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I. Введение 
Where is the wisdom we have lost in knowledge? 

Where is the knowledge we have lost in information? 

T.S. Eliot, 1934 

 

Where is the information we have lost in data? 

H. Cleveland, 1985 

 

Стремительное возрастание объема научно-технической информации 

существенно затрудняет поиск нужных сведений. Все более актуальным 

становится получение информации об информации. В связи с этим одно из 

необходимых условий дальнейшего развития высшего образования и науки в 

нашей стране – обеспечение их современными информационными ресурсами. 

Особенно это касается химии, где информация очень быстро растет и 

медленно стареет. Реферативный журнал Chemical Abstracts (США), наиболее 

тщательно учитывающий химическую информацию, в настоящее время ежегодно 

пополняется ~ 1 млн. документов в год. В 2001 г. был пройден рубеж 20 млн. 

документов, из которых 16 млн. опубликованы после 1966 г. Начиная с 1800 г. 

практически экспоненциально увеличивается количество известных химических 

соединений. На конец июня 2015 г. в Chemical Abstracts их было 

зарегистрировано более 166 млн. На то же время количество известных 

химических реакций превысило 80 млн. Медленное старение выражается в том, 

что многие давно полученные данные сохраняют свое значение и используются в 

науке и образовании до сих пор. В частности, в современных химических 

публикациях нередки ссылки на работы первой половины прошлого века и более 

ранние. 

Увеличение объема химической информации сопровождается 

диверсификацией ее источников. Это связано не только с продолжающейся 

дифференциацией химии, приводящей к возникновению все новых и новых 

профессиональных журналов, но и с тем, что все большая часть оригинальных 

данных появляется не в них, а в патентах, доля которых в мировой химической 
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литературе неуклонно возрастает. Еще в 2004 г. более половины (~ 60 %) новых 

химических соединений было описано в патентах, число которых по миру 

составило более четверти числа журнальных статей. В некоторых научных 

областях (например, фторированных полимеров) доля патентов уже превышает 

долю журнальных статей. О значимости патентов ярко свидетельствует то, что 

ведущее международное научное издательство Bentham Science Publishers в 2006-

2008 гг. начало выпуск семнадцати журналов Recent Patents Review, 

специализированных по различным областям науки и технологии, включая Recent 

Patents on Chemical Engineering и Recent Patents on Materials Science. При этом 

информация, представленная в патентах, далеко не всегда появляется в других 

публикациях, оставаясь, таким образом, уникальной. Согласно оценкам, 

проведенным в конце 20-ого века, 80 % технологической информации из 

химических патентов никогда не публиковалось в других источниках. 

Помимо огромного объема, работа с химической информацией осложнена ее 

спецификой. Кроме естественного языка в ней применяется специальный язык 

структурных (графических) и суммарных (брутто-) формул (в том числе для 

соединений переменного состава, полимеров, белковых и нуклеотидных 

последовательностей), реакционных схем, систематических и тривиальных 

названий веществ. 

Проблемы, связанные с количественным ростом научной информации, были 

осознаны еще на рубеже 18-го и 19-ого веков. Их адекватным решением стало 

создание вторичной научной литературы – компилятивных обзоров, 

справочников, специализированных реферативных журналов. Одной из первых 

эта литература появилась именно в химии – Crell’s Chemisches Journal für die 

Freunde der Naturlehre (1778). Затем последовали такие издания как Gmelin 

Handbuch der Theoretischen Chemie (1817), Chemisches Zentralblatt (1830), Beilstein 

Handbuch der Organischen Chemie (1881), Chemical Аbstracts (1907) и Gmelin 

Handbuch der Anorganischen Chemie (1922). Дальнейший рост количества 

публикаций в 20-м веке и соответствующее увеличение объема реферативных 

журналов вызвали необходимость в указателях (предметных, авторских, т.д.) к 
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ним – т.е. уже в третичной литературе, обеспечивающей эффективную работу с 

вторичной. Во второй половине века, однако, этот подход перестал справляться с 

растущим информационным потоком. Ответом стало создание машиночитаемых 

баз данных. 

Таким образом, первые базы данных научно-технической информации 

возникли как побочный продукт компьютеризации реферативных журналов. В 

дальнейшем в результате сочетания трех факторов – появления больших 

быстродействующих компьютеров для сбора, хранения и селективного 

извлечения данных, сетей передачи данных и персональных компьютеров – роль 

таких баз данных значительно возросла: стало возможным их широкое, в том 

числе индивидуальное использование в режиме удаленного доступа (онлайн). 

Считается, что в информационном аспекте химия более других наук выиграла от 

применения компьютеров. 

Современные онлайновые базы данных обеспечивают исчерпывающий 

быстрый поиск необходимой информации. Полнота достигается не только тем, 

что компьютер не делает пропусков и ошибок, но и рядом других факторов. 

Поиск возможен по всем элементам всего информационного массива – именам 

авторов, местам их работы, заглавиям публикаций, библиографическим данным, 

любым терминам (словам) и числам, причем по одному запросу сразу в 

нескольких базах данных. Для химических соединений поиск может быть 

проведен по суммарной или (и) структурной формуле (любому фрагменту 

последней). Быстрота получения информации конечным пользователем имеет два 

аспекта. Собственно поиск и первичный просмотр его результатов занимают 

обычно несколько минут. Кроме того, в онлайновых базах данных информация 

обновляется значительно быстрее, чем в печатных реферативных журналах, 

издание и доставка которых требуют много времени. 

Еще большие возможности быстрого получения всей требуемой информации 

«не сходя с рабочего места / не выходя из учебного класса» предоставляют 

коммерческие информационно-поисковые системы (международные сети научно-

технических баз данных), такие как Scientific and Technical Network (STN) 
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International, Dialog, Questel-Orbit, Lexis-Nexis и некоторые другие. В настоящее 

время именно эти онлайновые ресурсы – наиболее эффективный, универсальный 

и надежный источник научно-технической информации, включая патентную. Они 

содержат релевантные коллекции тщательно отобранных и критически 

оцененных данных, собранных их производителями по всему миру. Очень важно, 

что содержание баз данных коммерческих провайдеров снабжается единым 

командным (поисковым) языком и тщательно индексируется: к имеющейся в 

оригинале библиографической информации (авторы, название, источник, прочее) 

добавляется контролируемая терминология (предметные заголовки, ключевые 

слова, и тому подобное) для наиболее точной характеристики содержания 

документа. Последнее, т.н. «добавленная ценность» (value-added), значительно 

увеличивает потребительскую ценность исходных данных и существенно 

облегчает поиск релевантной информации. Другое преимущество – возможность 

поиска в нескольких ресурсах без необходимости перехода от одного сайта 

(провайдера) к другому. 

Широко распространенное в настоящее время представление о том, что 

любую нужную научно-техническую информацию можно бесплатно найти в 

Интернет – не более чем заблуждение. Действительно, Интернет открывает 

практически неограниченный доступ к информации – как полезной, так и, 

преимущественно, бесполезной. У многих сайтов, свободно доступных в 

Интернет, отсутствуют гарантии надежности и полноты сообщаемых данных, а 

также эффективные поисковые функции. При наличии времени, терпения и удачи 

в гигантских неструктурированных информационных массивах можно выловить 

полезные сведения. Разумнее, однако, использовать их лишь для сугубо 

предварительного поиска, а затем обратиться к профессиональным 

информационно-поисковым системам и базам данных. 

Необходимость специального обучения поиску химической информации была 

осознана еще во второй половине прошлого века – предмет слишком сложен для 

самообразования. Умение самостоятельно работать с онлайновыми 

информационно-поисковыми системами и базами данных – важный аспект 
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профессиональной подготовки современного химика, включающий ряд знаний и 

навыков. 

В настоящем пособии подробно охарактеризованы основные базы данных по 

химии глобальной сети научно-технической информации, действующей в России 

– STN International. Рассмотрены предоставляемые сетью STN поисково-

аналитические возможности для их использования в высшем химическом 

образовании и научных исследованиях. 

Сеть STN International, совместно созданная и управляемая Chemical Abstracts 

Service (США), Fachinformationszentrum-Karlsruhe (ФРГ) и Japan Association for 

International Chemical Information (Япония), более четверти века предоставляет 

глобальный доступ к профессиональным научно-техническим и патентным базам 

данных в сочетании с эффективными средствами поиска, извлечения и анализа 

информации. Она включает три суперкомпьютерных сервисных центра (в США, 

ФРГ и Японии), соединенных спутниковой и кабельной связью. В настоящее 

время сеть STN содержит ~ 200 баз данных по различным разделам науки и 

техники, таким как химия, материаловедение, биологические и геологические 

науки, инженерия и технологии, сельское хозяйство, медицина и 

здравоохранение, научно-технический бизнес. Единые для всей сети поисково-

аналитические средства обеспечивают эффективный поиск и обработку данных. 

В контексте химической информации к особым достоинствам сети STN 

следует отнести: 

– широту охвата, основанную на интеграции журнальной и патентной 

литературы и других форм научных публикаций; 

– многообразие форм поиска химических соединений: по молекулярной 

структуре или ее фрагментам, суммарным формулам, названиям, 

регистрационным номерам веществ Chemical Abstract Service; 

– наличие основных мировых патентных баз данных – ключевых ресурсов для 

прикладных (инновационных) исследований и разработок; 

– уточнение поисковых результатов в библиографических базах данных с 

помощью индексируемых терминов, ролей соединений, тезаурусов и других 
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созданных производителями ресурсов дополнительных возможностей, 

позволяющих получить как можно более точный ответ с минимальным 

количеством нерелевантных сведений; 

– доступность не только библиографической, но и разнообразной 

фактографической информации, включая самый большой в мире репозитарий 

полипептидных и нуклеотидных последовательностей; 

– доступ через разные интерфейсы, одновременный поиск в нескольких базах 

данных, гибкие форматы вывода, в том числе бесплатные, для предварительной 

оценки найденной информации. 

Сеть STN International непрерывно совершенствуется. Недавно Chemical 

Abstracts Service и Fachinformationszentrum-Karlsruhe разработана новая 

платформа STN с лучшей интеграцией аналитических инструментов, большей 

согласованностью содержания баз данных, меньшими системными 

ограничениями. 

Настоящее пособие предназначено для магистрантов и аспирантов-химиков. 

Полученные знания будут полезны при поиске литературных данных для 

курсовых, дипломных и диссертационных работ, а также в последующей 

профессиональной деятельности. 

Хотя пособие сосредоточено на поиске химической информации в сети STN 

International, оно не замыкается на ней, поскольку ряд ключевых баз данных, 

охарактеризованных в пособии, входит и в другие крупные информационно-

поисковые системы – Reaxys, SciFinder и Web of Science. 

Характеристики баз данных сети STN International приведены по состоянию на 

начало 2015 г. Следует помнить, что информационное наполнение этих баз 

данных быстро возрастает. 

В пособии подробно рассмотрены основные для химика базы данных сети 

STN – библиографическая CAPlus и базы данных веществ – структурно-

химическая БД Registry и БД химических реакций CASReact. 
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Основные термины и список сокращений 
 

Информационно-поисковая система (ИПС): компьютерная система, 

выполняющая функции хранения больших объемов информации; быстрого 

поиска требуемой информации; добавления, удаления и изменения хранимой 

информации; вывода информации в удобном для пользователя виде. 

База данных (БД): организованная в соответствии с определенными 

правилами и поддерживаемая в памяти компьютера совокупность данных, 

относящихся к некоторой предметной области и используемая для 

удовлетворения информационных потребностей пользователей. 

Типы баз данных: библиографические; полнотекстовые; структурно-

химические; реакций; фактографические (числовые); справочники. 

Библиографические базы данных содержат извлеченную из документов / 

публикаций (статей, патентов и др.) и объединенную в отдельную для каждого 

документа запись информацию об их заглавиях, авторах, источниках, а также 

рефераты документов; таким образом, они наряду с рефератами предоставляют 

библиографические ссылки на публикации. Полнотекстовые базы данных 

содержат полные тексты публикаций, таких как статьи и патенты. Базы данных 

химических структур и химических реакций содержат соответствующую 

информацию и позволяют провести поиск интересующих веществ по структурной 

формуле или ее любому фрагменту. Фактографические (числовые) базы данных 

содержат числовую информацию; как правило, это аналоги печатных 

справочников по свойствам веществ – например, термодинамическим, 

спектральным и другим. В таких базах данных возможен поиск веществ по 

молекулярным формулам, тривиальным, торговым и химическим названиям; 

зачастую такие базы данных являются справочниками, содержащими, например, 

сведения о химических реактивах и их ценах и поставщиках, нормативную и 

другую информацию о хранении и безопасном обращении с веществами и пр. 
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Запись: все базы данных состоят из записей, соответствующих 

индивидуальным документам. Каждая запись организована в индексы (поля), 

помеченные идентифицирующими кодами. 

Термины индексирования: специальные термины, добавляемые 

производителями баз данных к информации, извлеченной из оригинальных 

документов, для выделения их основного содержания (понятий / концептов); 

помогают найти в базах данных документы по интересующей тематике, 

независимо от авторской терминологии. 

Контролируемая терминология: совокупность постоянных терминов 

индексирования, используемых в базе данных. 

Поиск по ключевым словам (предметный, тематический): поиск, основанный 

на концептах; наиболее распространенная форма – текстовый (free-text) поиск в 

основном индексе (Basic Index). 

Провайдер: Организация, предоставляющая доступ к электронной 

информации. 

Basic Index (BI): объединение нескольких индексов базы данных в один 

(индекс по умолчанию). В Basic Index обычно проводят поиск по научно-

техническим терминам, относящимся к интересующему предмету.  

Chemical Abstracts Service (CAS): Служба химических рефератов, отделение 

American Chemical Society – Американского химического общества. 

American Chemical Society (ACS): Американское химическое общество. 

Fachinformationszentrum-Karlsruhe (FIZ-K): научно-информационный центр, г. 

Карлсруэ, Германия. 

Scientific and Technical Network International: Международная научно-

техническая сеть STN International. 

STN Express with Discover: программа доступа к базам данных STN с рабочего 

стола компьютера – для опытных пользователей. 

STN on the Web: независимый от платформы доступ к базам данных STN через 

веб-браузер – для опытных пользователей. 
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STN Easy: веб-доступ к базам данных STN для случайных или новых 

пользователей. 

STN AnaVist: программа анализа и визуализации для профессиональных 

пользователей STN. 

STN Viewer: инструмент для пользователей патентной информации. 

 

II. Сеть STN International 
 

Международная сеть научно-технической информации STN International 

создана в 1984 г. и в настоящее время совместно управляется Chemical Abstracts 

Service (CAS, США), Fachinformationszentrum-Karlsruhe (FIZ-K, ФРГ) и Japan 

Association for International Chemical Information (JAICI, Япония). Сеть включает 

три суперкомпьютерных сервисных центра (в США, ФРГ и Японии), 

соединенных спутниковой и кабельной связью. В настоящее время она содержит 

~ 200 баз данных по различным разделам науки и техники, таким как физика, 

химия, материаловедение, биологические и геологические науки, инженерия и 

технологии, сельское хозяйство, медицина и здравоохранение, а также по научно-

техническому бизнесу. Единые для всей сети поисково-аналитические средства 

обеспечивают эффективный поиск и обработку данных. 

Ведущий мировой провайдер химической информации CAS производит 22 

базы данных сети STN; FIZ-K, специализирующийся на математической, 

физической и патентной информации – 9 баз данных. Помимо этого, сеть STN 

содержит базы данных других провайдеров. Хотя некоторые базы данных сети 

частично перекрываются по охвату материала, каждая из них – уникальная 

коллекция информации, систематически и профессионально собранной из 

различных источников, включающих журналы, патенты, книги, труды 

конференций, технические отчеты и т.д. 

Поисково-аналитические возможности сети STN обеспечивают быстрый и 

предельно точный поиск нужной информации – в течение секунд среди 

миллионов записей в нескольких базах данных в одном запросе. Доступ к базам 
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данных осуществляется посредством единых для всей сети команд, позволяющих 

также определить ресурсы, содержащие необходимую информацию. Командный 

язык сети обеспечивает быстрый переход между базами данных (кросс-файловый 

или перекрестный поиск); идентификацию и удаление дубликатов при поиске в 

нескольких базах данных (многофайловый поиск) и помощь пользователю в 

режиме онлайн. Для химических веществ (включая полимеры, полипептидные и 

нуклеотидные последовательности) возможен поиск по названиям, молекулярным 

(брутто) и графическим формулам и свойствам; а для найденных веществ – 

получение соответствующих библиографических ссылок. Имеются возможности 

анализа и редактирования результатов поиска для их представления в наиболее 

удобном для дальнейшего использования виде. 

Командный язык сети (первоначально STN Messenger) постоянно 

совершенствуется – вводятся новые системные возможности, включая команды и 

интерфейсы. В настоящее время работу с сетью обеспечивают интерфейсы STN 

Express with Discover, STN on the Web и STN Easy. 

Интерфейс STN Express with Discover – полностью интегрированный 

программный пакет, предназначенный для онлайнового поиска не только в сети 

STN, но и в базах данных других провайдеров. Он обеспечивает доступ в сеть с 

удаленного компьютера и делает поиск легче, дешевле и продуктивнее, позволяя, 

например, заранее (т.е. в режиме оффлайн) подготовить поисковые запросы по 

химическим реакциям, структурам веществ и текстовым терминам с 

использованием программного обеспечения сети. Возможен выбор между 

поиском посредством команд – для опытных пользователей, или интерфейса 

Wizard, не требующего их знания. Модуль Analysis Edition позволяет 

анализировать найденную информацию. В целом STN Express – интерфейс для 

точного поиска и глубокого анализа. 

Интерфейс STN on the Web объединяет функциональность командного языка 

сети STN с преимуществами веб-технологий, предоставляя доступ к базам данных 

сети посредством браузера – т.е. любом месте в любое время. 
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Простой интерфейс STN Easy предоставляет веб-доступ к ~ 100 основным 

базам данных сети. Он предназначен для начинающих и (или) редко 

обращающихся к сети пользователей. 

Наряду с этим сеть STN обладает оригинальными современными средствами 

визуализации и анализа найденных данных – STN AnaVist и STN Viewer. 

Интерактивная платформа STN AnaVist, введенная в 2005 г., предоставляет 

разнообразные возможности анализа поисковых результатов, относящихся как к 

научной, так и к патентной литературе. Информационный инструмент STN 

Viewer предназначен для обработки и анализа данных, извлеченных из 

полнотекстовых патентных документов с использованием интерфейса STN 

Express. 

Все базы данных сети STN для удобства пользователей объединены в 

кластеры – группы родственных информационных ресурсов. Некоторые из 

кластеров включают базы данных, охватывающие одни и те же предметные 

области, например, сельское хозяйство или токсикологию, то есть являются 

тематическими. Другие кластеры объединяют базы данных с общими 

формальными особенностями, например, содержащие полные тексты журнальных 

публикаций и патентов по различным предметным дисциплинам, например, 

кластер FullText. В каждом кластере возможен многофайловый поиск. 

Особенности баз данных сети STN по химии связаны с наличием: информации 

о свойствах веществ, по которым можно проводить поиск; патентных записей; 

одного или нескольких тезаурусов; регистрационных номеров веществ CAS, 

которые можно использовать в качестве поисковых терминов; учебных файлов. 

Только STN предлагает доступ к мировой научной информации на единой 

интегрированной платформе, включая авторитетный химический контент от CAS 

и патентный контент от Thomson Reuters – Derwent World Patents Index®. 

В целом в сети STN можно найти исчерпывающую информацию по всем 

аспектам химических наук, включая синтез соединений; их идентификацию на 

основании аналитических и спектральных данных; их реакции; а также свойства и 
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применение синтезированных веществ. Эта сеть важный, если не уникальный, 

источник надежной химической информации. 

Помимо химии, сеть STN является надежным источником научных данных по 

ряду смежных фундаментальных и прикладных дисциплин – в частности, 

фармацевтике, биомедицине, биохимии, биотехнологии, генной инженерии, 

продуктам питания, косметическим средствам, изучению окружающей среды, 

здравоохранению, агрохимии, и токсикологии. 

Ряд баз данных представлен только в сети STN. С другой стороны, многие из 

баз данных сети доступны на других платформах или у других провайдеров. Так, 

например, базы данных CASReact, Registry, CAPlus, MarPat, MedLine, ChemList, 

ChemCats доступны в информационно-поисковой системе SciFinder; база данных 

ReaxisFile – в информационно-поисковой системе Reaxys (ранее CrossFire); база 

данных SciSearch (Science Citation Index Expanded) – в Web of Science (WoS), и т. 

д. Ряд патентных баз данных свободно доступны в Интернет. 

Сеть STN является платной – создание и поддержание профессиональных баз 

данных требует затрат. В сети STN плата за поиск в библиографических базах 

данных обычно складывается из трех составляющих: времени связи, количества 

использованных поисковых терминов, и объема выведенной информации. В 

структурно-химических базах данных к ним добавляется плата за каждый 

структурный поиск, в некоторых числовых – плата за использование встроенных 

вычислительных программ. При этом академические пользователи, такие как 

университеты или исследовательские институты, могут получить от CAS скидки, 

доходящие до 80 %, а от FIZ-K – до 70 %. 

В сети STN доступны более 200 баз данных научно-технической информации. 

Для выбора нужного ресурса следует использовать STN Database Summary Sheets 

(http://www.cas.org/ONLINE/DBSS/dbsslist.html и http://www.stn-

international.de/sum_sheets.html), содержащие детальные описания баз данных 

сети.  
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Базы данных сети STN International по химии 
 

К предмету Химия в сети STN отнесено более 100 баз данных. Для них 

имеются описания – STN Database Summary Sheets, в которых указаны 

производители, тип и размер, тематический и временной охват, содержание, 

частота обновления и особенности (наличие регистрационных номеров веществ 

CAS, тезаурусов и т.п.), а также приведены примеры поисковых и дисплейных 

полей, записей и другой информации. Некоторые базы данных представлены в 

сети в нескольких вариантах, некоторые имеют различные версии для 

подписчиков и не подписчиков. 

 

Базы данных сети STN International, содержащие информацию по химии 
База данных Тип Особенности 
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ADISCTI – Adis Clinical Trials Insight       + +       
ADISInsight – Adis RD Insight (Adis Weekly Reports)    +    +    +   
ADISNews – Adis Newsletters        +    +   
Aerospace – Aerospace and High Technology Database       +  +  +    
Agricola – Agriculture Online Access     +  +  +   +   
AnAbstr – Analytical Abstracts       +     +   
APolLit – Applied Polymers Literature       +  +     + 
AUPATFULL – Australia Patents Full Text       + + +  +    
BiblioData – German National Bibliographic Database       +      +  
Biosis – Biosis Previews / RN Life Science Database       +  +  + +   
BioTechAbs (BioTechDS) – Derwent Biotechnology Resource       +  +  +    
BioTechno – Elsevier's Biotechnobase       +     +   
CA (HCA, ZCA) – Chemical Abstracts       +  +  + + +  
CABA – CAB Abstracts File       +  +  + +   
CANPATFULL – Canadian Patents Full Text       + + +  +    
CAPlus (HCAPlus, ZCAPlus) – Chemical Abstracts Plus       +  +  + +  + 
CASReact – Chemical Abstracts Reaction Search Service + +     +    + + + + 
CBNB – Chemical Business News Base       +     +   
CEABA-VTB – Literature on Chemical Engineering and Biotechnology – 
Verfahrenstechnische Berichte       +    + +   

ChemCats – Chemical Catalogs Online    + +       +  + 
ChemList (HChemList) – Regulated Chemicals Listing    + +       +  + 
CIN (HCIN) – Chemical Industry Notes       +  +   +   
CNFULL – China Patents Full Text       + + +  +    
Compendex –  Computerized Engineering Index and Ei Engineering 
Meetings       +  +      

CropB – Derwent Crop Protection Backfile       +        
CropR – Derwent Crop Protection Registry File    +       +    
CropU – Derwent Crop Protection File       +    +    
CSNB – Chemical Safety News Base       +     +   
DDFB (DrugB) – Derwent Drug Backfile       +        
DDFU (DrugU) – Derwent Drug File +      +  +   + +  
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DEFULL – German (Deutschland, DE) Patents Full Text       + + +  +    
DGene – Derwent Genesequence Database       +  +  +    
DissAbs – Dissertation Abstracts       +        
DJSMDS (DJSMOnline) – Derwent Journal of Synthetic Methods File + +     +    +   + 
DPCI – Derwent Patents Citation Index       +  +  +  +  
EMBAl – EMBase Alert       +        
EMBase – Excerpta Medica       +  +   + +  
EnCompLit (EnCompLit2) – EnCompass Literature File       +     +   
EnCompPat (EnCompPat2) – EnCompass Patent Database       +    + +   
Energy – DOE Energy (ETDE Energy file)       +  +  +    
EPFull – European Patents Full Text       + + +  +    
ESBioBase – Elsevier Current Research in Biology and Bioscience       +        
FrancePat – French Patent Applications and Granted Patents       +  +  +    
FrFull – French Patents Full Text       + + +  +    
GBFull – United Kingdom (GB) Patents Full Text       + + +  +    
GenBank – Genetic Sequence File    +   +     +   
GeoRef – Geological Reference File       +  +      
ICSD – Inorganic Crystal Structure Database   +       +     
IFIALL – IFI Comprehensive Database       +  +  + +   
IFICLS – IFI Current Patent Legal Status Database               
IFIRef – IFI Uniterm and US Class Reference File     +    +  +    
IMSPatents – IMS Life Cycle, Patent Focus    +       + +   
IMSResearch – IMS Life Cycle, RD Focus    + +      + +   
INFULL – Indian Patents Full Text       + + +  +    
InPaDocDB – International Patent Documentation Database       +  +  +  + + 
InPaFamDB – International Patent Family Database       +  +  +  + + 
Inspec – Information Service for Physics, Electronics, and Computing       +  + + +  +  
Inphys – записи из Phys File, отсутствующие в базе данных Inspec       +  +     + 
IPA – International Pharmaceutical Abstracts       +  +   +   
JAPIO – Japan Patent Information Organization       +  +  +    
JPFULL – Japan Patents Full Text       + + +  +    
KoreaPat – Korean Patent Abstracts       +  +  +    
Kosmet – Cosmetic and Perfume Science and Technology       +   +  +   
LITALERT –The Patent Litigation Database – LITigation ALERTs       +    +    
MarPat – CAS Markush Search Service +          +  + + 
MedLine – NLM MedLine File       +  +   + +  
Metadex – Metals Abstracts / Alloy Index       +    +    
MSDS-OHS – OHS Material Safety Data Sheets            +   
NAPRAlert – Natural Products Alert       +    + +  + 
NTIS – National Technical Information Service       +    + +   
Pascal – INIST's French National Research Council File       +        
PatDD – German Patent File       +    +   + 
PatDPA – German Patent Database       +  +  +  + + 
PatDPAFull – German Patent Full Text Database       + + +  +    
PatDPASPC – German Supplementary Protection Certificates for Drugs and 
Plant Protection Agents       +  +  + +   

PCTFull – Patent Cooperation Treaty Database       + + +  +    
PCTGen – World Patent Application Biosequences       +    +   + 
PQSCITECH – ProQuest Science & Technology       +    +    
PS – Pharmaceutical Substances + +  +       + +   
RAPRA – RAPRA       +  +  +    
RDisclosure – Research Disclosure       + + +  +    
ReaxysFile – Handbook of Organic Chemistry +  +        + +   
Registry (ZRegistry) – CAS Registry +  +       + + + + + 
RTECS – Registry of Toxic Effects of Chemical Substances   + + +  +   +  +   
RussiaPat – Russian Patent Abstracts       +  +  +    
SCISearch – Science Citation Index       +        
TeMa – Technology and Management       +        
ToxCenter – Toxicology Center        +  +  + +  + 
Tulsa (Tulsa2) – Petroleum Abstracts       +  +  + +   
USGene – USPTO Genetic Sequence Database       +    +    
USPat2 – US Patents Latest Publications       + + +  + +  + 
USPatFull – US Patents Original Publications       + + +  + +   
USPatOld – US Patents Pre-1976       + + +  + +   
VetB – Derwent Veterinary Drug Back File       +  +     + 
VetU – Derwent Veterinary Drug File       +     +  + 
WELDASearch – Literature about Ceramics, Metals, Plastics       +        
WPIDS (WPIndex, WPIX) – Derwent World Patents Index       +  +  +  +  
WSCA – World Surface Coatings Abstracts       +    +    
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По характеру информации эти базы данных можно классифицировать 

следующим образом: 

библиографические базы данных; 

базы данных химических структур, в том числе структур Маркуша (то есть 

общих структур, объединяющих группу соединений c одинаковым 

структурным фрагментом и выраженными в виде альтернативы различными 

заместителями); 

базы данных химических реакций; 

базы данных индивидуальных веществ и белковых и нуклеотидных 

последовательностей; 

числовые / фактографические базы данных;  

полнотекстовые и справочные базы данных.  

При этом одна и та же база данных может относиться более чем к одному 

типу. 

Библиографические базы данных предоставляют ссылки на публикации, а 

также их рефераты, полнотекстовые базы данных – полные тексты публикаций – 

статей и патентов. 

Базы данных химических структур и химических реакций позволяют провести 

поиск интересующих веществ по структурной формуле или ее любому фрагменту. 

Фактографические базы данных содержат числовую информацию; как правило, 

это аналоги печатных справочников по свойствам веществ – например, 

термодинамическим, спектральным и другим. В базах данных веществ возможен 

поиск по молекулярным формулам, тривиальным, торговым и химическим 

названиям; зачастую такие базы данных являются справочниками и, например, 

содержат сведения о химических реактивах, их ценах и поставщиках; 

нормативную и другую информацию о хранении и безопасном обращении с 

веществами и пр. 

Основные базы данных сети STN, в которых можно проводить поиск сведений 

о веществах по их химической структуре (структурному фрагменту) – DDFU / 

DrugU, MarPat, ReaxysFile и Registry / ZRegistry. Другие базы данных с этой 
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возможностью – CASReact, DJSMOnline / DJSMDS и PS – одновременно являются 

базами данных химических реакций. 

 

Базы данных с возможностью поиска по химической структуре веществ 
База данных Производитель Охват Содержание  Кол-во 

записей 
Обновление Источники 

DDFU 
DrugU 

Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1983+ Лекарства: 
литературный 
сегмент 

> 1.4 млн. Еженедельно ~ 1.2 тыс. журналов и трудов 
конференций 

регистрационны
й сегмент 

> 181.5 
тыс. 

MarPat CAS, США 1961+ Структуры 
Маркуша из 
патентов 

> 419.9 
тыс. 

Ежедневно Патенты из CAPLUS 1988+, 
включая российские 2000+; 
данные INPI 1961+  

ReaxysFile Elsevier 
Informations 
Systems, ФРГ 

1771-
2011 

Органические 
соединения 

> 19.4 
млн. 

Ежекварталь
но 

Handbook of Organic 
Chemistry; 176 ведущих 
журналов по органической 
химии 

Registry 
ZRegistrya 

CAS, США 1907+ Органические и 
неорганические 
соединения  

> 94 млн. Ежедневно Журналы, патенты, труды 
конференций и другие 
источники; репозитарий 
последовательностей 
GenBank; нормативные 
перечни и списки, веб-
коллекции веществ, имеющих 
регистрационные номера CAS 

Последовательно
сти 

> 66 млн. 

aИдентичные по содержанию базы данных, отличающиеся условиями оплаты: в стандартных 

файлах оплачивается время связи и поисковые термины; у Z-файлов нет платы за время связи, 

но плата за поисковые термины выше. 

 

Базы данных химических реакций полезны при планировании синтеза. В них в 

едином запросе возможен поиск по структурам реактантов, реагентов и 

продуктов. При этом можно задавать реакционные центры и соотносить атомы 

или функциональные группы реактантов и продуктов. Другие способы поиска – 

по регистрационным номерам CAS (кроме баз данных DJSMOnline / DJSMDS), 

функциональным группам, текстовой информации о реакции, выходам продуктов, 

библиографической информации, индексированию по предмету и веществу, 

ключевым словам и рефератам публикаций. Из-за различий в широте и 

ретроспективе охвата источников и методах индексирования, а также других 

особенностей этих баз данных, целесообразно использовать их все. Некоторые из 

них имеют признаки фактографических баз данных, содержа числовую 
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информацию, например, о выходах и физических характеристиках продуктов 

реакций. 

В базе данных ReaxysFile возможен поиск по типу реакции и роли в ней 

вещества – реактант, продукт, реагент, растворитель или катализатор. 

Полученный ответ будет содержать информацию только о реакции; сведения о 

других свойствах вещества в него не войдут. В целом в ReaxysFile имеются два 

способа получить информацию о химических реакциях отдельного соединения 

или их группы: провести поиск по реакции после поиска по веществу; провести 

поиск по роли вещества в реакции, используя его регистрационный номер. 

 

Базы данных химических реакцийa 
База данных Производитель Охват Содержание Кол-во Обновление Источники 

CASReact CAS, США 1840+ Одно- и 
многостадийные 
реакции 

> 1.19 
млн. 
записей
> 77.3 
млн. 
реакций 
и 
методи
к 
синтеза 

Еженедельно CAS, журналы 1985+, 
патенты 1991+; ВИНИТИ / 
ZIC и InfoChem, журналы 
1974-1999, патенты 1982-
1999; Wiley, коллекция 
химических реакций; база 
данных Core Reactions (INPI) 
1840-1985; база данных 
Biotransformations 1971-1997; 
Encyclopedia of Reagents for 
Organic Synthesis 

DJSMOnline 
DJSMDS 

Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1975-
2009 

Реакции > 109 
тыс. 
записей 

Статический 
файл 

З00 журналов, патенты 40 
ведомств 

PS Georg Thieme 
Verlag, ФРГ 

1957+ Информация о 
лекарствах 

> 2.5 
тыс. 
записей 

Нерегулярно The U.S. Food and Drug 
Administration; ATC Index 
(WHO);b патенты; 
публикации и базы данных по 
органической химии 

aТакже ReaxysFile. bAnatomical Therapeutic Chemical classification system (World Health 

Organization / Всемирная организация здравоохранения). 

 

Фактографические базы данных содержат преимущественно числовые 

сведения о свойствах веществ и материалов – например, значения температур 

плавления, кипения и вспышки, и т.д. Релевантные химии фактографические базы 

данных сети STN – ICSD и RTECS. К ним относятся и рассмотренные выше базы 

данных Registry и ReaxysFile. 
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Базы данных свойств веществa 
База 
данных

 
 

Производитель Охват Содержание Кол-во 
записей 

Обновление Источники 

ICSD FIZ-K, ФРГ 
NIST,c США 

1913+ Кристаллические 
структуры 
неорганических 
соединений 

~ 161 тыс. Дважды в год Журналы 

RTECS BIOVIA, США 1971+ Токсикология ~ 180 тыс. Ежеквартально Журналы, 
правительственные 
отчеты, 
неопубликованные 
данные EPA Test 
Submissions 

aТакже БД Registry и ReaxysFile.  

 

Помимо рассмотренных выше, в сети STN имеется еще несколько 

содержащих информацию о веществах ресурсов, классифицированных как базы 

данных веществ или справочные базы данных – ADISInsight, ChemCats, ChemList 

/ HChemList, CropR, IMSPatents и IMSResearch. Они содержат сведения о 

коммерчески доступных химических продуктах и их поставщиках, включая 

контактную информацию (база данных ChemCats); химических соединениях, 

включенных в нормативные перечни ряда американских и европейских агентств 

(база данных ChemList); лекарствах в стадии активного исследования или 

разработки (база данных IMSResearch) и другие. 

 

Другие базы данных веществ 
База данных Производитель Охват Содержание  Кол-во записей Обновление Источники 
ADISInsight Springer Adis, 

США 
1998+ Разработка 

лекарств 
~ 32 тыс. Еженедельно Информация 

компаний, 
журналы, труды 
конференций, 
ежегодные отчеты, 
новости и пресс-
релизы; 
лицензированные 
данные Lehman 
Brothers’ Pharma 
Pipelines 

ChemCats CAS, США 1995+ Химикаты, 
энзимы, белки, 
соединения 
для скрининга 
и др. 

> 100 млн. 
записей; 882 
поставщика и 
989 каталогов 

По мере 
добавления 
новых или 
ревизии 
существующих 
каталогов 

Каталоги 
компаний, 
химические 
библиотеки, 
поставщики 

ChemList / 
HChemLista 

1979+ Регулируемые 
химикаты 

~ 313 тыс. Еженедельно Нормативные 
перечни 
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CropR Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1985-
2002 

Защита 
сельскохозяйст
венных 
культур 

~ 12 тыс. 
записей о 
веществах 

Не обновляется Журналы, труды 
конференций, 
патенты 1996+ 

IMSPatents IMS Health, 
Великобритания 

1995+ Патентные 
семейства для 
лекарств 

~ 290 тыс. Ежемесячно Патенты 

IMSResearch 1994+ Разработка 
лекарств 

> 35.3 тыс. Еженедельно Научные 
публикации 

aHChemList отличается от ChemList лишь условиями оплаты. 
 

Релевантные библиографические базы данных сети STN можно подразделить 

на химические (общие и специализированные), смежные (материаловедческие, 

биомедицинские, и др.) и политематические. Некоторые из них, одновременно 

являющиеся, например, структурными базами данных и (или) базами данных 

химических реакций, представлены в предыдущих разделах. Библиографические 

базы данных по химии CA / CAPlus подробно рассмотрены в следующем разделе. 

 

Библиографические базы данных по химии 
База данных 
a 

Производитель Охват Содержание Кол-во 
записей 

Обновление Источники 

AnAbstr Royal Society of 
Chemistry, 
Великобритания 

1980+ Аналитическая 
химия 

~ 455 
тыс. 

Еженедельно Журналы, книги, труды 
конференций, отчеты, 
стандарты 

CA 
HCA 
ZCA a 

CAS, США 1907+(> 
180 
тыс. 
записей 
до 1907 
г.) 

Химия и 
химическая 
технология 

> 35.2 
млн.  

Еженедельно > 10 тыс. журналов, 
патенты, технические 
отчеты, книги, труды 
конференций, диссертации, 
электронные журналы, web-
препринты 

CAPlus 
HCAPlus 
ZCAPlus a 

> 41.2 
млн. 

Ежедневно – 
библиографи
ческие 
данные; 
еженедельно
–
индексируем
ые данные  

CBNB Elsevier 
Engineering 
Information, 
США 

1984+ Деловая 
информация 

> 1.65 
млн. 

Ежедневно Журналы, книги, пресс-
релизы, отчеты по 
изучению рынка, газеты, 
реклама, деловая 
литература, справочники, 
биржевые отчеты; 
публикации Европейского 
Сообщества и 
национальных правительств 

CEABA-VTB WTI Frankfurt, 
ФРГ 

1966+ Химическая 
технология и 
биотехнология 

> 817 
тыс. 

Ежемесячно Журналы, книги, труды 
конференций, отчеты, 
диссертации 

CIN 
HCIN a 

CAS, США 1974+ Деловая 
информация 

> 1.7 млн. Ежедневно Научные и деловые 
журналы, отчеты, газеты, 
бюллетени, 
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правительственные 
публикации 

EnCompLit 
EnCompLit2 

Elsevier 
Engineering 
Information, 
США 

1964+ Нефтяная, 
нефтехимическа
я, 
энергетическая и 
газовая 
промышленность 

> 1.05 
тыс. 

Еженедельно  Научные и деловые 
журналы, труды 
конференций, 
правительственные отчеты 

EnCompPat 
EnCompPat2 

> 669 
тыс. 

Вторичные источники 
патентной информации 

Tulsa 
Tulsa2 

University of 
Tulsa, Petroleum 
Abstracts, США 

1965+ Исследование, 
добыча и 
разработка 
нефти 

> 1.1 млн. Журналы, труды 
конференций, патентные 
бюллетени, полные тексты 
патентов, книги, 
диссертации, 
правительственные отчеты 

a Версии H и Z отличаются от стандартных лишь условиями оплаты. Для баз данных CA / 
CAPlus / CIN плата взимается за время связи и поисковые термины, для версий H время связи 
более дорого, но использование терминов бесплатно, для версий Z – наоборот. 
 

Сеть STN содержит ряд баз данных с полезной для химиков информацией о 

материалах и технологиях. Во всех базах данных индексирование информации 

производится как ее производителями, так и сетью STN. 

 

Библиографические базы данных по материалам и технологиям 
База данных Производитель Охват Содержание Кол-во 

записей 
Обновление Источники 

Aerospace ProQuest, США 1962+ Аэрокосмические 
науки 

> 8.6 
млн. 

Ежемесячно Журналы, книги, патенты, 
труды конференций, 
препринты, репринты, 
отчеты, диссертации 

APolLit FIZ-K, ФРГ 1973-
2005 

Химия и технология 
полимеров и 
пластиков 

> 436 
тыс. 

Не 
обновляется 

Журналы, книги, труды 
конференций, стандарты, 
отчеты и другая литература 

BiblioData Deutsche 
Nationalbibliothe
k, ФРГ 

1945-
2013 

Политематическое ~ 9.8 
млн. 

Статический 
файл 

Журналы, книги, труды 
конференций, отчеты, 
визуальные материалы, 
карты 

Compendex Elsevier 
(Engineering 
Information), 
США 

1970+ Все инженерные 
дисциплины, 
включая 
химическую 
технологию 

> 14.5 
млн. 

Еженедельно Журналы, книги, труды 
конференций, отчеты, др. 

Energy U.S. Department 
of Energy, США 

1974-
2013 

Энергетика, 
включая 
экологические 
аспекты 

> 5.7 
млн. 

Дважды в 
месяц 

Журналы, книги, патенты, 
периодические издания, 
отчеты, труды конференций 

Inspec IET,a 
Великобритания 

1898+ Инженерия, физика, 
электроника, 
вычислительная 
техника 

> 15.9 
млн. 

Еженедельно Журналы, патенты до 1976, 
труды конференций, книги, 
отчеты, др. 

InsPhys 1979-
1994 

Физика, 
астрономия, 
астрофизика 

> 613 
тыс. 

Не 
обновляется 

Журналы, труды 
конференций, книги, отчеты, 
др. 



 24 

Metadex ProQuest, США 1966+ 
(патент
ы –
1869+) 

Металлы > 7.9 
млн. 

Ежемесячно Журналы, патенты, книги, 
труды конференций, отчеты, 
др. 

PQSciTech 1962+ 
(патент
ы –
1869+) 

Все области науки и 
технологии 

> 28.3 
млн. 

Журналы, патенты, труды 
конференций, книги 

Rapra Smithers 
Information, 
Великобритания 

1972+ Индустрия резин и 
пластиков 

> 1.13 
млн. 

Еженедельно Журналы, патенты, труды 
конференций, книги, отчеты, 
стандарты, публикации 
компаний, др. 

TeMa WTI Frankfurt, 
ФРГ 

1968+ Технология и 
менеджмент 

> 4.6 
млн. 

Ежемесячно Журналы, книги, труды 
конференций, диссертации, 
отчеты 

WELDASearch TWI, 
Великобритания 

1967+ Материалы, сварка 
и родственные 
процессы 

> 230.5 
тыс. 

Журналы, патенты, книги, 
исследовательские отчеты, 
стандарты, диссертации, др. 

WSCA PRA Coatings 
Technology 
Centre, 
Великобритания 

1976+ Краски и покрытия ~ 339 
тыс. 

Статический 
файл 

Научно-техническая и 
деловая литература, 
патенты, труды 
конференций, отчеты, 
нормативы, стандарты, 
книги, диссертации 

a The Institution of Engineering and Technology. 

 

Химическая информация представлена также в ряде политематических 

(мультидисциплинарных) библиографических баз данных сети STN – DissAbs, 

NTIS, SCISearch и Pascal. 

 

Политематические базы данных с охватом химии 
База данных Производитель Охват Содержание Кол-во 

записей 
Обновление Источники 

DissAbs ProQuest, США 1861+  Политематическое  ~ 2.6 млн. Ежемесячно Диссертации 
NTIS NTIS,a США 1964-

2014 
Наука, инженерия, 
технология, защита 
окружающей среды 

~ 2.6 млн. Статический 
файл 

Отчеты и публикации 
по правительственным 
проектам США 

Pascal INIST-CNRS,b 
Франция 

1977-
2014 

Наука, технология, 
медицина 

> 18.5 млн. 5 тыс. журналов; труды 
конференций, 
диссертации 

SciSearch Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1974+ Наука, технология, 
медицина 

> 36.8 млн. Еженедельно 5.6 тыс. научных, 
технических и 
медицинских журналов 

aNational Technical Information Service. bInstitut de l'Information Scientifique et Technique du Centre 

National de la Recherche Scientifique. 

 

Ряд баз данных сети STN по родственным химии дисциплинам, таким как 

биологические и геологические науки, также содержит информацию, 
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релевантную настоящему пособию. В современных биологических науках, 

особенно в биомедицине, химия играет все более важную роль, а поиск 

химических данных имеет специфику. 

 

Базы данных по родственным химии дисциплинам 
База данных Производитель Охват Содержание Кол-во 

записей 
Обновление Источники 

Agricola NAL,a США 1970+ Агрохимия, 
продукты питания, 
сельское хозяйство 

> 4.6 млн. Ежемесячно Журналы, книги, 
отчеты, библиографии и 
др.; компьютерные 
файлы, географические 
карты, аудиовизуальные 
материалы 

Biosis Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1926+ Биологические 
науки, 
биомедицина 

> 23.4 млн. Еженедельно ~ 6 тыс. журналов, 
труды ~ 1.5 тыс. 
конференций, книги, 
патенты, отчеты 

BiotechAbs 
BiotechDS 

1982-
2010 

Биотехнология > 479 тыс.  Статический 
файл 

Журналы, патенты, 
труды конференций 

Biotechno Elsevier Science, 
Нидерланды 

1980-
2003 

~ 1.8 млн. 280 ведущих журналов 
по биотехнологии, 
выборочно другие 
журналы 

CABA CAB 
International, 
Великобритания 

1973+ Сельское 
хозяйство и 
биологические 
науки 

~ 7.5 млн. Еженедельно > 9 тыс. журналов, 
книги, справочники, 
диссертации, труды 
конференций, отчеты 

CropB Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1968-
1984 

Пестициды > 153 тыс. Статический 
файл 

> 1.1тыс. журналов, 
труды конференций, 
патенты 1996+ CropU 1985-

2003 
~ 198 тыс. 

CSNB RSC, 
Великобритания 

1981+ Здоровье и 
безопасность 

> 103 тыс. Ежемесячно Журналы, книги, труды 
конференций, 
нормативная 
литература, пресс-
релизы 

DDFB 
DrugB 

Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1964-
1982 

Лекарства >799 тыс. Статический 
файл 

Медицинские и научные 
журналы, труды 
конференций 

EmBase Elsevier, 
Нидерланды 

1974+ Биомедицина и 
лекарства 

> 29.9 млн. Ежедневно > 4 тыс. журналов, 
книги, труды 
конференций, 
диссертации, отчеты 

EsBioBase 1994+ Биологические 
науки 

> 6 млн. Еженедельно 1.7 тыс. журналов, 
книги, труды 
конференций 

GeoRef American 
Geosciences 
Institute, США 

1669+ Геологические 
науки 

> 3.53 млн. Дважды в 
месяц 

Библиографии,b 
избранные записи из баз 
данных GeoLine 1985+ и 
Pascal 1982+, и 
национальных 
геологических 
обозрений 
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IPA Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1970+ Фармация и 
здоровье 

>  571 тыс. Дважды в 
месяц 

Журналы по фармации, 
биомедицине и 
косметике, труды 
конференций, 
бюллетени, презентации 

Kosmet IFSCC,c 
Великобритания 

1968+ Косметология и 
парфюмерия 

> 67.5 тыс. Ежемесячно Журналы, труды 
конференций, отчеты 
IFSCC 

MedLine U.S. National 
Library of 
Medicine, США 

1948+ Медицина > 24.5 млн. 5 раз в 
неделю; 
ежегодная 
перезагрузка 

Журналы, книги, труды 
конференций 

NAPRAlert University of 
Illinois at 
Chicago, College 
of Pharmacy, 
США 

1650-
2011 

Природные 
вещества, химия, 
фармакология, 
медицина 

~ 187 тыс.; 
155 тыс. 
природных 
продуктов 
и ~ 182 
организма 

Статический 
файл 

Журналы, книги, 
патенты, труды 
конференций, 
правительственные 
отчеты, 
информационные 
бюллетени 

ToxCenter CAS, США 1907+ Токсикология > 11.5 млн. Еженедельно Журналы, книги, труды 
конференций, патенты, 
презентации, 
бюллетени, отчеты, 
диссертации, 
неопубликованные 
материалы, web-
препринты 

VetB Thomson Reuters 
(Professional) 
UK, 
Великобритания 

1968-
1982 

Ветеринарные 
лекарства 

~ 64 тыс. Статический 
файл 

1.1 тыс. журналов, 
труды конференций 

VetU 1983-
2001 

~ 76 тыс. 

aNational Agricultural Library, U.S. Department of Agriculture. bBibliography of North American 

Geology, Bibliography and Index of Geology Exclusive of North America, Geophysical Abstracts, 

Bibliography of Fossil Vertebrates. cInternational Federation of the Societies of Cosmetic Chemists. 

 

Патентные библиографические базы данных сети STN содержат 

библиографические описания, индексируемые данные, рефераты, формулы 

изобретений и сведения о правовом режиме патентов. Во многих имеется 

тезаурус международной патентной классификации (IPC). Возможность поиска по 

патентным семействам, их просмотра, сортировки патентов в рамках семейств и 

анализа найденных сведений делают сеть STN исключительно эффективной. 

 

Патентные библиографические базы данных 
База данных Производитель Охват Содержание Кол-во записей Обновление 
DPCI Thomson Reuters 

(Professional) UK, 
Великобритания 

1973+ Международные 
патентные 
ссылки 

> 13.6 млн.; > 98 млн. 
патентных ссылок, > 11 млн. 
литературных ссылок 

Еженедельно 

FrancePat INPI, Франция 1961-2009 Французские 
патенты 

> 1.1 млн. Закрытый файл 
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IFIAll IFI CLAIMS Patent 
Services, 
отделение Fairview 
Research, США 

1950+ Патенты США > 10.2 млн. Дважды в неделю 

IFICLS 1980+ Патенты США – 
текущий 
правовой режим 

> 3 млн. Еженедельно 

IFIRef Текущие 
данные 

Патенты США – 
классификацион
ные коды 
USPTO 

> 442 тыс. Коды Uniterm – при 
необходимости; классы 
и индексные записи – 
при необходимости  

InPaDocDB EPO, Австрия / 
FIZ-K, ФРГ 

1790+ для 
патентов; 
1978+ для 
правового 
режима 

Международные 
патенты 

> 70 млн. заявок; 42 млн. 
семейств; > 89 млн. данных о 
правовом режиме в ~ 22 млн. 
записей; > 85 млн. ссылок в 
26 млн. патентных ведомств 

Еженедельно 

InPaFamDB > 46 млн. патентных семейств 
(~ 76 млн. публикаций); > 89 
млн. данных по правовому 
режиму в ~ 12 млн. 
патентных семейств; > 85 
млн. ссылок в 9.3 млн. 
патентных семейств для 26 
млн. патентных ведомств 

JAPIO Japanese Patent 
Office, Япония 

1973-2013 Японские 
патентные 
заявки 

> 11  млн.; > 8 млн. рис. Закрытый файл 

KoreaPat KIPI,a Ю. Корея 1979+ Корейские 
патенты 

1.7 млн. записей; > 1.5 млн. 
рис. 

Ежемесячно 

LitAlert Thomson Reuters 
(Professional) UK, 
Великобритания 

1973+ Судебные 
процессы по 
патентам и 
торговым 
маркам США 

~ 135 тыс. Еженедельно 

PatDD DPMA, ФРГ 1981-2004 Немецкие 
патенты 

~ 120 тыс. Закрытый файл 
PatDPA 1968-2011  ~7.9 млн. 
PatDPASPC 1992-2013 Немецкие 

сертификаты 
дополнительной 
защиты 

1248  

RussiaPat Роспатент, Россия 
 
 
 
 

1924+ Российские 
(советские) 
патенты 
(авторские 
свидетельства) 

~ 1.93 млн.; > 716 тыс. рис. Трижды в месяц 

WPIDS 
WPIndex 
WPIX 

Thomson Reuters 
(Professional) UK, 
Великобритания 

1963+ Международные 
патенты 

> 28.2 млн.; > 17.5 млн. рис. Каждые 3-4 дня ~ 16.5 
тыс. новых записей об 
основных патентах и ~ 
23 тыс. об 
эквивалентах 

aKorean Institute of Patent Information. 

 

Патентные полнотекстовые базы данных сети STN объединены в кластер 

PNTTEXT, включающий также не патентную базу данных RDisclosure, что 

обеспечивает возможность многофайлового поиска. Многие имеют тезаурус 

международной патентной классификации (IPC). 
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Патентные полнотекстовые базы данных 
База данных Производитель Охват Содержание Кол-во записей Обновление 
AuPatFull LexisNexis Univentio, 

Нидерланды  
 

1964+ Патентные заявки и 
спецификации  
Австралии 

> 1.28 млн.; > 428 тыс. рис.  Еженедельно 
 

CanPatFull 1906+ Канадские патентные 
заявки и спецификации 
в области науки и 
технологии  

2.2 млн.; > 1.3 млн. рис. 

CnFull Questel, Франция 1985+  Китайские патентные 
заявки, выданные 
патенты и полезные 
модели в области 
науки и технологии  

> 7.0 млн.; > 5.5 млн. рис. 

DeFull 1877+ Патентные заявки, 
выданные патенты и 
полезные модели 
Германии 

> 5.9 млн.; ~ 2.4 млн. рис. 

EPFull EPO / FIZ-K, ФРГ 1978+ Европейские патенты > 3.8 млн.; > 543 тыс. рис. 
FrFull LexisNexis Univentio, 

Нидерланды 
1902+ Французские патенты > 2.35 млн.; > 1.88 млн. рис. 

GBFull 1855+ Британские патентные 
заявки 

> 2.31 млн.; > 1.69 млн. рис. 

InFull 1912+ Индийские патентные 
заявки и выданные 
патенты в области 
науки и технологии 

> 440 тыс.; > 120 тыс. рис. 

JpFull Questel, Франция 2000+ Японские патентные 
заявки, выданные 
патенты и полезные 
модели в области 
науки и технологии 

> 4.7 млн. 

PatDPAFull DPMA, ФРГ 1981+ Немецкие патенты и 
полезные модели 

> 2.83 млн.; > 736 тыс. рис. 
1995+ 

PCTFull LexisNexis Univentio, 
Нидерланды 

1978+ Патентные заявки 
WIPO / PCT 

> 2.6 млн.; > 1.9 млн. рис. 

USPat2 USPTO, США 2001+ Патенты США > 2.2 млн. Дважды в 
неделю USPatFull 1975+ > 7.8 млн. 

USPatOld LexisNexis Uiventio, 
Нидерланды 

1790-
1975 

> 3.6 млн. Не обновляется 

RDisclosure Questel Ireland, 
Великобритания 

1960+ Наука и технология > 43.9 тыс. Ежемесячно 

 

Таким образом, выбор релевантной базы данных определяется различными 

критериями – в зависимости от их типа (библиографические или 

фактографические) и целей и задач применения: 

ретроспектива базы данных; 

широта охвата, основанная на интеграции журнальной и патентной 

литературы и других форм научных публикаций; 
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доступность не только библиографической, но и разнообразной 

фактографической информации; 

многообразие форм поиска химических соединений – по структуре или ее 

фрагментам, молекулярным формулам, названиям, регистрационным номерам 

Chemical Abstracts Service; 

сочетание эффективных средств поиска, извлечения и анализа информации; 

возможность уточнения поисковых результатов с помощью индексируемых 

терминов, ролей соединений, тезаурусов, цитируемых ссылок и других 

созданных производителями ресурсов дополнительных возможностей (value 

added), позволяющих получить как можно более точный ответ с минимальным 

количеством нерелевантных сведений. 

 

Командный язык сети STN International 
 

Основные команды сети STN и информация об их использовании размещена 

на сайте CAS (см. URL: http://www.cas.org/training/stncommands/index.html). 

Общий формат ввода команд следующий – после стрелки-подсказки (=>) в 

командной строке указывается команда и уточняющая информация, например: 

 => FILE CAPLUS <Enter> 

 

Основные команды сети STN 

Команда 

(сокращение) 
Действие Результат Пример 

FILE (FIL) Ввод одной или нескольких 

баз данных (их кластера) 

для проведения поиска 

Выбор файла для 

поиска. Выводится 

информация об охвате 

и обновлениях файла 

==> FILE CAPLUS 
=> FIL PATENTS 

EXPAND (E) Просмотр поисковых 

терминов в алфавитном 

списке для подтверждения 

наличия нужного термина в 

Алфавитно-цифровой 

список терминов, 

соседних заданному 

==> E STREPTOMYCES 
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базе данных; проверки 

написания термина в базе 

данных; идентификации 

альтернативных форм 

термина 
SEARCH (S) Поиск записей, 

содержащих термин(ы), и 

создание набора ответов из 

этих записей 

Создание набора 

ответов (L#) записей 

по интересующей 

теме 

==> S CYCLOADDITION 

DISPLAY (D) Вывод на экран 

результатов поиска 
Просмотр результатов 

из набора ответов в 

заданном формате 

=> D L1 1-2 BIB 

LOGOFF 

(LOG) 
Завершение онлайн-поиска Окончание работы с 

сетью STN 
=> LOG Y 

 

Операторы связи поисковых терминов 
 

В командном языке сети STN используются логические (булевы) операторы и 

операторы близости. Логические операторы позволяют объединить (исключить) 

термины (концепты) в одном документе. Операторы близости позволяют задать 

отношения между терминами на уровне доумента. 

 

Операторы связи поисковых терминов, используемые в сети STN 

Логические операторы 

OR Объединяет синонимы. Ответы будут содержать 

любой из синонимов. 

AND Ответы будут содержать все концепты. 

Объединяет разные концепты. 

NOT Исключение концепта из набора ответов.  

Операторы близости 

(L) Связывает термины в одном индексе (одно 
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заглавие, один реферат, один термин 

индексирования). 

(S) Связывает термины в одном предложении (в 

заглавии, в реферате или в терминах 

индексирования). 

(A) Выстраивает термины рядом – в любом порядке. 

(W) Выстраивает термины рядом – в заданном 

порядке. 

 

Символы усечения (маскирования) 
 

Символы усечения (маскирования) (wild cards) используются для учета 

различных форм слов: единственной и множественной формы; префиксов и 

суффиксов; вариаций написания (например, в британском и американском 

вариантах английского языка). 

 

Символы усечения (маскирования) 

Символ Определение Пример Будут найдены 

? От 0 до любого 

числа символов в 

конце термина 

?gene? abiogenesis 

partenogenesis 

osteogenesis 

generates 

# 0 или один символ 

в конце термина 

grow## grow 

grows 

growth 

! Точно один 

символ внутри 

или в конце 

термина 

t!!th 
 
 
 
amin! 

teeth 
tooth 
truth 
 

amine 
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amino 

 

Символы усечения можно объединять внутри одного термина. Разрешено 

многократное использование # и !. 

 

III. Библиографические базы данных 
 

Библиографические базы данных содержат записи названий, имен авторов, 

источников и рефератов первичных документов (статей, патентов и др.). Для 

облегчения поиска информации многие производители баз данных используют 

индексирование (контролируемые термины), отражающее основное содержание 

документа, например, изучавшиеся классы химических соединений. Исключение 

– книги, диссертации и обзоры, для которых индексирование обычно основано 

только на их названиях. В ряде дисциплин индексирование осуществляется 

посредством тезаурусов – подробных иерархических классификаторов. 

Несколько индексов базы данных могут быть объединены в один – Basic 

Index. Это ускоряет поиск по терминам, относящимся к интересующему 

предмету. Вещества удобно искать по их регистрационным номерам CAS, 

присутствующим во многих базах данных. В целом поиск в библиографических 

базах данных возможен по библиографической информации, индексируемым 

(контролируемым) терминам, рефератам, и в некоторых базах данных – по 

цитируемым ссылкам. 

Ниже подробно рассмотрена наиболее важная для химиков база данных CA / 

CAPlus. 

 

База данных CAPlus 
 

База данных CA / CAPlus охватывают химию, химическую технологию и ряд 

смежных дисциплин, включая физику, материаловедение, биохимию и 
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химическую информатику. Она содержит записи для всех документов, учтенных в 

реферативном журнале CA с 1907 г., а также около 180 тыс. записей за более 

ранние годы. Важная часть информации – цитируемые ссылки, регистрируемые 

для журнальных публикаций, материалов конференций и основных (basic) 

патентов, изданных патентными службами США и ФРГ, а также Европейским 

патентным офисом (EPO) и Всемирной организацией интеллектуальной 

собственности (WIPO), начиная с 1999 г. 

 

  
Общее (слева) и ежегодное (справа) количество рефератов в реферативном 

журнале Chemical Abstracts, 1907-2007 гг. 

 

В базе данных CA / CAPlus каждый реферат помещается в тематическую 

рубрику, соответствующую основному содержанию публикации. Рубрики 

сгруппированы в 5 разделов: биохимия; органическая химия; химия 

высокомолекулярных соединений; прикладная химия и химическая технология; 

физическая, неорганическая и аналитическая химия. 

Среди источников информации базы данных СА / CAPlus ~ 380 российских 

журналов, ~ 80 из которых входят в список «ведущих». До 1995 г. учитывались 

только оригинальные версии российских изданий, начиная с него селективно 

реферируются английские переводы 95 журналов. В версии CAPlus с октября 

1994 г. реферируются не только все статьи из ~ 1600 ведущих химических 

журналов, но и документы, не учитываемые в версии CA (библиографии, 

рецензии книг, т.д.). Кроме того, версия CAPlus предоставляет ранний доступ к 
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библиографическим описаниям, рефератам и регистрационным номерам CAS для 

документов, находящихся в процессе индексирования. Обе версии базы данных 

предоставляют доступ к патентной информации. Таким образом, наиболее важное 

различие между ними – в частоте обновления и охвате источников. 

База данных CA / CAPlus содержит тезаурусы для записей с 1967 г. по 

настоящее время в полях контролируемых терминов (CA Lexicon), для ролей CAS 

веществ и международной патентной классификации (IPC). Тезаурус CA Lexicon 

облегчает поиск по классам соединений – как химическим (например, стероиды), 

так и функциональным (например, красители или антибиотики). Имеется также 

тезаурус рубрик CA для записей с 1907 г. по настоящее время. 

Поисковые возможности версий СА и CAPlus идентичны, за исключением 

того, что в CAPlus при использовании программного обеспечения STN Express 

with Discover или STN on the Web доступны гиперссылки к цитируемым ресурсам 

посредством URL (стандартизованых адресов ресурсов в Интернет). Поиск 

возможен по библиографической информации, регистрационным номерам CAS, 

индексируемым терминам, ролям CAS, международной патентной классификации 

и рефератам. Возможно сочетание поиска по рефератам CA с поиском в других 

полях, в том числе полях индексируемой и контролируемой терминологии. Роли 

CAS веществ в химических реакциях (например, реактант), иных процессах и 

(или) процедурах приписываются им при обработке в базе данных первичной 

литературы. Эти роли полезны при поиске информации (например, такой 

непростой как каталитическая), в том числе в сочетании с контролируемыми 

терминами. Например, использование роли «реактант» и термина «получение» 

позволяет найти ссылки на реакции соединения, которые могут быть не охвачены 

в базе данных CASReact. В целом, использование широко определенных 

концептов позволяет повысить эффективность поиска. 

Очень полезен кросс-файловый поиск в тандеме баз данных CA / CAPlus – 

Registry, в котором структурная часть (база данных Registry) обеспечивает 

полноту отбора веществ, а библиографическая база данных (CA / CAPlus) – 

полноту информации. Например, проведя поиск в базе данных Registry, можно 
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полученный набор ответов, содержащий регистрационные номера CAS, перенести 

в базу данных CA / CAPlus для получения ссылок на публикации. При этом 

имеются возможности уточнения ссылок, такие, например, как поиск по 

страницам (пагинация) в поле «источник». 

 

Образец записи базы данных CAPlus 
 

Образец записи базы данных CAPlus 

L1 ANSWER 1 OF 1 CAPLUS COPYRIGHT 2010 ACS on STN 

AN 2000:138202 CAPLUS Full-text 

DN 132:221385 

ED Entered STN: 01 Mar 2000 

TI Production process for recombinant human angiostatin in Pichia pastoris 

AU Lin, J.; Panigraphy, D.; Trinh, L. B.; Folkman, J.; Shiloach, J. 

CS Department of Surgery, Children's Hospital and Harvard Medical School, Boston, MA, 02115, USA 

SO Journal of Industrial Microbiology & Biotechnology (2000), 24(1), 31-35 CODEN: JIMBFL; ISSN: 1367-5435 

SO Journal of Industrial Microbiology & Biotechnology (2000), 24(1), 31-35 CODEN: JIMBFL; ISSN: 1367-5435 

DT Journal 

LA English 

CC 16-2 (Fermentation and Bioindustrial Chemistry) 

AB A pilot-scale production method of recombinant human angiostatin, a 38-kD fragment of plasminogen which has been 

reported to have antiangiogenic activity, has been successfully established by expressing the protein in the methylotrophic 

yeast Pichia pastoris. The secreted protein inhibited cultured endothelial cell proliferation in vitro and Lewis lung 

carcinoma growth in mice. The fermentation process was carried out using an online methanol controller, administering 

methanol to the growing culture and keeping its concentration under 2 g L-1. The fermentation lasted 90 h, of which 70 h 

were growth on methanol. During growth on methanol the culture volume increased 64%, from 7 L to 11.5 L, producing 

200 mg angiostatin and 5 kg of biomass. 

ST Recombinant human angiostatin fermn Pichia 

IT Fermentation Komagataella pastoris (production process for recombinant human angiostatin in Pichia pastoris) 

IT 86090-08-6P, Angiostatin RL: BMF (Bioindustrial manufacture); BIOL (Biological study); PREP (Preparation) 

(production process for recombinant human angiostatin in Pichia pastoris) 

IT 67-56-1, Methanol, biological studies RL: BSU (Biological study, unclassified); BIOL (Biological study) (production 

process for recombinant human angiostatin in Pichia pastoris) 

OSC.G 5 THERE ARE 5 CAPLUS RECORDS THAT CITE THIS RECORD (5 CITINGS) 

UPOS.G Date last citing reference entered STN: 16 Feb 2009 

OS.G CAPLUS 2007:75901; 2005:702147; 2005:3368; 2003:236743; 2001:230866 

RE.CNT 18 THERE ARE 18 CITED REFERENCES AVAILABLE FOR THIS RECORD 

RE.CNT 18 THERE ARE 18 CITED REFERENCES AVAILABLE FOR THIS RECORD 
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(1) Brierley, R; Ann NY Acad Sci 1990, V589, P350 CAPLUS 

(2) Brierley, R; WO 9003431 International Patent (PCT) Application 1989 CAPLUS 

(3) Chen, Y; Proc Biochem 1997, V32, P107 

(4) Folkman, J; Proc Natl Acad Sci 1979, V76, P5217 MEDLINE 

(5) Guarna, M; Biotechnol Bioeng 1997, V56, P279 CAPLUS 

(6) Holmgren, L; Nature Med 1995, V1, P149 CAPLUS 

(7) Hsiao, J; Ann NY Acad Sci 1992, V665, P320 CAPLUS 

(8) Invitrogen Corp; A Manual of Methods of Expression of Recombinant Proteins in Pichia pastoris 1998 

(9) Loewen, M; Appl Microbiol Biotechnol 1997, V48, P480 CAPLUS 

(10) Mateles, R; Biotechnol Bioeng 1971, V13, P581 CAPLUS 

(11) O'Reilly, M; Cell 1994, V79, P315 CAPLUS 

(12) Romanos, M; Curr Opin Biotechnol 1995, V6, P527 CAPLUS 

(13) Sim, B; Cancer Res 1977, V57, P1329 

(14) Sreekrishna, K; Gene 1997, V190, P55 CAPLUS 

(15) Sukhatme, P; WO 9929878 International Patent (PCT) application 1999 CAPLUS 

(16) Tschopp, J; Nucleic Acid Res 1987, V15, P3859 CAPLUS 

(17) Wagner, L; Biotechnol Techniques 1997, V11, P791 CAPLUS 

(18) Weidner, N; New Engl J Med 1991, V324, P1 MEDLINE 

 

Основные поисковые индексы базы данных CAPlus 
 

Основные поисковые индексы базы данных CAPlus 

Код Название поля Примечания 

TI Title Заглавие публикации 

AU Author Автор 

CS Corporate Source Место работы автора 

DT Document Type Тип документа 

LA Language Язык оригинальной публикации 

AB Abstract Реферат 

ST Supplementary Terms Ключевые слова из печатного CA 

IT Index Terms Концепты, сообщаемые в документе 

RL CAS Role Роль вещества 

RE References Ссылки в оригинальной публикации 
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Basic Index базы данных CAPlus состоит из отдельных терминов следующих 

индексов: заглавия (TI), рефераты (AB) и термины индексирования (IT). В Basic 

Index не используются артикли, предлоги и союзы (т.н. «стоп-слова»): an, and, as, 

at, by, for, from, in, not, of, on, or, the, to, with. 

Стратегия поиска информации в БД CAPlus по ключевым словам 
 

Стратегия поиска по ключевым словам 

1 Формулировка поискового запроса 

2 Составление поискового предписания 

– выбор основных концептов и синонимов 

– выбор логических операторов AND, OR, NOT 

3 Проведение предварительного поиска 

 Ввод базы данных CAPlus => FILE CAPLUS 

 Проверка поисковых терминов => E ANTIBIOTIC 

 Создание набора поисковых 

терминов 

Множественные формы, сокращения и 

усечения для альтернативных 

терминов 

 Проведение поиска => S STREPTOMYCES AND 
ANTIBIOTIC# AND ANTITUMOR? 

4 Оценка ответов с помощью 

бесплатных команд 

/идентификация дополнительных 

терминов 

=> D SCAN 

5 Уточнение стратегии поиска  

Учет дополнительных терминов => S (ANTITUMOR OR ANTI-

TUMOR OR ANTITUMOUR OR 

ANTICANCER OR NEOPLASM 

INHIBIT?) 

Применение операторов близости => S L2 (S) L3 (S) L4 
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6 Детальный вывод ответа (ов) => D L6 2 IBIB ABS 

 

Формулировка поискового запроса определяется целью поиска и может 

варьироваться от весьма общей до предельно конкретной. Поясняющий пример 

приведен ниже. 

 

Поисковый запрос 

Общий Antibiotics 

↓ 

 

Antibiotics derived from natural origins 

Antibiotics derived from bacteria 

Antibiotics derived from Streptomyces 

 

Конкретный Antitumorigenic antibiotics derived from Streptomyces 

 

Составление поискового предписания включает идентификацию основных 

концептов; выбор поисковых терминов; объединение терминов с помощью 

логических операторов. Выбор поисковых терминов включает идентификацию 

синонимов для каждого концепта – в рамках дисциплины может использоваться 

различная терминология, в том числе акронимы. Логические операторы между 

терминами обеспечивают точность поиска. 

Для создания набора поисковых терминов из их списка, полученного по 

команде EXPAND, следует выбрать нужные термины. Как отмечено выше, 

существуют два способа учета различных форм поисковых терминов: 

автоматические установки сети STN; символы усечения. Автоматический поиск 

единственной и множественной форм распространенных слов обеспечивается 

командой Set plurals on; стандартных сокращений CAS – командой SET ABB ON. 

Для проверки того, обеспечивает ли разработанная поисковая стратегия 

достижение нужных результов, и для их улучшения целесообразен 

предварительный поиск. Следует проверить, что поисковый запрос дает искомую 
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информацию; идентифицировать дополнительную, специфическую для 

используемой базы данных терминологию. 

Как правило, первоначальная поисковая стратегия нуждается в уточнении – в 

зависимости от предварительных результатов поиск можно расширить по одним 

концептам и сузить по другим. Для этого необходимо решить, являются ли 

ответы, полученные в предварительном поиске, или их большая часть, 

релевантными; и приемлемо ли данное количество ответов? Для расширения 

(перехода к более полной) поисковой стратегии следует: применить к терминам 

усечение; использовать альтернативные термины; использовать логические 

операторы. Для сужения (перехода к более точной) поисковой стратегии следует: 

выбрать более конкретные термины; добавить другой концепт; использовать 

операторы близости. 

Для детального вывода записей на экран используется команда DISPLAY (D). 

Необходимо ввести: L-номер набора ответов; номер (а) ответов; и формат вывода. 

 

Команда Display (D) 

Задание в команде 

Display 

Результат Примечание 

L-номер набора 

ответов 

Последний созданный 

L-номер 

Используйте команду D HIS, если 

нужно уточнить номер набора 

ответов, созданного ранее 

Номер(а) ответа(ов) Первый ответ Опции: 1-5 – вывод первых пяти 

ответов; 1, 5 – вывод 1-ого и 5-

ого ответов  

Формат вывода Библиографическая 

информация (BIB) 

Формат IBIB: библиографическая 

информация с названиями полей;  

ABS: реферат;  

ALL: полная запись 
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Во многих случаях индивидуальные индексы можно выводить независимо с 

помощью дисплейных кодов: => D L8 5 TI LA  

При проведении предварительного поиска для оценки ответов можно 

использовать бесплатные форматы вывода D SCAN или D TRIAL. 

 

Уточнение набора ответов 
 

Уточнение набора полученных ответов можно провести с использованием 

поисковых терминов, не содержащихся в Basic Index. Специальные индексы 

позволяют найти публикации определенного типа (например, патенты, 

оригинальные или обзорные журнальные статьи); изданные на желаемом языке; 

изданные в конкретный период времени; публикации интересующего автора и 

(или) организации. 

 

Индексы, используемые для уточнения набора ответов 

Требование Индекс Пример 

Ограничение по 

типу документа 

/DT Патенты: => S L7 AND PATENT/DT 
 
Статьи из журналов: => S L7 AND JOURNAL/DT 

Ограничение по 

языку 

/LA Немецкий язык: => S L7 AND GERMAN/LA 

Ограничение по 

времени 

/PY Год: => S L7 AND 1996/PY 
=> S L7 AND PY=1996 

Период: => S L7 AND 1994-1996/PY 
=> S L7 AND PY>=2001 

Ограничение по 

автору 

/AU => S IVANOV A?/AU 

Ограничение по 

организации 

/CS => S NOVOSIBIRSK UNIVERSITY/CS 
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Поиск работ конкретных авторов и организаций часто затруднен тем, что в 

базах данных их имена (названия) не стандартизованы, а приведены так, как 

указано в оригинальных публикациях. Ниже приведены некоторые советы, 

относящиеся к таким поискам. 

 

Советы для поиска по автору 
 
Имя автора Пример Совет Пример 

Неизвестно, в 
какой форме имя 
содержится в базе 
данных 

Karl Wurst 
Karl A. Wurst 
K. A. Wurst 

Expand – фамилия 
и инициал 

Wurst K/AU 

Имя имеет 
внутреннюю 
пунктуацию 
(апострофы, 
дефисы) 

O'Brian Expand – варианты 
написания с 
пунктуацией и без 
нее 

OBrian/AU 
O Brian/AU 

Имя содержит 
внутренние 
пробелы 

La Bar Expand – варианты 
написания с 
пробелом и без 

La Bar/AU 
LaBar/AU 

Имя содержит 
умляут 

Müller Expand – варианты 
с замещениями 
ae for ä 
oe for ö 
ue for ü 

Mueller/AU 

Неясно, что имя, а 
что фамилия 

Chang Cheng Expand – оба 
имени как 
фамилия 

Chang/AU 
Cheng/AU 

Имя 
транслитерировано, 
например, c 
кириллицы 

Bagryanski Expand – 
используя 
альтернативное 
написание 

Bagryanskii/AU 
Bagryansky/AU 

 

Советы для поиска по организации 
 

Название 
организации 

Пример Совет Пример 

Изменилось Corning Glass Использовать Corning/CS 
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Works USA 
Corning USA 

постоянную часть 
названия 

Изменилось 
написание 

DuPont 
Du Pont 

Использовать оба 
варианта – с 
пробелом и без 

(DuPont OR Du 
Pont)/CS 

Изменилось после 
реорганизации, 
например, слияния 
компаний 

Ciba-Geigy + 
Sandoz  Novartis 

Использовать 
новое и старые 
названия 

(Ciba Geigy OR 
Sandoz OR 
Novartis)/CS 

Содержит and или 
& 

Proctor and Gamble 
Proctor & Gamble 

Исключить из 
запроса and или & 

Proctor Gamble/CS 

Содержит Co., 
Corp., Inc. и др. 

Intel Corp. 
Intel Corporation 

Исключить Co., 
Corp., Inc. и др. из 
запроса 

Intel/CS 

Различается для 
разных 
подразделений 
(филиалов) 

Rockwell 
International 
Science Center 
Rockwell 
International 
Electron Research 
Center 

Использовать 
общую часть 
названий 

Rockwell/CS 

 

Роли веществ CAS, полезные для уточнения набора ответов, разделяются на 

суперроли и конкретные роли. Суперроли имеют 4-буквенные коды, конкретные 

роли – 3-буквенные. Под каждой суперролью перечислены конкретные роли, 

которые будут найдены при поиске по суперроли. 

 

Роли веществ CAS 
 

Роли веществ CAS 
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 
BCP Biochemical process 
BMF Bioindustrial manufacture 

PREP Preparation 
BMF Bioindustrial manufacture 
BPN Biosynthetic preparation 
BYP Byproduct 
CPN Combinatorial preparation 
IMF Industrial manufacture 
PUR Purification or recovery 
PNU Preparation, unclassified 
SPN Synthetic preparation 
 
PROC Process 
BCP Biochemical process 
BPR Biological process 
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BOC Biological occurrence 
BPN Biosynthetic preparation 

BPR Biological process 
BSU Biological study, unclassified 
BUU Biological use, unclassified 
COS Cosmetic use 
DGN Diagnostic use 
DMA Drug mechanism of action 
FFD Food or feed use 
MFM Metabolic formation 
NPO Natural product occurrence 
PAC Pharmacological activity 
PKT Pharmacokinetics 
THU Therapeutic use 
 
CMBI Combinatorial study 
CPN Combinatorial preparation 
CRT Combinatorial reactant 
CRG Combinatorial reagent 
CST Combinatorial study 
CUS Combinatorial use 
 
FORM Formation, nonpreparative 
FMU Formation, unclassified 
GFM  Geological or astronomical formation 
MFM Metabolic formation 
 
NANO Nanomaterial 
 
OCCU Occurrence 
BOC Biological occurrence 
GOC Geological or astronomical occurrence 
NPO Natural product occurrence 
OCU Occurrence, unclassified 
POL Pollutant 

GPR Geological or astronomical process 
PEP Physical, engineering, or chemical process 
CPS Chemical process 
EPR Engineering process 
PYP Physical process 
REM Removal or disposal 
 
PRPH Prophetic substance 
 
RACT Reactant or reagent 
RCT Reactanti 

CRT Combinatorial reactant 

RGT Reagentc 

CRG Combinatorial reagent 
 
USES Uses 
AGR Agricultural use 
ARG Analytical reagent use 
BUU Biological use, unclassified 
CAT Catalyst use 
COS Cosmetic use 
CUS Combinatorial use 
DEV Device Component use 
DGN Diagnostic use 

FFD Food or feed use 
MOA Modifier or additive use 
NUU Other use, unclassified 
POF Polymer in formulation 
TEM Technical or engineered material use 
THU Therapeutic use 
 
Specific roles that are not associated with any 
super roles: 
MSC Miscellaneous 
PRP Properties 

 

Пример информации из тезауруса CA Lexicon 
 

Пример кодов из тезауруса CA Lexicon  
Код Описание 
ALL Все релевантные термины, за исключением связанных 

(LT) 
MAX Все релевантные термины, включая связанные (LT) 
BT – broader terms Более широкие термины 
HIE – hierarchy terms Термины BT и NT, входящие в иерархию данного 

термина 
HNTE – history note Примечание – история введения термина 
KT – keyword term Термины, содержащие ключевые слова 
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LT – linking term Связанный термин – модифицирующая информация из 
индексного заголовка / index heading modifying 
information 

New Новые термины, заменившие старые (Old) 
Note – Notes Примечания 
NT – narrower term Более узкий термин 
OLD Старый термин, замененный новым (New) 
PFT – preferred term Предпочтительный термин (Old, New, Use, UF) 
RT – related term Родственный термин 
RTCS – related chemical 
substance term 

Родственный термин для химического соединения 

STD – standard term Стандартный термин (BT, HNTE, Note, NT, RT, RTCS) 
UF – used for Используемый термин (не предпочтительный синоним) 
USE Термин, который следует использовать 
 

Иерархия более узких терминов, связанных с терпенами, тезаурус CA Lexicon 
№ Количество записей Код Термин 
1 4478 => Terpenes/CT 
2 0 NT1 (+)-Limonene/CT 
3 6 NT1 Betulaprenols/CT 
4 4001 NT1 Carotenes/CT 
5 0 NT2 .alpha.-Carotene (natural)/CT 
6 0 NT2 .beta.-Carotene/CT 
7 0 NT2 .beta.-Cryptoxanthin/CT 
...   ... 
45 5721 NT1 Diterpenes and Diterpenoids/CT 
46 310 NT1 Diterpenoids/CT 
47 2136 NT1 Isoprenoids/CT 
48 2716 NT2 Sesquiterpenes/CT 
4 0 NT3 (-)-Calamenene/CT 

50                    0 NT3 (E,E)-Farnesol/CT 
...   ... 

107 5313 NT2 Triterpenes and Triterpenoids/CT 
108 527 NT2 Triterpenoids/CT 
109 452 NT1 Limonoids/CT 
110 0 NT2 Azadirachtin/CT 
111 11 NT1 Meliacins/CT 
112 1036 NT1 Monoterpenes/CT 
113 0 NT2 (+)-.alpha.-Pinene/CT 
...   ... 

139 0 NT2 Limonene/CT 
140 0 NT2 Linalool/CT 
141 0 NT2 Menthol/CT 
142 0 NT2 Menthone/CT 
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...   ... 
Поиск по термину Количество ответов 

Terpen? 29797 

?Terpen? 71635 

Terpenes+NT/CT (160 terms) 156211 

 

 

IV. Базы данных веществ 
 

В 1800-2000 гг. количество известных химических соединений увеличивалось 

практически экспоненциально с периодом удвоения ~ 13 лет. Показательные 

примеры, относящиеся к периодам 1965-2005, 1994-2007 и 1965-2015 гг. 

представлены на рисунках ниже. 

 

  
Общее (справа) и ежегодное (слева) количество веществ, 

зарегистрированных в CAS в 1965-2005 гг. Пик на левом графике связан 

массовой регистрацией в соответствующий период известных к тому времени 

белковых и нуклеотидных последовательностей. 
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Ежегодное количество веществ, зарегистрированных в CAS в 1994-2007 гг. 

 

 
Динамика учета химических веществ в БД Registry в последние 50 лет (1965-

2015 гг.). 

 

Таким образом, на начало июля 2015 г. количество известных веществ, 

включая соединения переменного состава, полипептидные и нуклеотидные 

последовательности, превышало 166 млн. В конце июня 2015 г. в CAS было 
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зарегистрировано 100-миллионное индивидуальное соединение [URL: 

https://www.cas.org/news/media-releases/100-millionth-substance], тогда как 60-

миллионное соединение было зарегистрировано в мае 2011 г.; 50-миллионное – в 

сентябре 2009 г.; 40-миллионное – лишь за 9 лет до этого, тогда как 10-

миллионное – в 1990 г. Только в 2014 г. в систему CAS Registry было добавлено 

больше соединений, чем за период 1965-1990. 

Базы данных веществ сети STN содержат такую информацию, как суммарные 

и структурные формулы химических соединений; их названия (включая 

синонимы); регистрационные номера CAS; физические и химические свойства; 

ссылки на источники; и др. Поиск в таких базах данных возможен многими 

способами – по суммарной формуле (элементному составу вещества); названию 

(или его фрагменту); химической структуре (или ее фрагменту); (гетеро) 

циклической системе; и т.д. 

Сложность современной химической номенклатуры затрудняет ее 

использование в поиске информации. Альтернативой названиям являются 

структурные формулы и регистрационные номера соединений, присвоенные им 

CAS. 

Структурные формулы – универсальное средство представления химической 

информации и профессиональной коммуникации, компьютерная графика сделала 

их использование особенно удобным. По этим формулам в соответствующих 

базах данных легко найти необходимые сведения о синтезе, идентификации и 

свойствах химических соединений. Поиск, основанный на названиях и брутто-

формулах веществ, заведомо менее эффективен. 

Индивидуальные регистрационные номера соединений, помещаемые в базу 

данных Registry, используются в CAS для однозначной идентификации 

химических веществ с 1965 г. Регистрационные номера CAS имеют 

определенную структуру. Они могут содержать до 10 цифр, разделенных 

дефисами на 3 группы. Левая группа включает от 2 до 7 цифр, центральная группа 

– 2 цифры, правая группа, состоящая из одной цифры – проверочная, 

подтверждающая существование и уникальность данного регистрационного 
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номера. Таким образом, общая структура номеров от nn-nn-n до nnnnnnn-nn-n; 

например, 50-00-0 у формальдегида и 58-08-2 у кофеина. Не содержа в отличие от, 

например, графической формулы, химической информации в явном виде, 

регистрационный номер CAS гарантирует идентичность соединения и 

релевантность проиндексированной по нему в базах данных информации. 

Вещества, уже представленные в базах данных, индексируются с ранее 

приписанными номерами, впервые регистрируемые соединения получают новые 

номера. В настоящее время регистрационные номера CAS широко применяются 

не только в химии, но и в других областях. Информационный поиск по 

регистрационному номеру CAS соединений часто более эффективен, чем поиск 

по их названиям. 

Ниже подробно рассмотрена самая большая в мире база данных веществ 

Registry. 

 

База данных Registry 
 

База данных Registry охватывает органические и неорганические вещества, а 

также полипептидные и нуклеотидные последовательности. Следует подчеркнуть, 

что Registry является также фактографической базой данных – в ней можно 

проводить поиск по свойствам веществ. 

База данных Registry – уникальный интегрированный информационный 

ресурс, самый надежный и полный источник регистрационных номеров CAS. В 

ней содержатся сведения (в том числе о коммерческой доступности и релевантной 

международной нормативной документации) обо всех химических веществах, 

однозначно идентифицированных регистрационной системой CAS, включая 

координационные соединения, полимеры, последовательности, сплавы, керамику, 

композиты и смеси, на основании их состава и строения. Регистрационная 

система CAS учитывает стереохимию, таутомерию, альтернирование химических 

связей и другие структурные особенности соединений. Для включения в базу 

данных вещество должно быть описано в первичной литературе однозначными 
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терминами и охарактеризовано физическими методами (в патентных документах 

– описано в примерах или формулах изобретений), а его графическая формула – 

соответствовать правилам валентности. 

При поиске учитывается специфика веществ: для соединений, содержащих 

циклы, используются данные о циклической системе; сплавов – информация об 

их составе; полимеров – их классификационные коды; белков и нуклеиновых 

кислот – коды аминокислот или нуклеотидов. 

Для базы данных Registry, охватывающей все виды соединений, источниками 

числовых данных, наряду с CAS, являются базы данных SPRESI (ZIC / ВИНИТИ 

и компания InfoChem) и производимые в США Hazardous Substances Data Bank 

(National Library of Medicine), база данных PhysProp (Syracuse Research Co.), база 

данных Drugs – Synonyms and Properties (Ashgate Publishing Co.), International 

Chemical Safety Cards (NIOSH, США), а также каталоги компании Gelest Inc. 

Источники спектров ЯМР 1Н и 13C и масс-спектров – Wiley Subscriptions Services 

Inc.; ИК спектров – Integrated Spectral Data Base System of Organic Compounds 

(National Institute of Advanced Industrial Science and Technology, Япония). Для 

получения расчетных значений свойств используется программное обеспечение 

компании ACD / Labs (Канада). 

В базе данных Registry доступна не только вся информация о веществе, 

включая структуру и свойства, но и 10 самых свежих ссылок с рефератами из 

библиографической базы данных CA / CAPlus. Посредством кросс-файлового 

поиска, основанного на переносе регистрационных номеров CAS веществ из базы 

данных Registry в базу данных CA / CAPlus, можно получить все содержащиеся в 

последней библиографические ссылки на вещества. Таким образом, возможно 

получение всей библиографической и дополнительной информации о веществах, 

включая список других баз данных сети STN и нормативных перечней, в которых 

встречаются найденные при поиске регистрационные номера CAS. В целом, базу 

данных Registry можно использовать как в библиографическом (ссылки), так и в 

фактографическом (физические свойства) поиске. 
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Образец записи базы данных Registry 
 

Информация, идентифицирующая конкретное вещество 

RN 57-88-5 REGISTRY 

ED Entered STN: 16 Nov 1984 

CN Cholest-5-en-3-ol (3β)- (9CI) (CA INDEX NAME) 

OTHER CA INDEX NAMES: 

CN Cholesterol (8CI) 

OTHER NAMES: 

CN (-)-Cholesterol 

CN Δ5-Cholesten-3β-ol 

CN 3β-Hydroxycholest-5-ene 

CN 5:6-Cholesten-3β-ol 

CN Cholest-5-en-3β-ol 

CN Cholesterin 

CN Cholesteryl alcohol 

CN Dythol 

CN Lidinit 

CN Lidinite 

CN NSC 8798 

CN Provitamin D 

FS STEREOSEARCH 

DR 732297-95-9, 793670-51-6, 80356-33-8, 209124-38-9, 218965-24-3, 262418-13-3, 378185-03-6, 676322-57-9 

MF C27 H46 O 

CI COM 

LC STN Files: ADISNEWS, AGRICOLA, ANABSTR, BIOSIS, BIOTECHNO, CA, CABA, CANCERLIT, CAPLUS, 

CASREACT, CBNB, CHEMCATS, CHEMINFORMRX, CHEMLIST, CIN, CSCHEM, CSNB, DDFU, DETHERM*, 

DRUGU, EMBASE, GMELIN97*, IFICDB, IFIPAT,  IFIUDB, IPA, MEDLINE, MRCK*, MSDS-OHS, NAPRALERT, 

PIRA, REAXYSFILE*, RTECS*, SPECINFO, TOXCENTER, TULSA, ULIDAT, USAN, USPAT2, USPATFULL, 

VETU (*File contains numerically searchable property data) 

Other Sources: DSL**, EINECS**, TSCA** (**Enter CHEMLIST File for up-to-date regulatory information) 

Absolute stereochemistry 

 
107642 REFERENCES IN FILE CA (1907 TO DATE) 

9568 REFERENCES TO NON-SPECIFIC DERIVATIVES IN FILE CA 

107781 REFERENCES IN FILE CAPLUS (1907 TO DATE) 
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Экспериментальные свойства вещества 

Experimental Properties (EPROP) 

PROPERTY (CODE) VALUE CONDITION NOTE 

Melting Point (MP) 266-269 deg C (decomp) Solv: chloroform (1) IC 

Melting Point (MP) 266-269 deg C (decomp)  (2) APC 

Melting Point (MP) 258-260 deg C  (3) IC 

Melting Point (MP) 250-253 deg C (decomp)  (4) IC 

(1) Miyamoto, Teruyuki; Journal of Medicinal Chemistry 1990 V33(6) P1645-56 CAPLUS 

(2) "Drugs - Synonyms and Properties" data were obtained from Ashgate Publishing Co. (US) CAPLUS 

(3) Matsumoto, Junichi; EP 221463 A2 1987 CAPLUS 

(4) Petersen, Uwe;  DE 3711193 A1 1988 CAPLUS 

 

Experimental Property Tags (ETAG) 

PROPERTY NOTE 

ADME (Absorption, Distribution, Metabolism, Excretion) (1) CAS 

3 more tags shown in the MAX or ETAGFULL formats 

Half-Life (Biological) (2) CAS 

1 more tag shown in the MAX or ETAGFULL formats 

IR Absorption Spectra (3) IC 

Minimum Inhibitory Concentration (4) CAS 

17 more tags shown in the MAX or ETAGFULL formats 

Proton NMR Spectra (3) IC 

(1) Kihira, Tetsunari; Journal of Infection and Chemotherapy 2004 V10(2) P97-100 CAPLUS 

(2) Bagyalakshmi, J.; Indian Journal of Pharmaceutical Sciences 2004 V66(4) P448-450 CAPLUS 

(3) Miyamoto, Teruyuki; Journal of Medicinal Chemistry 1990 V33(6) P1645-56 CAPLUS 

(4) Pereyre, S.; Antimicrobial Agents and Chemotherapy 2004 V48(8) P3165-3168 CAPLUS22 

 

Расчетные (предсказанные) свойства вещества 

Predicted Properties (PPROP) 

PROPERTY (CODE) VALUE CONDITION NOTE 

Bioconc. Factor (BCF) 1 pH 1 (1) 

Bioconc. Factor (BCF) 1 pH 4 (1) 

Bioconc. Factor (BCF) 1 pH 7 (1) 

Bioconc. Factor (BCF) 1 pH 8 (1) 

Bioconc. Factor (BCF) 1 pH 10 (1) 

Boiling Point (BP) 640.4+/-55.0 deg C 760 Torr (1) 

Enthalpy of Vap. (HVAP) 99.36+/-3.0 kJ/mol  (1) 

Flash Point (FP) 341.1+/-56.7 deg C  (1) 

H acceptors (HAC) 7  (1) 
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H donors (HD) 4  (1) 

Koc (KOC) 1 pH 1 (1) 

Koc (KOC) 2.68 pH 4 (1) 

Koc (KOC) 2.70 pH 7 (1) 

Koc (KOC) 2.42 pH 8 (1) 

Koc (KOC) 1 pH 10 (1) 

logD (LOGD) -0.25 pH 1 (1) 

logD (LOGD) 0.36 pH 4 (1) 

logD (LOGD) 0.36 pH 7 (1) 

logD (LOGD) 0.31 pH 8 (1) 

logD (LOGD) -0.66 pH 10 (1) 

logP (LOGP) 2.866+/-0.890  (1) 

Molar Solubility 

(SLB.MOL) 

0.022 mol/L pH 1 (1) 

Molar Solubility 

(SLB.MOL) 

0.0055 mol/L pH 4 (1) 

Molar Solubility 

(SLB.MOL) 

0.0055 mol/L pH 7 (1) 

Molar Solubility 

(SLB.MOL) 

0.0061 mol/L pH 8 (1) 

Molar Solubility 

(SLB.MOL) 

0.0061 mol/L pH 10 (1) 

Molecular Weight (MW) 392.40  (1) 

pKa (PKA) 2.27+/-0.40 Most Acidic (1) 

pKa (PKA) 8.88+/-0.70 Most Basic (1) 

Vapor Pressure (VP) 2.83E-17 Torr 2.83E-17 Torr (1) 

(1) Calculated using Advanced Chemistry Development (ACD/Labs) Software V4.67 ((C) 1994-2005 ACD/Labs) 

 

Основные поисковые индексы базы данных Registry 
 

Основные поисковые индексы базы данных Registry 

Код Поисковый индекс Примечания 

RN CAS Registry number Регистрационный номер CAS 

CN CA Index name Название по номенклатуре CAS 

Other names Другие названия вещества 

CNS Chemical name segment Фрагмент химического названия 

MF Molecular formula Молекулярная формула 
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LC Locator code Локаторa 

EPROP Experimental properties Экспериментальные свойства 

CALC Calculated properties Расчетные свойства 
aУказывает другие базы данных сети STN, имеющие ссылки на данный регистрационный номер 

CAS вещества. 

 

Регистрационный номер CAS 
 

Индивидуальные регистрационные номера соединений, помещаемые в базу 

данных Registry, используются в CAS для однозначной идентификации 

химических веществ с 1965 г. Регистрационные номера CAS имеют 

определенную структуру. Они могут содержать до 10 цифр, разделенных 

дефисами на 3 группы. Левая группа включает от 2 до 7 цифр, центральная группа 

– 2 цифры, правая группа, состоящая из одной цифры – проверочная, 

подтверждающая существование и правильность данного регистрационного 

номера. Таким образом, общая структура номеров от nn-nn-n до nnnnnnn-nn-n; 

например, 50-00-0 у формальдегида и 58-08-2 у кофеина. Не содержа в отличие от, 

например, графической формулы, химической информации в явном виде, 

регистрационный номер CAS гарантирует идентичность соединения и 

релевантность проиндексированной по нему в базах данных информации. 

Вещества, уже представленные в базах данных, индексируются с ранее 

приписанными номерами, впервые регистрируемые соединения получают новые 

номера. В настоящее время регистрационные номера CAS широко применяются 

не только в химии, но и в других областях. Информационный поиск по 

регистрационному номеру CAS соединений часто более эффективен, чем поиск 

по их названиям. 

Регистрационный номер CAS представляет собой последовательность цифр, 

разделённую знаками дефиса на три секции; первая часть может содержать до 7 

цифр, вторая содержит две цифры, третья состоит из одной цифры и выполняет 

функцию контрольного символа. Номера назначаются в возрастающем порядке и 

не имеют заранее определённого значения. Контрольная сумма вычисляется 
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путём сложения последней цифры номера, умноженной на 1, второй справа 

цифры, умноженной на 2, третьей, умноженной на три и так далее до первой слева 

цифры, завершаясь вычислением остатка от деления на 10. Например, 

регистрационный номер CAS для воды 7732-18-5. Контрольная сумма 

вычисляется так: 8×1 + 1×2 + 2×3 + 3×4 + 7×5 + 7×6 = 105; 105 mod 10 = 5. 

 

Ni...N4N3 – N2N1 – R 
  
iNi + … + 4N4 + 3N3 + 2N2 + 1N1            R 
-------------------------------------------- = Q + -- 
                     10                                            10 
  
RN 107-07-3 
 
(5 x 1) + (4 x 0) + (3 x 7) + + (2 x 0) + (1 x 7)     33          3 
------------------------------------------------------- =   -- = 3 + -- 
                                       10                                    10         10 
  
Q= 3 (удаляется) и R (проверочная цифра) = 3 
 

Поиск веществ по химическим названиям 
 

Химические названия зачастую содержат специальные символы, требующие 

особого внимания при просмотре или поиске в индексе химических названий 

(/CN).  

 
 

1 Поиск регистрационного номера соединения по его названию 

 1.1. Ввод базы данных Registry => FILE REGISTRY 

 

1.2. Проверка химического названия => E RESVERATROL/CN 

1.3. Поиск по названию 
=> S E3 

L1    1   RESVERATROL/CN 

1.4. Вывод ответов => D L1 1 IDE 

2 ПОИСК ССЫЛОК НА СОЕДИНЕНИЕ 
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 2.1. Ввод базы данных CAPlus => FILE CAPLUS 

 2.2. Поиск по L-номеру из базы 

данных Registry 

=> S L1 

L2    2118 S L1 

 2.3. Оценка найденных ответов => D SCAN 

3 Использование ролей CAS для 

выделения конкретных записей 

(например, по способам синтеза) 

=> S L1/PREP 

4 Вывод ответов => D L2  4  IBIB  ABS 

5 
(доп.) 

Извлечение названий и 

регистрационных номеров CAS из 

базы данных Registry для поиска в 

других базах данных сети STN 

=> FILE REGISTRY 

=> SEL CHEM L1 

6 
(доп.) 

Включение в поиск 

дополнительных баз данных сети 

STN 

=> FILE USPATALL PCTFULL 

=> S E1-E2 OR E4-E10 

7 
(доп.) 

Удаление дубликатов и вывод 

ответов на экран компьютера 

=> DUP REM L2 L7 

=> D 1 FROM EACH 

 

Советы по поиску веществ по химическим названиям 

Химическое название 

содержит: 

Следует: 

надстрочные и (или) 

подстрочные символы, 

курсив 

игнорировать курсив и символы 

=> E DICHLOROMETANE-D2/CN 

греческие буквы написать название греческой буквы на латинице, 

поместив его между точками 

=> E .ALPHA.-ACETYLNAPHTHALENE/CN 

апостроф поместить название в двойные кавычки 

=> S “N,N’-DIMETHYL-1,2-ETHANEDIAMINE”/CN 
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круглые скобки поместить название в двойные кавычки 

=> S “2-(1-ACETOXYETHYL)FURAN”/CN 

квадратные скобки заменить квадратные скобки круглыми и поместить 

название в двойные кавычки 

=> S “BENZO(B)THIOPHENE”/CN 

 

При поиске веществ по молекулярной формуле элементы должны быть 

расположены по системе Хилла. Если вещество не содержит углерода, то 

элементы в формуле располагаются в алфавитном порядке с указанием 

количества атомов каждого элемента; если присутствует только один атом 

данного элемента, указывать его количество не требуется. Если вещество 

содержит углерод, то его следует расположить первым, водород (если 

присутствует) – вторым, все другие элементы – в алфавитном порядке. Примеры: 

H2O4S, ClH, C8H18, C2Ag2N8, C9H8Cl4N8O. Полученный набор ответов может быть 

уточнен с использованием известных свойств веществ. 

 

Поиск веществ по молекулярным формулам 
 

1 Поиск веществ с известной молекулярной формулой 
 1.1. Ввод базы данных Registry => FILE REGISTRY 

 

1.2. Проверка присутствия формулы в базе 
данных: полных формул – в индексе MF; 
формул компонент – в Basic Index 

=> E C5H13BRN/MF 
=> E C5H13BRN 

1.3. Поиск; возможно уточнение набора 
ответов известными свойствами или 
номенклатурным названием 

=> S E3 
L1    1 C5H13BRN/MF 

1.4. Вывод ответов => D L1 1 IDE 
2 Нахождение литературных ссылок на найденное вещество 
 2.1. Ввод базы данных CAPlus. => FILE CAPLUS 
 2.2. Перенос L-номера набора ответов из 

базы данных Registry 
=> S L1 
L2    1071 S L1 

 2.3. Оценка ответов => D SCAN 
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3 Добавление кода роли CAS для 
выделения конкретных записей 
(например, по способам синтеза) 

=> S L1/PREP 

4 Вывод ответов для записи в файл => D L2 4 IBIB ABS 
 

Уточнение набора ответов известными свойствами вещества 

Свойство Поиск в индексе Пример 

Показатель кислотности (pKa) /PKA => S PKA<=-0.62 

=> S -0.62/PKA 

Молекулярный вес (Molecular weight) /MW => S MW<200 

Свойства «правила пяти» Lipinski /CALC => S Lipinski/CALC 

=> S Lip/CALC 

Температура кипения (Boiling point) /BP => S 150-155/BP 

=> S BP>=150 

Плотность (Density) /DEN => S DEN>=1.002 

Оптическое вращение (Optical rotatory 

power) 

/ORP => S 70-80/ORP 

Показатель преломления (Refractive 

index) 

 => S 1.427/RI 

=> S RI=1.427 

 

Дополнительную информацию по поиску свойств в базе данных Registry 

можно получить по команде: => HELP PROPERTIES. 

Особый случай представляют многокомпонентные молекулярные формулы, 

например, формулы солей, полимеров, т.д. Представление в базах данных формул 

солей показано ниже на примере ацетат натрия и хлорида триметиламмония, 

формул полимеров – на примере гомополимера (полистирола) и сополимера 

(винилацетата с винилхлоридом и винилфторидом). 

Общие правила следующие: 

– компоненты разделяются точками;  

– если присутствуют содержащая и несодержащая углерод компоненты, то 

первой ставится углеродсодержащая (C2H402.K); 
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– если все компоненты не содержат углерод, то они располагаются по 

алфавиту по первым элементам каждой компоненты (H2O4S.2K); 

– если все компоненты содержат углерод, то первой ставится компонента с 

наибольшим количеством атомов углерода; остальные – в порядке 

уменьшения числа атомов этих атомов [(C8H8.C2H4)X]; 

– если две или более компонент имеют одинаковое число атомов углерода, то 

первой ставится компонента с наибольшим числом атомов водорода 

(C3H9N.C3H6O2); 

– если две или более компонент имеют одинаковое количество атомов 

углерода и водорода, то они располагаются по алфавиту, используя другие 

элементы. 

Коэффициент между компонентами при необходимости задается так, чтобы 

для первой компоненты он был равен 1 (C2H4O2.1/2Ca; C6H10O4.2Na). 

В случае солей аминов, содерщащих водород у азота, следует удалить ион 

водорода из катиона и добавить его к аниону; записать формулы нейтральных 

фрагментов, разделить их точкой; углеродсодержащая компонента ставится 

первой. В случае солей аминов, не содержащих водород в составе 

кватернизованных групп, следует записать формулы обоих ионов, разделив их 

точкой; углеродсодержащая компонента ставится первой. 

 

Представление формул солей 

Обычное В базе данных Registry В индексе MF 

CH3–C=O 

          | 

         O-Na+ 

            

          CH3 

           | 

CH3–N+–H Cl- 

           | 

CH3–C=O 

          | 

         OH · Na 

 

         CH3 

           | 

CH3–N · HCl 

C2H4O2.Na 

 

 

 

 

 

C3H9N.ClH 
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           CH3            | 

          CH3 

 

   

 

Полимеры определяются в CAS как природные или синтетические 

макромолекулы, состоящие из связыванных вместе меньших молекул – 

мономеров. Большинство полимеров регистрируются в CAS в терминах их 

мономерных компонентов. Записи молекулярных формул для полимеров 

содержат формулу каждого мономера, отделенную от формул других мономеров 

точкой; все формулы мономеров заключаются в круглые скобки; скобки 

сопровождаются символом X. 

Представление формул полимеров 

Обычное  В базе данных Registry  В индексе MF 

Гомополимер 

H2C=CH 

           | 

           C6H5 

 

H2C=CH–Ph 

 

(C8H8)X 

 

Сополимер винилацетата 

(CH3CO–O–CH=CH2), 

винилхлорида 

(CH2=CH–Cl) и 

винилфторида  

(CH2=CH–F) 

 

AcO–CH=CH2 

H2C=CH–Cl 

H2C=CH–F 

 

(C4H6O2.C2H3Cl.C2H3F)X 

 

Поиск семейств веществ 
 

Для нахождения интересующего вещества и всех многокомпонентных 

веществ, в которых оно является компонентой (соли и смеси), т.е. семейства 
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веществ, следует проводить поиск по молекулярной формуле в Basic Index базы 

данных Registry. 

 

Поиск семейств веществ 

Термин в индексе /MF Связанные с ним термины в индексе /BI 

C16H32O2 C16H32O2 

C16H32O2.H3N C16H32O2 и H3N 

C16H32O2.Na C16H32O2 и Na 

 

Поиск веществ по их структурам 
 

Цель и тип структурного поиска 

Цель – найти: Тип поиска 

Exact (EXA) Family (FAM) Substructure (SSS) 

конкретное вещество    

стереоизомеры    

изотопно-меченное вещество    

соль    

смесь    

замещенное производное    

 

Условия и результаты структурного поиска 

Условие Результат 

точное соответствие запросу нахождение синтеза конкретного 

соединения; выяснение того, было ли 

вещество получено ранее 

близкое соответствие запросу (поиск 

родственных структур) 

биологически активные соли 

соединения; полимерные материалы; 

лекарства, содержащие конкретное 
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вещество 

структуры, содержащие интересующий 

скелет или фрагмент 

определение аналогов функциональных 

групп; соотношения структура / 

свойства (биологическая активность) 

 

Уточнение результатов поиска 

Классы соединений в базе данных Registry 
 

В CAS используется 13 кодов классов веществ, хранящихся в поле /CI. При 

поиске их обычно применяют в сочетании с другими терминами. 

 

Коды классов веществ 
Код Класс веществ 
AYS сплав 
CCS координационные соединения 
CTS  зарегистрированные концепты (registered concepts) 
GRS стандартная регистрация 
IDS не полностью определенные соединения 
MAN соединения, зарегистрированные вручную 
MNS минералы 
MXS смеси 
PMS полимеры 
RIS ион-радикалы 
RPS архетипы циклических систем 
TIS табличный состав для неорганических соединений 
UVCB соединения неизвестного или переменного состава, или соединения 

биологического происхождения 
 

Коды периодических групп 
 

Коды периодических групп могут использоваться для поиска элементов в 

группах и периодах Периодической таблицы. Они генерируются для всех 

элементов молекулярной формулы, за исключением углерода и водорода. Коды 

семейства элементов хранятся в индексе Periodic Group (/PG). 
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______________________________________________________________________ 
                                                              A8 
                                                             ┌──┐ 
                                                             │2 │ 
 A1 A2                                         A3 A4 A5 A6 A7│He│ 
┌──┬──┐                                       ┌──┐  ┌──┬──┬──┼──┤ 
│ 3│4 │                                       │5 │  │7 │8 │9 │10│ 
│Li│Be│                                       │ B│  │ N│ O│ F│Ne│ 
├──┼──┤                                       ├──┼──┼──┼──┼──┼──┤ 
│11│12│                                       │13│14│15│16│17│18│ 
│Na│Mg│       B3 B4 B5 B6 B7  ┌─B8──┐ B1    B2│Al│Si│ P│ S│Cl│Ar│ 
├──┼──┤      ┌──┬──┬──┬──┬──┬─┴┬──┬─┴┬──┐  ┌──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┤ 
│19│20│T1 ──>│21│22│23│24│25│26│27│28│29│  │30│31│32│33│34│35│36│ 
│ K│Ca│      │Sc│Ti│ V│Cr│Mn│Fe│Co│Ni│Cu│  │Zn│Ga│Ge│As│Se│Br│Kr│ 
├──┼──┤      ├──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┤  ├──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┤ 
│37│38│T2 ──>│39│40│41│42│43│44│45│46│47│  │48│49│50│51│52│53│54│ 
│Rb│Sr│      │ Y│Zr│Nb│Mo│Tc│Ru│Rh│Pd│Ag│  │Cd│In│Sn│Sb│Te│ I│Xe│ 
├──┼──┤      ├──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┤  ├──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┤ 
│55│56│T3 ──>│57│72│73│74│75│76│77│78│79│  │80│81│82│83│84│85│86│ 
│Cs│Rb│      │La│Hf│Ta│ W│Re│Os│Ir│Pt│Au│  │Hg│Tl│Pb│Bi│Po│At│Rn│ 
├──┼──┤      ├──┼──┴──┴──┴──┴──┴──┴──┴──┘  └──┴──┴──┴──┴──┴──┴──┘ 
│87│88│      │89│ 
│Fr│Ra│      │Ac│ 
└──┴──┘      └──┘ 
 
               ┌───┬──┬──┬──┬──┬──┬──┬──┬──┬──┬───┬───┬───┬───┐ 
               │58 │59│60│61│62│63│64│65│66│67│68 │69 │70 │71 │ 
         LNTH─>│ Ce│Pr│Nd│Pm│Sm│Eu│Gd│Tb│Dy│Ho│ Er│ Tm│ Yb│ Lu│ 
               ├───┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼──┼───┼───┼───┼───┤ 
               │90 │91│92│93│94│95│96│97│98│99│100│101│102│103│ 
         ACTN─>│ Th│Pa│ U│Np│Pu│Am│Cm│Bk│Cf│Es│ Fm│ Md│ No│ Lr│ 
               ├───┼──┼──┼──┴──┴──┴──┴──┴──┴──┴───┴───┴───┴───┘ 
               │104│  │  │ 
         SHEL─>│   │  │  │ 
               └───┴──┴──┘ 
______________________________________________________________________________ 

 

Стратегия структурного поиска в базе данных Registry 
 

Стратегия структурного поиска в базе данных Registry 

1 Рисование структуры: 

STN Express 

STN on the Web 
 

Сохранение структуры 
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2 Вход (Logon) в сеть STN 

 

Ввод базы данных Registry => FILE REGISTRY 

3 Загрузка структуры в структурно-

химический файл сети STN 

 

 => Uploading 

C:\ProgramFiles\Stnexp\Queries\basics1.str 

структуре приписывается L-номер: 

L1 Structure uploaded 

Проверка загруженной структуры => D L1 

L1 HAS NO ANSWERS 

L1 STR 

4 Проведение пробного поиска => S L1 EXACT SAM 

Оценка результатов: 

вывод структур для оценки 

уточнение структуры (при 

необходимости) 

=> D SCAN 

5 Проведение полного поиска => S L1 EXACT FULL 

6 Ввод базы данных CAPlus => FILE CAPLUS 

Поиск ссылок на вещество => S L2/PREP 

=> D BIB ABS HITSTR 

 

При использовании команды SEARCH (S) необходимо указать L-номер, 

приписанный структуре при загрузке, а также тип и характер (sample или full) 

структурного поиска. При пробном поиске sam(ple) он проводится бесплатно по 

фиксированной части базы данных (5 %) для проверки запроса – оценки 

эффективности структурного поиска; проверки, что он проходит через системные 

ограничения и дает нужные типы ответов. При полном поиске (FULL) он 

выполняется по всей базе данных. 



 64 

Бесплатная команда D SCAN испльзуется для оценки результатов 

структурного поиска; ответы выводятся в случайном порядке (название – CAS 

Index Name, молекулярная формула, структура). 

 

Ниже приедены основные умолчания и возможности их преодоления при 

проведении поисков по фрагменту структуры (SSS – Substructure). 

 

Поиск по фрагменту структуры SSS – Substructure 

Запрос содержит Принятое умолчание Возможности 
Атомы с открытыми 

положениями 

замещения 

Возможно любое замещение 

в эти положения 
Замещение можно заблокировать, 

например, атомами водорода 

Циклические системы Атрибут циклической 

системы isolated / embedded 
Изолировать циклы (isolated), чтобы 

не были найдены конденсированные 

системы 
Цепочки атомов Атрибут атома в цепи chain 

node 
Изменить атрибут на ring / chain, что 

позволит находить вещества, 

содержащие в этом положении 

атомы, входящие в цикл 
Связи в цепочках Атрибут связи в цепи chain 

bond 
Изменить характеристику связи на 

ring / chain, что позволит находить 

вещества с замкнутыми структурами 

(ring closure) 
Насыщенные 6-членные 

циклы 
Характеристику связи exact / 

normalized 
Изменить характеристику связи на 

exact, если нужны насыщенные 

циклы; на normalized, если нужны 

ароматические циклы 
Положения с 

определенными 

заместителями 

Системные переменные 

variables 
Изменить атрибуты системных 

переменных, используя опции 

generic definitions и element counts 
 Определяемые пользователем 

G-группы 
Определенные пользователем G-

группы могут содержать атомы, 

системные переменные или другие 
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G-группы 
Замещение в цикле по 

одному или нескольким 

положениям 

Возможность задания 

переменных положений 

замещения variable points of 

attachment 

Опция variable points of attachment 

может использоваться в циклических 

системах для атомов, системных 

переменных или G-групп 

 

Получение библиографической информации для вещества из базы данных 

CAPlus: кросс-файловый поиск 

 

База данных Registry содержит информацию о химических веществах, база 

данных CAPlus – библиографические ссылки и рефераты статей. Ключем для 

нахождения релевантных ссылок на вещество сдужит L-номер, сгенерированный 

при полном (FULL) поиске. 

 

Поиск в базе данных CAPlus ссылок на химические структуры, найденные в 

базе данных Registry 

 

 
 

V. Базы данных химических реакций 
 

Базы данных химических реакций полезны при планировании синтеза. В них в 

едином запросе возможен поиск по структурам реактантов, реагентов и 

продуктов. При этом можно задавать реакционные центры и соотносить атомы 
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или функциональные группы реактантов и продуктов. Другие способы поиска – 

по регистрационным номерам CAS, функциональным группам, текстовой 

информации о реакции, выходам продуктов, библиографической информации, 

индексированию по предмету и веществу, ключевым словам и рефератам 

публикаций. Из-за различий в широте и ретроспективе охвата источников и 

методах индексирования, а также других особенностей этих баз данных, 

целесообразно использовать их все. Некоторые из них имеют признаки 

фактографических баз данных, содержа числовую информацию, например, о 

выходах и физических характеристиках продуктов реакций. 

Ниже подробно рассмотрена важная для химиков база данных реакций 

CASReact. 

 

База данных CASReact 
 

База данных CASReact содержит информацию об одно- и многостадийных 

реакциях органических и металлоорганических соединений, а также 

«биомолекул». Поиск возможен по реакциям, ролям веществ и 

библиографической информации, включая патентную. По реактантам, продуктам 

и реагентам возможен структурный поиск. 

Образец записи базы данных CASReact 
 

Образец записи базы данных CASReact 
AN 83:178776 CASREACT Full-text 

TI Novel reaction of 5H-dibenzo[a,d]cyclohepten-5-one with hydrazine 

AU Barcza, Sandor; Coppola, Gary M.; Hardtmann, Goetz E.; Mansukhani, Ruth I. 

SO J. Org. Chem. (1975), 40(20), 2982-3 CODEN: JOCEAH 

DT Journal 

LA English 

CC 27-19 (Heterocyclic Compounds (One Hetero Atom)) Section cross-reference(s): 26 

GI For diagram(s), see printed CA Issue 

AB Reaction of the title compd. (I) with H2NNH2 gave 77% II 

ST dibenzocycloheptenone cyclization hydrazine; iminodibenzocycloheptenol 

IT 302-01-2, reactions 
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RL: RCT (Reactant) (cyclization of, with dibenzocycloheptenone) 

IT 2222-33-5 

RL: RCT (Reactant) (cyclization of, with hydrazine) 

IT 55991-62-3P 

RL: RCT (Reactant); SPN (Synthetic preparation); PREP (Preparation) (prepn. and reaction with benzaldehydes) 

IT 55991-63-4P 55991-64-5P 

RL: SPN (Synthetic preparation); PREP (Preparation) (prepn. of) 

IT 120-14-9 

RL: RCT (Reactant) (reaction of, with iminodibenzocycloheptenol) 

IT 100-52-7, reactions 

RL: RCT (Reactant) (with iminodibenzocycloheptenol) 

RX(1) OF 3 A ===> B... 

 

 

 

 
RX(1) RCT A 2222-33-5 

RGT C 302-01-2 N2H4 

PRO B 55991-62-3 

 

Стратегия поиска по химическим реакциям 
 

Стратегия поиска по химическим реакциям в базе данных CASReact 
1 Создание структурного запроса по реакции: 

STN Express 
STN on the Web  

 
Задание направления реакции 

 
Задание роли структурного фрагмента 

 
Спецификация связи, изменяющейся (остающейся 
неизменной) в реакции  
Задание соответствия между атомами реактанта и 
продукта (мэпирование)  
Сохранение запроса по реакции 
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2 Вход (Logon) в сеть STN 

 
Ввод базы данных CASReact => File CASReact 

3 Загрузка запроса в файл реакций сети STN 

 
Проверка загруженной реакции => D L1 

L1 has no answers 
L1 STR 

4 Пробный поиск => S L1 SAM 
Оценка результатов: 
вывод реакции для оценки 
уточнение реакции (при необходимости) 

=> D SCAN 
=> S L3 (L) NS = 1 

5 Полный поиск => S L1 FULL 
 

Поисковые термины в базе данных CASReact 
 

При работе с базой данных CASReact поисковыми терминами служат 

структурные диаграммы и функциональные группы. Для уточнения полученного 

набора ответов используются выход реакции; число стадий; регистрационные 

номера CAS катализаторов и (или) растворителей; для уточнения результатов 

поиска – типы документа; годы публикации; имена авторов; названия 

организаций. 

Термины функциональных групп используются при поиске широко заданных 

превращений. По этим терминам можно проводить поиск с использованием 

описания класса или цикла. Термины функциональных групп извлекаются из 

структур реактантов, реагентов и продуктов. Функциональные группы 

подразделяют на реагирующие, образующиеся и не реагирующие. 

Доступные поисковые поля: функциональная группа в реактанте (/FG.RCT); 

функциональная группа в продукте (/FG.PRO); функциональная группа в реагенте 

(/FG.RGT); реагирующая функциональная группа (/FG.RXN); образующаяся 
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функциональная группа (/FG.FORM); не реагирующая функциональная группа 

(/FG.NON). Список функциональных групп можно получить в базе данных 

CASReact по команде => HELP FGA (или => HELP FGC для классов 

функциональных групп). 

Поисковые запросы по функциональным группам создаются в структурном 

редакторе. Для поиска по широким классам функциональных групп используются 

«термины классов». Для поиска по терминам нескольких групп в одном запросе 

необходимо их объединение с помощью оператора OR. 

 

Термины функциональных групп 

Acetal Halohydrin Phosphite 
Acetyl Hemiacetal Phosphonate 

Acid halide Heterocycles Phosphonium 

Acyclic alkene Hydrazide Phosphorus ylide 

Acyclic ketone Hydrazine Pi-alkene 

Acylmetal Hydrazone Pi-alkyne 

Alcohols Hydroperoxide Pi-allyl 

Aldehyde Hydroxylamine Primary alcohol 

Alkenes Imide Primary amine 

Alkyl halide Imine Purine 

Alkyne Imino ether Quaternary ammonium 

Alkynes Isocyanate S-O group 

Allene Isonitrile Se group 

Allyl alcohol Isothiocyanate Secondary alcohol 

Allyl halide Ketal Secondary amine 

Amide Ketene Selenide 

Amidine Ketenimine Selenol 

Amine oxide Ketones Silyl 

Amines Lactam Silyl enol ether 

Anhydride Lactone Sulfenyl halide 

Aryl halide Mesyl Sulfide 

Arylsulfonyl Metal arene Sulfinate 

Azide enol Metal carbene Sulfinyl halide 

Azine Metal carbonyl Sulfonamide 
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Aziridine Metal cyclopentadienyl Sulfone 

Azo Metal halide Sulfonyl halide 

Azoxy Metal hydride Sulfonyloxy 

Carbamate Metal metal bond Sulfoxide 

Carbonate Metal nitrogen Sulfur ylide 

Carbonate derivatives Metal nitrosyl Te group 

Carboxy derivatives Metal phosphine Tertiary alcohol 

Carboxylate Metal sulfur Tertiary amine 

Carboxylic  Metallocarbocycle Thioacetal 

Cephem Mu-carbonyl Thioamide 

Chloramine Nitrile Thiocarbonyl 

Cyanamide Nitrile oxide Thiocarboxy 

Cyanate Nitrite Thiocyanate 

Cyanohydrin Nitro Thioketal 

Cyclic alcohol Nitrone Thiol 

Cyclic alkene Nitrosamine Thione 

Cyclic ketone Nitroso Thiophenol 

Cyclopropyl Nitroxide Thiourea 

Diazo Null Triazene 

Diazonium O-quinone Trihalide 

Diene Organometal Unstd acid 

Diimide Organometallics Unstd aldehyde 

Disulfide Ortho ester Unstd amide 

Enamine Oxime Unstd ester 

Enol Oxonium Unstd ketone 

Enol ether P-N group Unstd nitrile 

Enyne P-O group Unsaturated acid 

Episulfide P-quinone Unsaturated aldehyde 

Epoxide P-S group  Unsaturated amide 

Ether Penam Unsaturated ester 

Gem-dihalide Peroxide Unsaturated ketone 

Glycol Peroxy acid Unsaturated nitrile 

Guanidine Peroxy Urea 

Halides Phenol Vic-dihalide 

Haloformate Phosphate Vinyl halide 
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Термины циклов описывают 5-, 6- и 7-членные циклы с любым типом связи. 

 

Термины циклов 

1,2-C3N2 1,3-C3O2 1,4-C5N2 

1,2-C3NO 1,3-C3OS C2S 

1,2-C3NS 1,3-C3S2 C3N 

1,2-C3O2 1,3-C4N2 C3O 

1,2-C3OS 1,3-C4NO C3S 

1,2-C3S2 1,3-C4NS C4N 

1,2-C4N2 1,3-C4O2 C4O 

1,2-C4NO 1,3-C4OS C4S 

1,2-C4NS 1,3-C4S2 C5N 

1,2-C4O2 1,4-C4N2 C5O 

1,2-C4OS 1,4-C4NO C5S 

1,2-C4S2 1,4-C4NS C6N 

1,3-C3N2 1,4-C4O2 C6O 

1,3-C3NO 1,4-C4OS C6S 

1,3-C3NS 1,4-C4S2  
 

Например, термин 1,3-C3NS описывает 5-членный с атом азота в положении 1 

и атомом серы в положении 3 (рис. 6); он может быть аннелирован с другими 

циклами: 

 

 

Для поиска по всем функциональным группам в пределах класса 

используются термины классов. 

 

Термины классов и соответствующих функциональных групп 

Alcohols Carboxy derivatives 

Alkenes Halides 

Alkynes Heterocycles 

Amines Ketones 

Carbonate derivatives Organometallics 
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Alcohols Allyl alcohol 
Cyanohydrin  
Cyclic alcohol 
Enol 
Glycol 
Halohydrin 

Hemiacetal 
Hydroxylamine 
Phenol 
Primary alcohol 
Secondary alcohol 
Tertiary alcohol 

Alkenes Acyclic alkene Cyclic alkene 

Alkynes Alkyne 
Enyne 

Pi-alkyne 

Amines Amine oxide 
Aziridine 
Chloramine 
Cyanamide 
Enamine 

Hydroxylamine 
Imine 
Primary amine 
Secondary amine 
Tertiary amine 

Carbonate derivatives Carbamate 
Carbonate 
Guanidine 

Haloformate 
Thiourea 
Urea 

Carboxy derivatives Acid halide 
Amide 
Amidine 
Anhydride 
Carboxylate 
Carboxylic 
Haloformate 

Imide 
Lactam 
Lactone 
Peroxy acid 
Peroxy ester 
Thioamide 
Thiocarboxy 

Halides Acid halide 
Alkyl halide 
Allyl halide 
Aryl halide 
Chloramine 
Gem-dihalide 
Haloformate 

Metal halide 
Sulfenyl halide 
Sulfinyl halide 
Sulfonyl halide 
Trihalide 
Vic-dihalide 
Vinyl halide 

Heterocycles 1,2-C3N2 
1,2-C3NO 
1,2-C3NS 
1,2-C3O2 
1,2-C3OS 
1,2-C3S2 
1,2-C4N2 
1,2-C4NO 
1,2-C4NS 
1,2-C4O2 

1,4-C4NO 
1,4-C4NS 
1,4-C4O2 
1,4-C4OS 
1,4-C4S2 
1,4-C5N2 
C2S 
C3N 
C3O 
C3S 
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1,2-C4OS 
1,2-C4S2 
1,3-C3N2 
1,3-C3NO 
1,3-C3NS 
1,3-C3O2 
1,3-C3OS 
1,3-C3S2 
1,3-C4N2 
1,3-C4NO 
1,3-C4NS 
1,3-C4O2 
1,3-C4OS 
1,3-C4S2 
1,4-C4N2 

C4N 
C4O 
C4S 
C5N 
C5O 
C5S 
C6N 
C6O 
C6S 
Aziridine 
Cephem 
Episulfide 
Epoxide 
Penam 
Purine 

Ketones Acyclic ketone 
Cyclic ketone 

O-quinone 
P-quinone 

Organometallics Acylmetal 
Metal arene 
Metal carbene 
Metal carbonyl 
Metal cyclopentadienyl 
Metal halide 
Metal hydride 
Metal metal bond 
Metal nitrogen 

Metal nitrosyl 
Metal phosphine 
Metal sulfur Metallocarbocycle 
Mu-carbonyl 
Organometal 
Pi-alkene 
Pi-alkyne 
Pi-allyl 

 

Уточнение результатов поиска 
 

Результаты поиска по структурам или функциональным группам могут быть 

уточнены по выходу реакции; числу стадий; регистрационным номерам CAS 

участников реакции и их ролям в ней; информации из примечаний к реакции. 

Реакционные роли веществ определены В CAS следующим образом: 

реактант (RCT) – вещество, обычно органическое, которое участвует в 

химической реакции, давая большой вклад в продукт; реагент (RGT) – вещество, 

часто неорганическое, которое участвует в химической реакции, но не дает 

большой вклад в продукт; растворитель (SOL) – вещество, растворяющее 
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реактанты и продукты, жидкая среда для проведения реакции; катализатор 

(CAT) – реагент, который не расходуется в ходе реакции; продукт (PRO) – 

вещество, образующееся в результате химической  реакции; не продукт (NPRO) – 

вещество, которое является  реактантом, реагентом, растворителем или 

катализатором в реакции; реактант или реагент (RRT) – вещество с ролью в 

реакции реактант или реагент. Некоторые примеры использования ролей веществ 

для уточнения полученного набора ответов приведены ниже. 

 

Использование индексов для уточнения полученного набора ответов 

Уточнение результатов поиска Используемый индекс 

выход реакции /YD 

количество стадий /NS 

конкретный участник реакции с использованием 

его регистрационного номера и роли CAS: 

растворитель 

катализатор 

реагент 

реактант 

реагент или реактант 

продукт 

не продукт 

 

 

/SOL 

/CAT 

/RGT 

/RCT 

/RRT 

/PRO 

/NPRO 

термин из примечания к реакции (Note) Basic Index 

 

Примеры использования ролей веществ для уточнения набора ответов 

Задача Действия 

ограничить найденные реакции теми, в 
которых в качестве катализатора 
используется палладий 
(регистрационный номер CAS 7440-05-3) 

=> S L1 (L) 7440-05-3/CAT 

ограничить найденные реакции 
каталитическими реакциями 

=> S L1 (L) ANY/CAT 
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ограничить найденные реакции теми, в 
которых исходное вещество – уксусная 
кислота (регистрационный номер CAS 
64-19-7) 

=> S L1 (L) 64-19-7/NPRO 

удалить реакции, в которых в качестве 
реактанта или реагента используется 
уксусный ангидрид (регистрационный 
номер CAS 108-24-7) 

=> S L1 (NOTL) 108-24-7/RRT 

 

Форматы вывода информации в базе данных CASReact 
 

Формат вывода Результат  

OCC Количество найденных (HIT) реакций в каждом 
ответе 

CRD Все найденные (HIT) реакции для каждого ответа в 
компактной форме 

FCRDREF Первая найденная (HIT) реакция для каждого ответа в 
компактной форме вместе со ссылкой на источник 

CRDREF Все найденные (HIT) реакции для каждого ответа в 
компактной форме вместе со ссылкой на источник 

FHIT Первая найденная (HIT) реакция для каждого ответа в 
полной форме (карта, диаграмма и резюме, включая 
регистрационный номер CAS для каждого участника 
реакции) 

HIT Все найденные (HIT) реакции для каждого ответа в 
полной форме (карта, диаграмма и резюме, включая 
регистрационный номер CAS для каждого участника 
реакции) 

BIB Библиографическая информация 
ABS Реферат Chemical Abstracts 
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