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1. Contenido1. Contenido

CAplusCAplus

REGISTRYREGISTRY

MARPATMARPAT

CHEMCATSCHEMCATS

CASREACTCASREACT

CHEMLISTCHEMLIST

MEDLINEMEDLINE®®
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1. Contenido1. Contenido Búsquedas bibliográficas

• > 35M referencias
• 1907 – presente
• Patents, journals, libros,
conferencias, tesis, etc.

• > 10,000 Journals
• 62 oficinas de patentes, 9 core
offices (e.g., EPO 2/27 rule)
• Bioquímica
• Química Orgánica
• Química macromolecular
• Química aplicada
• Física, Química inorgánica, 
Química analítica, etc. 
• Biomedicina

Búsquedas bibliográficas

• > 35M referencias
• 1907 – presente
• Patents, journals, libros,
conferencias, tesis, etc.

• > 10,000 Journals
• 62 oficinas de patentes, 9 core
offices (e.g., EPO 2/27 rule)
• Bioquímica
• Química Orgánica
• Química macromolecular
• Química aplicada
• Física, Química inorgánica, 
Química analítica, etc. 
• Biomedicina

CAplusCAplus

Base de datos de Referencias
¡Se actualiza
diáriamente con 
4.500 refs !
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1. Contenido1. Contenido Búsquedas de sustancias

• > 64M sustancias (in/organicas)
• > 63M secuencias
• 1957 – presente (pero puede incluir
sustancias hasta 1900)
• Contiene información relativa a la 
sustancia:

• Propiedades
• Nombre
• CAS RN...

• Se puede buscar:
• Por estructura química
• Por nombre (químico, 

comercial, etc)
• Por CAS RN
• Por fórmula molecular

Búsquedas de sustancias

• > 64M sustancias (in/organicas)
• > 63M secuencias
• 1957 – presente (pero puede incluir
sustancias hasta 1900)
• Contiene información relativa a la 
sustancia:

• Propiedades
• Nombre
• CAS RN...

• Se puede buscar:
• Por estructura química
• Por nombre (químico, 

comercial, etc)
• Por CAS RN
• Por fórmula molecular

REGISTRYREGISTRY

Base de datos de sustancias
¡Se actualiza diáriamente!

~ 12.000 Sustancias
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1. Contenido1. Contenido
CASREACTCASREACT

Búsqueda de Reacciones

• > 52 M reacciones
• 1840 – presente
• Una o varias etapas
• Reacciones nuevas / optimizadas
• Contiene reacciones Wiley

 EROS
 Síntesis orgánica
 Reacciones orgánicas

• Busque después de dibujar la 
estructura, completa o sólo el 
reactivo o el producto.
• Consiga reacciones addicionales
de la literatura de SciFinder

Búsqueda de Reacciones

• > 52 M reacciones
• 1840 – presente
• Una o varias etapas
• Reacciones nuevas / optimizadas
• Contiene reacciones Wiley

 EROS
 Síntesis orgánica
 Reacciones orgánicas

• Busque después de dibujar la 
estructura, completa o sólo el 
reactivo o el producto.
• Consiga reacciones addicionales
de la literatura de SciFinder

Base de datos de Reacciones

¡Se actualiza semanalmente!

~ 30.000-50.000 Reacciones
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1. Contenido1. Contenido

MARPATMARPAT

Base de datos de Patentes

Búsqueda de estructuras en 
MARPAT

• > 830.000 estructuras de Markush
• > 330.000 patentes
• 1961 – presente
• Cobertura: todos los países que
están cubiertos por CAS.
• Información INPI incluída 1961-87
• Incluye información sobre:

• Datos bibliográficos
• Abstract
• Indización CAS

Búsqueda de estructuras en 
MARPAT

• > 830.000 estructuras de Markush
• > 330.000 patentes
• 1961 – presente
• Cobertura: todos los países que
están cubiertos por CAS.
• Información INPI incluída 1961-87
• Incluye información sobre:

• Datos bibliográficos
• Abstract
• Indización CAS

¡Se actualiza
diáriamente!

65-70 patentes

150-200 estructuras 
de Markush
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CHEMCATSCHEMCATS

Base de datos de catálogos y proveedores

Búsqueda proveedores

• > 61M productos
• > 1.222 catálogos
• > 1.100 proveedors
• Información sobre:

• Precios
• Datos de contacto
• Cantidades
• CAS RN

Búsqueda proveedores

• > 61M productos
• > 1.222 catálogos
• > 1.100 proveedors
• Información sobre:

• Precios
• Datos de contacto
• Cantidades
• CAS RN

1. Contenido1. Contenido

¡Se actualiza
semanalmente!



10

1. Contenido1. Contenido

CHEMLISTCHEMLIST

Base de datos de Química Regulatoria

Búsqueda de información 
regulatoria

• > 293.000 sustancias
• > 100 Inventories & 
Regulated Lists
• 1979 – presente
• Contiene:

• Nombres químicos
• Sinónimos
• Listas regulatorias
• Status (Chemical 

Inventory)

Búsqueda de información 
regulatoria

• > 293.000 sustancias
• > 100 Inventories & 
Regulated Lists
• 1979 – presente
• Contiene:

• Nombres químicos
• Sinónimos
• Listas regulatorias
• Status (Chemical 

Inventory)

¡Se actualiza una vez por
semana!
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1. Contenido1. Contenido

MEDLINEMEDLINE

Base de datos producida por la NLM

Búsqueda de referencias

• Cobertura: 1947 -
• > 17M referencias
• > 4.800 Journals biomédicos
• Contiene OLD MEDLINE 
(1947-1966)

Búsqueda de referencias

• Cobertura: 1947 -
• > 17M referencias
• > 4.800 Journals biomédicos
• Contiene OLD MEDLINE 
(1947-1966)

¡Se añaden unas 14.000 
referencias a la semana!

MEDLINEMEDLINE®®
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1. Chemical Abstracts Service1. Chemical Abstracts Service
-- ¿¿DDóónde estnde estáá CAS?CAS?
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CAS editorial: CAS editorial: ¡¡MMáás de 500 cients de 500 cientííficos!ficos!
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CAS REGISTRYSM

CA Family*

CAS 
Scientists

CASREACT®

CHEMLIST®

CHEMCATS®

MARPAT®

ToxcenterSM

CIN®

*The CA Family is comprised of CA, CAplus and CAOLD

CAS editorial: resumen e indizan los contenidos de CAS editorial: resumen e indizan los contenidos de 
muchas fuentes produciendo bases de datos de gran muchas fuentes produciendo bases de datos de gran 
calidadcalidad
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2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB

-- SciFinder Web: SciFinder Web: ¡¡MMááss ccóómodamoda y y completacompleta!!

• SciFinder Web: acceso desde el navegador
– No es necesario instalar un software.
– No es necesario actualizarlo: ¡siempre se accede a la última 

versión de SciFinder! ¡SciFinder Key Contacts siempre informados!
– Accesible desde cualquier ordenador (PC y MAC).
– Seguridad: protocolo https.

• SciFinder Web utiliza una arquitectura XLM con 
funcionalidades únicas Web 2.0
– Guardar, conectar y combinar búsquedas es muy fácil.
– Funiones personalizadas, como alertas, Tags y comentarios.
– Preparado para futuras actualizaciones y nuevas funcionalidades.
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• Novedades en SciFinder Web (actualización diciembre 
2011):
– Bioactividad y target indicators: encuentre rápidamente la bioactividad

(antibióticos) y los targets (alpha-amylase) de una sustancia
específica o de un grupo de sustancias

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualización diciembre 
2011):
– Nuevas opciones de análisis: 

- Ranking de relevancia

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualización diciembre 
2011):
– Nuevo display: 

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualización diciembre 
2011):
– Reference Displays: de las publicaciones de la ACS

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualización abril 2011):
– SciPlanner: permite diseñar, organizar y trabajar con tus propias rutas

sintéticas.

Se puede exportar en varios formatos: 
la información de reacciones, 
referencias, sustancias, procedimientos
experimentales, etc

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualización abril 2011):
– Copy and Paste desde ISIS/Draw: directamente al editor de 

estructuras de SciFinder.

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualización abril 2011):
– Citas en Medline

Más contenido (¡y nuevo!) 
además de ofrecer la posibilidad
de expandir nuestra búsqueda a 
través de las citas

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB



24

• Novedades en SciFinder Web (actualización abril 2011):
– Sort by: es posible ordenar el set de referencias por nº de citas

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualizaciones 
anteriores):
– Procedimientos Experimentales:  

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualizaciones 
anteriores):
– SMILES y InChI: dibuja tus estructuras

SMILE: c1ccccc1

InChI: 1/C6H6/c1-2-4-6-5-3-1/h1-6H

Benceno

Estructura:

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Novedades en SciFinder Web (actualizaciones 
anteriores):
– Remove Duplicates: automáticamente elimina los duplicados

(CAplus/Medline):

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB



28

• Novedades en SciFinder Web (actualizaciones 
anteriores):
– Búsqueda por DOI’s: 

Los DOI’s (Digital Object Identifier) se han convertido en un 
identificador de referencias literarias a nivel universal. CAS 
ha respondido a los requerimientos de los usuarios
incluyendo esta nueva forma de buscar referencias.

•Más información en este link: www.doi.org

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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Añada Tags y comentarios

• Otras opciones interesantes:
– Tags y Comments: “Index Terms” personales

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Otras opciones interesantes:
– Búsqueda por Tags

Todos los Tags han sido
asignados por usted

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Otras opciones interesantes:
– Alertas personales (Keep Me Posted, KMP)

¡Para estar al día!

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Otras opciones interesantes:
– Opción Link: ¡comparta búsquedas!

Clique en el Link para tener el 
hipervínculo y podrá
compartirlo con sus colegas

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Otras opciones interesantes:
– Opción Link: ¡comparta búsquedas!

Puede compartir una búsqueda
completa

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• Tools: ¡hay más opciones!

–

–

¡Hay más opciones!

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn WEBWEB
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• A partir de ahora... ¡Acceda a SciFinder desde su 
móvil!

• Acceda desde cualquier Smartphone:

2. SciFinder 2. SciFinder VersiVersióónn MOBILEMOBILE
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DemostraciDemostracióónn live live de SciFinderde SciFinder
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4. Ejemplos de b4. Ejemplos de búúsquedassquedas

PorPor tematema::
VacunasVacunas contra contra tumorestumores renalesrenales
Vaccines against kidney tumorsVaccines against kidney tumors
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4. Ejemplos de b4. Ejemplos de búúsquedassquedas

PorPor estructuraestructura::
-- ¿¿Se ha Se ha descritodescrito estaesta en la en la literaturaliteratura??
-- Si no, Si no, ¿¿se se tratatrata de un de un compuestocompuesto nuevonuevo??
-- TengoTengo la la libertadlibertad parapara operaroperar (FTO) con (FTO) con 
estaesta sustanciasustancia??
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PorPor reaccireaccióónn::
PreparaciPreparacióónn dede

mmíínimonimo nnºº de de etapasetapas, , buenbuen rendimientorendimiento, , 
procedimientosprocedimientos experimentalesexperimentales, etc., etc.

4. Ejemplos de b4. Ejemplos de búúsquedassquedas
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4. Ejemplos de b4. Ejemplos de búúsquedassquedas

PPááginagina principal de SciFinder: principal de SciFinder: 
ExplorarExplorar ReferenciasReferencias
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4. Ejemplos de b4. Ejemplos de búúsquedassquedas

PPááginagina principal de SciFinder: principal de SciFinder: 
ExplorarExplorar sustanciassustancias
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4. Ejemplos de b4. Ejemplos de búúsquedassquedas

PPááginagina principal de SciFinder: principal de SciFinder: 
ExplorarExplorar reaccionesreacciones
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4. Ejemplos de b4. Ejemplos de búúsquedassquedas

PorPor estructuraestructura::
-- ¿¿Se ha Se ha descritodescrito estaesta en la en la literaturaliteratura??
-- Si no, Si no, ¿¿se se tratatrata de un de un compuestocompuesto nuevonuevo??
-- TengoTengo la la libertadlibertad parapara operaroperar (FTO) con (FTO) con 
estaesta sustanciasustancia??



46

Editor de estructuras
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Búsqueda subestructural
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Búsqueda subestructural
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Ahora es posible recuperar patentes adicionales con la 
búsqueda de Markush. No es necesario volver a dibujar la 
estructura.
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Hay 12 referencias donde la estructura coincide con 
fórmulas de Markush
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Si el abstract tiene una estructura (gráfico) puede dar
pistas sobre nuestra estructura– ¡consulte la patente para
más detalles!
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Revisar la definición original de la sustancia en la 
patente puede ayudar

La patente describe ejemplos más específicos
del anillo que no están en el CA abstract. El 
naftilo se menciona como una opción para el 
anillo R1.



53

A tener en cuenta…. Opciones en las búsquedas de Markush

• Sólo considera las variables de la estructura especificadas
– No hay sustitución adicional: las posiciones abiertas serán

hidrógenos
• Para resultados grandes de búsquedas de Markush: refine por

“topic” con palabras clave como aplicaciones (pesticidas, etc)
• Utilice la opción combine para eliminar las estructuras

repetidas de los resultados de búsquedas SSM o exactas. 
• Analice por Sección CA para encontrar áreas de aplicación

más generales
• Utilice la opción Categorize para revisar la terminología de sus

resultados (medicina, agro, alimentación, etc)
• Considere una búsqueda Structure Similarity search como

una alternativa o complemento a sus búsquedas de Markush
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¿Cuáles son las limitaciones de las búsquedas de Markush?

• No todas las patentes tienen fórmula de Markush, la mayoría
sólo describen compuestos específicos
– De las 486.700 patentes cubiertas en las bases de datos de CAS 

en 2009, 17.222 conetnían una estructura de Markush
• Cualquier anillo que busque está específicamente dibujado o 

mencionado en la fórmula de Markush como una opción.
• Patentes que sólo describen el anillo genéricamente (un arilo) 

no se encuentran.
• Sus anillos son automáticamente aislados (dibujar un fenilo no 

recupera un naftilo)
• Los profesionales de las búsquedas (STN) pueden hacer

búsquedas más genéricas en MARPAT
• Los compuestos organometálicos no se pueden buscar en 

SciFinder. Contacte a un profesional (STN)
• Los compuestos inorgánicos y los polímeros no se encuentran

en la base de datos de fórmulas de Markush
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2.- Ejemplos de búsquedas

- Búsqueda por reacción:

Preparación de: 

Mínimo nº de etapas, buen rendimiento, procedimientos 
experimentales, etc. 
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Búsqueda de Reacciones

• La búsqueda de reacciones en la versión Web 
de SF ofrece nuevas funcionalidades y 
opciones (¡ y muy interesantes!):
– Restricción a determinados disolventes. Puede escoger 

uno (o más) disolventes a partir de una jerarquía de 
disolventes real.

– Puede fijar grupos que no reaccionen desde el 
principio.

– Reacciones adicionales a partir de Similar Reactions
– Más reacciones adicionales a partir del contenido de 

CA(Half reactions)
– ¡Y más novedades! 
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Búsqueda de Reacciones
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Puede limitar la búsqueda por disolventes
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... y analizar sus resultados...
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Puede analizar por 
„Procedimientos experimentales“
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Escoja la reacción que necesite...
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Escoja la reacción que necesite...
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Puede ver los procedimientos experimentales de 6 
journals de la American Chemical Society y patentes de 
la USPTO, EPO y WIPO de 2005 a 2010 directamente en 
SciFinder
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Refine su set de reacciones, por ejemplo por 
etapas
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Y analice los resultados...
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¡Puede escoger entre muchas opciones!
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Ordene sus resultados por frecuencia o por 
orden alfabético
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Puede ver las reacciones con más detalle
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Y enviar la reacción al SciPlanner
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„Arrastre“ la reacción al workspace
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„Arrastre“ la reacción al workspace
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Y estudie su ruta sintética...
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SciFinder le busca reacciones de su interés 
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Seleccione la que más le interese
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Y envie la reacción de su interés al 
SciPlanner
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Sitúela en el workspace
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La síntesis es completa
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Además, puede enviar al SciPlanner: 
sustancias y referencias de su interés
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Además, puede enviar al SciPlanner: 
sustancias y referencias de su interés
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Además, puede enviar al SciPlanner: 
sustancias y referencias de su interés
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Además, puede enviar al SciPlanner: 
sustancias y referencias de su interés
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Exporte su proyecto con toda la 
información seleccionada



84

Exporte su proyecto con toda la 
información seleccionada
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Exporte toda la 
información sobre las 
reacciones: condiciones, 
procedimientos 
experimentales, etc
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Exporte toda la 
información sobre las 
sustancias.
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Exporte toda la 
información sobre las 
referencias: abstracts, 
bibliografía, etc.



88

Agenda
• 1. Contenido de SciFinder: bases de datos 
• 2. SciFinder ¡Novedades!
• 3. Cómo utilizar SciFinder: demostración on line
• 4. Ejemplos de búsquedas:

– Por tema
– Por estructura
– Por reacción

• 5. Cómo aprender más
– CAS web page
– CAS Learning Solutions

• 6. Ayuda y más información
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-- CAS web page: www.cas.orgCAS web page: www.cas.org

4. C4. Cóómo aprender mmo aprender mááss



90

CAS Learning Solutions
- Seleccione CAS Learning Solutions…
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CAS Learning Solutions
- Si no tiene Login ID: “Create Account”
- Si ya tiene una cuenta: “Login”
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CAS Learning Solutions

Complete el formulario para crear su
Login ID y Password.

No hace falta tener un Login ID de 
SciFinder
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CAS Learning Solutions
- Con el Login ID … ¡Ya puede entrar en CAS LS!
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4. C4. Cóómo aprender mmo aprender mááss

-- CAS Learning SolutionsCAS Learning Solutions
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-- CAS Learning SolutionsCAS Learning Solutions
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-- CAS Learning SolutionsCAS Learning Solutions

Acceso a clases on-line, eventos, curriculums, 
materiales.... etc.
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-- CAS Learning SolutionsCAS Learning Solutions
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-- CAS Learning SolutionsCAS Learning Solutions
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-- CAS Learning SolutionsCAS Learning Solutions

Seleccionar una opción y clicar „Request“

Clicar „Launch“ para ver la formación seleccionada.
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-- CAS Learning SolutionsCAS Learning Solutions

My Selections: vea sus selecciones y revise sus trainings
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4. C4. Cóómo aprender mmo aprender mááss
-- CAS Training calendarCAS Training calendar
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Seleccione el training que mSeleccione el training que máás le convengas le convenga
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5. Ayuda y m5. Ayuda y máás informacis informacióónn
CAS Customer Center

• Soporte técnico
• Estrategias de 

búsquedas
• Account services

CAS Learning Solutions

• Training events
• Self-study options
• Learning paths

- Para cualquier duda…
Dr. Dr. MMííriamriam PlanaPlana ((mplana@cas.orgmplana@cas.org))

((help@cas.orghelp@cas.org))
- Página web de CAS: http://www.cas.org
- Página web de myCAS: https://my.cas.org
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- ¿¿DudasDudas / ideas / / ideas / comentarioscomentarios??
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¡¡MuchMuchíísimassimas gracias gracias porpor vuestravuestra atenciatencióónn!!


