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提纲

• 快速获得物质的生物活性及靶点信息

• 检索具有相同结构特征物质

• Markush检索

• 如何判断物质的新颖性

• 筛选天然产物

• 查找具有相同药效组份的物质

• 根据构效关系寻找潜药

• 如何检索有同位素标记的物质
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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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快速获得物质的生物活性及靶点信息

作用靶点

生物活性
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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

绘图面板



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



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 9

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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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
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如何判断结构的新颖型



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 14

如何判断结构的新颖型

N

N

O

N

N
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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



ACS / Proprietary and Confidential / Do Not Distribute 23

检索有同位素标记的物质

检索厄贝沙坦的氘代化合物



 检索Na2HPO4

 检索异氰酸酯类化合物（Isocyanates）的分析测定方法

 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
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