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CIFINDER RELEASE APRIL 2012
. ______________________________________________________________________________________________|

BELANGRIKE INFORMATIE VOOR GEBRUIKERS DIE NOG NIET OVERGESTAPT ZIJN NAAR DE SCIFINDER
WEB INTERFACE

Vanaf 17 december 2012 kan de SciFinder 2007 software versie niet meer gebruikt worden. Het is dus
erg belangrijk dat u tijdig overstapt naar de SciFinder web interface. Meer informatie kunt u vinden op
URL: http://www.cas.org/movetoweb/index.html.

Inloggen op de web versie kan met uw huidige ID en password via https://scifinder.cas.org

Heeft u nog vragen dan vernemen wij dat graag!

Introductie

SciFinder wordt steeds verder uitgebreid. Op 26 april zijn er weer nieuwe functionaliteiten toegevoegd. In
deze “Tips van de Helpdesk” zullen we de volgende functionaliteiten bespreken:

Uw zoekactie starten met een “property search”

CAS Registry nummer direct omzetten in een structuur
Quickview van verbindingen

Quickview van literatuur

El

Property Search

Start u met de “Explore Substances” dan heeft u nu de keuze om direct te zoeken op stofeigenschappen.

4 =t 1

o ~= Explore . Explore
o SCiF]I]dEI'@ | | References JEQ %ﬁmnceg} Perform a new substance search

felcome Bart de Vries | Sign Out

1) Start met "Explore Substances"

U vindt aan de linkerkant de nieuwe optie “Property”, waarna u in het volgende scherm kunt kiezen uit de
13 experimentele eigenschappen die CAS opneemt of een van 21 berekende eigenschappen.
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Explore Substances

Chemical Structure Property

Markush
Select the category and enter an appropriate value or range.

Molecular Formula
@ Experimental

Value or Range €%
Median Lethal Dose (LDS0) (mag/kg) ﬂ 50-52
Select Property... Examples: Indhwdual value as 44,
Bﬂiling Point [“C} range s 25-35, or apen ended
Density (g/cm?) range 3s >125or <125
Electric Conductance (5)
Electric Conductivity (5/cm) Value or Range
Electric Resistance (ohm) _
Electric Resistivity (ohm™cm) Examples: Indhvidual value as 44,
Glass Transition Temp. [DC} range a5 25-35, or open ended
Magnetic Morment (pB) range as >125or <125
Median Lethal Dose (LD50) (ma/kg)
Melting Point (*C})
Optical Rotatory Power (degrees)
Refractive Index
Tensile Strength (MPa)

2) Keuze tussen" Experimental" en "Predicted" properties

Substance Identifier

Experimental Properties 12. Refractive Index 10. Koc

1. Boiling Point (°C) 13. Tensile Strength (MPa) 11. LogD

2. Density (g/cm?) 12. LogP

3. Electric Conductance (S) Predicted Properties 13. Mass Intrinsic Solubility (g/L)

4. Electric Conductivity (S/cm) 1. Bioconcentration Factor 14. Mass Solubility (g/L)

5. Electric Resistance (ohm) 2. Boiling Point (°C) 15. Molar Intrinsic Solubility

6. Electric Resistivity (ohm*cm) 3. Density (g/cm?) (mol/L)

7. Glass Transition Temp. (°C) 4. Enthalpy of Vaporisation 16. Molar Solubility (mol/L)

8. Magnetic Moment (uB) (kJ/mol) 17. Molar Volume (cm*/mol)

9. Median Lethal Dose (LD50) 5. Flash Point (°C) 18. Molecular Weight
(mg/kg) 6. Freely Rotatable Bonds 19. pKa )

10. Melting Point (°C) 7. H Donor/Acceptor sum 20. Polar Surface Area (A?)

11. Optical Rotatory Power 8. H Acceptors 21. Vapor Pressure (Torr)
(degrees) 9. H Donors

CAS Registry Nummer naar Structuur in de Structure Editor

De tweede nieuwe functie in SciFinder is het omzetten van een CAS Registrynummer (CAS RN) naar een
structuur in de “Structure Editor”. Het enige wat u hoeft te doen is het CAS RN invoeren in het veld waar u
ook InChi of SMILES invoert. De structuur komt daarna in de editor terecht.
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@/ Structure Editor

& Structure Editor

'%Tgnnmx BanancOE

) I .
/ #]Add to editor by CAS Registry Number, SMILES, or InChi]

Atom  enort
\* S Add to Editor
-¥X =R Enter CAS Registry Number, SMILES, or InChIL:

63-11-1|

Examples:

S0-0040

COCo

InChI=15/C3HB0/C1-2-3-4haH, 2-3H2, IH3

»
Q
cl
=
= [P

3) CAS Nummer invullen

" Ex MO BPaan O

/ ’ Cl’,\ Drag the lasso arcund a structure to select it.

Atom  Ehort

N K,

4) Structuur 68-11-1

U hoeft zich niet te beperken tot het toevoegen van één structuur, zolang u maar één CAS RN per keer

invuld. Zo kunt u eenvoudig een reactie diagram tekenen.

& Structure Editor
1RO m<BRarCcRF

/ ’ ':!/\ Drag the lasso around a structure to select it

Atom  short

A, 5 |[Add tq Editor
Enter CAS Registry Number, SMILES, or InChI:

> 3 1207505-24-5

[1 @ Examples:

50-000
ceco
INChT=15/CFHEO e 1-2-3-4/haH, 2-3H2, IH3

cl
-

13
w
Q. O
¢ &¥
5) Tweede CAS Nummer invoeren
|
@]
JK/S
O
reactant/reagent @)
N
D
S
product

6) Reactie van ingevoerde structuren maken
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Quickview
De laatste nieuwe functie in deze release van SciFinder is de Quickview. Quickview is te herkennen aan dit

vergrootglas teken % Door erop te klikken krijgt een u gedeelte van het complete record te zien. U
verlaat echter niet de antwoordenset. De quickview opent over uw antwoordenset heen.

Quickview verbindingen

Bij verbindingen (zie hieronder) ziet u het CAS Registry Number, Formula, CAS Index Name, Other Names,
Number of References, Document Types, Properties en Commercial Sources.

Quick View <> [ X|

CAS Registry Number: 54-11-5
Formula: C1o His Mz
CA Index Name: Pyridine, 3-[{2.5)-1-methyl-2-pyrrolidiny(]-

Other Names

Nicotine (8CI); Pyridine, 3-(1-methyl-2-pyrrolidinyl}-, ($)-; (-)-
(S)-Nicotine; (-)-3-(1-Methyl-2-pyrrolidyl)pyridine; (-)-Nicotine;
(-)}-B-Pyridyl-a- N-methylpyrrolidine; (S)-(-)-Micotine; (S)-3-(1-
Methyl-2-pyrrolidinyl)pyridine; (S)-Nicotine; 3-[(25)-1-Methyl-2-
pyrrolidinyl]pyridine; Exodus; Flux Maag; Habitrol; L-Nicotine;
NSC 5065; Nicabate; Nicoderm; Nicolan; Miconil; Nicopatch;
Nicorette; Nicotell TTS; Micotin; Nicotinell; Nicotrol; Nikofrenon;

Niquitin; Tabazur; XL All Insecticide; FNicotine

Number of References { 2)

~25.744 u | ~
Document Types e =

Book, Conference, Dissertation, Journal, Patent, Preprint, Report
Properties Absolute stereochemistry,, Rotation ()
Experimental

Spectra

Predicted

Commercial Sources
Available

7) Quickview verbinding

Quickview literatuur

Bij literatuur is de Quickviewknop achter de titel geplaatst. De quickview laat de bibliographische gegevens
zien en, waar aanwezig, afbeeldingen uit de referentie en structuren van de verbindingen die geindexeerd
zijn.

[ 3. Effective Transmetalation from Gold to Iron or Ruthenium Q[ Ful Ted ?
s = p— 1 By Hashmi, A. Stephen K.; Molinari, Lise

R &a—Irl Cogl s o X, - I

o EHEL . .S _""f""b_h From Organometallics (2011), 30(13), 3457-3460. | Language: English, Database: &

=2 n ot R #Him, | CAPLUS ~4 i

ccn'é*’*x 11 azampies 4 gemples The transmetalation of aryl, alkynyl, and alkyl groups from organegold -

compds. to iron complexes offers an efficient synthesis of organoiron
complexes under very mild conditions. This method could be extended to ruthenium complexes.

8) Een record uit het overzicht
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Quick View <@»

Effective Transmetalation from Gold to Iron or Ruthenium

Bl Full Text

By Hashmi, &, Stephen K.; Maolinari, Lise

From Organometaliics (2011), 30{13), 3457-3480, | Language: English, Database: CAPLUS

The transmetalation of aryl, alkynyl, and alkyl groups from
organogold compds. to iron complexes offers an efficient
synthesis of organoiron complexes under very mild conditions.
This method could be extended to ruthenium complexes.

Reference Images | ] ncwlmages

R—Au—PPh,

OC'EE‘X 11 examples
oc 61-98%

— o<

I
-Ru,
X R PPhs
4 examples
65-91%

9) Quickview literatuur met "Reference Image"

Quick View @

Effective Transmetalation from Gold to Iron or Ruthenium

Bl Full Text

By Hashmi, A. Stephen K.; Molinari, Lise

From Organometallics (2011), 30(13), 3457-3480, | Language: English, Databass: CAPLUS

The transmetalation of aryl, alkynyl, and alkyl groups from
organegoeld compds. to iron complexes offers an efficient
synthesis of organoiron complexes under very mild conditions.
This method could be extended to ruthenium complexes.

L BN EN Y| Substance Images

1310743-02-2

d12345..380f3 b

10) Quickview met "Substance Im'a'ge"

Vragen?

Heeft u vragen over SciFinder? Neem dan contact op met de Cobidoc Helpdesk:

T
@

Een SciFinder Workshop volgen? Kijk in ons cursusoverzicht: http://www.cobidoc.nl/cursussen

020 6880333
helpdesk@cobidoc.nl
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