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化学多检索入口使用场景

• 子结构检索与相似结构检索的应用场景

• 组合结构式搜索的应用场景

• 批量搜索的应用场景

• 性质搜索的应用场景

• 化学高亮，化合物二次提取的应用场景

analytics.zhihuiya.com
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输入化合物身份信息或绘制上传化合物结构式进行多类型化合物及专利检索。

结构搜索

analytics.zhihuiya.com
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化学结构式检索类型

检索类型 目标结构是否包含提问结构 提问结构是否包含目标结构

Exact structure search

精确结构检索
是 是

Substructure search

子结构检索
是

Superstructure search

超结构检索
是

Similarity structure search

相似结构检索

通过二进制指纹和Tanimoto参数来计算化学结构的相似度
（会从化学结构的空间伸展方向、电荷分布等各方面来对化
学结构进行综合性比较）

analytics.zhihuiya.com
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• 查询跟提问结构式完全
一样的化合物

提问结构式 命中化学结构式

精确结构检索：精确匹配

analytics.zhihuiya.com
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应用场景：

1.同时搜索：

• 电荷不同的化合物

• 同位素不同的化合物

• 互变异构体和立体异构体

2.在绘制结构时健的位置
绘制不对，可以用精确结
构找到相应的结构

电荷变化
同位素变化

互变异构

立体异构

精确结构检索： 匹配条件的调整

analytics.zhihuiya.com
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SSS

Similarity

完全包含提问结构式

分子骨架相似但
不一定完全相同

子结构检索(SSS) & 相似性检索(Similarity)

analytics.zhihuiya.com
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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。

analytics.zhihuiya.com
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子结构检索(SSS) & 相似性检索(Similarity)

子结构检索的应用场景 相似结构检索的应用场景

分子骨架相同，侧链稍有不同的分子结构很可能

有同样的性能或功效，所以对于期刊或者专利中

保护的化合物进行仿造的时候，可以通过具有同

样分子骨架的结构式来进行

分子骨架相似的分子结构也很可能有同样的性能
或功效，因此也可以通过相似分子结构式来仿造

受保护的化合物

对于化学家来说保持分子骨架不变，只是对侧链

进行修改，在工艺上比较容易实现

相对来说相似分子结构更容易找到创新点，突破
专利的保护范围

但是专利文献通常通过化学结构通式对分子骨架

的各种侧链进行保护，所以仿造的空间比较有限

但是分子骨架的变化，会导致原有分子结构的合
成工艺没有太多的参考价值，需要研发新的合成

工艺路线，因此对研发能力的要求比较高

analytics.zhihuiya.com
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组合结构式搜索的应用场景

analytics.zhihuiya.com
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通过InchlKey（国际化合物标识）进行化合物结构批量检索

批量搜索应用场景

应用场景:当检索时结构，如果遇到化合物多种固定结构统一检索时。在用子结构，相似结构检索时，
数据较多不容易找到目标结构，例如某一化合物检索时，盐，水溶剂等形式，可以连同相应化合物统一
检索。



www.zhihuiya.com

「专利+药品及化合物信息」多维度精确定位目标化合物

性质搜索的应用场景

▲多维度【可检索字段】示意

analytics.zhihuiya.com
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调研抗病毒研究的重点化合物（往期课程介绍）

专利数据库关键词
分类号检索专利

专利排序从新到旧
选择专利

通过化学数据库的专利信
息检索，提取所有结构

提取化学结构式
选择提取结构式位置

一键跳转至化学数据库
提取所有结构

通过法律状态，审批，临床，分
类号等筛选出备用化合物

对于筛选的重要化合
进一步调研

方法一：通过查找专利提取重要化合物，对于化合进行调研分析

方法二：通过化学数据库的信息检索所有的化合物

通过法律状态，审批，临床，分
类号等筛选出备用化合物

对于筛选的重要化合
进一步调研

TACD_ALL:(冠状病毒 or 具外套膜 $WS 正链单股RNA or SARS病毒) or A61P31/12(抗病毒剂)

GILEAD

适应症：Ebola Virus ， HIV Infections， Severe Acute Respiratory Syndrome

方法三：通过化学数据库的临床信息的适应症，ATC代码解剖学上的分类等等来进行调研

analytics.zhihuiya.com
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• 在阅读专利原文时，可以通过“化学高亮”功能将原文中的化合物名
称全部高亮显示，并且把鼠标移动到高亮文本时，对应的化学结构式
就会从页面悬浮显示出来；文献阅读过程因此会变得十分容易。

• 打开其中一篇专利的详情页，在
图文对照页面可以看到专利摘要
部分的Markush结构通式，了解到
此专利要保护的主要化学空间；

用户可以一键提
取这篇专利中的
所有化合物

化学高亮

analytics.zhihuiya.com
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Chemical化合物二次提取

从专利中批量提取化合物进行二次检索或导出

analytics.zhihuiya.com
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化学检索画图工具应用

• 多种画图软件在智慧芽做图工具有兼容性

• 环状结构任意位置的检索

• 同族基团和广义原子简化Markush化学结构的检索

• R基团固定多类别取值检索

analytics.zhihuiya.com
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用户场景：

通过智慧芽的做图工具Marvin JS，做出来的图可以保存下来，（MDL Molfile,SMARTS,INCHLKEY，PNG,JPEG,CML等）下

次检索时可以直接把文件或图片直接上传检索。其他工具的格式也支持兼容，具体见结构保存相关格式

用户痛点：

多种画图软件及图片文本格式在画图工具上的兼容性，画出来的结构无法保存，需要每次重复进入

多种画图软件在智慧芽做图工具有兼容性

analytics.zhihuiya.com



www.zhihuiya.comanalytics.zhihuiya.com

多种画图软件在智慧芽做图工具有兼容性

上传结构文档支持多种格式
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多种画图软件在智慧芽做图工具有兼容性

1.支持输入化合物名称（包括中
文名称），分子式，各种号码格
式
2.支持上传图片，镜面匹配
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多种画图软件在智慧芽做图工具有兼容性

支持保存图片及其他格式文件
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用户场景：

当环状结构上连接邻位，对位，间位，都是目标检索结构

如甲苯上可能想要绘制对二甲苯，邻二甲苯，间二甲苯时，需要分别绘制三次，如果设及长链结构，结构的空间异构不同，可

能需要绘制更多结构的表达，为了简化此工作，智慧芽化学结构中设置了任意位点绘图。

用户痛点：

在描述每个环状结构上的取代基的时候，需要绘制出每个可能的位点，这往往要花一些时间，而且某些情况下用户不能够枚举

出所有想要的位点。

环状结构任意位置的检索

analytics.zhihuiya.com
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1.在绘图区左侧选定化合键位置工具

2.鼠标框选需要检索的化合物可能存在的区域

3.绘制完成

环状结构任意位置的检索
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用户场景：

子结构检索是分子骨架相同，侧链稍有不同的分子结构，但是没有位置的限制，有时对于定向结构R基结构变化检索的话可以通过Marvin JS绘

图工具可以绘制带有同族（广义）基团和原子的Markush提问结构式，并进行精确结构或者子结构搜索

因此我们将为您实现通过同族基团（也称为广义基团）和广义原子来定义Markush提问结构，并进行结构式搜索的功能。例如
图示的提问结构中Alkyl表示具有如下特征的取代基：
1，最少一个碳原子；
2，只包含碳原子和氢原子；
3，只包含单键；
4，不包含环键。
我们将支持数十种类似的广义基团和原子来进行结构式搜索。为了帮助他们轻松的跟踪相关化合物的更新情况，我们提供了邮
件提醒的功能，点击几下鼠标，用户便可以通过定期的邮件提醒来跟踪他们感兴趣的化合物的相关动态

用户痛点：

在描述每个R基团的时候，需要绘制出每个可能的取代基，这往往要花一些时间，而且某些情况下用户不能够枚举出所有想要的取代基。

同族基团和广义原子简化Markush化学结构的检索

analytics.zhihuiya.com
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通过同族基团和广义原子简化Markush化学结构的检索

1.选择R基绘在
相应的结构位置

2.点击右键选择Atom properties

3.选择Change to  “Homology Group”

4. Group  Display选择同族基团和广义原
子简化Markush化学结构，绘制完成
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用户场景：

当R基可以为多个取代基的一种，都是目标检索结构

如母链结构上，如果想要某一固定结构被OH,NH2,SH，C2H5等等多设计的结构。都可以一次性检索。而智慧芽子结构，并不

能限定位置，也不能限定结构的类型，所以用R基固定位置，固定设计结构，可以达到精准检索的需求

用户痛点：

在描述每个R基可以为多个取代基的一种的时候，需要绘制出每个可能的取代基，这往往要花一些时间，而且某些情况下用户

不能够枚举出所有想要的取代基。

R基团固定多类别取值检索

analytics.zhihuiya.com
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1.在绘图区左侧选择R结构，绘制在
结构上某一或多个位点上

R基团固定多类别取值检索

2.绘制出可能R1存在的取代基

下一页
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R基团固定多类别取值检索

3.        R基团连接绘制在取代基上 3 .         R结构选取取代基，绘制完成
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化学与专利数据库的巧妙联合搜索

• 检索式构建( 实现查全，多类技术信息运算，去噪音)

• 快速确定原研药公司专利布局策略

• 风险排查巧查全

analytics.zhihuiya.com
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关键词

分类号 结构式

侧重于检索准确，可能结果不全

1.关键词无法完全罗列

2.化学结构无法表达

侧重于检索全面，可能噪音较大

1. IPC每五年修订一次

2. 化学领域IPC分类比较特殊，如

限定结构里的双键含量等 。

检索全面，兼顾全面和检索准确

1.化学别名，商品名，代码

2.马库什结构，具体结构,OCR识别图片

3.化合物其他信息：临床，审批，工艺等

检索策略

analytics.zhihuiya.com
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检索要素1:索非布韦 检索要素2：丙肝治疗

关键词拓展 索非布韦 or 索氟布韦 or 索磷布韦 or 

(嘧啶 $WS 呋喃 $WS 磷酰基 $WS 氨基
$WS 丙酸 $WS 酯)

（同时可以利用关键词助手及机器翻译
检索）

(丙肝 and 抑制剂） or (丙
型肝炎 and 抑制剂) or (HCV

and 抑制剂)

关键词
（中日英德法）

Sovaldi or Sofosbuvir

IPC C07H19,A61P31 A61P31

化学结构式

构建检索式和选择检索策略（往期课程介绍）

OR

OR

OR

AND

analytics.zhihuiya.com
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马库什化合物、合成方法、晶型，制剂等专利如何查找？（往期课程介绍）

马库什 合成方法 晶型 制剂

关键词

检索结果
面页限制
权力要
求:CLMS:(

R1)

限制关键词为方法，工艺，步骤
等 例：TA:(方法 OR 工艺 OR 步
骤 OR 制备 OR 合成)

限制晶体关键词或达到的
效果。例：TA:(晶型 OR "

晶形" OR "多晶" OR "混晶
" OR 单晶 or 稳定性 or 生
物利用度 or 疗效)

限制剂的关键词 例：片剂，丸
剂或针剂等

分类号

- IPC:C07C69/54···丙烯酸酯；甲
基丙烯酸酯

A61K9/00以特殊物理形状为特
征的医药配制品
A61K9/20·丸剂、锭剂或片剂
A61K9/52持续释放型或间断释
放型

绘图区及相应
数据

通过结构
绘制区画
出对应的
结构

1.化合物内合成工艺信息
2.组合结构搜索
例：制备由乙烯制备甲基丙烯酸
酯：1.在组合结构搜索里限定原料
及合成产物，也可以限制合成用
到的催化剂，或排除一些无关的
化合物

权利要求类型
✔

✔
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检索式构建( 实现查全，多类技术信息运算，去噪音)

检索式： （结构式检索结果 or 关键词检索结果） and 制剂
图例中编辑组合式检索式：( S1 OR S2) AND S3

analytics.zhihuiya.com
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用于治疗丙型肝炎病毒的组合物和方法

核苷氨基磷酸酯前药

抗病毒Sophosbovir类似物的结晶形式

一种索非布韦中间体的合成方法

固态形式的sofosbuvir

用于hcv的2'-氯-2'-甲基尿苷的固体前药形式

用于治疗HCV的方法

兩種抗病毒化合物的複方製劑

制备索非布韦的方法

改性氟化核苷类似物

N4-乙酰基胞嘧啶核苷酸用于治疗病毒感染

马库什化合物、合成方法、晶
体，制剂等专利如何查找？
确定原研公司针对原研药的专
利布局策略！
简单方法可分析核心专利的引
用同族专利
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树状图关系清晰明了，快速分析企业的全球布局策略更加
便捷

PatSnap同族是由智慧芽自主深度加工的同族数据，覆盖全球数据库，其同族归类规则为：专利之间直接或
间接有至少一个相同优先权，并且包含专利的所有分案、PCT申请、接续案。
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快速确定原研药公司专利布局策略

analytics.zhihuiya.com
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申请日 2004/4/21 2010/5/20 2011/5/20 2012/9/14 2013/3/14 2014/1/30 2016/11/8 2017/5/11

公开号 CN1816558A CA2763151A1 WO2011146817A1 CA2840242A1 US20130309195A1 US20140212491A1 CA2948021A1 WO2017205078A1

专利类型 化合物 合成方法 组合物中间体 用途 组合物中间体 晶形 制剂 新用途

快速确定原研药公司专利布局策略
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https://analytics.zhihuiya.com/patent_view/view?q=%28INCHI_TITLE%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_ABST%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_CLAIMS%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_DESC%3A%28123321171%29%29&efq=ANCS%3A%28%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E8%A3%BD%E8%97%A5%E6%9C%89%E9%99%90%E8%B2%AC%E4%BB%BB%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%20OR%20%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E7%A7%91%E5%AD%A6%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%29%20AND%20APD_Y%3A%28%222011%22%29&_type=query&patentId=b1031041-f7c2-4c7b-8675-3685fcce5a26&sort=asc&rows=100&page=1&init_route_name=
https://analytics.zhihuiya.com/patent_view/view?q=%28INCHI_TITLE%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_ABST%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_CLAIMS%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_DESC%3A%28123321171%29%29&efq=ANCS%3A%28%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E8%A3%BD%E8%97%A5%E6%9C%89%E9%99%90%E8%B2%AC%E4%BB%BB%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%20OR%20%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E7%A7%91%E5%AD%A6%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%29%20AND%20APD_Y%3A%28%222013%22%29&_type=query&patentId=3f894d89-efd6-4908-8399-9f42f3dbebbe&sort=asc&rows=100&page=1&init_route_name=
https://analytics.zhihuiya.com/patent_view/view?q=%28INCHI_TITLE%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_ABST%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_CLAIMS%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_DESC%3A%28123321171%29%29&efq=ANCS%3A%28%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E8%A3%BD%E8%97%A5%E6%9C%89%E9%99%90%E8%B2%AC%E4%BB%BB%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%20OR%20%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E7%A7%91%E5%AD%A6%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%29%20AND%20APD_Y%3A%28%222014%22%29&_type=query&patentId=14db2cc6-116d-467d-954b-5f8db27c30bb&sort=asc&rows=100&page=1&init_route_name=
https://analytics.zhihuiya.com/patent_view/view?q=%28INCHI_TITLE%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_ABST%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_CLAIMS%3A%28123321171%29%20OR%20INCHI_DESC%3A%28123321171%29%29&efq=ANCS%3A%28%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E8%A3%BD%E8%97%A5%E6%9C%89%E9%99%90%E8%B2%AC%E4%BB%BB%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%20OR%20%22%E5%90%89%E5%88%A9%E5%BE%B7%E7%A7%91%E5%AD%A6%E5%85%AC%E5%8F%B8%22%29%20AND%20APD_Y%3A%28%222017%22%29&_type=query&patentId=a796d9da-20c6-4b4e-b71d-6a95d9100eaf&sort=asc&rows=100&page=1&init_route_name=
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不同类型专利产生的先后顺序

analytics.zhihuiya.com
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风险排查巧查全

analytics.zhihuiya.com

在我们查询专利
时不管通过什么
样的高超方法，
总是会发现有漏
检。不光是风险
排查，或其他的
查全工作中，都
建议这种方法的
应用，与查漏验
证

如果做印度专利风险排查工作是只通过受理局查查询吗？下页
PPT，我们来看看区别



www.zhihuiya.com

风险排查巧查全

analytics.zhihuiya.com

查询专利的结果，可以保存至工作空间，选择保存Patsnap同族（可以调取检索结果内的所有同族专利）关注一下
数据变化，在前面的同族里有介绍到，是有优先权关系，所以同族里专利相关性高



www.zhihuiya.com

风险排查巧查全

analytics.zhihuiya.com

印度的数据增加了，初始受理
局的数据45，通过我们把同
族里相应的印度数据打开后，
现在为270件，相信在风险排
查中会是常用的一种方式
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化学工作者还有哪些可以做的工作呢？

analytics.zhihuiya.com

是导航预警吗？
发现新的时机，新的化合物，新的用途，新
的专利公开？…



www.zhihuiya.com

化学工作者还有哪些可以做的工作呢？

analytics.zhihuiya.com

是专利分析吗？
筛选化合物，筛选技术空白点，筛选新的市
场？

• 通过ChemScape 3D视图可以多维度对化合物和相关
专利状况进行观察，如：

• 最核心的几个化合物的专利数量对比

• 主要专利持有人的专利分布

• 各个化合物的主要应用领域，技术领域，诉讼情
况，药品审批状态，临床研发状态

• 等等

通过Analysis统计分析视图，可以了解：
• 相关化合物的研发趋势，专利申请量的逐年变

化
• 主要的专利持有人排名
• 主要的治疗领域和技术领域
• 主要的专利审批地区
• 被大量专利保护的重要化合物排名
• ……



www.zhihuiya.com

Chemical的数据范围

拥有超过1.4亿项专利，1.7亿种化学结构，集专利、文献、药品、临床、反应数据为一体

12.5万余13 万余


