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AAROM CAS REGISTRY NUMMERS NIET ALTIJD REFERENTIES HEBBEN

Introductie

Wanneer u via STN of SciFinder in de CAS REGISTRY database zoekt, kunt u daarin verbindingen
tegenkomen die geen referenties in de literatuurdatabase hebben (CAplus). In dit artikel zullen we een
viertal redenen hiervoor geven.

1 Andere database

De meest voorkomende reden is dat een leverancier de verbinding heeft opgenomen in een catalogus. Op
moment van schrijven (Maart, 2012) zijn er ongeveer 19 miljoen unieke verbindingen zonder een
referentie. Mocht u meer informatie over de verbinding nodig hebben dan kunt u contact opnemen met
de betreffende leverancier. U kunt de gegevens daarvoor vinden in het CHEMCATS record. Op STN klikt u
daarvoor op de CHEMCATS link in het LC veld. In SciFinder klikt u op het “Commercial Sources” icoon. In
beduidend minder gevallen kan het ook voorkomen dat een verbinding enkel in de CHEMLIST (Regulatory
Information) database staat.

L1 AMNSWEE 1000 OF 5547017 EEGISTEY COPYRIGHT 2012 ACS on 5TH
R 1360437-82-6& EBEGISTEY
ED Entered STH: 08 Mar 2012
CH Pentanoic acid, 5,5,5-trifluoro-4-(trifluoromethyl)-, methyl ester,
hydrochloride (1:1) (CA INDEX HAME)
MF C7T H8 Fe €02 . C1 H
SE Chemical Catalog
Supplier: Atomole Scientific Co., Ltd
LC STN Files: CHEMCATS
CEMN (1360535-11-0)
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1360437-82-0
(Component: 1360535-11-0)
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F3C— CH— CHy— CHz— C— dil=

C7HasFs02.ClH
Pentanocic acid, 5,5,5-trifluoro-4-(trifluoromethyl}-, methyl ester,
hydrochloride (1:1)

2 Onderdeel van een zout

Wanneer we kijken naar de vorige verbinding, dan zie we dat dit een (chloride) zout is. Het zout is
beschikbaar in CHEMCATS, maar het hoofdcomponent (nog) niet. CAS registreert in deze gevallen ook de
hoofdcomponent. U kunt in REGISTRY zien dat een verbinding deel uit maakt van een andere verbinding
wanneer er COM (compound) in het Cl (Class Identifier) veld staat . In SciFinder is deze informatie niet
beschikbaar.

L3 AWSWEE 1 OF 1 REGISTRY COPYRIGHT 2012 ACS5 on S5TH

EH 1360535-11-0 EREGISTRY

ED Entered 5TH: 08 Mar 2012

CH Pentanoic acid, 5,5,5-trifluoro-4- (trifluoromethyl) -, methyl ester [CA

INDEX NAME)
MF C7 H8 F& 02
cI coM
SR Ch
CF3 o)

FzC— J:H— CHz— CHz— l[JJ— CHe

**PROPERTY DATZ AVATLABLE IN THE 'PFROP" FOBMAT*#*
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F3o— OH— OHz— OH 5 — O Ol

C7 Ha Fe O2
Pentanoic acid, 5,5,5-trifluoro-4-{trifluoromethyl)-, methyl ester

3 CAS Client Service

Wanneer u om wat voor reden dan ook een Registry Nummer nodig heeft voor een verbinding. Dan kunt u
deze bij CAS aanvragen. In het SR (Source of Registration) veld komt dan “CAS Client Service” te staan.
Meer informatie over de CAS Client Service kunt u vinden op de website van CAS.
http://www.cas.org/products/client/index.html

L10 ANSWER 15008 OF 17239 REGISTRY COPYRIGHT 2012 ACS on S5TH

BN 160965-73-1 REGISTRY

ED Entered 5TH: 21 Feb 1353&

CH Cvanic acid, 1,3-phenvylenebi=s(methylene) ester (9CI) (CA INDEX HAME)
MF Cl0 HE H2 (2

SR CAS Client Services

NCO— CH2 : "CHz—OCH

**PROPERTY DATZ AVATLABLE INWN THE 'PFROP'" FOEMAT**

Get 1 Get 5 Get e Get :
References “® Reactions *" Commercial Sources  “& Regulatory Info =

| Substance Detail

¥ Return

CAS Registry Number: 160965-73-1
Cio He Nz Oz

Cyanic acid, 1,3-phenylenebis(methylene) ester (9CI) Moo — CH 3 CH ;—ocH

Source of Registration: CAS Client Services
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4 Ring System Data

REGISTRY op STN heeft de mogelijkheid om op Ring System Data te zoeken. Elke ringstructuur krijgt een
apart Ring nummer bestaande uit Skelet.Atomen.Banden. Al deze structuren krijgen ook een RN. In het
Source of Registration veld kunt u dan “CA Index Guide or Ring Systems Handbook” vinden. Op STN staat
dan in het Cl veld ook nog RPS (Ring Parent Structure)

L1g8 ANSWER 1 OF 109133 REGISTRY COFYRIGHT 2012 ACS on STH
RN 1361300-01-7 BEGISTRY

ED Entered 5TH: 20 Mar 2012

CH INDEX WoME MNOT YET ASSIGHED

MF Cl10 Hl& O3

CI EFPS

SE Ch Index Guide or Ring Systems Handbook

**PROPERTY DATL AVATILALABLIE IN THE 'FROP' FOERMAT#*=*

Ring System Data

Elemental | Elemental | Size of |Ring System| Ring | RID
Lnaly=is | Sequence |the Ring=s| Formula | Identifier|Ococurrence
EL | ES | 52 | EF | ETD | Count
C302-C402-Ce |OCOC2-0C0OC3- | 5-6-6 |C1003 |l666.23.2 |1
|C& I I I I
. Get Get Get aes Get
Substance Detail References Reactions Commercial Sources “& Regulatory Info

=¥ Return

CAS Registry Number: 1361300-01-7

Cio His O3 \\/
o

INDEX NAME NOT YET ASSIGNED o

Ring Parent

Source of Registration: CA Index Guide or Ring Systems Handbook

~[ References

Conclusie

Er kunnen verschillende oorzaken zijn waarom bepaalde verbindingen geen referenties hebben in de
CAplus database. In zowel STN als SciFinder kunt u aan de hand van het “Source of Registration” veld zien
wat daar de oorzaak van kan zijn. In STN vind u in het LC veld de databases waar de verbinding wel in
voorkomt (CHEMCATS,CHEMLIST) in SciFinder heeft u daar iconen voor. Daarnaast heeft STN een extra
veld waar u een indicatie kunt vinden namelijk het Cl veld. COM geeft daarbij aan, dat de verbinding deel
uit maakt van een zout, RPS geeft aan dat dit een Ring Parent Structure is.
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