groRRere Anzahl. Die manuelle Einstellung der
Uncommon oder Rare Rules ist in der Praxis sehr selten notwendig.

e Starting Material Cost Limit

Fiir jeden Schritt des Plans werden bei der retrosynthetischen Suche die Ausgangsstoffe
mit kommerziell erhaltlichen Verbindungen abgeglichen. Der Plan ist fertig, wenn er
entweder die festgelegte Kostengrenze eines Edukts oder die synthetische Tiefengrenze

erreicht.

Das voreingestellte Standardlimit liegt bei 1.000 USD/mol oder 10 USD/g.

Achtung: Das festgelegte Kostenlimit, mit dem ein Plan erstellt wird, bleibt solange fiir die
weitere Plangenerierung bestehen, bis es wieder geandert wird.
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e Break and Protect Bonds
Mochte man die Retrosynthese-Erstellung konkretisieren, um die Prazision der Abfrage zu
erhéhen und die Menge der Ergebnisse einzuschranken, kann einerseits die Bindung
markiert werden, die im ersten Syntheseschritt gebrochen werden soll (Break Bond).
Andererseits kann man mehrere Bindungen markieren, die iber die gesamte
Retrosyntheseroute geschutzt sind (Protect bond).

Um eine bestimmte Bindung aufzubrechen, klickt man auf die Schaltflache , Break Bond"
und dann auf die ausgewahlte Bindung in der Struktur.

Diese Bindung wird nun griin hervorgehoben.

Dieser Bindungsbruch bezieht sich auf die erste Bindungsspaltung der
Retrosynthetischen Analyse.

Break and Protect Bonds Learn more.

: & ProtectBond  Clear All Bond Selections

Um bestimmte Bindungen zu schiitzen, klickt man auf die Schaltflache , Protect Bond“
und dann auf die ausgewahlte(n) Bindung(en) in der Struktur.
Diese Bindung wird nun rot hervorgehoben.

Die geschiitzten Bindungen bleiben im gesamten Syntheseplan (iber alle Stufen bestehen,
allerdings kann sich ihre Bindungsordnung andern.

Break and Protect Bonds Learn more.

& Break Bond & Protect Bond lear All Bond Selections




15. Wie kann ich mit BLAST Protein-

Sequenzen suchen?

CAS Z SciFinder 1 }

Good Morning,

& Al © substances B Reactions @ R suppliers

B T ©
Exar bert, | A

+ Add Advanced Search Field

Retrosynthetic Analysis Search CAS Lexicon Search CAS Sequences
— l sing Query BLAST, CDR, and Mouf
- @ af e ar
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bzw. Nukleotid-

Qoaw Q

In SciFinder kann man auch nach Biosequenzen suchen. Der Zugang erfolgt tiber die normale

Startseite mit Klick auf ,,Search CAS Sequences”.

15.1. Einfache Suche

—0

&= https://scifinder-n.cas.org/sequences/search

CAS % scifiner

$ Search CAS Sequences (B casuresciences

Advanced Sequence Searchw

Enter a protein or nudeotide string, or upload a .txt or .fasta file. Learn more about CAS Sequences.
—
BLAST (DR Marif Clear Search
Enter sery or upload a file. Upload Sequence (fasta or .txt)

Sequence Type:

Nucleotide Protein

Search Within:

® Nucleotides Proteins

Include NCBI Sequences

Q Search Sequences

Ablauf der Suche

1. Man gibt eine Protein- oder Nucleotidsequenz ein oder ladt eine Datei mit der Sequenz

hoch:
- Einzelsequenz: .txt-Datei
- Multiple Sequenz: .fasta-Datei
2. Auswahl des Sequenztyps (Nucleotid oder Protein).

3. Bei ,Search Within“ wahlt man die entsprechende Option: Nucleotid oder Protein.

4. Dann startet man die Suche mit Klick auf den Button ,, Search Sequences”.

5. Man kommt zurilick zur Homepage und kann sich die Ergebnisse ansehen.
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Beispiel:

CAS Z: scifinder a . a
< search CAS Sequences B/ casurescinces
Enter a protein or nucleotide string, or upload a .txt or .fasta file. Learn more sbout CAS Sequences,
—
BLAST CDR Motif Clear Search
AGGAGTCGATAATACATATAAGAGAT Upload Sequence (.fasta or .ox)
Sequence Type:
Nucleotide Protein
Search Within:
® Nucleotides Proteins
Indude NCBI Sequences
Q) Search Sequences
Advanced Sequence Search s

Recent Search History View All Search History
November 29, 2023

4 Sequences Sequence Type: Nucleotide AGGAGTCGATAATACATATAAGAGAT
2:40 AM Search Within: Nucleotides

NCEI Included: No

BLAST Algorithm: BLASTn

Alignment Identity: 80%

Query Coverage: 90%

Edit Options

Searching

ill expire on

Sobald die Suche abgeschlossen ist, erscheint in der History ,,View Results” und es steht
,Complete” darunter.

Achtung: Die Anzeige unter ,Edit Options” aktualisiert sich nicht automatisch. Daher die
Seite einfach neu laden. Die Suche selber dauert nur kurze Zeit.

Recent Search History View All Search History

November 29, 2023

4 Sequences Sequence Type: Nucleotide AGGAGTCGATAATACATATAAGAGAT
9:40 AM Search Within: Nucleotides

NCEBI Included: No

BLAST Algorithm: BLASTn Edit Search

Alignment ldentity: 80%
« - 90%
Query Coverage: Compleze

Results will expire on
Dec 29, 2023

Mit ,,Edit Search” kann man die Einstellungen der Suche nach Biosequenzen dndern und
dann die Suche neu starten.

Wichtig: Die Ergebnisse der Suche nach Biosequenzen bleiben nur bis 30 Tage nach der
ersten Suche zur jeweiligen Sequenz gespeichert.



Mit ,,View Results“ kann man sich die Ergebnisse ansehen.
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@ Sequences search for your query

& References ~

BLAST Search Details

Sequence Type: Nucleotide
Search Within: Nucleotides
BLAST Algorithm: BLASTn
NCBI Included: No
Alignment Identity: 80%
Query Coverage: 90%
E-Value: 10

Martch with Gaps?: No

‘Gap Costs: Existence 5

Visually explore sequence
similarity with a new tool.
Learn more about Bioscape.

A Query Coverage %

Query Details  AGGAGTCGATAATACATATAAGAGAT

AGGAGTCGATAATACATATAAGAGAT

4 Resuhs

View Less

[«
(]

Sort: Alignmentidentity ~ View: Expanded -

Alignment |dentity: 87.5%

Matches: 21
Mismatches: 3

View More v

Extension 2 Query .@
Word Size: 11 @
Bioscape Analysis

Subject @

Alignment |dentity: 87.5%

Matches: 21
Mismatches: 3

View More v

Filter by
A E-Value Query @
0 ~ t
106 -
Subject (1 ==

Query (1)

Alignment |dentity: 87.5%

Matches: 21
Mismatches: 3

Subject @

Ergebnisse mit Details:

@ Sequences search for your query
References o =
BLAST Search Details Query Detalls  AGGAGTCGATAATACATATAAGAGAT  View Mare
Sequence Type: Nucleotide
Search Within: Nucleotides 4 Resules Sort; Alignment Identity ~ View: Expanded ~
BLAST Algorithm: BLASTn
NCBI Included: No 1 Alignment Identity: 87.5%
Alignment Identity: 80%
Query Coverage: 90%
Evelue: 10 ey (D)
Match with Gaps?: No
Gap Costs: Existence 5 Matches: 21
Extension 2 Mismatches: 3
Word Sizes 11
Subject @.
Bioscape Analysis
View Less
Visually explore sequence
similarity with a new tool. Alignment Subject
Learn more about Bioscape.
Alignment Data
BLAST Score: 33
E-Value: 5.07029
Ay Q 3 GAGTCGATAA TACATATAAG AGAT 26
~ EValue (A AR RN AR AN
5 2389 GAGTGGCTGA TACATATAAG AGAT 2412
0 * to
1 -
10 Alignment
A Query Coverage %
C O CAS Registry Number: 441836-23-3
Length: 194,774 nt
0 o Sequence
100 1 TACATTTGCT GGAGGACACA TCCAAGACAC ATAAGAACTG TAACAATTAA GATCAATATC AAGTTGGTGA GAGCACAAGG
81 CTTAAACAGG TTTTGTATTT TAAGCATTGG TGGTGGTAGC TAATCTTAGT TGTCACCTTG ATTGCATCTG GGATCAACTG
A Subject Coverage % 161 GAGCTCAAGC TGCTGAGAAG TCAGGTGAGG AACTTTTTGA TTAGACAATT TTAAGCACGA GTATCCAGAA ATCTGAGTGG
: : 241 CATCTTCTGG TGGCATCCCA GACAAACAGA CATGGAAGAG GGAACCTTTG CTCTCCCTCC TGATGGACAG TCCATCTATC
321 CTGCTGCTGT GCCACTCCTT CGCTAATACT AGAACCTTCT TCTTCGTGAT TCCAATGTAG GCGGAAGACT AGCAGCCCTC
] to 481 TGGAATTTCC TCAAGGTTCT AGCACTAGAT TGAGACTGAA GAAACGTCCA GATTACAGGA GTCTCAGCTT TTTCTGTGCT
481 GOACAGCCAC TGTTGGACTA CCCAGAATAT GTCCTGTAAG TCAGTCTAAT AAGTAGAATA AATCCTATTA CATAAAATGA
561 ATACATTGAT AGTATTTGTA TCAATATTAT ACATACTTTA GATAATGAAT TTATATATAT ATATATATAT ATATATATAT
641 ATATATATAT ATATTCAGTC AGTTATGTTC CTTCAAAAAA TCCTGACCAG TACACATTGG ATATCAAAAG TCCTGTAAAA
721 TATCAAAAGT ATACTCGGTC TCTTTAACCA CCAATGTCAT ACAAATTAAA GCTGCCAGAG AATGCCACAT AAAGGCACCA
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15.2. Erweiterte Suche nach Biosequenzen

< Search CAS Sequences B castirescienices

Enter a protein or nucleotide string, or upload a .txt or fasta file. Learn more about CAS Sequences.

BLAST CDR Motif

AGGAGTCGATAATACATATAAGAGAT

Advanced Sequence Search A

Alignment Identity % @ Match with Gaps? Gap Costs @

80 Yes ®Ma Existence 5 Extension 2 -
Query Coverage % @ Word Size @ Reward for Match, Penalty for Mismatch @
o0 1" - 2,3 -
BLAST Algorithm EValue @ Exclude Low Complexity Regions @

MegaBLAST
BLASTn
BLASTn-short

Clear Search

Adjust Parameters for Short Sequences | Reset All

Upload Sequence (.fasta or .t<t)

Sequence Type:

Nucleotide Protein

Proteins

® Nucleotides

Indude NCBI Sequences

Bei der erweiterten Suche (Advanced Search) sind Werte voreingestellt, diese sind abhangig

vom Sequenztyp und den Optionen bei ,Search Within“.

Options (Default Value Shown)
Sequence Aot
Type / Jus -
P Parameters for  |Sequence M,at(h Query Word Reward for Scoring BLAST Exclude L,Dw
Search . with Gap Costs  |Coverage . Match, Penalty . . E-Value |Complexity
ep s Short Identity % Size . Matrix Algorithm .\
Within Gaps % for Mismatch Regions
Sequences
Nucleotid Exist 5
ucleatide /-y iable 20 No TENEE S a0 o 3 - BLastn [0 No
Nucleotides Extension 2
. Existence
Nucleotide / l/a — No 11, %0 I BLOSUMS2 [BLASTcfast flo [—
Proteins .
Extension 1
Protein / Existence TBLASTH-
roten ; N/A — No 1, %0 6 — BLOSUMS2 " o -
Nucleotides . fast
Extension 1
Protein / Existence
roen fwvailable — No n, 90 3 - BLOSUMS2 [BLASTp |10 No
Proteins .
Extension 1
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15.3. Hilfreiche Videos zur Sequenzsuche

¢ Performing a BLAST Sequence Search with CAS SciFinder

- How to perform a BLAST sequence search using CAS SciFinder
- Accessing NCBI source information directly from CAS SciFinder
- Filtering capabilities to effectively target relevant sequences

- Finding relevant resources containing target sequences

e Performing a CDR Sequence Search with CAS SciFinder

- How to perform a CDR search among highly relevant sequences using CAS SciFinder
- Refining a CDR search to identify targeted sequences and related indexed documents,
including patents

e Performing a Motif Sequence Search with CAS SciFinder

- How to perform a Motif search using CAS SciFinder
- Combining results in a Motif search

Advanced BLAST Sequence Search Techniques with CAS SciFinder

- How to upload multiple sequences to search at one time
- Downloading and sharing answer sets using an Excel spreadsheet
- Searching for Nucleotide sequences


https://www.cas.org/performing-blast-sequence-search-cas-scifindern
https://www.cas.org/performing-cdr-sequence-search-cas-scifindern
https://www.cas.org/performing-motif-sequence-search
https://www.cas.org/advanced-blast-sequence-search-techniques-cas-scifindern
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16. Patente in SciFinder und PatentPak

SciFinder enthalt Patente aus der ganzen Welt mit chemischen Inhalten (ab 1808).
Neben Stoff- und Verfahrenspatenten sind auch Anwendungspatente (allgemeine
Anwendungen, Diagnostika, Pharmazeutika usw.) suchbar.

e Damit ermoglicht der SciFinder eine Vielzahl von Patentrecherchen:
o Recherche zum Stand der Technik zur Vermeidung kostspieliger Doppelentwicklungen
o nach neuen Produkten und Verfahren
o nach potentiellen Kooperationspartnern und Lizenznehmern (Konkurrenz- und
Marktbeobachtung durch Anmelderrecherche)
o zur ldentifizierung neuer technologischer Trends
o zur Beurteilung der Patentfdhigkeit einer Erfindung (Neuheitsrecherchen)
o zur Ermittlung stérender Schutzrechte Dritter

e Alle Patente erhalten unabhangig von der Originalsprache englische Titel, Abstracts und
Schlagworte. Sie sind u. a. Gber chemische Substanzen, Patentklassifikationen,
Wortsuchen bzw. tiber Suchen nach Erfindern und Inhabern auffindbar.

e Die in SciFinder enthaltenen Patente umfassen nicht nur die gesamte Chemie, sondern
auch Pharmazeutika, Konsumgiiter, Materialien sowie ingenieurwissenschaftliche und
landwirtschaftliche Themen.

e Zusammengehorige Erfindungen werden in Patentfamilien zusammengefasst, so dass
man schnell ein Aquivalentpatent in einer vertrauten Sprache findet und in einer
Trefferliste jede Erfindung nur einmal enthalten ist.

e In SciFinder steht PatentPak® zum Lesen der Patentschriften zur Verfliigung. PatentPak®
ist eine Patent-Workflow-Losung, die den Abruf und die Analyse von Volltext-
Patentinformationen unterstitzt. Der Zeitaufwand fiir die Durchsicht von Patenten und
die Ermittlung der darin enthaltenen relevanten Informationen zu chemischen
Substanzen wird damit stark reduziert.

e Einzelheiten zur Patentsuche in SciFinder (Neuheitsrecherche, Stand der Technik,
Konkurrenzanalyse u.a.) erlautert auch dieses Webinar:
How green is this pasture? - assessing the IP landscape with SciFinder.



https://www.cas.org/support/documentation/references/patentcoverage
https://www.cas.org/assessing-ip-landscape-scifinder-n
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16.1. Wie finde ich allgemein Patente in SciFinder?

Jedesmal, wenn man in der Trefferliste (,,References”) mit den
Textstellennachweisen ist, d.h.

e nach einer thematischen Suche
e nach einer Reaktionssuche und anschlieRendem Klick auf

»References” bzw.
e nach einer Substanzsuche und anschlieBendem Klick

auf ,References”

kann die Treffermenge Uber ,Filter Results” auf den
Dokumententyp , Patents” eingeschrankt werden.

B Reactions g

[ B References ~ ]

Get References for Reactiong

All Results

& Substances w7

Get References for Substances

All Results

Hinweis: Die aus einer Substanzsuche resultierenden Patente miissen bei angestrebter
Vollstandigkeit unbedingt mit den Ergebnissen einer Markush-Struktursuche erganzt

werden (s. Pkt. 16.4).

e Beispiel: Einschrankung der Treffer einer Referenzsuche auf Patentdokumente

Gesamte Treffermenge bei thematischer Suche nach
“thalidomide compounds" OR "thalidomide analogs"
Mit dem Dokumententyp , Patente” gefilterte Treffer

(Stand: 12.06.2024)

- 424 Nachweise
- 39 Patente

CAS %z Scifinder References ~  "thalidomide compounds” OR "thalidomide analogs’ x @ Draw Q a 4 F 3

.o

€ Return to Home

® Substances ~ A Reactions ~ &b Citing~ 3 Knowledge Graph

Based on your query, we've

returned the most relevant
results. Would you like to load the
entire result set?

ators of TNF-a

r, Kurt

Learn about result relevance.

Load More Results

5'-Substituted thalidomide analogs as modul
an;

~ Search Within Results

+~ Document Type

References search for ""thalidomide compounds" OR "thalidomide analogs™"

The synthesis of 5-substituted thalidomide analogs is described. The required substituted glutamates were prepared by Michael
reaction. Condensation with phthalic anhydrides followed by reaction with urea yielded the imides | (R = Me, Ph; R' =H) as

Filter Behavior diastereomeric mixtures Furthermore, glutethimide was brominared by an improved method and the resulting bromide was
reacted in several steps with Nalz, H, and phthalic anhydride to give | (R =Ph, R'= Et). In a similar manner, the bromide was
Filter by Exclude reacted with NaN3 and various phthalic anhydrides to give the imides Il (R, R',RZ=H: R=R!=Me0, R2=H; R=H, R' = RZ= MeQ). All

final compounds were tested in vitro for their inhibitory activity on the release of TNF-q, using stimulated peripheral mononudear
blood cells (PBMCs). Compounds with an addnl. aromatic substituent in position 5' of the thalidomide mol. were more active than
thalidomide. Compound Il (R =H; R', RZ = Me0) was able 1o reduce increased levels of IL-2 in vitra,

o
R

Journal (360) & - e

H l Rl &l ] [ ™
Clinical Trial (9] 0 Ry B0 oy

. H I H 1I
Commentary (6)
View A
Full Text ® Substances (22) B Reactions (18) & Citing (30) @ Ciration Map

® & = A

Sorc Relevance - View: Full Abstract ~

Hinweis: Die hier bei der Referenzsuche nach Thalidomidderivaten gefundenen Patente miissen

bei angestrebter Vollstandigkeit (,Ich will alle Patente zu Thalidomidverbindungen

III

) unbedingt

mit den Ergebnissen einer normalen Struktursuche (s. Pkt. 11.5) sowie einer Markush-Struktur-

suche erganzt werden (s. Pkt. 16.4).

AuRerdem sollten bei der Wortsuche oben auch noch andere Varianten, z.B. ,substituted
thalidomides” oder auch ,thalidomide derivatives” beriicksichtigt werden.
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16.2. Wie finde ich ein spezielles Patent?

e Im Suchmodus ,,References” kann mit Hilfe der Patentnummer gezielt nach speziellen
Patenten gesucht werden.

e Die Patentnummer muss dabei ohne Leerzeichen zwischen dem Landerkiirzel und der
Zahl eingegeben werden, z.B. JP2015030844

8o Al © Substances A Reactions References =] Supgpliers

JP2015030844

Treffer bei Suche in ,,References”

CAS Z: seifinder References =  JP2015030844 * @ Draw Q a 14 a

€ Return to Home

References search for "JP2015030844"

® Substances - A Reactions - ¥ Knowledge Graph @ & = N

Filter Behavior 1 Result View: Full Abstract ~

Filer by Exclude 1

Compatibility modifiers for oils and fats
By: Murai, Takuya; Miya

~ Search Within Results

to, Yoshiro

Japan, JP2015030844 A 2-16 | Language: Japanese, Database: CAplus
~ Document Type
Title compatibility modifiers, to be applied to oils and fats comprising (A) cocoa butter and/or tempering-type hard butter and (B)
Patent (1) lauric acid-type oils and fars, comprise (g 37 famy acid polyglycerides with esterification degree 275%. Thus, polyglycerin stearate
was added in a compesition containing cocoa butter and hydrogenated palm kernel oil, showing suppressed decrease in m.p. and
~ Language blooming,
|apanese (1)
PatentPak - Full Text = ® Substances (10) B Reactions (5)
~ Publication Year
Link zur vollstandigen Link zur vollstindigen Link zu den Substanzen bzw.
Patentschrift sowie zur Patentschrift liber Reaktionen, die in dem
gesamten Espacenet Patent beschrieben werden

e Uber das nach der Suche in der Trefferliste angezeigte Abstract des Patentes kann
man sich alle in Patent enthaltenen Substanzen oder Reaktionen durch Klick auf den
entsprechenden Button anzeigen lassen.

e Der Zugang zur vollstandigen

P .. . PatentPak ~ Full Text = ® Substances (10)
Patentschrift im Original erfolgt am I$ i =
beSten Uber ,,Patentpak” (S. Pkt. 16.5). Language Kind Code PatentPak Options

Dort hat man u.a. direkten Zugriff auf 0844 Japanese A PDF | PDF+| Viewer

im Patent gelistete chemischen
Verbindungen.

e Auch im Suchmodus ,,All“, ,,Substances” bzw. ,Reactions” kann mit Hilfe der
Patentnummer nach speziellen Patenten gesucht werden.
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16.3. Wie kann ich nach dem Stand der Technik suchen?

e Soll eine chemische Verbindung, deren Herstellung und/oder ihre Verwendung patentiert
werden, ist es notig, vorher den Stand der Technik (engl. prior art) zu ermitteln, da eine
Erfindung nur dann als neu — und damit patentierbar — gilt, wenn sie sich vom Stand der
Technik abhebt.

e Im Patentrecht bezeichnet ,Stand der Technik” daher diejenigen Verfahren oder
Vorrichtungen, welche bereits bekannt und durch schriftliche (Paper, Patente) oder
miindliche Beschreibung (6ffentliche Vortrage, nicht nur auf Kongressen und Symposien),
durch Benutzung oder in sonstiger Weise der Offentlichkeit zuganglich gemacht worden
sind.

e Hat man die thematische Suche und sowie eine Struktur- und Markush-Suche zu
einem Patentthema absolviert und die Treffer ausgewertet, sollte man bei gefundenen,
thematisch sehr nahestehenden Patenten eine automatisierte ,Analyse des Stands der
Technik” (,,Get Prior Art Analysis“) initiieren.

e Dabei wird der Titel, die Zusammenfassung, die Anspriiche und Schlagworte sowie die
Substanzen des vorliegenden Patents analysiert, um ahnliche relevante Schutzrechte und
auch Nichtpatent-Literatur zu finden.

. . B Acyloxymethyl-substituted thalidomides and their hydrochlorides as water-solution
e Benutzen Sie dafiir den thalidomide derivatives for use in the treatment of diseases requiring modulation of
TNF-
entsprechenden Button “
. ® Substances(98) & Reactions (38) [ ] o = A
unter dem Abstract in der : -
Einzeltrefferanzeige. PATENT oy Zrarg eshen
Patent Number Water-soluble thalidomide derivatives which are useful in diseases that need TNF-a modulation are
US20100240651 disclosed in this invention.

Achtung: Diese Schaltflache Torogan i [-"' _—_—

gibt es nur bei Patenten. Applicaion Number T e T
5201012793672 | \ o
Application Date A = o ? °
2010-06-04
Kind Code Keywords: antiinflammatory antitumor thalidomide derivative preparation autoimmune disease
. PatentPak Viewer Full Text ~

e SciFinder schickt eine E-Mail-
C . . Prior Art Analysis @
Benachrichtigung an die mit lhrem Konto y
verkni pfte Adresse. Bei Bedarf kann SciFinder™ will search for all relevant information and send you a

eine andere E-Mail-Adresse a ngeben werden, Prior Art Analysis based on this document. You can view the
status of the request in your Recent Search History and on the

History Page. You may continue to search while the analysis is
processing.

Zum Start der Analyse klicken Sie auf die
Schaltflache ,Submit”.

heike.goebel@uni-jena.de
© Your Search History \
121 Searches Cancel

February 14, 2024
; oo
oe

W References Prior Art Analysis i

Email Address

3:43PM Acyloxymethyl-substituted thalidomides and
their hydrochlorides as water-solution searching... Der Status der

thalidomide derivatives for use in the

treatment of diseases requiring modulation Analyse erd unter e

of TNF-a -
,History" angezeigt. | Projecs

W References Prior Art Analysis (183) \
3:20 PM Preparation of isotopes-enriched T o
Complete

pomalidomide derivatives for use as
antitumor agents

History Dg
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e Die Schaltflache , View Results” wird aktiv, wenn die Analyse abgeschlossen ist.
Klicken Sie darauf, um die Analyse als Treffersatz bei ,References” anzuzeigen.

e Wie oben erwdhnt, erhdlt man eine E-Mail-Benachrichtigung, wenn die Analyse
abgeschlossen ist. Die E-Mail enthalt aulerdem Links zu den ersten fiinf Analyse-
Ergebnissen sowie eine Schaltflache zum Anzeigen des gesamten Treffermenge in

SciFinder.

SciFinder-n Prior Art Analysis Complete

Datum: Heute, 15:44:03 CET
Von: SciFinder-n Prior Art Analysis Results

An: heike goebel@uni-jena de

s

CAS*

I Your Prior Art Analysis is Complete

This analysis is based on the reference:

Acyloxymethyl-substituted thalidomides and their hydrochlorides as water-solution thalidomide
derivatives for use in the treatment of diseases requiring modulation of TNF-a

By: Zhang, Hesheng

United States | English | US20100240651

Here are the top similar documents based on your request. You can view all references in
SciFinder.

Synthesis and immunological activity of water-soluble thalidomide prodrugs
By: Hess, S.; Akermann, M. A ; Wnendt, S ; Zwingenberger, K ; Eger, K
Bioorganic & Medicinal Chemistry (2001) | English

Acviated N-hvdroxvmeathvithalidomide nrodruns with immunomadulator action
Synthesis and immunological activity of water-soluble thalidomide prodrugs
By: Hess, S.; Akermann, M. A; Wnendt, S.; Zwingenberger, K.; Eger, K.

Bioorganic & Medicinal Chemistry (2001) | English

A I N- \thali id i ith i i -

e Die so gefundenen Dokumente haben alle ein Prioritdtsdatum vor dem des analysierten
Patents und spiegeln den Stand der Technik vor dessen Anmeldung wider.

=1} IReferenl:es from Prior Art Analysis for "Acyloxymethyl-substituted thalidomides and their hydrochloride..

® Substances « B Reactions = & Citing = S Knowledge Graph @ 4 = N

185 Results Wiew: No Abstract -

)

Filter Behavior Sort Relevance -

Synthesis and immunological activity of water-soluble thalidomide prodrugs
By- Hess, 5.; Akermann, M. A
Bioorganic & Medicinal Chemistry
View Abstract ~

~ Search Within Results

berger, K Eger, K.
), 1279-1291 | Language: English, Database: CAplus and MEDLINE

-~ Document Type

Journal (100)

Patent (59) Full Text = ® Substances (35) A Reactions (20) &b Citing (45) @ Citation Map
Review (14)
Clinical Trial (7) 2 Lidd
~ Language Acylated N-hydroxymethylthalidomide prodrugs with immunomodulator action
Assignees: Grunenthal G.m.b.H.; Schneider, johannes; Winter, Werner; Wnendt, Stephan; Zwingenberger, Kai; Eger, Kurt; Akermann,
English (160} Michaela
German [13) World Intellectual Property Organization, WOS737988 A1 1997-10-16 | Language: German, Database: CAplus
- View Abstract ~
Japanese (7)
Undetermined (7) PatentPak ~ Full Text - ® Substances (16) B Reactions (9) & Citing (9) @ Citation Map
French {1}
Serbo-Croatian (1) ) oo
~ Publication Year TNFa as therapeutic target: New drugs, more applications
| By- Reimald, A M.
Cureent Dieng Targers: Inflammarion & Allecgy (9007 174} 377307 | ) anmage: Englich Diatahase: Cholis

e Bis zu 200 Publikationen bzw. Patente werden bei so einer ,,Stand-der Technik-Analyse”
angezeigt. Diese sind mit absteigender Ahnlichkeit zum analysierten Patent geordnet.

Hinweis: Die automatisiere ,,Prior Art Analysis“ ersetzt keine sorgfaltig durchdachte und

durchgefiihrte manuelle Recherche. Sie ist eine gute Erganzung oder kann den Start erleichtern!
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16.4. Wie finde ich generische/hypothetische chemische
Substanzen in Patenten (Markush-Struktursuchen)

16.4.1. Was sind Markush-Strukturen?

SciFinder enthalt drei verschiedene Substanz,arten” aus den indexierten Patenten:

e Verbindungen aus den Anspriichen und Beispielen, deren Existenz mit weiteren

angefiihrten Daten abgesichert ist. Diese Stoffe bekommen eine eigene CAS-Registry-
Nummer, sie sind mit dieser Nummer und liber eine Struktursuche auffindbar.

e Weiterhin enthalt SciFinder chemische Verbindungen, die in den Ausfiihrungsbeispielen
eines Patentes vorkommen, die aber ohne nahere Erlauterungen nur beispielhaft
namentlich erwahnt oder tabellarisch aufgefiihrt werden. Diese “Prophetic in Patents”
genannten Stoffe bekommen ebenfalls eine eigene CAS-Registry-Nummer und sind mit
dieser Nummer bzw. iiber eine Struktursuche auffindbar.

/~ Inden Ausfuhrungs- \

charakterisiert werden
(Struktur, Eigenschaften,
Herstellung, Verwendung,

Reaktionen)

REGISTRY |
CAPlus

beispielen und Ansprichen
konkret genannte Patent
Substanzen, die auch ‘

éph etische Substa nzg

In den Ausfiihrungs-

genannte Substanzen
bzw. in Tabellen

dungen, die nicht

-

(ha rakterisiert werd ey

\_

Markush-Strukturen
generische, hypothetische
Verbindungen aus den

Patentansprichen

~

J

V

[0032]

Analogously are prepared

O
3-methyl-4-(3-trifluoromethylphenoxy)-2-(4-trifluoromethylphenyl
N 0 5-methyl-4-(3-trifluoromethylphenoxy)-2-(4-trifluoromethylphenyl
NH 4-phenoxy-2-(4-trifluoromethylphenyl)-pyrimidine
o O

e Hypothetische Verbindungen, die generisch beschrieben sind, sogenannte

Markush-Strukturen.

MARPAT
R‘I
N\ Y
™~ 5
| “x—z
R? Z n
R3

Diese Stoffe haben keine CAS-Registry-Nummer, sie sind nicht iber eine normale
Struktursuche auffindbar, sondern nur mit einer Markush-Struktursuche.
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Claims: - . Ce o
Markush-Strukturen sind nach Eugene A. L The process for the manufacture of

_ dyes which comprises coupli i
Markush benannt, in dessen Patent US1506316 en-substituted purag s i
silphonated material selected from the .

- L 8
_ group consisting of aniline, homologues of 100
Pyrazolon-Farbstoffen aus dem Jahr 1924 in den  faniline and halogen substitution produets of

.. . . — aniline,
A_nspruchen er§tmals nlcht nur jeweils eine Jmu? Process for the manufacture of
einzelne chemische Verbindung genannt wurde, gg’gssxbfaqlg Gtg{rlnpmcs c;ouplmg with a halo-
. . - 1t T i i -
sondern eine Auswahl aus verschiedenen su]phonama .mﬁtir?i?pgﬁ’eitél&“?ﬁﬁdfﬂe -
Substanzen. group consisting of aniline, homologués of

aniline and halogen substitution products
of aniline, - -

Markush-Strukturformeln enthalten variable (generische) Symbole mit Platzhaltern fiir
bestimmte Substituenten, z.B. R fiir organische Reste (R = Methyl, Isopropyl, Pentyl...) oder
X fir Halogene bzw. Heteroatome (X=N, O, S, Cl, Br...)

Cl

# = :—CHg,—CgHE
A=H, Cl Br

R

Eine Markush-Formel reprasentiert sehr viele potentielle chemische Substanzen
(Beschreibung einer ganzen Verbindungsklasse). Dadurch kann in einer Patentschrift eine
grofRe Zahl verschiedener, einander dahnlicher Verbindungen abgedeckt werden.

Typisches Beispiel fiir Markush-Strukturen in den Anspriichen des Patentes US 5866572

»Quinazoline derivatives"

- ) whcrcind each R" is independently hydrogen,
1. A quinazoline derivative of the formula [ halogeno, trifluoromethyl, hydroxy, amino, nitro, cyano,
carboxy, carbamoyl, (1-4C)alkoxycarbamoyl, (1-4C)alkyl,
s [ (1—-4C)alkoxy, (1-4C)alkylamino, di{(1-4C)alkyl]amino,
NH (2—4C)alkanoylamino, N-(1—4C)alkylcarbamoyl or N,N-di-
> Xl—qt [([ 4 Kyllcarbamoyl;
N and [wherein Q7 is phenyl optionally bearing up to 3 sub-
R stituents” selecicd from halogeno, trifluoromethyl, cyano,

N hydroxy, amino, nitro, carboxy, carbamoyl, (1-4C)
(R, alkoxycarbonyl, (1-4C)alkyl, (1-4C)alkoxy, (1-4C)
o X . alkylamino, di-[(1-4C)alkyl]amino, (2-4C)alkanoylamino,
}Sa glrﬂcl hb“k;dh o » N-(1-4C)alkyleachamayl and N N.di.(1-4C)
crein Q'|is a 5-membered heteroaryl moiety containing . 2. N :
one heteroatom selected from oxygen and sulphur, which all\ylcarbamoyl,[or Q" is a group of the formula 1T I
heterocyclic moiety is a single ring or is fused to a benzo
ring, and Q* optionally bears up to 3 substituents selected
from halogeno, hydroxy, amino, trifluoromethoxy,
trifluoromethyl, cyano, nitro, carboxy, carbamoyl, (1-4C)
alkoxycarbonyl, (1-4C)alkyl, (1-4C)alkoxy, (2-4C)
alkenyloxy, (2-4C)alkynyloxy, (1-3C)alklenedioxy, (1-4C) (R
alkylamino, di-[(1-4C)alkyl]amino, pyrrolidin-1-yl, . . o .y 3
piperidino, morpholino, piperazin-1-yl, 4-(1-4C) Wh_rcmx 1)gr?}'!gf)il}f(:finkﬂl;%oc(i}(lt?ﬁ)%l((?lé(z
ﬂlEylPil:]CTﬂZiﬂ'l'N}'l. (3E4C)ﬂl§an0ﬂlaﬂ£no. Ilq'(k“‘) SO T“(RJ) (':(BN(I(:‘) SO N(’R")_N’(RV'\)C(V) i\ltl’{;‘)'f:“() .
alkylcarbamoyl, N,N-di-[(1-4C)alkyl]carbamoyl, amino- 2 . ? a 82 2 2 > . 2*
1. T vl e ; ) OC(R?Y),, SC(%),, C(R*),0 or C(RY),S wherein each R” is
1-4Calkyl, (1-4C)alkyl -(1-4C)alkyl, di-[(1-4C . 2 2 2 2 .
Sllkyl]z:rliio-((l—éi(?)):lk\)'rl:i H:)lwfilrurtslidin-)ld-vly-(1—*;([“.()-411(\'1) independently hydrogen or (1-4C)alkyl, Q° is phenyl or
piperidino-(1 ~4C)alkyl r-nnrphnlinnE-[ ! ~4(T)alky'ﬂl, naphthyl or a 5- or 6-membered heteroaryl moiety contain-
piperazin- l-yl-(l—4(‘)a]l€yl, 4-(1-4C)alkylpiperazin-1-yl- ing up to 3 heteroatoms selected from oxygen, nitrogen and

X2—Q? 1

(1-4C)alkyl, halogeno-(2—4C)alkoxy, hydroxy-(2-4C) sulphur, which heteroaryl moiety is a single ring or is fused
alkoxy, (1-4C)alkoxy-(2—4C)alkoxy, amino-(2-4C)alkoxy, to a benzo ring, and wherein said phenyl or naphthyl group
(1-4C)alkylamino-(2—4C)alkoxy, di-[(1-4C)alkyljamino- or heteroaryl moiety optionally bears up to 3 substituents
(2-4C)alkoxy, pyrrolidin-1-yl-(2—4C)alkoxy, piperidino- selected from halogeno, trifluoromethyl, cyano, hydroxy,
(2-4C)alkoxy, morpholino-(2—4C)alkoxy, piperazin-1-yl- amino, nitro, carboxy, carbamoyl, (1-4C)alkoxycarbonyl,
(2-4Q)alkoxy, 4-(1-4C)alkylpiperazin-1-yl-(2-4C)alkoxy, (1-4C)alkyl, (1-4C)alkoxy, (1-4C)alkylamino, di-[(1-4C)

(1-4C)alkylthio-(2-4C)alkoxy, (1-4C)alkylsulphinyl- alkylJamino, (2-4C)alkanoylaminoe, N-(1-4C)
2 _ACYalkoy “Yalkvls A ALYl v - o .
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16.4.2. Wie gehe ich bei einer Markush-Struktursuche vor?

Das zu suchende Strukturfragment wird bei ,Substances” > ,Draw” @ S
wie gewohnt im Struktureditor gezeichnet bzw. hochgeladen
(s. Pkt. 11.5).

Bevor die Suche mit Klick auf die Lupe gestartet wird, setzt man den Haken bei
,Search Patent Markush“.

Beispiel: Suche nach Substanzen mit Thalidomid-Grundstruktur

A Reactions B References B\ Suppliers

Retrosynthetic Analysis Search CAS Lexicon Search CAS Sequences
Make reaction plans with Build powerful searches using Query BLAST, CDR, and Motif =i g IVERTIAIE
conditions, yields, catalysts, CAS concepts, chemical algorithms for nucleotide and
and experimental procedures. Classes, and taxonomy. protein based sequences. Search Patent Markush

Ergebnis der Markush-Struktursuche: Patent Markush Match

Angezeigt werden alle in der Datenbank gefundenen generischen (hypothetischen)
chemischen Verbindungen, die in den ausgewerteten Patentschriften durch die jeweiligen
Anspriche (Claims) geschuitzt sind.

B Patent Markush search for drawn structure

Wl References ~ @ 4 = N
Patent Markush Match Filtering: Patent Office: United States X Clear All Filters

As Drawn (94)
95 Results Sort: Relevance «

Substructure (1.451) 1

US5635517 Method of reducing TNFa levels with amino-
Filter Behavior substituted 2-(2,6-dioxopiperidin-3-yl)-1-oxo-
Exclude o - 0 and 1,3-dioxoisoindolines
G3 NH ©
~ Patent Office N n A1
World Intellectual Property ) o B
Organization (999) a3 0
T

G3

United States (95

= ula (1), a stereoisomer or a mixture
of stereoisomers, a pharmaceutically acceptable salt, or
hydrate thereof:

Die gefundenen Patente lassen sich nach den

ausstellenden Patentamtern filtern. Formula (D
Hier z.B. wurden die US-Patente ausgewahlt. n

Der jeweilige Claim, der die Substanz umfasst,
wird neben der Struktur angegeben und
ist Uber PatentPak bzw. liber den Volltext-Link

RS
L a
x“\/ll)\‘//z/—({
Ny - N NH
RY g °

2 ——X?
zuganglich. x{‘/
Die Anspriiche stehen meist am Ende einer N slected fram HL, C,.C, acyl oF C,.C, kg, each of
Patentschrift, erkennbar z.B. an R R e il o o .3
_ What IS C/GImed IS . {fﬁloml(g::l 2a§:lky]. each of which is substituted
- What we claim is ... e aalo i i

- Claims
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Passt die fiir die Markush-Suche eingegebene

Struktur ZU meh reren Anspruchen (Claims) JP2009001529 Preparation of water-soluble thalidomides
eines Patentes, so erscheint das o 8 ’ —— Do i
Patent fur jeden passenden Claim in der ji;)_i I Patontpak- | | Faren-

Treffe rI ISte X & There are no notes to display for this structure.

Beis[!iel : JP2009001529 Preparation of water-soluble thalidomides

Im japanischen Patent JP2009001529 wurden 5 q p [ panese, Darbase ol
passende Strukturen in zwei Claims gefunden. |. @ﬁ r . R (i

Das Patent erscheint zweimal in der Liste. Y| T —

Mit der Markush-Suche findet man bei 2 Patent Markush search for drawn structure

den Substrukturen insgesamt 1451
passende Claims, die in 766 Patenten

& References ~

enthalten sind.
Patent Markush Match

1,451 Results

As Drawn (94)

1

Zu diesen 766 Patenten kommt | US20100240651
. Substructure (1.451)
man nach Anklicken des
References-Buttons.
B References from Patent Markush
® Substances ~ B Reactions ~ b Citing ~ M Knowledge Graph @ & = A

I Filter by Exclude 1l

l Cyclic imides

Assignee: Chemie Gruenenthal G.m.b.H.
Metherlands, NL6606210 1966-11-09 | Language: Dutch, Database: CAplus
\iew Abstract +

lv Search Within Results

- Document Type

Wiew Abstract ~
NoMin  to| NoMax

~ Concept

Filter Behavior 766 Resuits Sort: Publication Date: Oldest ~

Full Text - ® Substances(8) B Reactions (4) &b Citing (4)
View Larger
~ Available at My Institution 3
* Author Thalidomide compounds in methods and compositions for inhibition of angiogenesis
- Assignee: Children’s Hospital Medical Center
v Organization World Intellectual Property Organization, WiOS8420085 A1 19584-09-15 | Language: English, Database: CAplus
* Publication Name View Abstract
PatentPak - Full Text - © Substances (43) &b Citing (13)

View: Mo Abstract -

Patent (766)
Full Text « B Substances (66) A Reactions (66)

~ Language

~ Publication Year 2
N-[[(4-aminobenzoyl)oxylmethyllthalidomide derivatives, a method for their preparation and
their use as immunosuppressants

'H Assignee: Gruenenthal G.m.b.H.
""""" alelrmass Germany, DE4211812 A1 1992-10-22 | Language: German, Database: CAplus

@ Citation Map

@ Citation Map

Diese Patent-Nachweise konnen bei Bedarf tiber die Anwendung von Filtern (,,Filter by“)

eingeschrankt werden (s. Pkt. 6.2).

Hinweis: Eine Markush-Suche sollte zusatzlich zu einer reguldren Struktursuche und

eventuell zu einer Suchbegriff-basierten Recherche durchgefiihrt werden. Die jeweiligen

Ergebnisse kdnnen mittels ,Combine” (s. Pkt. 8.1) zusammengefiihrt werden.
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16.5. Welche Informationen zu einem Patent finde ich in der
detaillierten Einzeltrefferansicht?

m Method using a thalidomide compound and an antiinflammato okine for the treatment and/or
ng P ry cyt
prophylaxis of interleukin-12-caused diseases

[ !. B Caation Map .i, ] .
In thin Refsrece I Erfinder
I Acembanaiion tharapy e provided Tor the restment of doerdves mheh are cacsd by e formatan of the pronflanmaioy otokne
Tw mlarkubin-12 IL-1.2) m wiseh @ thaefomds compuund (2.5 Chald cmes, g-metiy b domade [Es Y]] and an antinllammatory
eplohine pey. IL- 10 are aeplad al the sems lms,
Kwymurdi: habdomide compomd cplohine combinaten misdaskn 12 dosese etk baladcmee colokine cambination inledsubn 12
dlrsare; ERNCE cylokine combnalen niereubin 1.4 desess,
Anmeldedatum - Am 29.11.1999 ist
Patentnummer I Patartfak v s snsnden s das Patent von Griinenthal beim
- Patentamt eingegangen.
lL‘i Pubbcalen nfo et o Pabeni
Palsnl Number Fubdicalion Dale Apphoabon BWumber Appleatom Dele Eind Lods
DETWS F3a LU -18-31 Lo 1RO T GRS Fgas! TR -2 Al
AanlgnEs LSourcs Lt Lat s Infermation Lad o
Corunenthal Gom bk Carmany U T Careran Veraffent“chungsdatum =
Learmany CELEN. LR Lame 13540 .
Chpluss Am 31. Mai 2001 wurde
Patentanmelder, -inhaber das Patent in Deutschland
—— veroffentlicht.
Palerd Ly uinggw Erd Code Paleed P ak Cplions M lilldllullndl.'l/ Bpp b Lo Burm ber Apglizalion Dals
——
[E bR Carma A1 L JUHIN -1 L TUFOFRT WP T TERHE- 112
WL LT U Y S E Urrchris s ¥ WOSDU-EF 1T 5R 2SUH-11-11
Zur Patentfamilie
KLU 238 e B . AUGT-13038 SI-1T-11
gehorende
WL LT U Y S E Urrchris s hE . . WOSDU-EF 1T 5R 2SUH-11-11
Aauivalenz-Patente
LU L] TR S L rechria e 51 LS -1 2er FULEEe it
Priarity Application
Priurfty Appleaten Mumbse Applicalion Dale
Lo THHRT RS T TR
WU - L 1108 ST

Patentfamilie

Eine Gruppe von Patentanmeldungen und -erteilungen, die durch eine gemeinsame Prioritat
(Erstanmeldedatum) 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
Verbandsiibereinkunft (z.B. GB, US, EP) moglich, ohne dass ein Stand der Technik, der
innerhalb dieser Jahresfrist bekannt wird, der Neuheit der Nachanmeldungen
entgegensteht.

Patentfamilienmitglieder (Aquivalenzpatente) sind auch niitzlich, wenn sie - im Gegensatz
zum Ursprungspatent, der Prioritdtsschrift, in einer Sprache verfasst sind, die man
beherrscht (s. auch Pkt. 16.6, ndchste Seite).
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16.6. Wie erhalte ich mit PatentPak® Zugang zu den

Patentvolltexten?

e Mehr als 18 Mio. Patentvolltexte (ab 1998) von insgesamt 46 Patentamtern (u. a. D, F,
GB, JP, US, RU, KR, IN, CN, EP, WO sind Uber PatentPak® als vollstandig durchsuchbare
PDF-Dateien griffbereit fiir den Nutzer.

e Das Durcharbeiten von sehr langen Patentschriften nach den benétigten Informationen
zu gesuchten chemischen Substanzen, ihren Anwendungen bzw. Reaktionen kann sehr
zeitaufwendig sein. PatentPak® ermoglicht eine immens beschleunigte Auswertung der
Patenttreffer durch den interaktiven , PatentPak Viewer” (s. Pkt. 16.7).

e Beispiel einer PatentPak-Anzeige nach Suche des koreanischen Patentes
KR2011133048 bei ,References”

References ~  KR2011133048

X @ Draw Q a

™

D¢ ang Ind

MeO

PatentPak - Full Text ~
Patent Language Kind Ced

rial Dev

&0
ARSI 1
N_| A, Y.
2 Jy
R3
F.
H
o N—C

® Substances (256)

Us20100230576 English Al

——

PDF | PDF+| Viewer

I AU2010229147 English A1l I
KR2011133048 Korean A
AU2010229147 English B2

JP2012521348  Japanese T
joC
I EP2408300 English  B1 I
£52578990 Spanish 13
| uss232294 English B2 |

PDF
PDF
PDF
PDF
PDF
PDF
PDF
PDF

Preparation of heterocyclic amino ester derivatives as protein tyrosine kinase and signal
transduction modulators useful in treatment of hyperproliferative disorders

This invention relates to novel heterocyclic amino ester derivatives of general formula | (wherein each of R, RZ R?and Rtis
independently H, aliphatic, haloaliph., etc.; each of Y1 and Y3 is independently a divalent group derived from aliphatic-C{(:0)-,
aliphatic-C(:0)0-, -035-, etc.; W is O, NH, substituted amino, etc.; Q is a cyclic based moiety) and salts thereof, which are useful in the
treatment of hyperproliferative diseases, such as cancer, in mammals. In particular, the invention relates to compounds, and
metabolites thereof, which inhibit protein tyrosine kinase activity, resulting in the inhibition of inter- and/or intracellular signaling.
This invention also relates to a method of using such compounds in the treatment of hyperproliferative diseases in mammals,
espedially humans, and to pharmaceutical compositions containing such compounds Synthetic procedures for preparing | are
exemplified. Example compound 1I-2HCl was prepared in a multistep synthesis that involved reaction of a BOC-protected pyrazole-4-
carboxylic acid intermediate with 3-flucro-4-{7-methoxyquinolin-4-yloxy)benzenamine to give protected-ll, which was subsequently
deprotected. In athymic nude mice bearing s.c. U87MG tumors, |l was administered orally (p.o.) at doses of 10, 30 and 100 mg/kg
once a day (QD), for 21 consecutive days. On the last day of treatment (Day 21), the 10, 30 and 100 mg/kg doses decreased mean
tumor volume by 47 %, 76 %, and 99 %, resp., compared to the mean tumor volume of the vehicle-treated group.

¥2
W v.,,- 3

hine Lake Pharma Co., Ltd.
Aplus

Ph

]

PatentPak-Optionen zur Ansicht des
Originalpatentes:

e als durchsuchbare pdf-Datei (PDF)

e als durchsuchbare pdf-Datei mit einer
Tabelle samtlicher Substanzen, die im Patent
enthalten sind (PDF+)

e Ansicht Uber den interaktiven Patent-Viewer

Mehrere alternative Versionen der Patente in englischer Sprache sind
Uber Patentfamilien-Mitglieder als pdf-Dateien zugangig. Die pdf-Dateien
sind vollstandig durchsuchbar.




Nach Anklicken von ,PDF+"
offnet sich das Patentdokument als

reine PDF Datei.

Im Anschluss an den eigentlichen
Patenttext findet man ab Seite 102
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PatentPak -~

Patent

US520100239576 English

Full Text = & Substances (257)

Language Kind Code PatentPak Options

e

Al

die Tabelle mit allen im Patent
aufgefiihrten chemischen Verbindungen.

[ Substance table begins on page 102

as United States
a2 Patent Application Publication
Xi

(43) Pub. Date:

i?lliﬁmll ) O OO A
US 20100239576A1

10y Pub. No.: US 2010/0239576 A1l

Sep. 23, 2010

(76)

(21
(22)

(54) AMINO ESTER DERIVATIVES, SAILTS
THEREOF AND METHODS OF USE

Inventor:

AGIP 35/04
Correspondence Address: A6IP 37/06
Ning Xi ABIP 35/02
565 Timberwood Ave, A6IP 1704
Thousand Qaks, CA 91360 (US) CI2N 502

CI2N 912
Appl. No.: 12/728,153 CIZN 9799
Filed: Mar. 19, 2010 (52) US.Ch wvrrvcrercnenne

Ning Xi, Thousand Oaks, CA (US)

ABIK 31/704
AGIK 31/708
AGIK 31/661
AGIK 31573

(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
£2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)

. 424/133.1: 546/153; 514/312:

Die Tabelle schliisselt die Fundstellen der Substanzen im Patent auf. Jede chemische
Verbindung wird auf der genannten Seite mit einer nummerierten Markierung
gekennzeichnet. Neben der CAS-Registry-Nummer und dem systematischen CAS-Namen ist
meist auch die Strukturformel der Verbindung aufgefiihrt.

E]:] ™ d 102  von 119 — | 4 OriginalgréBe v O &
Key Substances in Patent
Mark | Page # CAS RN Name Structure
7001 p.4 80449-02-1 Protein tyrosine kinase
2 p.40 1245930-74-8 L-Alanine, N-[(phenylmethoxy)carbonyl]-,
(1R)-2-[4-[[[3-fluoro-4-[(7-methoxy-4-
quinalinyl)oxy]phenyllamino]carbonyl]-2,3-
dihydro-5-methyl-3-oxo-2-phenyl-1H-
pyrazol-1-yl]-1-methylethyl ester
l e a L
I
1 p.46 1245930-73-7 L-Alanine, (1R)-2-[4-[[[3-fluoro-4-[(7-
methoxy-4-
quinolinyl)oxy]phenyllamino]carbonyl]-2,3-
dihydro-5-methyl-3-oxo-2-phenyl-1H-
pyrazol-1-yl]-1-methylethyl ester, (2E)-2-
butenedioate (1:2)
™ J 46 von 119 — |4 1259

Substanzen 1 und 2 auf Seite 46;
Substanz 7001 auf Seite 4

0

4 von 119

oxo-2-phenyl-2,3-dihydropyrazol-1-yl)propan-2-yI)

[0303]
methoxyquinolin-4-yloxy )phenyl

Step 2) (S)y—((R)-1-(4-(3-Nuoro-4-(7-methox-

yquinolin-4-yloxy)phenylcarbamoy!)-5-methyl-3-
2-ami opanoat
S)—((R)-1-(4-(3-flucro-4-(7-

carbamoyl)-5-methyl-3-

To a solution o

™V

o e

mammals. In particular, the invention rel
and metabilites thereof, which inhibit tf Mein tyrosine
kinase activity, resulting in the inhibition of nter- and/or
SINA5C, 3

Die tabellarische Auflistung der chemischen

S
e

ubstanzen ist sehr hilfreich bei der Durchsicht
ines Patentes und der Beurteilung seiner

Relevanz fiir die eigene Forschung. Noch

b

esser gelingt das mit dem PatentPak-Viewer.

ox0-2-phenyl-2,3-dihydropyrazol-1-yDpropan-2-y1)2-(ben-
zyloxy-carbonyl-amino )propanoate (74.7 mg, 0.1 mmol) ina
mixture of EtOAc (15 ml.) and MeOH (10 ml.) was added
catalytic amount Pd/C (10%, ~55% w/w waler content. 20
mg) under N, atmosphere. The suspension was degassed
under vacuum and then purged with H,. The reaction mixture
was stirred at rt for 20 minutes under H, balloon. The mixture
was filtered and the residue was washed with MeOH (5
ml.x3). The filtrate used for the next step immediately.
[0304] MSp@eSI, pos. ion) m/z: 614.1 (M+1).

Step 3) (S)—((R)-1-(4-(3-fluoro-4-(7-methox-
yquinolin-4-yloxy)phenylcarbamoyl)-5-methyl-3-
oxo-2-phenyl-2.3-dihydropyrazol-1-yD)propan-2-y1)
2-aminopropanoate fumarate
[0305] To a solution of (S)—((R)-1-(4-(3-fluoro-4-(7-
methoxyquinolin-4-yloxy)phenyl carbamoyl)-5-methyl-3-

oxo-2-phenyl-2,3-dihydropyrazol-1-yljpropan-2-yl1)2-
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Der PatentPak Viewer zeigt eine interaktive Version des Patentvolltextes.
Mit einem Klick auf die entsprechende Seitenzahl in der Liste der ,Schllisselsubstanzen”

auf der linken Seite findet man punktgenau die Position dieser Substanz in der

Diese Direktlinks fiihren zu allen Substanzen einer Patentschrift, die von CAS indexiert

Die Patentvolltexte kénnen wieder als PDF bzw. als PDF+ heruntergeladen werden.

[ ]
[ ]
Patentschrift.
[ ]
wurden.
[ ]
CAS "/,_‘ PatentPak é‘“ ; Q‘W&d} P::wmz::
Key nces in Patent =

CAS RN
80449-02-1
Protein tyrosine kinase

Analyst Markup Locations (1)
9 Page 4

CAS RN
1245930-74-8

Analyst Markup Locations (1)
9 Page 46

CAS RN

1245930-73-7

L-Alanine, (1R)-2-[4-[[[3-
fluoro-4-{(7-methoxy-4-
quinolinyl)oxy Jphenyllamino]ca
dihydro-5-methyl-3-0x0-2-
phenyl-1H-pyrazol-1-yl]-1-
methylethyl ester, (26)-2-
butenedioate (1:2)

Analyst Markup Locations (1)
9 Page 46

CAS RN

1245930-75-9

L-Alanine, (1R)-2-[4-[[[3-
fluoro-4-[(7-methoxy-4-
quinolinyhoxy]phenyllamino)ca
dihydro-5-methyl-3-0x0-2-
phenyl-1H-pyrazol-1-yl]-1-
methylethy! ester, benzoate
(1:2)

Analyst Markup Locations (1)

a9 United States

a2 Patent Application Publication
Xi

US 20100239576A1

(10) Pub. No.: US 2010/0239576 A1

(43) Pub. Date: Sep. 23,2010
(54) AMINO ESTER DERIVATIVES, SAILTS AGIK 31/704 (2006.01)
THEREOF AND METHODS OF USE AGIK 31/708 (2006.01)
AGIK 31/661 (2006.01)
(76) Inventor: Ning Xi, Thousand Oaks, CA (US) AGIK 31/573 (2006.01)

@n
(22)

(60)

(C1)]

Correspondence Address:

Ning Xi

565 Timberwood Ave.

Thousand Oaks, CA 91360 (US)

Appl. No.:

Filed:

Related U.S. Application Data
Provisional application No. 61/162,260, filed on Mar.
1, 9.

2009

Publication Classification

Int. C1.
AG6IK 39/395
CO7D 401/14

12/728,153

Mar. 19, 2010

AG6IK 31/4709

AGIP 35/00
A6IP 9/10
CO7D 401/12

(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)

A61P 35/04
AG6IP 37/06
A6IP 35/02
A6IP 1/04

(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)
(2006.01)

CI2N 5/02 (2006.01)
CI2N 912 (2006.01)
CI2N 9/99 (2006.01)
(52) US.CL ... 424/133.1; 546/153; 514/312;
514/278; 546/15; 514/34; 514/49; 514/110;

514/171; 424/155.1; 424/142.1; 435/375;
435/194: 435/184

57

The present invention provides amino ester compounds, salts,
and pharmaceutical formulati thereof useful in modulat-
ing the protein tyrosine kina ivity, and in modulating
inter- and/or intra-cellular signaling. The invention also pro-
vides ically ptabl itions comprising
such compounds and methods of using the compositions in
the of hyperproliferative disorders in

especially humans.

ABSTRACT

Beispiel: Nach Anklicken von ,,Page 63“ springt die Darstellung sofort zur chemischen
Verbindung mit der CAS-Registry-Nummer 1245931-31-0 auf Seite 63 der Patentschrift.

‘9;': PatentPak

A

CAS

PAGE

&

63

j101

00M

e O

DOWNLOAD
FDF | PDF+

Key Substances in Patent

CAS RN
1245931-30-9

Ghycine, N-methyl-, (18)-2-[4-
[[[3-fluoro-4-[(7-methoxy-4-
quinclinyfoxy]phenyllamino]ca
dihydro-5-methyl-3-oxo-2-
phenyl-1H-pyrazol-1-yl]-1-
methylethyl ester, 4-
methylbenzenesulfonate (1:2)

Analyst Markup Locations (1)
¢ Page 62

CAS RN

1245931-31-0

Glycine, N-methyl-, (1R)-2-[4-
[[[3-fluoro-4-[(7-methoxy-4-
quinolinylyoxy ]phenyl]lamino]ca
dihydro-5-methyl-3-oxo-2-
phenyl-1H-pyrazol-1-yl]-1-
methylethyl ester, acetate
(1:2)

Analyst Markup Locations (1)
¢ Page 63

CAS RN
1245931-32-1

[0495] MS (ESL pos. ion) m/z: 614.1 (M+1); LC-MS Rt:
3.376 min;

[0496] 'H NMR (400 MHz, ds-DMSO): 8 1.09 (d, 1=6.4
Hz, 3H), 2.28 (s, 3H), 2.78 (s, 3H), 3.78-3.83 (m, 1H), 3.97-
4.06 (m, SH), 4.25-4.32 (m, 1H), 4.90-4.96 (m, 1H), 7.0 (d,
1=5.2 Hz, 11), 7.10-7.12 (m, 310), 7.43-7.49 (m, 61), 7.53-
7.64 (m, 5H), 8.07 (dd, J=13.2 Hz, J=2.4 Hz, 1H), 8.51 (d,
1=5.2 Hz, 1H). 9.0 (d. J=6.4 Hz. 1H}. 10,96 (s, 1H)

Example 48

Q

(R)-1-(4-(3-fluoro-4-(7-methoxyquinolin-4-yloxy)

phenylcarbamoyl)-5-methyl-3-oxo-2-phenyl-2,3-

dihydropyrazol-1-yl)propan-2-yl 2-(methylamino)
acetate acetate

[0497]
F
&) NH Ilq
d N
0]
\0 N ..,l
W 0 /k/ﬁ

2x CH;COOH
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Weitere Moglichkeiten im ,PatentPak Viewer"

C AS 'z’: PatentPak

L

Key Substances in Patent

Glycine, A-methyl-, (1R)-2-[4-
[[[3-fluoro-4-[(7-methoxy-4-
quinolinyl)oxy]phenyl]lamino]ca
dihydro-5-methyl-3-oxo-2-
phenyl-1H-pyrazol-1-yl]-1-
methylethyl ester, acetate
(1:2)

Analyst Markup Locations (1)
Q Page 63

Bcas Registry Number: 1245931-31-0

C33H35FN506.2C,H,0,

Components: 2

Glycine, N-methyl-, (1R)-2-{4-{[13-fluoro-4-{(

(1:2) (AC)

Key Physical Properties

Molecular Weight

Other Names and Identifiers

Predicted Properties
Bioactivity Indicators

Target Indicators

-
L}
a

1245031-17-2 64197
C33Hz2FNsOg CHaO2

Absolute stereochemistry shown

arbonyl}-2,3-dihydro-5-methyl-3-ox0-2-phenyl-1H-pyrazol-1-yil-1-methylethyl ester, acetate

Value Condition

733.74

Expand All | Collapse All

Klickt man auf die

CAS-Registry-Nummer einer Substanz (hier 1245931-31-0), 6ffnet sich in einem neuen
Fenster der detaillierte Eintrag dieser chemischen Verbindung in SciFinder.

Hier findet man neben einigen Eigenschaften auch Links zu Reaktionen dieser Substanz und

zu weiteren Publikationen (Referenzen) liber sie.

Klickt man dagegen auf den Namen der Substanz, erscheint dieses Auswahlpanel, von dem
(s. auch Pkt. 11.9), zu den Reaktionen und
Textstellen der Verbindung kommt, sondern auch Synthesevorschriften findet oder einen

aus man nicht nur zum

Retrosyntheseplan erstellen kann (s. auch Pkt. 14).

C AS '/,,:: PatentPak

Key Substances in Patent

CASRN
1245931-31-0

y 5
[[[3-fluoro-4-[(7-methoxy-4-
quinolinyl)oxy]phenyl]Jamino]ca
dihydro-5-methyl-3-oxo-2-
phenyl-1H-pyrazol-1-yi]-1-
methylethyl ester, acetate
(1:2)

Analyst Markup Locations (1)
Q Page 63

CAS RN
1245931-31-0

CAS Name
Glycine, N-methyl-, (1R)-2-[4-[[[3-

fluoro-4-[(7-methoxy-4-quinolinyl)
oxylphenyll...

Components: 2

Get Substance Details

i

I Get Reactions (3) I
Synthesize (3)

3 I Start Retrosynthetic Analysis I

=] I Get References (2)

IR R ———

O

oEdit Structure = | Reset | + li.
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16.8. Welche Informationen liefert das Deckblatt
eines Patentes?

(@ BUNDESREPUBLIK (@) Offenlegungsschrlft @ Int.CL":
DEUTSCHLAND A61 Kas'rlg
i am DE 199 57 342 A 1 A 61 K 31/4025 -
vl AB1P29/00 <
A 81 PHAB
) Aktenzeichen: 19967 3425 g
@ Anmeldetag: 29,11, 1993 Ly
DEUTSCHES @ Offenlegungstag: 31 5.2001 "m“'
PATENT- UND ey
[+1]
MARKENAMT -
L
a
(i Anmelder: (7D Erfinder:
Grunenthal GmbH, 52078 Aschen, DE Frosch, Stefanie, Dipl.-Bial. Dr., 52078 Aachen, DE;
Germann, Tiena, Dr., 52134 Herzogenrath, DE
{E6) Fiir die Beurteilung der Patentféhigkeit in Betracht
zu ziehende Druckschriften:
Wo 97 47 844 A1
WO a0 269 AZ
W0 10552 AZ
GALLILY,R..et.sl.: Mycoplasma fermentans - Indu-
ced inflammatory response of astrocytes: Salec-
tive modulation by aminoguanidine, thalidornide
. pentoxifylline and IL-10. Inflammation, 19986,
23/6, 8.495-505;
PISCITELLLS.C.: Use of immunamodulation
for the treatment of HIV infection. ASHP Annua
| Meeting, 1988 Vol.65,June,5.35;
Die folgenden Angaben sind den vom Anmelder singereichten Unterlagen entnommen
) Verfahren zur Behandlung undfoder Prophylaxe von IL-12-bedingten Erkrankungen
@ Es wird eine Kombinationstherapie zur Behandiung
won Erkrankungen, die durch die Bildung des entrin-
dungsfardernden Zyvtoking IL-12 hervorgerufen werden,
beschrieben, wobel gleichezeitly eine Thalidemidverkii
dung und ein antiinflammetorisches Zytokon sppliziert
wardar,
Nummern zur Identifikation bibliografischer Daten
(51) Internationale Patentklassifikation IPC
(112) Nummer des Patents
(43) Datum der Veroffentlichung durch Druck (Ungepriiftes Patentdokument )
(45) Datum der Veréffentlichung durch Druck (Gepriftes Patentdokument)
(212) Nummer der Anmeldung
(22) Anmeldedatum
(54) Bezeichnung der Erfindung (Titel)
(712) Anmeldername(n) oder
(73) Inhabername(n)
(72) Erfindername(n), falls bekannt
(74) Name(n) des / der Patentanwalte oder Vertreter
(56) Entgegenhaltungen
(57) Zusammenfassung oder Anspruch: Bezeichnung der Erfindung, Kurzfassung des

technischen Inhalts der Anmeldung (Problem und dessen Losung, hauptsachliche
Verwendungsmoglichkeit), haufig auch ausgewahlte Zeichnung bzw. chemische
Strukturformel, die die Erfindung am deutlichsten kennzeichnet.
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17.“CAS Analytical Methods”

Hinweis (gilt nicht fiir die Uni Jena!): Falls Sie nicht auf ,,CAS Analytical Methods”
zugreifen konnen, dann fragen Sie bitte in der ortlichen Bibliothek nach, ob sie in lhrer
Einrichtung lizensiert sind. Dieser Teil gehort nicht automatisch zu SciFinder.

,CAS Analytical Methods” bietet Schritt-fur Schritt-Anleitungen/Vorschriften zu analytischen
Verfahren, u.a. in Bereichen wie der Pharmakologie, Lebensmittelanalyse, Wasseranalyse,
Hochleistungsflissigkeitschromatographie (HPLC) und Isolierung von Naturstoffen.

Durch den direkten Zugriff auf die Prozessdetails spart man viel Zeit, da nicht erst die
Originalquelle beschafft werden muss.

Bis zu drei Verfahren lassen sich tabellarisch miteinander vergleichen und die Ubersicht als
PDF- oder XLS-Datei exportieren und herunterladen. Experimentelle Details werden
Ubersichtlich in Tabellenform dargestellt. Dabei werden u.a. die verwendeten
Materialien/Ausgangsstoffe, die nétigen Laborgeradte/-mittel sowie die Messbedingungen
erlautert.

17.1. Wie komme ich zu den ,,CAS Analytical Methods“?

e Die bekannten Login-Daten fiir SciFinder erlauben auch den Zugriff auf ,,CAS Analytical
Methods”.

E CAS .'-;:' SciFinder
e Der Zugang erfolgt entweder direkt tGber ] :

https://methods.cas.org

oder - wenn man bereits in SciFinder CA
eingeloggt ist - einfach mit Klick auf die drei Punkte vor
dem CAS_LOgO und Auswahl von SCIFINDER DISCOVERY PLATFORM
,CAS Analytical Methods*. CAS SciFinder”

CAS Analytical Methods I

CAS Formulus

e Waurden bereits Suchen in ,,CAS Analytical Methods" durchgefiihrt, dann werden diese
auf der Startseite bei ,,Recent Searches” angezeigt.

CAS 2 Analytical Methods M Saved F 3

Good Morning,

|
Recent Searches I
|

Advanced : keyword : vitamin e, keyword : tocopherols, method_category : fo



https://methods.cas.org/
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17.2. Wie suche ich in “CAS Analytical Methods”?

e Die Suche ist nur liber Text, nicht per Struktur moglich. In das allgemeine Suchfeld auf der
Startseite kdnnen Substanzen mit Namen oder CAS RN und andere Suchbegriffe
eingegeben werden.

¢ Alle Informationen der Anleitungen inklusive der Auflistung des Equipments, den
Messbedingungen, der Vorgehensweise und den Validierungsinformationen werden
durchsucht und kénnen als Suchbegriffe gewahlt werden.

e Mehrere Begriffe im Suchfeld werden mit einem AND verknuipft. Es erscheinen also nur
Treffer, die alle Suchbegriffe enthalten in der Ergebnisliste.

¢ Die gezielte Verwendung der in 5.4 vorgestellten Operatoren fir Scifinder ist aktuell
(Stand Juni 2024) in CAS Analytical Methods nicht moglich.

o Hilfe: Kurzanleitung von CAS zu ,, CAS Analytical Methods” :
https://www.cas.org/sites/default/files/documents/AnalyticalMethodsQRG-2-17-23.pdf
¢ Video: https://www.cas.org/searching-analytical-methods

Beispielsuche nach: ,red wine”, Method Category: Food analysis, Technique: HPLC

CAS Z: Analytical Methods "red wine" Q ] 2
B Results for "red wine"
R save
Sort: Relevancev  Group: By Method ~
Filter By 468 Results ort oup: By
1
~ Analyte
Gallic acid (88 Analysis of Delphinidin chloride in Red wine, Cabernet Sauvignon by Hydrolysis JOURNAL
Catechin (80) = K
y 3]
Resveratrol (77) \th
Epicatechin (73 01), 49 (9), e hemical Society
Quercetin (72) Analyte Petunidin; Pelargonidin chloride; Malvidin; Peonidin; Cyanidin chloride; Delphinidin chloride
View All Matrix Red wine, Cabernet Sauvignon
Other Materials Reagent: Methanol; Hydrochloric acid
~ Matrix Material: C-18 Inertsil ODS-3 (4.0 x 150 mm, particle size = 3 ym) column; C-18 guard column; 0.2 ym PTFE
Red wine (340)
White wine (104) View Allv
Wine (45, Method Category Food Analysis
Vitis vinifera (30; Technique Hydrolysis; Liquid chromatography spectrometric detectors; HPLC
Rose wine (23 Equipment Used HPLC; Diode array detector
Vel View Abstract~  Full Text~  View in CAS SciFinder"
~ Method Category
Food Analysis (46¢ ,
Toxin Assay (64)
Natural Product Isolation Analysis of Caffeic acid in Red wine by Solid phase extraction JOURNAL
Analysis (21) = \ S jeira, |. M. F. M.1.F
) eira, J. M ) P
Suboptimal Analysis (10) n red wine
Herbicide Analysis () Bio vier B.V
View Al Analyte Resveratrol; Catechin; Caffeic acid; Gallic acid; Quercetin; Malvidin; Rutin; Polyphenols (nonpolymeric)
Matrix Red wine
~ Technique Other Materials Reagent: Sulfuric acid; Acetic acid; Ethanol; Hydrochloric acid; Acetate ion; Methanol; Ethyl acetate
Spectrophotometry (617) Material: Solid phase extraction (SPE) cartridge (SDB, 3 mL, 250 mg); Zorbax Eclipse (Agilent Technologies)
HPLC (468; r 5 P n
Solid phase extraction (400) View Allv

¢ Man kann die Begriffe als Phrase suchen, dann werden sie in Anflihrungszeichen gesetzt,
wie im obigen Beispiel.

e Auf der linken Seite hat man verschiedene Auswahlmoglichkeiten, um die Suche weiter
einzugrenzen (z.B. Analyte, Matrix, Method Category, Technique, Year).


https://www.cas.org/sites/default/files/documents/AnalyticalMethodsQRG-2-17-23.pdf
https://www.cas.org/sites/default/files/documents/AnalyticalMethodsQRG-2-17-23.pdf
https://www.cas.org/searching-analytical-methods
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¢ Die Detailanzeige zu einem Eintrag sieht so aus:

Analysis of Caffeic acid in Red wine by Solid phase extraction

CAS MN: 1-124-CAS-10426

Method Category:  Food Analysis

Technique: Liquid chromatography spectrometric detectors; HPLC; Solid phase extraction
Materials Role Image CASRN
Resveratrol analyte View Structure 501-36-0
Catechin analyte View Structure 154-23-4
Caffeic acid analyte View Structure 331395
Gallic acid analyte View Structure 149-91-7
Quercetin analyte View Structure 117-39-5
Malvidin analyte View Structure 643-84-5
Rutin analyte View Structure 153-18-4
Polyphenols (nonpolymeric) analyte
Red wine matrix
Solid phase extraction (SPE) cartridge (SDB, 3 mL, 250 mg) material
Zorbax Eclipse (Agilent Technologies) column (XDB C18; 150 mm x 4.6 mm, 5 pm material
particle size)
Polyethersulphone membranes (0.45 um) material
Column (XDB C18; 150 mm x 4.6 mm, 5 pm particle size) material
Sulfuric acid reagent View Structure 7664-93-9
Acetic acid reagent View Structure 64-19-7
Ethanol reagent View Structure 64-17-5
Hydrochloric acid reagent View Structure 7647-01-0
Acetate ion reagent View Structure 71-50-1
Methanol reagent View Structure 67-56-1
Ethyl acetate reagent View Structure 141-78-6
Source
An ampe ic bi for polyp ic comp in red wine

Gomes, S. A. 5.5, Nogueira, J. M. F.; Rebelo, M. J. F.
Biosensors & Bioelectronics (2004), 20 (6), 1211- 1216. Elsevier BV.
CODEN : BBIOE4 ISSN: 09565663 DO : 10.1016/.bi0s.2004.05.013

View Abstract ~ Full Text View in CAS SciFinder"

Equipment Used

Vacuum manifold, Supelco

HPLC system, 1100 series, Agilent
Quaternary pump, Agilent Technologies

Diode-array detector, Agilent Technologies

Conditions

Instrument

column, column (XDB C18; 150 mm x 4.6 mm, 5 pm particle size); mobile phase, 1% (v/v) acetic acid in water (solvent A) and 1% (v/) acetic acid in methanol (solvent B); flow rate,
1.0 mL/min; temperature, 25 °C; injection volume, 10 pL; detection wavelength, 280, 360 and 520 nm

detection wavelength, 280, 360 and 520 nm

Instructions

Reagent Preparation

1. Prepare acetate buffer solutions with sodium acetate and acetic acid.
2. Prepare the substrate solutions daily.

Solid phase extraction (SPE)

1. Use a vacuum manifold (Supelco) and cartridges from Envi Chrom P (Supelco; SDB, 3 mL, 250 mg) for solid phase extraction (SPE) assays.

2. Condition each cartridge with 3 mL of methanol and 3 mL of diluted HCI (pH 2.5) and slowly aspirate (-0.2 bar).

3. Load with 3 mL of the red wine sample (pH 2.5; -0.4 bar), wash the column four times with 1 mL of sulphuric acid 20 mM, followed by vacuum drying for 30 min.
4. Perform elution with 3 mL of ethyl acetate and evaporate to dryness under a gentle stream of nitrogen.

5. Redissolve the dry extracts in 1 mL of methanol or 60 pL acetate buffer (pH 3.5) having 12% ethanol.

6. Stir in a vortex and use for HPLC or the biosensor assays, respectively.

HPLC analysis

1. Perform the analysis on a benchtop Agilent 1100 series equipped with a quaternary pump and a diode-array detector (Agilent Technologies).
2. Use a Zorbax Eclipse (Agilent Technologies) column (XDB C18; 150 mm x 4.6 mm, 5 pm particle size).

3. Use a mobile phase consisting of 1% (v/v) acetic acid in water (solvent A) and 1% (v/v) acetic acid in methanol (solvent B).

4. Apply a gradient as: 0-25 min: 10-22% B, 25-45 min: 22-50% B, 45-55 min: 50-95% B, 55-60 min: 95% B, isocratic.
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17.3. Wie vergleicht man Methoden miteinander?

e Bis zu drei Verfahren lassen sich tabellarisch miteinander vergleichen.

e Dazu wahlt man bis zu drei Methoden aus, indem man auf den ,,Add to 1
Compare“-Button klickt und den Vergleich dann mit einem Button

oben rechts auf der Seite aufruft.

] Compare (3/3)

e Man erhalt eine Tabelle mit den ausgewahlten Methoden angezeigt, die sich auch als

PDF- oder XLS-Datei exportieren und herunterladen ldsst.

Comparing your 3 selected Methods
Method 1 X Method 2 X
Analysis of Caffeic acid in Red wine Analysis of Gallic acid in Red wine by
by Solid phase extraction HPLC
CAS Method Number 1-124-CAS-10426 1-124-CAS-302241
Method Category Food Analysis Food Analysis
Technique Liquid chromatography spectrometric Liquid chromatography diode array
detectors; HPLC; Solid phase extraction detectors; HPLC
Analyte Resveratrol; Catechin; Caffeic acd; Gallic Ferulic acid; Naringin; Syringic acid;
acid; Quercetin; Malvidin; Rutin; Epicatechin; Naringenin; Quercetin; Gallic
Polyphenols (nonpolymeric} “affe E 3-plinn
Matrix Red wine Red wine
Other Materials Sulfuric acid; Acetic acid; Ethanol; Zobrax Eclipse XDB-C18 (150 x 4.6 mm, id.,
Hydrochlonc acid; Acetate ion; Methanol; Spm)
View Allv
Equipment Used Vacuum manifold, Supelco; HPLC system, High performance liquid chromatographic
1 ,OfJ series, Agllen- Quaternary pump [HPLC) system, 1200, Agilent Technologies,
View Allv View Allv
Conditions Instrument: column, column (XDB €18; 150
mm x 4.6 mm, 5 um particle size); mobile
View Allv
Preparation Reagent Preparation Preparation of wine sample
1. Prepare acetate buffer solutions with 1. Harvest grapes at the stage of full
View Allv View Allv
Method Solid phase extraction {($PE) Hi| agh 'ormance liquid chromatography
1. Use a vacuum manifold (Supelco) and 235 :ay defecuon:\ . R
View All v View Allv
Linearity Range 1.0x106-1.0x10%Mm
Limit of Detection 1.0x106Mm
Concentration {222 £0.111x 10% M, catechin, (2.90 0.11) 5.77% vs. 5.21% (Wine with anis vs. Control),
X105 M, caffeic acid Gallic acid, 1.048% (Wine with anis), Syringic

Expand All

Method 3 x

Analysis of Resveratrol in Red wine
by HPLC

1-124-CAS-342130
Food Analysis

Liquid chromatography diode array
detectors; HPLC

Resveratrol

Red wine

Teflon filter {0.45 pm}; Zorbax Eclipse-C18
column {15 cm x 4.6 mm 1D, 5 pm}; Guard

View All ¥

HPLC system, Elite LaChrom, Merck,
Darmszadr, Germany; D»ode array detector,

View All v

Instrument: column: Zorbax Edipse-C18
column {15 ¢m x 4.6 mm ID, 5 pm)

View All v

Preparation of red wine sample

1. Obtain red wine samples.

View all v

High performance liquid chromatography
{HPLC) with diode array detection (DAD)
method

View All v

05-10mgL
373 ugL

0.877 20.266 mg/L
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17.4. Erweiterte Suche in ,,CAS Analytical Methods“

e Bei der erweiterten Suche kann man nach
mehreren Aspekten gleichzeitig suchen.

e Eskonnen z. B. verschiedene Stichwdérter mit OR
verknlpft werden und die Suche dann mit AND
auf eine bestimmte Kategorie (im Beispiel
»food analysis”) und eine bestimmte Technik
(hier HPLC) eingegrenzt werden.

: CAS ’4 Analytical Methods

Advanced Search

wlammd

vitamin e

vitamin e phosphate

Keyword

Add Search Criteria
Q

vitamin e succinate

vitamin e, butanedioate

CAS 2 Analytical Methods

Advanced Search

Method Category

Add Search Criteria
a

vitamin e

Keyword tocopherols

food analysis

¢ Das Ergebnis dieser Suche sieht so aus:

: CAS /,’ Analytical Methods

€ Return to Advanced Search

Filter By

~ Analyte
(+)-a-Tocopherol (53

W

&-Tocopherol (363)
B-Tocopherol (3

(+)-y-Tocopherol (
DL-y-Tocopherol (

View All

>

Matrix
Oilseed (
Seed

Oryza sativa (36)

View All
v Method Category
v Technique

~ Year

----ll|||||“ll||||||“.
2000

2023

to

B Results for Custom query

M save
949 Results Sort: Relevance ~ p: By Method ~
1
Addto
Compare

Analysis of (+)-a-Tocopherol in Sea buckthorn glyceridic oil by Solvent extraction I

Flavour a
Analyte

Matrix

Other Materials

Method Category
Technique
Equipment Used

View Abstract ~

2

Analysis of B-Tocopherol in Oryza sativa by Soxhlet extractor
) ;

ur

Analyte
Matrix
Other Materials

D

k; G¢ u z

(+)-a-Tocopherol; B-Tocopherol; 6-Tocopherol; (+)-y-Tocopherol; Tocopherols
Apricot kernel oil; Sunflower oil; Safflower oil; Corn oil; Castor oil; Hemp oil; Fats and Glyceridic oils,
pumpkin seed; Hazelnut oil; Sea buckthorn glyceridic oil

Material: Nucleosil C18 analytic column (Zorbax Rx, 3 y, 150 x 4.6 mm)

Food Analysis
Fluorescence spectroscopy; HPLC; Solvent extraction
HPLC system; Fluorescence detector

Full Text ~ View in CAS SciFinder"

JOURNAL

Boonsit, Panita; Suriyol

L8]

ca), perilla (Perilla frutescens L.) and

f vitamin E (tocopherol.
n

on of Agricultural Technology in Southeast Asia (AATSEA)

pL-y-Tocopherol; B-Tocopherol; (+)-a-Tocopherol
Oryza sativa; Sesamum indicum; Perilla frutescens; Bran

Reagent: Dichloromethane
Material: Thimble; Injector; Pinnacle DB silica column (5 pm, 250 x 46 mm); Guard column (5 cm x 4.6 mm
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17.5. ,,Explore Methods" in ,,CAS Analytical Methods“

e  Blattermodus” fir
eine schnelle Durchsicht
thematisch vorsortierter
Analysemethoden

e Auswahl der Analyse-
methoden nach
Fachgebietskategorien
und -unterkategorien.

Diese konnen mit
zusatzlichen Suchworten
spezifiziert werden.

e Die gefundenen Treffer
kénnen wie bei einer
gezielten Suche mittels
der Filter eingegrenzt
werden:

Analyt

Analyse-Matrix

Methodenkategorie

Technik

Publikationsjahr

O O O O

: CAS '2': Analytical Methods

Good Morning,

Advanced Search

Search methods using criteria
like keywords, analytes,
matrices and more.

Explore Methods

Search methods using criteria
like method categories and
subcategories.

: C AS 2 Analytical Methods

€ Return to Home

Explore Methods

Method Category Method Subcategory
Agricultural Applications / Analysis Antioxidant Assay
Bioassays Fatty Acid Analysis
Biomolecule Isolation Fatty Acid Ester Analysis
Environmental Analysis Food Analysis

Food Analysis Pesticide Residue Analysis + Add Another Keyword

Fuels / Geology / Biofuels Protein Analysis
Historical Analysis / Dating

Miscellaneous

Organic Compound Analysis

Organometallics / Inorganics

Pharmacology / Toxicology

Polymer Analysis

Water Analysis

Include Keywords

mass spectrometry

Search Methods

: CAS ';‘ Analytical Methods Q n X
¢ Return to Explore Methods
B Results for Pesticide Residue Analysis +1 Keyword
R save
Sort: Relevance~  Group: By Method +
filter'ty 9084 Results y
1
~ Analyte
Chiotpyrifos 1 Analysis of Chlorantraniliprole in Solanum tuberosum by Solid phase extraction JOURNAL
Atrazine (1 ,
By: Gra kD.; Hill, ©
Diazinon (1159) Deterrr by lic d with atmospheric pressure
Malathion ( , 1 Mass spectrometry/mass spectrometry
Lindane (998 Jour ternational (2010), 93 (4), 129 0
e Analyte Chiorantraniliprole
Matrix Prunus dulcis; Vitis vinifera; Lactuca sativa; Citrus sinensis; Prunus persica; Pyrus communis; Malus
~ Matrix domestica; Solanum tuberosum; Oryza sativa; Glycine max; Solanum lycopersicum; Beta vulgaris
Soils (696) saccharifera; Triticum aestivum; Brassica oleracea botrytis, broccoli; Wheat hay; Zea mays; Corn straw;
Solanum lycopersicum (532) View Allv
Ml a Other Materials Material: 250 mL polypropylene, screw-cap, centrifuge tubes; 250 mL graduated mixing cylinders;

River waters (4

Cucumis sativus (355 View All~

View All Method Category ~ Pesticide Residue Analysis

~ Method Categol
Bory phase extraction

Graduated centrifuge tubes (30 x 115 mm, 50 mL); Volumetric flask (10, 100 mL); SPE manifold; SPE polymer

Technique HPLC-tandem mass spectrometry; Atmospheric pressure chemical ionization mass spectrometry; Solid

v Technique Used probe set; RC-5B refrig

chromatograph; LC/MS/MS system; MS/MS instrument; Sonicator; Vortex mixer

~ Year
View Abstract~  Full Text~  View in CAS SciFinder"

-_..||I||I||||I||||m. z

2000 23

to | No Max spectrometry

Analysis of [1,1-Biphenyl]-2-ol in Solanum lycopersicum by Gas chromatography-mass JOURNAL

peed centrifuge; GP centrifuge; Liquid

L2l
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17.6. Navigation zwischen SciFinder und ,,CAS Analytical

Methods"

Von einem Ergebnis in “CAS Analytical
Methods“ kann man sowohl von der
Ubersichtsseite als auch der Detailseite
zum Eintrag der Publikation in SciFinder
springen.

Source

JOURNAL

An amperometric biosensor for polyphenolic compounds in red wine
Gomes, S. A. S. S.; Nogueira, J. M. F.; Rebelo, M. J. |
Biosensors & Bioelectronics (2004), 20 (6), 1211 - 1216. Elsevier B.V

CODEN : BBIOE4 | ISSN : 09565663 | DOI: 10.1016/).bios.2004.05.013

View Abstract « Full Text » I View in CAS SciFinder I

Copyright @ 2024 American Chemical Society. All Rights Reserved. | 82.3

Offnet man den Detaileintrag einer Publikation in SciFinder, aus der eine detaillierte
Analysevorschrift indexiert wurde, befindet sich der Abschnitt Analytical Methods unter den
Conceps und Substanzen. Die CAS Methods Numbers sind Direktlinks zu den vollstandigen

Eintragen in CAS Analytical Methods.

<

CAS Concepts

<

MEDLINE® Medical Subject Headings

<

Substances

>

Analytical Methods

Title
Analysis of Caffeic acid in Red wine by Solid phase extraction

Analysis of Caffeic acid in Red wine by Solid phase extraction

CAS Method Number

1-124-CAS-10426 5

1-124-CAS-13394 3

Aus einer Referenzliste lassen sich in SciFinder leicht die Publikationen ermitteln, die einen
solchen Eintrag beinhalten. Dafiir wird im Filter CAS Solutions die Option Analytical Methods

ausgewahlt.

CAS Zz' SciFinder References ~  "red wine"
)

v CA Section

their aroma was investigated. Both f
wines and then analyzed by gas chrg
compounds and both forms, resp. G

~ CAS Solutions

Analytical Methods (1,780) confirmed the huge importance of th

extracts and pure B-damascenone. T|
the highest dilution factor in aroma ¢

Formulus (249)

solution as compared to red wine, w
notes of Et cinnamate and caproate
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Hinweis (gilt nicht fiir die Uni Jena!): Falls Falls Sie nicht auf ,,CAS Formulus” zugreifen
konnen, dann fragen Sie bitte in der ortlichen Bibliothek nach, ob es in |hrer Einrichtung
lizensiert ist. Dieser Teil ist nicht in jeder Organisation Teil der SciFinder-Lizenz.

CAS Z:: Formulus

Good Morning,

© Ingredients

Formulation Designer

Design custom formulation
templates based on selections
and ingredients

Recent Search History

June 14, 2024

& Formulations

Q

Advanced Search

Search Formulations using
criteria like ingredients,
targets, and more

Melphalan (274

Help &

A Alerts M Saved F 3
Support ¥

Edit Search

18.1 Wie komme ich zu ,,CAS Formulus“?

Die bekannten Logindaten fiir SciFinder erlauben auch den Zugriff zu ,,CAS Formulus”.

Der Zugang erfolgt entweder direkt iber

https://formulus.cas.org oder - wenn man bereits

in SciFinder eingeloggt ist - einfach mit Klick auf die drei .
Punkte vor dem CAS-Logo und Auswahl von

,,CAS Formulus“.

: CAS Z: scifinder

Amarican Chemical Seciaty

SCIFINDER DISCOVERY PLATFORM

CAS SciFinder®

CAS Analytical Methods

CAS Formulus



https://formulus.cas.org/
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18.2 Was finde ich in ,,CAS Formulus“?

e Formulierungen sind im weitesten Sinne Mischungen von Substanzen, die einen
spezifischen Zweck haben. Der Begriff ist vor allem in der Pharmazie verbreitet.
Formulierungen gibt es aber in vielen Feldern wie der Kosmetik, Agro- oder Bauchemie
aber auch fir Reinigungsmittel, Beschichtungen und in vielen anderen.

e ,CAS Formulus” bietet Zugriff auf vollstandige Inhaltsangaben zu Formulierungen aus
Patenten, wissenschaftlichen Journalen und Beipackzetteln (Medikamente).

¢ Informationen zum Herstellungsprozess und Aktivitats- / Dosisangaben werden zusatzlich
aufgefihrt.

¢ Die Suche innerhalb von Formulus hat den Vorteil, dass diese detaillierten Informationen
direkt und ohne Beschaffung und Durchsicht der Originalquelle verfligbar sind.

Die Auflistung aller (aktiven und inaktiven) Inhaltstoffe einer Formulierung erleichtert das
Auffinden spezifischer Kombinationen, die tGber die Granularitat von SciFinder hinaus
geht.

18.3 Wie suche ich in “CAS Formulus” nach Formulierungen?

¢ In das allgemeine Suchfeld auf der Startseite kénnen

& Formulations = @ Ingredients

Substanzen mittels Namen oder CAS RN sowie andere

Informationen zur gesuchten Formulierung eingetragen

I +Melphalan +tablet -lactose

werden.

e Mehrere Begriffe im Suchfeld werden mit einem OR
verknlipft. Es erscheinen also Treffer, die alle oder nur einzelne Suchbegriffe enthalten in
der Ergebnisliste.

¢ Die gezielte Verwendung der in 5.4 vorgestellten Operatoren fir SciFinder ist aktuell
(Stand Juni 2024) in CAS Formulus nicht moglich.

@ Formulations search for|'+MeIphaIan +tablet -lactose” I

Get Additional References & Msave

; 1,697 Results Sort: Relevance~  Group: By Family~

Werden + oder - einem
Suchbegriff
vorangestellt, definiert

Melphalan Tablet: Alkylating Agent

Pharmaceutical

dies ob ein Begriff
o W] Add 1o Compare

zwingend erforderlich —

(+) ist oder

ausgeschlossen (-)

Amount PRODUCT INSERT

Antitumor agents (896) Component Function Reported

cal formulations

Melphalan

werden soll.

Additional components reported

Pharmaceutical Composition
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Um eine komplexere Suche aufzusetzen und auf einzelne Felder einzuschranken, kann die
L»Advanced Search” (iber die , Formulus“-Startseite aufgerufen werden.

5 Advanced Formulations Search @
Searches the following content fields: Ingredient, Function, Purpose, Physical Form, Delivery Route, and Target.

At least two search terms are required.

Search For Operator Enter one term
Ingredient - Required~  Melphalan
Ex: caffeine, sodium, 50-00-0 Advanced Sea r'ch
Search For Operator Enter one term Search Formulations using
Al Fields - Required~  tablet criteria like ingredients,
General search of all fields targetsf and more.
Search For Operator Enter one term
Ingredient - Excluded~  lactose

Ex: caffeine, sodium, 50-00-0

Add Another Term

Trefferliste dieser ,Advanced Search”

: CAS z: rormulus Formuiations = | +Ingredient"Melphalan” + Tablets” -Ingredient"Lactose Q 2 n a

« Return to Home

& Formulations search for "+Ingredient:"Melphalan" +"Tablets" -Ingredient:"Lactose™"

Get Additional References o R Save

Filter b 1,697 Results Sort Relevance = Group: By Family =
by

~ Industry 1

v Purpose Pharmaceutical Composition

Location: Claim 1,2, 3,4,5,6,7, 16
~ Physical Form Purpaose: Pharmaceutical formulations
Physical Form: Tablets
State of Matter

] Add to Compare
~ Delivery Route
Amount PATENT
Component Function Reported
~ Information Included Pharmaceutical compositions
Group: chiorambucil Formulation active agents - containing chiorambucil or melphalan
- Document Type or melphalan US20040034099
Language: English
Melphalan Antiturmior agents® 1-5 % by
~ Organization weight Patent PDF = View in CAS Scifinder”
Chlorambuci Antiturnor agents® 1-5 % by
~ Language wight
~ Publication Year
Cellulose - 20-95 % by
weight
I|I|I|i II o
..l Ill_
1956 023 View Formulation Detail

Mo Min o Mo Max 40,486 Similar Formulations - View Al
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@ Pharmaceutical Composition Einzeltreffer der , Advanced Search*
.i, A save
Purpose Target Delivery Route Physical Form Source
Pharmaceutical formulations - - Tablets View
Formulation Ingredients
Component Function Amount Reported Optionality
Melphalan - 2.00mg Mandatory
Cellulose diluent, Disintegrants 96.25 mg Mandatory
Silica glidant 0.25mg Mandatory
Poly(vinylpyrrolidone) Disintegrants 1.00 mg Mandatory
Magnesium stearate Lubricants 0.50 mg Mandatory
purified water® Suspending agents 22mg Mandatory
OpaDry white YS-1180972 Coating materials 3.0mg Mandatory
More Formulations like this...
Composition: Pharmaceutical Pharmaceutical Composition Pharmaceutical Composition Pharmaceutical Composition
Composition Purpose: Pharmaceutical formulations Purpose: Pharmaceutical formulations Purpose: Pharmaceutical formulations
Purpose: Drug delivery systems Target: - Target: - Target: -
Target: - Delivery Route: - Delivery Route: - Delivery Route: -
Delivery Route; - Physical Form: Tablets Physical Form: Tablets Physical Form: Tablets °

Physical Form: -

~ Process

Stage 1 comprises the appropriate quantities of microcrystalline cellulose, colloidal silicon dioxide, and crospovidone, are weighed, passed through an appropriately sized
screen (typically 850 pm), and added into a stainless steel blending container. the appropriate quantity of Magnesium stearate is weighed. the required quantity of
melphalan is weighed and passed through an appropriately sized screen (typically 850 pm) into the blending container. prior to lubrication of the blend, the Magnesium
stearate is passed through an appropriately sized screen (typically 850 pm) and added to the blender container. the blender containing the above ingredients except
Magnesium stearate is mixed for specific time.

Stage 2 comprises the screened Magnesium stearate is added to the blender and the powders are mixed for specific time. the lubricated powder blend is compressed using
6.5 mm standard concave round tooling using a suitable rotary tablet press. In-process testing for average weight, uniformity of weight, average hardness, friability, and
disintegration time are performed and adjustments made to the tablet press if necessary.

Stage 3 comprises purified water is weighed into a suitable mixing vessel, such as a stainless steel tank.

Stage 4 comprises the stirrer is turned on and the OpaDry is slowly added to the mixing vessel. the coating suspension is stirred for at specific time to suitably disperse the
OpaDry, based on visual examination. the mixing tank containing the coating suspension is attached to an appropriate spray pump.

condition order 1: the mixing tank containing the coating suspension is attached to an appropriate spray pump. the tablets are charged into a perforated coating pan and
warmed until the exhaust air temperature reaches a point suitable to initiate the spraying, specific temperature. the suspension is sprayed onto the rolling tablet bed. A
suitable exhaust air temperature is maintained at specific time. to ensure that the tablets do not become overly wet or hot during the coating process. the coating
suspension is applied until the theoretical application weight of dry coating solids is reached within the range of 2.5-3% w/w, equivalent to the theoretical range of 2.5-3.0
mg per tablet. the typical target is a 3% theoretical weight gain (3 mg/tablet).

condition order 2: the completion of suspension application, the tablets are dried in a warm air stream providing an exhaust air temperature of specific temperature for
approximately specific time.

Stage 1 conditions: 20 to 40 min

Stage 4 substances: Mandatory substances (OpaDry white YS-1180972)

~ Experimental Activity
Descriptor Notes Details

stability test the stability of alkeran(melphalan)tablets, 2 mg. the appearance of the tablet is

~ Source Patent

Pharmaceutical compositions containing chlorambucil or melphalan

US20040034099
Language: English
Location: Example 1,3

Patent PDF ~ View in CAS SciFinder"

Copyright @ 2024 American Chemical Society. All Rights Reserved. Help ContactUs Legal

as no significant change in
appearance was observed for
those tablets
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18.4 Wie suche ich nach Inhaltsstoffen und welche
Informationen sind vorhanden?

O Formulations | ® Ingredients

Melphalan

Eine Suche in der Kategorie , Ingredients” ergibt eine Substanzliste als Ergebnis. Diese
enthalt alle Substanzen, die den Suchbegriff enthalten. Das Ergebnis der Suche nach
Melphalan schlieRt also sowohl Melphalan als auch Melphalan Hydrochlorid ein.

Die Informationen auf der Detailseite einer Substanz entsprechen teilweise denen der

Substanzinformationen in SciFinder. Jedoch sind nicht alle Rubriken gelistet, aber Formulus

enthalt auch zusatzliche Informationen:

e Commonly Used As: Bis zu 10 haufigste Rollen der Substanz in Formulierungen

e Commonly Formulated With: Bis zu 1000 Substanzen, die in den gleichen Formulierungen

vorkommen.

¢ Similar Ingredients with Regulatory Information: Substanzen, die strukturell sehr dahnlich

sind, zB Salze oder einfache Derivate, und regulatorische Informationen beinhalten.

e Regulatory Information: Zulassungsinformationen. Im Vergleich zu SciFinder mehr Listen

mit detaillierteren Informationen enthalten, zB FDA Approved Drugs, ANMAT, EU
Pesticides

o Experimental Properties: analog zu SciFinder

e Other Names: analog zu SciFinder

® Ingredient Detail

oy
CAS RN: 148-82-3 Melphalan
Key Physical Properties Value Condition
o
NH: Molecular Weight 305.20
HO'

Melting Point (Experimental) 182-183 °C (decomp)

Ve Commonly Used As: Antitumor agents; Alkylating agents; Antiproliferative agents; Cytotoxic agents;

H Topoisomerase inhibitors...

4 Similar Ingredients with Regulatory Information

3223-07-2 Melphalan hydrochloride

CiaHisClaN:0; View Details

View in CAS SciFinder" ) ) )
Commonly Formulated With | Regulatory Information | Experimental Properties

& Get Formulations m Suppliers w Add to Formulation Designer

~ Commonly Used As

v Commonly Formulated With

+ Similar Ingredients with Regulatory Information
v Regulatory Information

v Experimental Properties

v Other Names

A Save
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Formulus

CASZ

Good Morning,

B Ear

© Ingredients

Formulation Designer Advanced Search

Vi
-

Design custom formulation
templates based on selections
and ingredients

Search Formulations using
criteria like ingredients,
targets, and more.

Q

Help &
Support

R Alerts R Saved

Von der Startseite erreicht man den ,, Formulation Designer”, der anhand grober Angaben

zu Zweck und primaren Inhaltsstoffen eine Formulierung mit allen erforderlichen

Komponenten vorschlagt.

Der Vorschlag enthalt Informationen zu notwendigen Bestandteilen anhand der Funktion

und listet mehrere mogliche Substanzen mit ihren regulatorischen Informationen auf.

Die Vorschlage werden durch CAS Formulus generiert und sind nicht zwingend bereits so

veroffentlicht worden. Es ist jedoch moglich, dass sie bereits exakt so beschrieben

wurden. Der Formulation Designer erhebt keinen Anspruch auf Neuheitswert.

w Formulation Designer @

Industry Purpose

Pharmaceutical Detergents
Cleaning compositions
Disinfectants
Antibacterial agents
Fabric softeners
Hand sanitizers
Antimicrobial agents
Toothpastes
Bleaching agents
- View More Purposes -

Cosmetics & Personal Care
Agrochemical

Inks, Paints, & Coatings
Food & Related

Physical Form

Liquids

Gels

Toothpastes
Mouthwashes

Chewing gum

Solutions

Pastes

Pharmaceutical lozenges
Tablets

Cream preparations

Clear All Selections
Add up to 5 Ingredients
xylitol

ter a quei

+ Add Another Ingredient

- View More Physical Forms -

Create Template
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w Formulation Designer @

Industry

Cleaning & Surfactant Products

Purpose

Oral hygiene products

Physical Form

Tablets

Clear All Selections
Active or Featured Ingredient

Hylital

Wsave by

Your Template

Function

Active or Featured Ingredient:

Sweetening agents

Pharmaceutical carriers

Flavoring materials

Formulation excipients

Solvents

Preservatives

Thickening agents

Ingredient

Hylitol

Sodium saccharin

Wiew More Alternatives

Sorbital

View More Alternatives

Benzaldehyde

View More Alternatives

a-Cyclodextrin

View More Alternatives

1,3-Butanediol

View More Alternatives

Benzyl alcohol

View More Alternatives

Calciurn chioride

View More Alternatives

Regulatory

Cosing: Cosmetic
Ingredient Inventory;
Drug Master File List;
EMA Excipients List;
FDA Inactive
Ingredients Database

Cosing: Cosmetic
Ingredient Inventory;
EPA Pesticide Inactive
Ingredients;

FDA Inactive
Ingredients Database

Cosing: Cosmetic
Ingredient Inventory;
Drug Master File List;
EMA Excipients List;
EPA Pesticide Inactive
Ingredients;

EPA Safer Chemical
Ingredients;

FDA GRAS (Part 182,
Subpart A);

FDA GRAS (Part 184);
FDA Inactive
Ingredients Database;
FDA Orange Book;
NMPA

Cosing: Cosmetic
Ingredient Inventory;
EPA Pesticide Inactive
Ingredients;

FDA GRAS (Part 182,
Subpart Aj);

FDA Inactive
Ingredients Database

EMA Excipients List;
EPA Pesticide Inactive
Ingredients;

FDA Inactive
Ingredients Database

Drug Master File List;
EPA Pesticide Inactive
Ingredients;

EPA Safer Chemical
Ingredients

Cosing: Cosmetic
Ingredient Inventory;
Drrug Master File List;
EMA Excipients List;
EPA Pesticide Inactive
Ingredients;

EPA Safer Chemical
Ingredients;

FDA Inactive
Ingredients Database;
FDA Qrange Book

ANMAT:
Cosing: Cosmetic
Ingredient Inventory;
Drug Master File List;
EPA Pesticide Inactive
Ingredients;

EPA Safer Chemical
Ingredients;

EU Active Substances in

Pesticides;

FDA GRAS (Part 134);
FDA Inactive
Ingredients Database;
FDA Orange Book;
NMPA

Unit Size

Top Alternatives

Glycyrrhizic acid; Erythritol; Aspartame;
Chlorogenic acid; Acesulfame

Etfrylene oxide-propylene oxide triblock
copolymer; Water; Hyaluronic acid;
Sodium alginate; Cellulose

Anethole; Limonene; (=)-Menthol; 3-(3-
Hydroxy-4-methaxyphenyl-14{2,4,6-
trifyydroxyphenyl}-1-propanone; 2.4
Dihydrowybenzoic acid vanillylamide

Sodium bicarbonate; Fluoride; y-
Cyclodextrin; Vitamins; Glyceral

1,5-Pentanediol; 1,3-Propanediol; 1,2-
Pentanediol; (+)}-Propylene glycol;
Ethanol

Benzaldehyde; 1,3-Butanedicl; Phenol;
Sorbic acid; Phenaxyethanol

Xanthan gum; Cyclodesxtrin; Sorbitol;
Maltitol; Folydextrose

mg - Clear

Amounts

Amount not available ®

Approximately 1% ®

Approximate Range: 24 - 27% *

Approximate Range: 5 - 5% ®

Approximate Range: 9 - 25% ®

Approximately 1% ®

Amount not available *®

Approximate Range: 4 - 8% x
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18.6 Navigation zwischen SciFinder und ,,CAS Formulus“

PATENT

e Von einem Ergebnis in “CAS Formulus” Pharmaceutical compositions

.. . . containing chlorambucil or melphalan
kann man sowohl von der Ubersichtsseite & P

als auch der Detailseite zum Eintrag der U520040034099

Publikation in SciFinder springen. Language: English

Patent PDF View in CAS SciFinder"

e Offnet man den Detaileintrag einer Publikation in SciFinder, aus der eine oder mehrere
Formulierungen indexiert wurden, befindet sich der Abschnitt ,,Formulations” unter
den Conceps und Substanzen. Der Link flihrt direkt zu den vollstandigen Eintragen in
,»CAS Formulus”.

Pharmaceutical Composition

View CAS Formulus® Detail 4

Location: Example 2, 4
Purpose: Drugs

Component Function Amount Reported
Cellulose diluent, disintegrant 29.00 mg

Silica glidant 0.25mg
(+)-Lactose diluent 67.65 mg
Chlorambucil - 210 mg

Additional Components Reported in Full Text

e Aus einer Referenzliste lassen sich in SciFinder leicht die Publikationen ermitteln, die
einen solchen Eintrag beinhalten. Daflir wird im Filter ,,CAS Solutions” die Option“
Formulus“ ausgewahlt.

CAS ';.. SciFinder References »  "red wine"
(A

m s
their aroma was investigated. Both f

v CA Section wines and then analyzed by gas chrg
compounds and both forms, resp. G

~ CAS Solutions extracts and pure -damascenone. T
the highest dilution factor in aroma ¢

Analytical Methods (1,780) confirmed the huge importance of th
Formulus (249) solution as compared to red wine, w

notes of Et cinnamate and caproate 4
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