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今天的内容

 文献检索的原理简介

 Reaxys数据库文献检索的技巧

 Keytruda 相关信息检索

 中枢神经系统常见肿瘤分子病理学及靶向治疗

• Reaxys数据库专利检索技巧
 NASH(Nonalcoholic steatohepatitis)治疗相关的专利检索

 CD137相关的生物药专利

 Reaxys Medicinal Chemistry数据检索技巧

 如何通过靶点筛选小分子抑制剂



文献信息检索的挑战

1. 使用什么‘检索词汇’进行检索？
2. 为什么‘检索词汇’输入后，得到了‘这个结果’？
3. 检索结果如何更便捷的查看？

1. 怎么检索不到？这么检索这么少？怎么检索这么多？
2. 如何缩小范围？如果扩大范围？
3. 如何分类，如何整理？



什么是检索词汇

标题

摘要
正文核心词汇

作者关键词

Free text

Index term



什么是同义词



检索词汇如何索引文献

PD-1

检索词汇，进行‘free text’命中文献，进行‘index term’命中文献，再去重呈现结构

标题

摘要
正文核心词汇

作者关键词

Free text

Index term

 ‘free text’匹配是进行词汇的一致性匹配，不做扩展
 ‘index term’匹配是会包含同义词和下位词的匹配



一篇全文期刊中的内容

标题摘要 化合物结构
数据，原文关键
词（含同义词） 化学反应，操作 支持信息

Supporting 

Information中的
内容

文献中包含的内容：
一些关键的概念



一篇典型的药物方面专利原文

典型药物专利中的内容：

1. 书目内容
2. 专利描述
3. Markush结构及实施例
4. 反应合成路线
5. 实施例的实验室据
6. 实施例的应用数据

书目信息 专利描述 Markush 实施例结构 制剂和应用

合成路线 NMR数据 IC50数据
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Reaxys文献检索技巧

Case 1： Keytruda 相关信息检索
Case 2:   中枢神经系统常见肿瘤分子病理学及靶向治疗



Case 1：Keytruda相关信息检索

同义词添
加技巧

点击获得系统默认的检索方法



添加同义词

；此符号表达‘or’逻辑关系

多种筛选器便于筛选文章



可直接数据词汇进行筛
选，如‘Lancet’



* 符号表达检索包含‘Pharmcolo’这几个字母的相关关键词



Case 2：中枢神经系统常见肿瘤分子病理学及靶向治疗

主题检索的难点在于，
如何拆分关键词，如
果构建检索逻辑，如
何选取同义词

直接复制主题句子进行
检索

一键获取默认检索逻辑



系统默认检索逻辑

手动添加或减少同义词

改变关键词间逻辑
关系

手动调节，控制检索文献的范围，精确度



定义两个关键词之
间间隔1-3



儿童高级别胶质瘤的分子发病机制及治疗意义

结果集也被扩大



Reaxys专利检索技巧

Case 3:   NASH(Nonalcoholic steatohepatitis)治疗相
关的专利
Case 4： CD137相关的生物药专利



Case 3： NASH(Nonalcoholic steatohepatitis)治疗相关的专利

通过文献种类快速分类专利



发现有一部分文献与‘NASH’的治疗并没有关系

治疗或预防内分泌fgf相关疾病的成分和方法



IPC 分类辅助筛选适应症相关文献



Case 4：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



Reaxys Medicinal Chemistry模块应

用

Case 5:   如何通过靶点筛选小分子抑制剂



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


