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Agenda

• 7月8日

− 15：00-15：10：Elsevier Life Science整体解决方案介绍

− 15：10-16：30：物质结构/合成信息的获取与精炼

• 7月15日

− 15：00-16：00：生物活性数据与文献的获取与提炼

• 7月22日

− 15：00-16：00：药物毒理药理学文献的获取

• 7月29日

− 15：00-16：00： Elsevier Life Science整体解决方案数据库使用答疑

• 8月5日

− 15：00-16：00：如何将Elsevier Life Science整体解决方案贯穿药物研发的全流程



药物毒理药理文献的获取

涉及：RMC， Embase，PharmaPendium



Agenda

• 涉及具体结构的毒性数据的获取

• 涉及具体药物（上市，临床）的毒理药理文献的获取

• FDA/EMA审评文档中独立药理信息的获取与对比



RMC（Reaxys Medicinal Chemistry）

• RMC是建立在Reaxys平台上的，和药物化学数据有关的数据库。

• 包含真实的，实验确证的，小分子化合物在不同生物体系中的相关实验数据

• 是市场上最全的，最广泛的小分子生物活性数据库

• 实验数据源自对学术全文，专利中的相关数据的摘取，以及来自GOSTAR数据库的相关数据，并将二者在底
层数据上进行整合。

• RMC中所提供的文献，包含所有摘录的相关信息和数据，可靠，可信

• >126 600 Patents

• US : 1971-present 

• EP : 1979-present

• WO : 1978-present (English only) 

• Patents are coming from the A61K class 

mainly but not only.

Patents Origin and starting date

• >5000 Journals Covered

• >353 400 Articles

• From 1980 to Present

Articles and Journals 

• >12 700 Drugable Targets

Drugable Targets



Case 1：单一化合物生物活性数据的获取



具体化合物的生物活性数据

RMC将全文中的数据
全部提炼出来，同时
对于用Mol为单位的数
据进行标准化处理:

pX=-lg(~mol)



具体化合物的毒性数据

所有数据都提供
原文链接，以保
证数据的真实性。



Agenda

• 涉及具体结构的毒性数据的获取

• 涉及具体药物（上市，临床）的毒理药理文献的获取

• FDA/EMA审评文档中独立药理信息的获取与对比



涵盖更多
非英语类文献

Embase被众多国际性标准制定机构、研究机构推荐

包含100%的MEDLINE内容* 

Embase

收录超过8,200期刊 / 3,500万条文献记录！

其中超过 2,900
种期刊在

Medline未收录

对药物、疾病和医
疗器械进行深度索
引，主题性检索词
是MEDLINE的

两倍之多

强大的检索功能
和过滤器，帮助
精确查找最相关

的结果

独特的信息管理
功能帮助研究人
员储存和修改复
杂的检索策略，
并可以和其他研
究人员分享检索

策略

独有的超过300万
条会议摘要，自

2009年开始已经收
录超过9000个会议

期刊的文摘

什么是Embase



Case 2：具体药物（上市，临床）的毒理药理文献获取

• Oseltamavir药理学文献的获取

Embase中的文献分类工具，
直接获取药理毒理文献。



Embase中关于Oseltamavir的Pharmacology文献

如何获取临床
药理，实验药
理，（组织，
器官，细胞）
的文献



Embase中的分析

Tips：
Embase.com中完全包含Medline，所
以在Embase.com至少有194篇文献是
Medline中无法获取的

Tips：
Study Type分析，

获取不同的研究对
象文献。



其中的一篇临床药理文献



Embase对这篇全文的提炼与索引



Embase对这篇全文的提炼与索引

带有Reaxys标记的，可以直接
跳转到Reaxys中查看结构，
（如已经订购该数据库）



同样一条记录在Medline中的提炼

Medline的索引给出的信息

极少，全文花了大篇幅介绍
Oseltamavir，但是在其索引
中却看不到



Case 3：临床在研药物毒理药理文献的获取

• pralsetinib（BLU-667）药理文献获取（RET抑制剂）



Embase中的结果—pralsetinib的药理学文献



Embase中的结果—pralsetinib的全部文献



同样的检索，Medline中却只能获取……



同一条记录在Embase和Medline中的记录—Embase

Embase中的索引从全文出

发，直接给出药物在文献中
涉及的研究与对比对象，不
良反应等



同一条记录在Embase和Medline中的记录—Medline

同一条记录在Medline中，却
没有索引。



Agenda

• 涉及具体结构的毒性数据的获取

• 涉及具体药物（上市，临床）的毒理药理文献的获取

• FDA/EMA审评文档中毒理药理信息的获取与对比



PharmaPendium(www.pharmapendium.com)

• PharmaPendium是唯一提供上市药物，临床前与临床，药效，药物安全与药代动力学、药物代谢与
转运酶，药物不良反应报告等数据的一站式平台；同时还收录此领域的权威期刊书籍内容，如
Meyler副反应大全和Mosby用药参考等，助力药物筛选和研发进程。

FDA & EMA所有的approval package（FDA: 1938年- 今 ，EMA: 1995年— 今）

2.29M+

FDA 审评文件

200K+

EMA 审评文件

9.45M+

FDA 药物不良反
应报告

673K+

FDA 咨询委员会
会议档案

4450

种药物的可
检索信息

1.6M+

药代动力学信息

305K+

药物代谢与转运
酶信息

1.66M+

药物安全信息

Extracted Data: PK Module Efficacy ModuleMET Module FDA AERS DDI Risk

2.45M+

药效信息

115K+

生物活性信息



PharmaPendium的主要用途

报批：监管机构将安全性、有效性和可交付性与已上市
药品进行比较（风险/效益分析）

因此，在开发和批准过程中，您需要充分了解已上市药品的监管数据！！

只有当药物的性能优于市场上已经上市的药物
时，才会批准使用

Discovery/

chemistry

Non clinical 
R&D

Clinical R&D Post market Approval



Case 4：FDA/EMA审评文档中毒理药理信息的获取

• 案例要求与背景：

• 正在开发一个作用域CDK靶点的药物

• 市场要的CDK药物的QT延长数据如何？

• 数据影响：监管见解、竞争情报/定位、动物模型选择和安全基准



22.07.2020

PharmaPendium - Informing critical drug development decisions

安全药理学——QT延长研究

QT间期是测量心脏电周
期中Q波开始和T波结束
之间的时间。QT间期延
长是室性快速心律失常
（如尖端扭转）的潜在
危险因素，也是猝死的
危险因素

自2005年以来，FDA和EMA要求在一项彻底的QT（TQT）研究中评估几乎所有新的分子实体，以确定
药物对QT间期的影响。



Pharmapendium中的检索



最后的结果



Case 5：DDI数据的查询

• 案例要求与背景：

• 正在开发COPD的药物，该药物与Theophylline性质很像

• 我的药物会经常与Ciprofloxacin合用

• 那么Theophylline和Ciprofloxacin之间是否存在药物相互作用的上市后药代动力学证据？

• 数据影响：设置正确的测试，降低开发风险并优化标签



Pharmapendium中的检索（依次添加Theophylline与Ciprofloxacin）



Pharmapendium中结果

可以查看单药数据，并
在同一时间，添加药物
联用数据



继续添加两药联用的数据

运用逻辑关系，将两药物绑定



继续添加两药联用的数据

单药使用，
与联用的不
良对比



用柱状图查看直接对比



药物毒理药理学文献的获取

• RMC从大量文献和专利中摘取和物质生物活性相关的数据，帮助科研人员获得标准化，规范化，
格式化的数据列表及参考文献

• PharmaPendium帮助全面获取上市药物的监管数据，可以为实验方案的设计，产品定位提供全
方位的数据支持

• Embase是全球最大的生物医药文献类数据库，也是最大的毒理药理学数据库，其内部的三级索
引体系，为科研人员快速获取文献，提供了强大的工具支持

• Elsevier Life Science培训中心

− https://www.elsevier.com/zh-cn/rd-solutions/pharma-and-life-sciences-

solutions/life-sciences-online-training-center



Thank you


