
Введение в химическую информатику

Лекции 2-3

Data	search
Data	extraction
Data	analysis
Data	filtering



Structure	predicting

Screening	
compounds with	
tailored	properties

Exploring
microstructure	and	
morphology	of	

materials

Experiment	design	
and	experimental
data	analysis

Co-joint	applying	
cheminformatics,	
quantum	chemistry	

and	molecular	
dynamics

Post-processing	and	
analysis	of data	from	
physical-chemical	

methods	of	research

ХИМИЧЕСКАЯ ИНФОРМАТИКА: 
НЕКОТОРЫЕ ВОЗМОЖНОСТИ ПРИМЕНЕНИЯМЕТОДОВ
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Virtual Screening. Principles, Challenges and Practical Guidelines. Edited by C.Sotriffer Wiley-VCH (2011), 398 с

Книги:

Informatics for Materials Science and Engineering. Edited by K. Rajan. Butterworth-Heinemann (2013), 542 c 

The Practice of  Medicinal Chemistry 4th Edition. Edited by David Aldous Pierre Raboisson and Didier Rognan, 
Academic Press (2015), 902 c 
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S. Kalinin et al Big–deep–smart data in imaging for guiding materials design
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with no hand-crafted rules
J Cheminform (2018) 10:28 



Сбор и подготовка 
данных

Способ 
представления/ 
описания 

соединений или 
материалов

Методы 
машинного 
обучения

Анализ 
полученных 
результатов

ХИМИЧЕСКАЯ ИНФОРМАТИКА: 
ВЗАИМОСВЯЗЬ СТРУКТУРА ‒ СВОЙСТВО

Сбор	и	подготовка	данных

Сбор и проверка экспериментальных данных (поиск в базах данных или извлечение информации из
различных источников, предварительный анализ корректности и полноты данных, одинаковые
экспериментальные условия получения или введение дополнительных параметров, удаление
нежелательных соединений, нормализация специфических хемотипов, таутомеров, восполнение
пропущенных данных)



Information Retrieval and Text Mining Technologies for Chemistry
Martin Krallinger et al Chemical Reviews 2017 117 (12), 7673-7761 DOI: 10.1021/acs.chemrev.6b00851

АВТОМАТИЧЕСКИЕ ИЗВЛЕЧЕНИЕ И ОБРАБОТКА 
ИНФОРМАЦИИ



ОПТИЧЕСКОЕ РАСПОЗНАВАНИЕ (OPTICAL COMPOUND 
RECOGNITION)

Извлечение структурной информации из рисунков и изображений химических структур,
представленных в виде цифрового растрового изображения.

Преобразование 
изображения в 
текст и области 
графики

Анализ областей 
графики

Пост-процессинг 
молекулярных 
структур

Направления дальнейшего развития:
v Обработка нечитаемых символов
v Работа с таблицами
v Работа с большими макромолекулярными структурами и сложными циклами
v Распознавание химических таблиц или реакций

Information Retrieval and Text Mining Technologies for Chemistry
Martin Krallinger et al Chemical Reviews 2017 117 (12), 7673-7761 DOI: 10.1021/acs.chemrev.6b00851

1. Перевод изображения в оттенки серого и бинаризация, классификация каждого пиксела

2. Сегментация изображения для разделения текста и графики, сканирование и определение сегментов как
связанных компонентов, удаление шума

3. Распознавание атомов и связей основано на алгоритмах поиска сочетания линий и символов: перевод в
векторное представление, распознавание обозначения атомов и зарядов с учетом фиксированного
максимального значения высоты и ширины символа, существования двух символов с горизонтальным или
вертикальным выравниванием и символов «+» «-», распознается тип связи.

Основные этапы:



БАЗЫ ДАННЫХ: АВТОМАТИЧЕСКОЕ ПОПОЛНЕНИЕ

Information Retrieval and Text Mining Technologies for Chemistry
Martin Krallinger et al Chemical Reviews 2017 117 (12), 7673-7761 DOI: 10.1021/acs.chemrev.6b00851



vПреобразование документа
(программами оптического
распознавания)

vПроверка типа кодировки
vСегментация документа на
подразделы и поиск
необходимой информации
внутри выделенных
секций/параграфов

vФрагментация на отдельные
предложения (в частности,
при помощи методов
машинного обучения)

vРазделение на отдельные
слова/термины – токенизация

vИндексация документа
(выделение ключевых слов) и
определение его приоритета
при поиске по ключевым
словам

АВТОМАТИЧЕСКИЕ ИЗВЛЕЧЕНИЕ И ОБРАБОТКА 
ИНФОРМАЦИИ

Information Retrieval and Text Mining Technologies for Chemistry
Martin Krallinger et al Chemical Reviews 2017 117 (12), 7673-7761 DOI: 10.1021/acs.chemrev.6b00851



Information Retrieval and Text Mining Technologies for Chemistry
Martin Krallinger et al Chemical Reviews 2017 117 (12), 7673-7761 DOI: 10.1021/acs.chemrev.6b00851

АВТОМАТИЧЕСКИЕ ИЗВЛЕЧЕНИЕ И ОБРАБОТКА 
ИНФОРМАЦИИ



Information Retrieval and Text Mining Technologies for Chemistry
Martin Krallinger et al Chemical Reviews 2017 117 (12), 7673-7761 DOI: 10.1021/acs.chemrev.6b00851

АВТОМАТИЧЕСКИЕ ИЗВЛЕЧЕНИЕ И ОБРАБОТКА 
ИНФОРМАЦИИ



DEEP CNN-RNN ARCHITECTURE FOR CHEMICAL NAMED 
ENTITY RECOGNITION 

CHEMDNER 
corpus 

Ten thousand abstracts from
eleven chemistry-related fields of
science with over 84k manually
annotated chemical entities (20k
unique) of eight types:

• ABBREVIATION
(15.55%)

• FAMILY (14.15%)
• FORMULA (14.26%)
• IDENTIFIER (2.16%)
• MULTIPLE (0.70%)
• SYSTEMATIC

(22.69%)
• TRIVIAL (30.36%)
• NO CLASS (0.13%)

Three types of neural
networks:
one-dimensional (1D)
convolutional neural
networks (CNN), recurrent
neural networks (RNN) and

time-distributed dense
(fully-connected) networks
(TDD).

Neural	networks

Korvigo et al Putting hands to rest: efficient deep CNN-RNN architecture for chemical named entity recognition 
with no hand-crafted rules J Cheminform (2018) 10:28 

Classifier with 
binary output to 
recover target 
tokens

Detecting 
stitch points 



VIRTUAL SCREENING OF INORGANIC MATERIALS SYNTHESIS 
PARAMETERS 

WITH DEEP LEARNING 
Extracted synthesis data

(sintering and calcination temperature and time, method of  synthesis, solvent)

• Defects engineering strategy
• Searching for common hidden materials behavior
• Structure predicting or elucidating
• Synthesis optimization, experiment design

Kim et al Virtual screening of  inorganic materials synthesis parameters with deep learning 
npj Computational materials (2017)3:53 



BIG–DEEP–SMART DATA IN IMAGING FOR GUIDING 
MATERIALS DESIGN

Различные виды сканирующей зондовой микроскопии:

Анализ локальной структуры материала
Анализ поведения материала в динамике
Анализ электронной и атомной структур

S. Kalinin et al Big–deep–smart data in imaging for guiding materials design
Nature Mater (2015) 14 973



АНАЛИЗ ЛОКАЛЬНОЙ СТРУКТУРЫ МАТЕРИАЛА:  ИСПОЛЬЗОВАНИЕ 
МЕТОДОВ ГЛУБОКОГО ОБУЧЕНИЯ

Возможности:
§ Анализ кристаллических решеток и структуры и типа дефектов
§ Уточнение типа структуры
§ Извлечение значимых структурных/химических параметров

Maxim Ziatdinov et al Deep Learning of  Atomically Resolved Scanning Transmission Electron Microscopy Images: 
Chemical Identification and Tracking Local Transformations ACS Nano 2017 11 (12), 12742-12752

Обучающий набор данных
(искусственные данные,
мимикрирующие данные STEM):
§ Идеальная кристаллическая решетка
§ Решетка с присутствием вакансии
§ Атом-допант с большим атомным

номером

§ Finding atomic positions from raw experimental data
§ Pixel-wise recognition of atomic defects and lattice reconstructions
§ Possible chemical structure-related interpretation of output

Identifying	“not-seen”	defects:

Stone-Wales	defects	in	graphene	 Discriminating	vacancy	

type



CONVOLUTIONAL NEURAL NETWORKS 

Convolution	layer

Pooling

Fully	connected	layer

Specific

characteristics:

§ local connections

§ shared weights
§ pooling

§ using many layers

Параметры	метода:

§ Число	фильтров

§ Размер	фильтров

§ Шаг
§ Чередование	слоев



РАБОТА С ХИМИЧЕСКИМИ БАЗАМИ ДАННЫХ
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Поиск идентичной химической структуры

Подструктурный поиск

Надструктурный поиск

Поиск по молекулярному подобию

Поиск по заданному фармакофору

Поиск по заданным критериям, ключевым словам



Альтернативное представление функциональных групп 

Стереоизомерия

N
+

OO
N

OO
N

OO Ph

ПОИСК ИДЕНТИЧНОЙ ХИМИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ

Таутомерия



ПОИСК ИДЕНТИЧНОЙ ХИМИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ:
АЛЬТЕРНАТИВНОЕ ПРЕДСТАВЛЕНИЕ ХИМИЧЕСКИХ ГРУПП

Hahnke et al PubChem chemical structure standardization J Cheminform (2018) 10:36 



ПОИСК ИДЕНТИЧНОЙ ХИМИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ:
ТАУТОМЕРИЯ

https://docs.chemaxon.com/display/docs/Tautomerization+and+tautomers

Different valence bond structures 

Urbaczek et al The Valence State Combination Model: A Generic Framework for Handling Tautomers and Protonation States JCIM (2014), 54, 756−766 



ПОИСК ИДЕНТИЧНОЙ ХИМИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ:
ТАУТОМЕРИЯ

Criteria for the generation of  additional states 

The generation of tautomers
requires at least one
tautomer acceptor and one
tautomer donor in a zone.



Оптическая изомерия в драг-дизайне

ингибитор обратного захвата серотонина

ЦелексаТМ – рацемическая смесь двух стереоизомеров, из которых только (S)-
циталопрам оказывает терапевтическое воздействие;
Чистый (S)-циталопрам - ЛексапроТМ

R/S обозначения абсолютной конфигурации определяются в соответствии с правилом
Кана-Ингольда-Прелога, регулирующих старшинство заместителей у хиральных атомов

R – rectus (лат) – правый
S – sinister (лат) – левый

Приоритеты атомов: -OCH2 > -OH > -NH2 > -COOH > -
CHO > -CH2OH > -CH3 > -H

Д. Нельсон, М. Кокс ”Основы биохимии Ленинджера” Бином 2012



STEREOCHEMISTRY IMPACT ON THE PERFORMANCE DIVERSITY OF 
A COLLECTION OF SYNTHETIC COMPOUNDS 

Melillo et al Synergistic effects of  stereochemistry and appendages on the performance diversity of  a collection of  synthetic compounds 
JACS (2018) Just accepted manuscript 

Stereospecific C–H arylation Appendage diversification 



STEREOCHEMISTRY IMPACT ON THE PERFORMANCE DIVERSITY OF 
A COLLECTION OF SYNTHETIC COMPOUNDS 

Melillo et al Synergistic effects of  stereochemistry and appendages on the performance diversity of  a collection of  synthetic compounds 
JACS (2018) Just accepted manuscript 



ПОДГОТОВКА ДАННЫХ:ПРОГРАММНОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ

Fourches et al Trust, But Verify: On the Importance of Chemical Structure Curation in Cheminformatics and QSAR Modeling Research JCIM 2010 50 (7), 
1189-1204 



ПОДГОТОВКА ДАННЫХ

Gally et al VSPrep: A General KNIME Workflow for the Preparation of  Molecules for Virtual Screening Mol Inf (2017) 36, 1700023 

Reading:
removing entries with missing or
ambiguous structures, removing salts,
mixtures processing

Standartization:
bonds aromaticity normalization,
determining canonical tautomer
form, unique representation of
chemical groups

Filtering:
removing charged carbonic atoms,
isotopes and inorganic atoms

Removing duplicate structures:
InChiKey as criteria

Tautomers enumerating

Stereoisomers enumerating



ПОДГОТОВКА ДАННЫХ:ПРОГРАММНОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ

https://www.knime.com
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Поиск соединений, содержащих данную молекулу как подструктуру

ПОДСТРУКТУРНЫЙ ПОИСК (SUBSTRUCTURAL SEARCH)

NB: на рис. представлена скелетная структурная формула, где не отображаются связи углерод—водород, а также атомы
водорода и углерода. На атом углерода указывает излом цепи или ее окончание, если к нему не присоединена какая-либо
не углеводородная группа.

Реализация подструктурного поиска:
•Поиск изоморфного подграфа (рекурсивный обход с отсечением, смыкающееся дерево)
•Подструктурный поиск с использованием молекулярных отпечатков пальцев



запрос

Соединение	1

совпадение

отброшено

ПОДСТРУКТУРНЫЙ ПОИСК С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ 
МОЛЕКУЛЯРНЫХ ОТПЕЧАТКОВ

Соединение	2

Слайд из курса лекций профессора А. Варнека



Более общий критерий структурного сходства молекул основан на количестве различных фрагментов,
которые присутствуют одновременно в обеих молекулах.
Поиск молекул по такому критерию называется поиском по молекулярному подобию (Similarity Search).

Опиаты

Принцип молекулярного подобия (сходства): структурно схожие молекулы предположительно обладают
сходными биологическими свойствами

ПОИСК ПО МОЛЕКУЛЯРНОМУ ПОДОБИЮ



АНАЛИЗ СХОДСТВА/РАЗНОРОДНОСТИ

Химическое и молекулярное сходство
Химическое сходство – основано на физико-химических 
характеристиках соединений (растворимость, температура 
кипения, молекулярный вес, дипольные моменты, электронная 
плотность)

Молекулярное сходство – структурная характеристика (общие 
группы, топология)

Maggiora et al., JMC, 2014, 57, 3186-3204

Биологическое сходство
Различие «биологических подписей» («biological 
signatures») – оценка биологической активности 
соединений по ряду мишеней (химическое пространство -> 
пространство мишеней)

Глобальное и локальное сходство

Локальное сходство – присутствие определенных групп
Глобальное – сходство по общему описанию всей структуры



СТРУКТУРНОЕ СХОДСТВО: НАИБОЛЕЕ ЧАСТО ИСПОЛЬЗУЕМЫЕ В 
ХИМИЧЕСКОЙ ИНФОРМАТИКЕ КОЭФФИЦИЕНТЫ СХОДСТВА (ПОДОБИЯ)

Tanimoto Dice Cosine

Tversky
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' + ) − & ! ", $ = +&

' + )
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, ' − & + - ) − & + &

! ", $ = &
')�

Структурное 
сходство

Дескрипторное описание данных

Коэффициент подобия

Метрика

A BC



dx.doi.org/10.1021/ci400106g J. Chem. Inf. Model. 2013, 53, 1543 − 1562

DO NOT HESITATE TO USE TVERSKY AND OTHER HINTS FOR SUCCESSFUL
ACTIVE ANALOGUE SEARCHES WITH FEATURE COUNT DESCRIPTORS

Лиганды с 
вариативностью в 
топологии и 
фармакофорном
описании 

PIM1 kinase

Scaffold 
hopping

Neurokinin 1



ВСЕГДА ЛИ РАБОТАЕТ ПРИНЦИП МОЛЕКУЛЯРНОГО ПОДОБИЯ? 

Ландшафт активности 

Слайд из курса лекций проф. Ю. Байората

обычно определяется как любое графическое представление, объединяющее молекулярное подобие и 
взаимосвязь между значениями активности соединений



Небольшие изменения в структуре
приводят к значительным
изменениям в значении активности

“обрывы” (activity cliffs)

discontinuous SARscontinuous SARs

Постепенное изменение в структуре приводит к
постепенному изменению в активности
“холмы” (G. Maggiora)

Индекс ландшафта активности (Structure-Activity Landscape Index):    SALIij = DAij / DSij

DAij (DSij ) различия в активности (молекулярном подобии) молекул I и j

R. Guha et al. J.Chem.Inf.Mod., 2008, 48, 646

ЛАНДШАФТ АКТИВНОСТИ 



VEGFR-2 tyrosine kinase inhibitors

MACCS
Tc: 1.00

Analog

6 nM

2390 nM

Небольшие изменения в структуре
приводят к значительным
изменениям в значении активности
“обрывы” (activity cliffs)

ЛАНДШАФТ АКТИВНОСТИ: ОБРЫВЫ (ACTIVITY CLIFFS) 

Слайд из курса лекций проф. Ю. Байората



ЛАНДШАФТ АКТИВНОСТИ: ВЫБОР ТИПА ДЕСКРИПТОРОВ

Слайд	из	лекций	проф.	Ю.	Байората



ПОИСК ПО ЗАДАННОМУ ФАРМАКОФОРУ

Фармакофорные признаки: 
фармакофорные центры и интервалы расстояний между ними, необходимые для 

проявления данного типа биологической активности.

«Фармакофор — это набор пространственных и электронных признаков, необходимых для
обеспечения оптимальных супрамолекулярных взаимодействий со специфической
биологической мишенью, которые могут вызывать (или блокировать) ее биологический ответ»

«Фармакофор – наибольший общий деноминатор группы лигандов, обладающих сходным
биологическим эффектом, распознаваемый тем же сайтом связывания»

Фармакофоры – отдельные функциональные группы или классы веществ, обладающих
биологической активностью (сульфонамиды, дигидропиридины), понятие связанное с
термином привилегированные структуры



ПОИСК ПО ЗАДАННОМУ ФАРМАКОФОРУ

Потенциальные фармакофорные центры

G. Schneider and K.-H. Baringhaus Molecular Design: Concepts 
and Applications, Wiley, 2008
C. Wermuth The Practice of Medicinal Chemistry: Third Edition, 
Elsevier (2008) 



ХИМИЧЕСКИЕ БАЗЫ  ДАННЫХ



Ø Ссылки из более чем 10,000 в настоящее время публикуемых журналов и патентов из
более чем 60 различных источников
Ø Ежедневное обновление
Ø Крупнейшая мировая база данных по органическим и неорганическим веществам

§ CAS REGISTRY – химические соединения
§ CAS REACT – химические реакции
§ СAplus – интегрированный источник публикаций и патентов
§ CHEMCATS – поставщики
§ CHEMLIST – регулируемые вещества
§ CIN – информация, связанная с промышленным производством
§ MARPAT – структуры Маркуша



CAS REGISTRY: > 120 миллионов органических и неорганических веществ (пополняется ежедневно)
Охватывает информацию по различным типам веществ: сплавы, координационные соединения,
минералы, смеси, полимеры, соли, белки и т.д.

CAS REGISTRY

CASREACT

Более 77 миллионов химических реакций. 
Обновляется ежедневно. Еженедельно обновление на приблизительно 150 000 реакций из 
публикаций и патентов

СAplus
Интегрированный источник публикаций и патентов: 43 миллиона записей в 80 различных категориях.
Обновляется ежедневно. Все патенты, соответствующие критериям отбора CAS, из 9 основных
патентных ведомств, доступны через Интернет в CAplus в течение 2 дней с момента выдачи патентов,
полностью индексируются менее чем за 27 дней с даты появления



URL: http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

PubChem
Создана в 2004 как часть Molecular Libraries Roadmap Initiatives Национального Института здоровья США 

База данных из > 60 миллионов соединений с расширенными возможностями поиска: по номеру, по
названию, по структурной формуле, по подструктуре и по сходству, дополнительными критериями
поиска. База постоянно пополняется из более чем 350 источников (другие базы данных (CheMBL,
BindingDB, DrugBank) , гос. организации, университеты, фармацевтические компании и т.д.).



PubChem

Ø 157 million depositor-provided chemical substance descriptions,
Ø 60 million unique chemical structures 
Ø 1 million biological assay descriptions, covering about 10 thousand unique protein target 

sequences.



6 млн патентов, более 16 миллионов уникальных химических структур, более 329 миллионов 
источников химическое соединение-патент (US, European and World Intellectual Property)

PubChem

SureChEMBL: 17 миллионов соединений, извлеченных
из более чем 14 млн патентов

https://www.surechembl.org/search/

IBM
(http://www.almaden.ibm.com/) 

PubChem

SureCheMBL IBM



•Chemical structure search (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/search/search.cgi) 
•Allows users to query the PubChem Compound database by chemical structure or chemical structure pattern. 
•PubChem Upload (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/upload/)
A data submission system that enables one to contribute substance or assay data to PubChem. 
•Classification browser (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/classification/)
Allows users to browse PubChem data using a classification of  interest, or search for records annotated with the desired 
classification/term. 
•Score matrix service (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/score_matrix/) Computes matrices of  2-D and 3-D 
similarity scores for a given set of  compounds. 
•Widgets (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/widget/docs/)
Provides a rapid way to display some commonly requested PubChem data views. 
•Pc3D viewer (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/pc3d/)
An interactive 3-D molecular viewer that can be downloaded and installed on local machines. 
•Structure download (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/pc_fetch/) Downloads a set of  substance or compound 
records in PubChem. 
•PubChemRDF (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rdf/)
the RDF-based resource compatible with Semantic Web standards and technologies. 
Nucleic Acids Research, 2016, Vol. 44, Database issue 
D1203 
• Chemical structure sketcher (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/edit/)
A platform-independent 2-D molecule drawer, compatible with major web browsers. 
• Standardization service (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/standardize/)
Validates and normalizes an input chemical structure in the same way as PubChem standardization process. 
• Identifier exchange service (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/idexchange/)
Converts one type of  identifiers for a given set of  chemical structures into a different type of  identifiers for identical or
similar chemical structures. 
• Structure clustering (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/assay/assay.cgi?p=clustering)
Clusters compounds/substances based on their structural similarity using the Single Linkage Algorithm. 
• Web-based 3D viewer (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/vw3d/)
An interactive web-based viewer for 3-D conformations of  molecules, which visualizes 3-D information available within 
PubChem. 

PubChem: некоторые инструменты и сервисы



https://pubchemblog.ncbi.nlm.nih.gov/2016/01/19/recent-pubchem-publications-read-about-whats-new/

PubChem



СhEMBL

ChEMBL – база	данных	биологически	активных	 «drug-like» молекул,	мишеней,	
лекарственных	средств. Содержит 2D	структуры,	рассчитанные	значения	свойств (e.g.	logP,	
Molecular	Weight,	Lipinski	Parameters,	etc.)	и указанные	активности.



URL:	http://www.chemspider.com/

ChemSpider



BindingDB

http://bindingdb.org/bind/index.jsp



DrugBank

http://www.drugbank.ca/



ZINC, свободнодоступная база данных коммерчески доступных соединений для виртуального

скрининга, содержит около 35 миллионов соединений в 3D формате.

http://zinc.docking.org/

ZINC



KEGG		DATABASE

https://www.kegg.jp/kegg/



http://www.info.reaxys.com/

Reaxys	=	Beilstein	+	Gmelin	Databases

Beilstein	Database:

10 миллионов соединений, 10 миллионов реакций и 35 миллионов

химических, физических, экологических и токсикологических данных
из Beilstein Handbook of Organic Chemistry и 180 журналов в области

органической химии

Gmelin	Database:

Содержит	неорганические	и	металлоорганические	соединения начиная	

с	 1772	по	наше	время.	На	данный	момент	содержит более 2.5	
миллионов	соединений,	1.9	миллиона	реакций и 1.3	миллиона	ссылок.	

Reaxys	( Beilstein	+	Gmelin	)



SCUBIDOO (SCREENABLE CHEMICAL UNIVERSE BASED ON INTUITIVE 
DATA ORGANIZATION ): DATABASE OF COMPUTATIONALLY GENERATED 

SYNTHETIC TRACTABLE COMPOUNDS

SCUBIDOO: A Large yet Screenable and Easily Searchable Database of Computationally Created Chemical Compounds Optimized toward High Likelihood of 
Synthetic Tractability

F. Chevillard et al Journal of Chemical Information and Modeling 2015 55 (9), 1824-1835 DOI: 10.1021/acs.jcim.5b00203

~18000	
«строительных	

блоков»

58	наиболее	
распространенных	
в	медицинской	
химии	реакций	

21	миллион	новых	
соединений

Для каждого соединения в базе
данных представлена информация
по методу синтеза, потенциальным
побочным реакциям, и
альтернативным способам
получения

Предварительная фильтрация:
v Удаление дубликатов
v Удаление противоионов
v Контроль «молекулярной сложности»:

• MW ≤ 250 Da. (для продуктов с 
большей вероятностью MW ≤ 500 
Da). 

• Количество конформационных 
связей ≤ 2. (для продуктов ≤ 6 =>
возможность применения методов 
молекулярного докинга) Количество 
хиральных центров ≤ 1 (для 
продуктов ≤ 3 => упрощает 
синтез)
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ZINClick: База данных 1,4-дизамещенных триазолов

www.symech.it/ZINClick

Massarotti et al ZINClick: A Database of 16 Million Novel, Patentable, and Readily Synthesizable 1,4-Disubstituted Triazoles JCIM 2014 54
(2), 396-406

~16 миллионов 1,4-дизамещенных-1,2,3-триазолов

Понятие «клик-химия» было введено Барри Шарплесом в 2001 для описания реакций,
направленных на быстрое и надёжное получение химических веществ путём соединения
между собой отдельных маленьких элементов, характеризующихся:
v высоким выходом
v модульностью
v стереоспецифичностью
v протеканием в физиологических условиях
v образованием единственного продукта (быть термодинамически выгодными)
vширокой областью применения

Реакция азид-алкинового циклоприсоединения:

Соединения активно 
участвующие во 

взаимодействиях лиганд-
рецептор, относящиеся 

к новому для 
медицинской химии 
классу соединений 



SCRIPDB: БАЗА ДАННЫХ ХИМИЧЕСКИХ СТРУКТУР С 
АССОЦИИРОВАННОЙ ПАТЕНТНОЙ ИНФОРМАЦИЕЙ

http://dcv.uhnres.utoronto.ca/SCRIPDB



GDB-17 DATABASE 

Fragment-based Drug Discovery: Lessons and Outlook Edited by Daniel A. Erlanson, Wolfgang Jahnke, Raimund Mannhold, 
Hugo Kubinyi, Gerd Folkers Wiley 2006

166.4 billion 
molecules of  up 
to 17 atoms of  C, 
N, O, S, and 
halogens



Некоторые другие базы данных
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ChemBank http://chembank.broadinstitute.org

eMolecules https://www.emolecules.com

DUD http://dud.docking.org

MUV https://www.tubraunschweig.de/pharmchem/forschung/baumann/muv

CoCoCo http://cococo.isof.cnr.it

Wombat http://dud.docking.org/wombat/

TCM http://tcm.cmu.edu.tw

DNP http://dnp.chemnetbase.com/intro/index.jsp

SPRESI https://www.spresi.com

SORD http://www.sord.nl/SOR-Database.html

Bioinfo http://bioinfo-pharma.u-strasbg.fr/bioinfo/

SC PDB Frag http://bioinfo-pharma.u-strasbg.fr/scPDBFrag/



Базы данныхв области неорганической химии и 
материаловедения

Materials	Project	
https://www.materialsproject.org

AFLOWLIB
http://www.aflowlib.org

Harvard	Clean	Energy
https://cepdb.molecularspace.org

NIMS	materials	database
http://mits.nims.go.jp/index_en.html

База данных по информационным ресурсам в	области неорганической химии и	

материаловедения
http://iric.imet-db.ru

MatWeb
http://www.matweb.com

MatBase
http://www.matbase.com

Pauling	File
http://paulingfile.com





http://paulingfile.com/



PAULING FILE: фазовые диаграммы



PAULING FILE: кристаллические структуры



PAULING FILE: кристаллические структуры



PAULING FILE: физические свойства



MATERIALS PROJECT

https://materialsproject.org



1702812 material compounds - with over 
168578388 calculated properties

http://www.aflowlib.org

Automatic (VASP, Quantum 
ESPRESSO) calculation of relaxed 
geometries, electronic and phonon 
band structures, magnetic properties, 
and thermodynamic properties


