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Cortellis Drug Discovery Intelligence 

使用结构式检索 (Structure Search)搜索特定的化学分子 

您想通过精确结构、相似性结构或子结构检索获取您所需的目标化合物信息吗？  

结构式检索 (Structure Search) 功能能够通过精确结构检索、相似性检索或子结构检索得到您所需的目标

化合物。相似性检索与子结构检索的不同之处在于它依赖于分子描述符、指纹图谱和逻辑算法 (详见附录)。

相似性检索是精确结构和子结构检索的补充，它获得的结果与使用化学结构搜索策略所得到的结果不同。

例如：您是一位从事疼痛领域研究的学者，您希望通过 Cortellis Drug Discovery Intelligence 的相似性检索

功能，获取与您的候选化合物相关的研究进展。  

在快速检索(Quick Search)中运行结构式检索(Structure Search) 

 

在首页的 Quick Search 输入栏右端点击

Structure Search 图标。  

可选择您偏爱的结构编辑器 (Elemental 

(默认), Marvin JS, 或 ChemDraw JS)[2]， 

使用画图工具绘制化学结构，此外，您

也可以使用 Upload 工具上传已经绘制好

的.mol 类型的结构文件[3]。 

在右侧的 Search Options 中选定您的检

索方式，包括 Exact (精确结构检索), 

Substructure (子结构检索，可限定分子

量范围) 或者 Similarity (相似性检索，可

限定相似性百分比 [4]。 

 

 

 

当结构式绘制完毕后，点击 

Apply [5]将您的结构提交至 Quick 

search 输入栏中，然后运行检索

功能或增加其他检索词进行合并

检索 [6]。 
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在高级检索(Advanced Search)中运行结构式检索(Structure Search) 

 

在首页点击 Advanced Search[1]。 

 

在下拉菜单中选定知识领域 [2]。 

 

在 Select Field 目录中[3]点选

Structure Search [4]打开结构式编

辑器。绘制并提交结构式后，您

可以继续选择其他检索项，最后

点击 Search 运行检索。 

 

 

 

 

 

小贴士：  

• 当您首次使用结构式检索功能时，请阅读附录了解结构式编辑器的使用方式。ChemDraw JS 结构式编辑器已

于 2019 年底上线。 

 

• 精确结构检索，将会检索出匹配您所绘制的精确化学结构的化学分子； 

子结构检索，将会检索出包含您所绘制的化学结构母核或片段的化学分子，并可以通过分子量对结果进行

限定； 

相似性检索，将会检索出与您所绘制的化学结构最具相似性的化学分子。其中，默认的相似度阈值为 80%，

即检索结果的相似度至少为 80%。您也可自行限定相似度阈值。 
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应用检索结果 

 

 

在运行检索后 (例如检索条件为

80%的结构相似性检索 AND 疼

痛)，返回的命中记录将以知识

领域进行分类展示。 

 

想要查看在 Drug & Biologics 领

域内的检索结果，可以点击

Drug & Biologics 卡片上端的数

字，或点击卡片下方的 View 

results 按钮。 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

或者，若想了解与检索结果

关联的其他记录，可点选卡

片下方的 Related Info 按钮。  

此时相关记录会即刻出现在

该页面的下半部分。 
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在相似性检索中，结果会以相似度百分比排序；在精确结构和子结构检索中，结果会以相关程度从高至低排序 [1]。

点击 Development status 或 Milestones 选项卡，检索结果会以不同的方式呈现 [2]。若您希望对结果进行精炼，可以

使用 Apply Filters [3]功能，点选相应的筛选条件对已有结果进行筛选。想要了解一个化学分子的具体信息，可以点

击左侧的 Entry Number 将打开该药物的信息页面 [4]。 

 

药物信息页面展示了该产品的概况，包括产品信息、产品特性、开发阶段、注册信息等内容。您可点击上方的

Development Status 和 Milestones 选项卡了解该药品的其他信息。 

在此页面的右侧可以方便的查询与该产品相关的其他知识领域的记录。 
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附录 
结构式编辑器 

想进一步了解 Cortellis Drug Discovery Intelligence 中提供的结构式编辑器，请您访问下方的链接以获取用户指南： 

- Elemental: https://www.dotmatics.com/products/elemental 

 

此外，点击 Elemental 编辑器中的 Help 按钮将会打开该编辑器的使用帮助 PDF 文档。 

- Marvin JS: https://docs.chemaxon.com/display/docs/Marvin+JS+User%27s+Guide 

- ChemDraw JS: http://media.cambridgesoft.com/support/manuals/16/ChemDrawHelp.pdf 

 

相似性检索- 分子描述符、指纹图谱和逻辑算法 

相似性检索工具能够检索与查询结构最具相似度的化学分子。相似度的计算方法采用 Tanimoto 系数算法，它包含两

个参数： 

- 查询结构的指纹图谱 (一组记录化学分子结构的字符串) 

- 数据库中现有结构的指纹图谱 

Tanimoto 系数由以下公式计算得出： 

NA&B/(NA+NB-NA&B) 

其中 NA 和 NB 分别表示结构 A 与结构 B 的字符串数量，NA&B 表示双方共有的字符串数量。 

相似度阈值限定了 Tanimoto 系数的下限。当 Tanimoto 系数大于所设定的阈值时，检索结果将被判定为与查询结构

具有相似性。 

命中记录将会按照相似度从高到低的顺序进行排序。 

相似度阈值介于 0 至 100%之前。 

设置较大的相似度阈值会使命中的记录更少，但命中记录与查询结构的相似度的更高。  

 

 

想要获取更多信息，请联系 LS Product Support 的服务支持。

 

 

https://www.dotmatics.com/products/elemental
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