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提纲

• SciFinder中的物质检索

• SciFinder中的Markush检索

• 物质检索疑难分析

• 物质检索上机练习



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 3

SciFinder检索选项——物质检索

 物质检索方法

—结构式检索

—分子式检索

—理化性质检索

—物质标识符检索：化学名称，CAS RN

 物质检索策略推荐

—有机化合物，天然产物：结构检索

—无机物，合金：分子式检索

—高分子化合物：分子式检索和结构检索
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物质检索——标识符检索

提示：
1. 一次最多可输入25个物质。
2. 每行一个物质标识符。

物质标识符包括CAS RN和化学名称，化学名称可以是通用名称、商品名、俗名。
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SciFinder中的物质记录

在SciFinder中，鼠标滑过物质，
即可打开物质标准菜单，获得与
物质相关的所有内容

点击CAS RN 获得物质详细信息
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SciFinder中的物质记录

物质详情

由物质获得文献，反应，供应商等信息



7ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute

实验数据与实验谱图

预测数据与预测谱图
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物质检索——Property explore

寻找分子量在250-400之间的物质
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物质结果集的筛选——Refine

4500多万个结构，

如何筛选黄酮类物质？
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物质结果集的筛选——Refine

锁环工具：避免在被锁定的环结构上出现新的环结构
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物质检索结果集

从4500多万个结构中

筛选出16901个黄酮类物质



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 12

物质检索——分子式

分子式输入需要遵守Hill排序规则:不含碳化合物,按元
素符号的字母顺序排列;分子式为含碳化合物时,则“C”
在前；如有氢则紧随其后,其它元素符号按字母顺序
排在氢的后面

无机金属盐：金属离子和
阴离子间用点（.）分开
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物质检索——结构
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重复基团工具

铅笔

元素周期表

可变基团

碳链工具

选择工具

旋转工具

环锁定工具

正电子

橡皮

常用基团

R基团定义工具

可变位置连接工具

模版工具

原子锁定工具

镜面旋转工具

负电子

索套选择工具

常见环，多元环工具

C原子和单键恢复工具

结构检索选择

单双键，RS构型，不确定键定义
工具

结构和反应切换功能

物质检索——结构
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物质检索——精确结构检索

精确结构检索

通过CAS RN转换结构：
CAS RN: 50-36-2
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精确结构检索结果

可卡因
盐酸可卡因

可卡因组合物
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物质检索——精确结构检索

精确结构检索：

获得被检索结构的盐，混合物，配合物，聚合物等，被检结构不能
被取代
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物质检索——亚结构检索
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物质检索——亚结构检索

同位素
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亚结构检索结果

取代物

离子

稠环物质
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亚结构检索结果的限定

化学结构的再次限定

环锁定

原子锁定
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22

亚结构检索结果的限定
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物质检索——亚结构检索

 亚结构检索：

包括精确结构检索结果，及被检索结构的修饰结构



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 24

物质检索——相似结构检索
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相似度越高，结构越相似

取代基变化

相似结构检索结果

取代基位置变化
母体结构变化
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物质检索——相似结构检索

 相似结构检索：

获得片段或整体结构与被检索结构相似的结果，母体结构可以被取

代，也可以被改变
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提纲

• SciFinder中的物质检索

• SciFinder中的Markush检索

• 物质检索疑难分析

• 物质检索上机练习
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Markush检索

 具体物质[Specific Substance]：

— 以具体化学结构陈述的特定物质，会被分配CAS RN

 预测性物质[Prophetic Substance]：

— 使用Markush结构陈述的预测物质，一个Markush可以陈述上百或上千个化学物质

— 专利中所陈述的预测物质，不会被分配CAS RN 

— Markush检索，能检索到通过结构检索检不到的专利

R1

R2

R1 = H, Br, Cl, I

R2 = Br, Cl, I, CH halogen,

CH3

CH2 halogen,
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可用SciFinder中的Markush检索

查看专利中化合物结构保护范围。
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Markush检索

全部是专利
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• SciFinder中的物质检索

• SciFinder中的Markush检索

• 物质检索疑难分析

• 物质检索上机练习
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查看物质的生物活性和靶点信息



检索具有相同结构特征的物质
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检索具有相同结构特征的物质
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检索具有相同结构特征的物质
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如何判断结构的新颖型

新颖性：是否存在？是否能申请专利？

SciFinder相关物质库：Registry和Marpat

检索方法：物质检索？Markush检索？



• SciFinder中的Markush检索仅仅只做初步的专利评估

• 尽量不要画具体结构进行检索

• 如果Markush检索结果为零，请对结构进行适当的扩展后再检索。

• 检索结果仍然为零，不代表一定没有被其他专利保护

ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 37

如何判断结构的新颖型
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如何判断结构的新颖型
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筛选天然产物
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筛选天然产物

哪些黄酮类物质是天然存在的呢？
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筛选天然产物

两次分析功能组合：
Analyze — Substance Role — Biological Study & Occurrence
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相同药效组份的物质

寻找与沐舒坦有相同药效组分的药物？

去掉结构中盐的组份，
精确结构检索
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相同药效组份的物质
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相同药效组份的物质

都有生物活性研究
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根据构效关系寻找潜药

单组分物质

有机物质
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根据构效关系寻找潜药

达菲核心成分

帕拉米韦
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• 物质检索上机练习



 检索二茂铁

 沐舒坦（Mucosolvan）的化学名是什么？主要药效是什么？

 检索环上有以下结构特征的天然化合物
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物质检索练习



• 找到包含如下物质的所有相关文献:

要求:

 R1 = X, H, -NO2, -CF3

 R2 = C 或 N

 R3 = 任意非氢原子

 R4 = 2-5个碳的碳链

 结构中的环不发生稠环
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物质检索练习
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美国化学文摘社北京代表处

010-62508026

china@acs-i.org


