
基于化学和专利数据
为医药、生物和化工企业打造的信息情报工具

让创新更早发生
Make Innovations Happen.
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医药、化工和生物行业的三大研发趋势

• 以新药研发为例，需要历经8个阶段、耗费700万小
时、6587个实验、423个研究者、和66亿人民币……

• 若无专利保护，制药领域的技术创新只有63%，
化学工业为38%，石油工业为25%。

加速研发效率

趋势一 研发投入大，周期长

趋势二 结果不可预知，风险管控非常重要

趋势三 高度依赖专利激励

• 平均每5000个临床前化合物，大约只有5个可以进入
临床试验，只有一个才能被批准为真正的药物。

降低失败风险

保护创新成果

我们需要一款怎样的工具？



国内外的标杆企业都开始重视研发中对数据的应用

Atomwise – 药物挖掘
为制药企业、生物科技公司和研究机构提供候选药物而获
取收入，可以预测哪些化合物真的有效哪些无效。已经和
默克等众多药企开展合作。

晶泰科技 – 药物晶型设计
为全球创新药企提供药物晶型设计服务的公司，主要提供
药物晶型预测和晶型专利保护服务，帮助药企提高研发效
率，降低药物的质量风险和专利风险。



对化学和专利数据的应用，贯穿研发全流程

项目立项 临床前研究 临床研究

靶点确认，寻找
可开发/仿制的化

合物
专利可行性评估

寻找可专利点，
化合物/制剂/制
备方法的创新

临床研究对创新进行专利
布局和保护

新药/仿制
药申请

批准上市

药品上市

• 化学结构数据
• 临床、药品、反

应数据
• 各种实验数据

• 备选化合物的
专利信息、法
律状态

• 竞争对手的专
利布局

• 化合物、晶型、
制剂、制备方法
等专利数据

• 各种化合物、制
备工艺文献

• 专利的引用分析

• 药品和临床
数据

• 持续跟踪竞争
对手的专利和
研发动态

技术情报

研发方向、竞争对手、专
利布局、合作伙伴

商业情报

投资方向、收购并购、技
术转让、进出口

法律情报

风险评估、尽职调查、避
免侵权、发起无效

以医药行业为例

化合物的优化和
改造，药理评估，

制剂开发

• 化学结构数据
• 临床、药品、反

应数据
• 各种实验数据

• 专利的地理分布、
同族专利

• 本技术领域的专
利信息、法律状
态



但是现有的化学和专利数据，在使用中存在诸多不便

• 关于化学的专利数据不全，且没法根
据结构式直接检索

• 研发中需要在不同平台间寻找专利、
反应、临床数据，来回切换

• 数据零散，缺乏关联，需要人工进行
分析

• 界面难操作，效率低下

问题

研发效率低下

结果不可预期

专利保护不利



这是为什么智慧芽推出Chemical化学数据库

超过1.2亿有机/
无机化合物结构

数据

中国、美国、欧洲
三大药监局的数据

100多个国家的专
利数据

全球临床数据
掌握药品研发

进度

Chemical化学数据库

我们的解决方案

• 1.2亿化学结构数据，提供超结构、子
结构等专业的查询入口

• 一站式整合专利和其他研发所需的临
床、反应和药品数据，自由跳转

• 无缝衔接化学数据库和专利数据库

• 简洁直观的搜索和分析界面



适用的行业和人群

药物化学家
制剂研发科学家
法规事务协调员 （制药公司）
研究科学家
高级科学家
首席科学家
研究团队负责人
研发副总裁
合成化学家
知识产权副总裁
专利分析师
专利律师
工艺工程师
化学工程师
优化算法科学家负责人
高分子科学家
塑胶产品工程师

制药

重点垂直行业

食品饮料

化工/材料

相关职位



化学结构式检索
1.2亿化学结构式，相似结构、子结构、超结构、图片检索等多种专业检索入口

从化学数据库一键跳转专利分析平台

药品、临床、反应等非专利数据

3D化学地图

企业/行业竞争情报分析

一键跳转智慧芽专利数据库，对包含该结构式的专利进行分析

提供专利文献中的化合物高亮，帮你快速找到专利中的重要信息

一站整合药品、反应和临床数据，还原新药研发方法，为已有化合物找到新的适应症

可视化呈现化学结构之间的相似度以及对应的专利，快速找到相似结构，拓展研发灵感

一键生成某种化合物的专利分析报告，即时评估竞争情报

Chemical产品的主要特点



特色功能1/ 1.2亿化学结构式检索，快速找到相似结构

化学结构式检索，覆盖1.2亿化学结构数据，适
用于医药、石油化工、化妆品、材料科学在内
的诸多领域。

可以通过绘制结构式或上传图片进行检索。

提供了子结构、超结构、相似结构、图片
检索等多种专业检索入口。



某化药企业，觉得在某药物的化学结构上增加一个小结构，性能差不多，可以
规避侵权风险，如何检索到这类化学结构相似的专利？

用智慧芽Chemical的化学结构检索可以轻松实现！

检索到与该结构相似
的化合物

相似度评分为1分，
说明该结构与检索的
结构完全匹配。

信息框显示所检索结
构的别名，以及其他
标识信息。

此处还会显示复合物
的结构属性信息。



案例：盐酸埃克替尼通过相似结构突破原研专利

以著名的肺癌分子靶向药盐酸埃克替尼为例：

跨国药企在药物研发时，出于专利保护的考虑，
会尽可能地覆盖将一个结构的改造空间。埃克
替尼找到了一个巧妙的侧链成环结构，整个分
子结构相似，风险较低，但差异合理，突破了
专利。
站在研发厄洛替尼的罗氏的角度看，埃克替尼
的专利突破使其收入减少，这也是类似的拥有
较强原研能力的药企的痛点。



精准高效的二次过滤，快速找到你想要的

可以根据专利数、结构
相似度、分子重等条件，
对检索结果进行排序。

还可对检索结果进行过滤。
例如，可以查看已投入市场的
化学结构式应用，或将过滤条
件设置为具体的公司。



特色功能2/一站整合药品、临床、反应等非专利数据

非专利数据源，一站式整合药品、反应和临床数据。

根据分子特性，进行多维条件限
定，同时结合药品、临床和反应
信息，多数据整合精准查找。
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同步FDA、CFDA和EMA三大药监局数据，
可链接至FDA等外部网站。
以醋酸甲地孕酮为例，可以看到橙皮书
里的信息，这里详述了专利的失效期。

临床数据，显示药品的研发进程。



特色功能3/从化学数据库，一键跳转到专利分析平台

筛选出想看的化学结构式
后，一键跳转智慧芽专利
数据库，对包含该结构式
的专利进行分析。



化合物高亮功能，帮你快速
找到专利中的重要信息。同
时显示该化合物的结构。

除了专利详情，还能看到该
专利的同族专利、引用情况
和法律状态，进行全面分析。



特色功能4/化学地图，首创3D效果展示分子结构相似性

可视化呈现化学结构之间的相
似性。柱状条的高度表示与某
一化学结构相关的专利数量，
距离表示结构的相似度。

根据结构相似度，将近似的结构
式进行排布。可进行不同申请人
的可视化分析，快速找寻近似、
可替代化合物信息。

所见即所得，结构式信息、专利信息一览无遗。



特色功能5/一键生成行业分析，即时评估竞争现状

一键生成某种化合物
的专利分析报告。

及时了解某种化合物
的专利申请趋势。

某种化合物专利
的IPC分类图，了
解其应用领域。

行业的申请人列
表，即时评估竞
争情况。



全国前20大药企中，60%都已经成为智慧芽的客户

某华东药企上市公司
通过智慧芽全球专利数据库
绕开原研药的专利布局

他们都是怎么用智慧芽的？（涉及到上市公司机密，这里不透露具体公司名字，以下为真实采访内容）

某原料中间体公司
通过Chemical化学数据库

找到了规避侵权的相似化学结构

国外某生物技术公司
通过insights专利分析系统

发现了潜在竞争对手

“做仿制药往往会遇到原研药非常严密的专利布
局，既有核心专利又有外围专利。

智慧芽强大的检索和分析功能可以有效去除噪音，
帮我快速找到竞争对手在药物晶型、化合物上的
核心专利，进行有效规避，再从剂型、制备方法
和合成工艺等角度寻求改良型的创新。”

——Aaron，专利总监

“使用Chemical化学数据库，对我们
在化学结构、合成工艺等方面很大的
启发，对我们做中间体的研发是个很
好的补充。

最值得一提的就是结构式检索，能快
速找到相似结构绕开侵权专利，非常
实用。”

——刘总，研发总监

“本来是冲着专利检索用的智慧芽，没想到它
在竞争情报上带给我很大惊喜。

一直以为我们在行业里没什么对手，没想到
通过智慧芽的专利地图，找出了在我们领域
已经做了很多专利布局的另一家公司，并且
很多都质量很高。为我们后续的竞争策略和
风险规避提供了极大的帮助。”

——Jacky，CEO



了解更多

智慧芽官网：www.patsnap.cn

公众号：智慧芽（ID：Patsnap）

扫描右侧二维码，申请试用智慧芽Chemical化学数据库


