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历经百年, CAS始终如一，承担着连接全球
科学知识的工作

专业的技术 (Technology)
在数据管理、搜索和检索方面
领先的创新者

独有的内容 (Content)
全球最大化学及相关学科数据合集
CAS Content CollectionTM

专业的知识 (Expertise)
多学科背景的科学家和技术专家，

精通50多国语言

CAS 产品和服务的独特性：
独有内容、领域专家、专业技术
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与您的目标一致的创新

CAS专业现有技术能力

审查周期缩短

成本降低

效率提升

准确性提高

专业的知识专业的技术独有的内容

由科学家策划的结构化内容
- CAS内容合集 (CAS Content Collection )

- 覆盖超150年科技发展
- 收录50多种语言文献
- 涵盖专利与非专利出版物

面向复杂科学专利数据的可训练技术
- 用于现有技术检索的AI/ML算法
- 专利分类指派与转换支持

无与伦比的人类专业能力
- 跨学科的深厚科学/技术知识
- CAS检索专家预先筛选
- 专业级专利检索与分析服务



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.4

CAS全方位助力创新之旅，确保项目成功与效益最大化

CAS Custom 

ServicesSM

CAS 定制服务为您提供
数据、分析和洞察，帮助
您发现机会，最大化投资
回报率。

STN IP 

Protection Suite

寻找新市场，确保您的
知识产权受到保护。

CAS SciFinder 
Discovery Platform

以最大化的效益加速
科学发现，加快产品
上市。

CAS BioFinder 
Discovery Platform

利用集成的生物和化学
数据与分析解决方案，
帮助您满怀信心地推进
药物研发工作。

确证 优选 发展 确认 保护 优化
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以专利WO2018152134为例

CAS结构化数据实现知识提取

Nodes

Edges

改写的标准和摘要，尽可能揭示专利核心价值

丰富的增值标引信息：

19 Concepts

163 Substances

625 Reactions

15 Patent Family Members

3 Formulations

1 Markush structure

18 SAR data points

141 ADME data points

点击文档在 CAS SciFinder® 中查看

https://scifinder-n.cas.org/searchDetail/reference/67f3827a3d329c16e8b9354d/referenceDetails
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− 应用于 CAS 内部数据加工标引，提高内容收录与标引效率

− 增强检索、可视化以及预测相关功能，更准确识别用户检索意图，提供更有针对性的检索结果

− CAS Custom Service定制服务提供AI支持，整合用户数据，构建预测模型，助力AI加速工作流程

CAS 的AI 应用策略



CAS SciFinder® 智能检索 (SearchSense)
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多功能检索框更新，高级检索功能现以磁贴形式呈现于检索栏下方

界面直观简洁，节省查找各选项时间
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在文献结果页面查看AI Summary——AI技术对CAS数据进行的提炼和总结，更快理解研究结果

智能检索——AI Summary
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结构编辑器可直接指定检索类型，提升检索效率

检索类型“画完即选”，灵活选择检索方向
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直接选择“物质”或“文献”入口，精准定位检索目标

高级检索项自定义检索物质或文献
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按文章是否开放获取、是否具备DOI、专利是否提供权利要求书、专利是否支持PatentPak浏览器、
文献是否包含标引物质、文献是否包含标引反应筛选

更多角度精准筛选文献检索结果，省时高效
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自然语言直接查阅NMR谱图

扩展问答类型，快速聚焦物质谱图和安全信息

自然语言直接查阅物质安全信息

自然语言直接查阅Raman谱图
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支持自然语言直接检索物质理化性质，直观高效

自然语言直接查阅物质沸点

自然语言直接查阅pKa值

自然语言直接查阅熔点
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支持自然语言查阅反应操作流程，快速获取即时信息
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通过自然语言查询特定收率或收率区间的反应

更快获取实验方案与反应数据
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自然语言检索反应识别多种反应角色，降低检索难度

1. synthesis/preparatio

n of… 指定目标反应

产物

2. “from”连接物质指定

反应物或试剂

3. “in”连接物质指定溶剂
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自然语言检索反应识别指定催化剂

1. “catalyzed by” 连接物质指定催化剂

2. “mediated by” 连接物质指定试剂
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自然语言高效检索人名反应

利用 CAS 科学家标引的催化剂、试剂和溶剂等信息，高效对比评估反应条件
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自然语言快速便捷获取物质理化性质、实验谱图与安全信息，加速表征判断；

高效聚焦反应操作流程与产率，直观查阅实验方案与反应数据，节省关键信息

的查阅时间；优化交互界面，新增一键筛选开放获取文献、含有物质与反应标

引、权利要求和 PatentPak 等选项，高效定位目标文献。

重点回顾



CAS BIOFINDER®

人工智能助手助力药化信息探索



检索式问答回答药物研发问题



CAS BioFinder 全面整合药物研发信息，
获取可靠答案



CAS BIOFINDER
药物靶点活性预测示例



哪些关注的分子可能和目标靶点有相互作用？

上传sdf格式的结构文件

支持多个配体同时预测 选择包含不同靶点的预测面板，

亦可自定义面板

Predictive Analytics Description

https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/26173441409293-Create-a-Predictive-Analytics-Result-Set
https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us/articles/26173441409293-Create-a-Predictive-Analytics-Result-Set


哪些关注的分子可能和目标靶点有相互作用？
批量预测关注结构与指定靶点间的相互作用

结构、靶点、有机体、活性数据(实验和预测值)、
可信度分数助力评估最佳预测信息

自定义预测靶点



预测配体对蛋白质靶点的活性

药物靶点活性预测

Similarity 

ensemble 

approach (SEA)

Similarity-based 

method (SIM)

Cross-

Pharmacology 

Index (XPI)

Machine Learning 

Method (MLM)

Simplest Active 

Substructure 

(SAS)

配体对靶点的活性预测：
多模型集成共识值

1 2

3 4

5
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CAS BioFinder 加速“合成→评估→优化”药物发现流
程，尤其适用于缺乏历史活性数据的全新骨架

• AI增强的靶点活性预测：
确定5-氮杂螺[2.3]己烷可以模拟哌啶后，作者利用CAS BioFinder的AI预测功能，对一系列哌替啶类似物与
μ-阿片受体的相互作用进行打分（pAct值）和置信度评估（图4b）。实现了：
o 快速筛选高潜力候选分子（如化合物47、78、81）；
o 指导结构优化（如酯基替换为氮杂环丁基显著提升预测活性）；
o 大幅缩小体外实验范围，提高研发效率。

• 验证预测可靠性：体外实验结果与BioFinder预测高度一致（高pAct值对应实测微摩尔活性），证明了该工
具在新型骨架生物活性初筛中的实用价值。

doi.org/10.1002/anie.202521633
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CAS BioFinder 靶点活性预测功能大幅降低体外
实验范围，提高研发效率

批量导入配体结构sdf文件

自定义靶点库

CAS BioFinder预测配体和靶点
作用分值与置信度评估



人工智能的机会与挑战
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AI 在药物发现中的应用

机会 挑战

Paul D et Al. Artificial intelligence in drug discovery and development. Drug Discov Today. 2021 
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Gartner Hype Cycle , 2024

新兴技术成熟度曲线
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数据，还是数据

是什么原因导致了这些挑战的出现？

数据偏差

数据可用性数据质量
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同一实体存在多个名称

各实验室命名标准不一

作者输入错误

技术处理误差

数据库与ID系统差异

导致下游问题

数据不一致
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人工策展是提升AI效率的基石

协调实现一致性

纠正错误

整合异构数据

跨源连接

数千名科学家与技术专家的监

督与辅助
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数据协调的流程

建立蛋白质权威数据库
与识别标准

采用专有化学工具

实现精准识别

智能标记：

精准文档与关联内容

统一数据定义，

确保跨数据集一致性



Compound 1

10.1039/d2gc04071a
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人工策展的必要性



RN 2378367-10-1

RN 2378367-11-2

RNs 2378367-12-3 

and 2378367-13-4

RNs 2378367-14-5 

and 2378367-15-6

38

人工策展的必要性



结构和名称不匹配

• Stereochemistry is inconsistent between name and 

structure

• Name indicates trityl protecting groups, but none 

are shown

CAS 专家解决不一致性问题

• Examine the starting materials and molecular mass

• The structure is correct as named

39

人工策展的必要性
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使用连接的结构化数据更快地生成更相关的结果

专业技术的独特应用

专利和期刊

专利族、分类和CA分段数据

受控词汇
标引物质

专利和期刊
智能集成器

TF-IDF文
档相似性

深度学习

物质结构相
似性

图数据库

CAS集成AI方法

更准确的
预测

精选数据结果

专利族、IPC分类、CAS分类
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当人工智能在科学家策划的内容上接受训练时

预测精度显著提高

更高质量的化学描述符（分子
指纹）改善了人工智能算法寻
找生物活性化合物的预测结果

来源：知识产权组织
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– CAS拥有全面的标准化生
物活性数据

– 用于重新训练现有模型

高质量数据产生更优结果

协调数据的价值

预测值
与实验值
标准差降低

23%

预测值
与实验值
差异减少

56%
 

配体 靶点
原始
模型

重训练
模型

p值
（实验值）

KRas 4.2 11.1 4.8

KIT 10.0 4.4 9.9
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优化运营，推动解决方案，助力客户AI应用落地

CAS 在AI 领域的持续投入

CAS内部应用AI提效 助力我们的客户AI应用成功

内部运营 面向客户的
解决方案

客户的AI应用
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“After adding high-quality data from the CAS 

Content Collection, there is an increase in the 

data portion of Heck, Hiyama, Negishi and 

Kumada coupling reactions.”

The model achieved >96% accuracy

CAS高质量数据助力人工智能模型结果提升

Regio-MPNN: predicting regioselectivity for 

general metal-catalyzed cross-coupling 

reactions using a chemical knowledge 

informed message passing neural network

Learning organo-transition metal catalyzed 

reactions by graph neural networks

– “CAS reaction data has the advantage that it is 

essentially error-free because of human curation. 

In addition, we can refer to the original papers to 

examine the reaction mechanism.”

– The model achieved 97% accuracy

In Silico Insights: QSAR Modeling of TBK1 

Kinase Inhibitors for Enhanced Drug 

Discovery

– Published by CAS

– QSAR modeling based on multiple ML 

techniques and molecular descriptors

– All data from the CAS Content Collection

Pharma 

Company

Leveraged curated reaction data from CAS

– Suzuki and amide coupling reactions

– Reduced AI preprocessing time

– Incorporated into synthetic reaction 

workflow

“We would not have attempted to build these 

predictive models without CAS data.”

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

案例分享

https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2024/dd/d4dd00244j
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/jcc.27243
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.4c00864
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线上学习资源

微信公众号：ACS美国化学会

本次论坛口令：

数据与AI

微信公众号回复论坛口令

获得PPT分享链接

扫码访问 CAS SciFinder 学习中心

便捷查阅视频课程、专题论坛和检索技巧等资源



问卷调研及抽奖

您的意见对我们非常重要！

欢迎微信视频号观众扫码留言，

小鹅通观众可直接在直播窗口填写问卷，

我们将选取5位幸运观众，

送出CAS定制咖啡杯！

*幸运观众名单将会收到我们的邮件通知。
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感谢关注！

Connect with us at cas.org

请关注“ACS美国化学会”微信公众号

钱欣博士
Expert Customer Success Specialist
+86 18701318513
cqian@acs-i.org 

@CASchemistrylinkedin.com/company/cas

mailto:lzheng@acs-i.org
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