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今天的内容

 文献检索的原理简介

 Reaxys数据库药物核心信息，合成方法检索技巧

• Reaxys数据库专利检索技巧

 Reaxys Medicinal Chemistry数据检索技巧



如何有效的检索某个药物的信息

1. 物化性质，生物活性
2. 合成方法，分析方法
3. 细节研究文献，如金型
4. 合成路线涉及

将药物的结构式画
入，直接检索即可
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Reaxys-化合物核心信息的整理特点

药物生物
活性

分析鉴定

物化信息



Reaxys-合成方法

1. 一键获取合成路线
2. 多种不同合成选择

最后一
步合成
方法



Reaxys-药物相关文献获取

晶型鉴定
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专利信息检索的挑战

1. 如何进行结构式检索？如何解读Markus

2. 如何不用结构式，追踪最新的专属领域的专利？
3. 如何用关键词细分，专利细节？

1. 理解：专利中的化合物结构式与Markush结构关系
2. 在专利结构式被提炼到数据库前，快速跟踪专利
3. 拆分专利细节，靶点，晶型，剂型，工艺等
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专利基础信息简介-人工抓取内容-结构式生物活性收录

Tips：
1. 实施例结构决定化合物的‘新颖性’
2. 目前WO的英文版+US/EP/CN/TW/JR/KR

非英文版会摘取结构式
3. WO/US/EP会摘取靶点，生物活性等

实施例结构式（具体化合物
结构式）及其生物活性
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专利基础信息简介-人工抓取内容-claim

Markus结构

（专利中具
体结构式的
通式）

Markus结构包含了，专利中的具

体实施例结构，以及由实施例方
法同理可推的结构式

专利claim是对专利的核心发明内容的具体描述

同类型数据库，只有Rx对claim进行全文抓取，
并索引可检索，且全球专利，统一翻译为英文
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专利基础信息简介-专利标记 Main IPC

Secondary IPC

IPC可以大致描述结构概况，
快速跟踪同类型结构专利

全球105个专利局，
专利公开之后5-7

个工作日，即可用
Reaxys跟踪相应
领域的专利
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Patent assignee

（专利受让人）

Patent inventors

（专利发明人）

专利的标题摘要

Tips：
1. 专利标记机器收录
2. 收录时间快，收到专利局数据后约7个个工作日内
3. 无论何种语言，只要属于rx专利收录范围，都会收录
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专利布局概览（应用性/新颖性研究）

Corp. A

Corp. B

Corp. C

同时具备新颖性和应用性

具备新颖性不具备应用性

特殊情况下可进行申诉

1. 星星表达专利中具体化合物结构
2. 圆圈表达Markush结构通式的范围
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Case 1 小分子药物新颖性检索--Markush检索的基本模式

➢ 是否有专利的实施例结构跟新设计的分子一致？
➢ 是否有专利的Markush结构已经覆盖了该新颖分子？
➢ 如何设计分子能绕开Markush覆盖范围？

检索该分子的新颖性 直接检索结果为零

Tip：具体化合物检索，检索为0，即可大致确认其为新颖的，新颖性需要不
同数据库重复多检索几次，以保证不漏检
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Markush检索的基本模式

➢ 通过分析之后，可以通过相似已存在结构的markush锁定结果

检索该新分子的应用性 方法1：通过一直的分子，
对应的Markush，研究该
Markush是否包含新分子

方法2：限定一定范围的
检索，总览在‘G’为点
做改构，一系列专利中
Markush是否包含新分子Tip：Rx Markush规则：所检索的结构必须

是实施例或者实施例的一部分
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Markush检索的基本模式-方法1：最相关结构检索

Markush检索，会把
‘结构式’中确切的
部分去匹配专利中的
‘实施例结构’命中
相关专利

注意关联Markush

其余的‘异构体’
选项请关闭以避免
干扰

整个分子都是确切
结构



|   17

Markush检索的基本模式-检索结果

方法1：通过最相关结构，检索到‘最相关’Markush，解
读Markush结构，理解新分子的‘应用性’，并获取最相
关专利

排除第一个结构所包含的文献，即为10个Markush结构及其对应的专利
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Markush结构解读

原文中的的markush结构，
Rb到底是什么结构？
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Markush结构解读
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什么基团 具体官能团

官能团大小 有无取代基 取代基频次

OH OH上取代基为
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Markush检索的基本模式-方法2：评估某侧链结构的新颖性

G为任意官能团

任意非氢原子A

原子取代全开
放S6

指定原子取代
全开放S6
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评估某侧链结构的新颖性—筛选Markush结构

筛选器最后一
页中没有分子
量的结构，即
为Markush结构
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筛选后的Markush结构

Markush及其对应的专利

Tip：当‘新分子’涉及项目非常重要是，需要对很多
Markush进行解读，确保新分子的应用性



Case2：IPC快速索引专利

1. 用该结构检索的专利，是否会由遗漏？如何，快速检查？



该结构检索到专利1篇

1. 打开Front Page，找到IPC

2. 全部复制IPC，或者部分复制IPC

Main IPC：表达专利化合物种类核心结构

其余 IPC：表达专利化合物种类细节结构，
表达治疗疾病细节‘A61P 12/00’



1. 在query builder页面建立IPC模块
2. 将之前检索的专利的IPC 全部拷贝，或依次拷贝，进行检索
3. 注意：全拷贝IPC可能检索不出新结果，需要对IPC号进行简

单解读，并选择进行扩展检索
4. IPC解读网页 http://www.soopat.com/IPC/Parent/A61K

查找IPC模块方法

C07D 401/14 前一页专利的核心结构

A61P 15/00 前一页专利的治疗领域



由于化合物结构专利，因为各种原因，会没抓取结构式，通过
IPC能有效扩展追踪同领域专利



1. 选择检索历史
2. 登陆个人账号

3. 设置检索方法提醒，可以定时
推送同领域新专利到邮箱



Case 3：检索2019年2月，与CD137相关的，人用药，含抗原或抗体

的医药配置品（生物药类专利）

4个模块同时组合，
并设定需要逻辑

Contains

便于快速
模糊检索

IPC分类:人用药类A61K, 含抗体类39/00

关键索引：CD137

公开日期：2019年2月（注：该公开日期为专利的最新

一个公开日期，不一定是首发。可能是族号，可能是不
同版本的最新公开日期，如，A1, A2，B）



组合模块构建

在Query Builder中只需要点击所需
模块即可进行组合检索

关键词模块

查询特定模块



检索结果

公开日期
授权状况

IPC

分类

专利‘Claim’部分的摘取和可索引，
对于生物药类专利的检索非常有利。

通常生物药类的专利，不具有结构式，
且专利标题和摘要一般会撰写得比较简
单，造成了生物药类专利检索的困难
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Case 5:   如何通过靶点筛选小分子抑制剂

药物化学信
息检索模块

细节信息选择

缩写快速转化相关靶点 化合物作用效果



生物活性数据



快速获取ic50数据

建立构效关系

数据 VS 化合
物构效关系



导出结果



RMC-特定的信息检索方法

各种分类细致的信息检索模块，快
捷锁定对应结果

检索对靶点作用机制
的特点信息时的模块

阻断剂

抑制剂

激动剂

直接检索特定数据时
的模块如PK的各种数
据



RMC-组合信息便捷检索

预设的组合检索模块，便捷检索综合信息，如对于不同亚型的同类靶点，差异抑
制性

靶点选择性检索

抑制‘数量级’
以‘mol’为单
位换算，9=10的
负9次方

靶点名称
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RMC-组合信息便捷检索

只需要特定结构即可初
步快速检索特殊信息



Thank you


