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- CAS BioFinder簡介與界面介紹

- 配體檢索與配体詳情信息（配體與細節概述）
- 骨架檢索與構效關係分析（支架與搜救分析）
- 蛋白/通路/靶點、疾病與生物標誌物（Proteins and Pathways;疾病與生物標記）

- 生物活性預測（Predictive Analytics）
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大綱

大綱



科學資訊管理對新葯研發至關重要

低增長時代的特點對創新的要求極大提升，而在當今的創新環境下，數據管理任務艱巨

科學資訊管理對新葯研發至關重要
低增長時代的特點對創新的要求極大提升，而在當今的創新環境下，數據管理任務艱巨
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来源：CAS Insights洞察报告 Challenges and opportunities in data for drug discovery | CAS

▪ 信息鴻溝會導致創新管線薄弱、研發效率低下，以及意外的知識產權風險

▪ 由於數據量和數據類型日益複雜，藥物發現流程中，整合和分析關鍵的研發數據資訊，對於迅速做出
關鍵決策至關重要。

▪ 持續的數據管理有助於開發差異化的成果，支撐創新藥物的發現，確保藥物研發成功進入審批階段，
並可避免後續智慧財產權問題。
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生命科學領域研究離不開重要的數據資訊基礎，但為什麼卻難以加以利用？

生命科學領域研究離不開重要的數據資訊基礎，
但為什麼卻難以加以利用？

未一致化

不同資源對相同資訊的描述各不相
同，因此很難對數據進行分析和比較
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缺乏關聯性

生命科學研究和數據分散在各個資料庫、

期刊和專利等眾多互不關聯的資源之中



數據問題導致延緩創新進程，增加財務風險

數據問題導致延緩創新進程，增加財務風險

1. Vuleta, B. (2023). 25 Patent Litigation Statistics - High-Profile Feuds about Intellectual Property. LegalJobs. https://legaljobs.io/blog/patent-litigation-statistics/

2. Bornmann, L. et al. (2021). Growth rates of modern science: a latent piecewise growth curve approach to model publication numbers from established and new literature databases. (Humanities and Social Sciences Communications),

8, 224. https://doi.org/10.1057/s41599-021-00903-w

3. Lohr, S. (2014.) For Big-Data Scientists, ‘Janitor Work’ Is Key Hurdle to Insights. The New York Times. August 17, 2014. https://www.nytimes.com/2014/08/18/technology/for-big-data-scientists-hurdle-to-insights-is-janitor-work.html

4. Genetic Engineering & Biotechnology News Top 25 Biotech Companies of 2019. 5. Pharm Exec’s Top 50 Companies 2020.6. Shanghai Ranking’s Global Ranking of Academic Subjects 2020.

遺漏見解
這些見解能夠為研究人員制定研發戰略提供指導
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僅在美國，每年就有5,000到6,000起專利侵權

和專利無效的訴訟，法院判定的賠償金額接近 50

億美元1。

耗費時間

生命科學數據量每 14 年翻一番2

數據科學家將 50%-80% 的時間都花費在收集

和整理用於分析模型的數據資訊的瑣碎的工作

中3
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利用 加速早期藥物研發CAS BioFinder 

利用CAS BioFinder加速早期藥物研發

識別與您感興趣的疾病或

靶點相關的骨架和分子
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預測新型分子可能對生物

過程產生的影響

持續開發中的更多內容
與功能（序列、抗體、
PDC、藥物情報等）

找出哪些候選藥物最有
可能成為最安全、最佳
的先導化合物

發現與您感興趣的疾
病相關的生物標誌物



檢索介面CAS BioFinder

CAS BioFinder檢索介面

配體、骨架、蛋白/靶點、疾病檢索（基於藥物名稱、CAS RN、結構、靶點、疾病）

活性預測分析（基於演算法，預測某一個

或多個結構與不同靶點的生物活性數據）
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結構繪製面板

近期檢索歷史



- CAS BioFinder簡介與檢界面介紹（介紹與介面）

-配體檢索與配體詳情信息（配體與細節概述）
-骨架檢索與構效關係分析（支架與搜救分析）
-蛋白/通路/靶點、疾病與生物標誌物（Proteins and Pathways; 疾病與生物標記）

-生物活性預測（Predictive Analytics）

8 © 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

大綱

大綱



基於靶點、疾病、藥物名稱以及結構，檢索資訊  

基於靶點、疾病、藥物名稱以及結構，檢索資訊

自動提示敘詞表

检索结果排序

藥物情報信息標識
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篩選具有類似先導化合物特性的小分子配體

篩選具有類似先導化合物特性的小分子配體

• 氢键受 體<10

• 氢键供 體<5

• 自由旋轉键 <10

• 分子量 <500

• 摩尔折射率：

40-130 m³/mol

• 原子数: 20-70

• logP <5

• 极性表面积：

0-140 Å²
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一鍵應用Rule of 5



配體檢索結果的縱覽與聚焦

配體檢索結果的縱覽與聚焦

靶点

疾病

實驗類型

有機参

数 功

能

可通過檢索

進行篩選聚焦

o 小分子

o 蛋白/肽类

o 配合物

o 抗体

o ADC

o 聚合物

o ……
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縱覽配體檢索結果集相關骨架結構與藥理學數據

縱覽配體檢索結果集相關骨架結構與藥理學數據

數據可視化:

– 柱狀/折線圖：每條柱形/折線節點

– 代表針對不同靶點的測量實驗數量調
節圖下方的橫條，可放大圖表的特
定區域

點擊View，可查看原

文中的Assay的細節

可下載表格中

的詳細數據

查看配體檢索結果

關聯的骨架結構

顯示配體結構
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探索配體的詳細資訊

探索配體的詳細資訊
連結到CAS SciFinder

查看關聯資訊

藥物情報資訊

配體屬性資訊

配體相關信息標籤頁

配體結構資訊與其他名稱



藥物情報資訊 (Drug Intelligence)

藥物情報資訊(Drug Intelligence)

相關靶標

相關適應症 所處臨床階段和獲批資訊

FDA文件的pdf
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配體藥理學資訊  

配體藥理學資訊
藥理活性實驗數據篩選項

靶点

靶点类型

疾病

生物有機體

藥理學參數

功能

實驗類型

實驗詳情

可自定義排序方式
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配 體 信息 ADME

配體ADME信息
ADME實驗數據篩選項

生物有機體

代謝相關參數
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實驗類型

實驗詳情



配體毒理學資訊

配體毒理學資訊 毒理學實驗數據篩選項

生物有機體

毒理學參數
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實驗類型

給藥方式

實驗詳情



配體相關靶點與疾病資訊

配體相關靶點與疾病資訊
基於CAS數據關聯，一鍵關聯到該

配體相關靶點與疾病資訊詳情頁，

並探索更多關聯資訊

副作用
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免疫療法詳情

配體相關免疫療法資訊  

配體相關免疫療法資訊
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抗體與配體結構資訊



藥物詳情ADC

ADC藥物詳情
ADC藥物詳情

藥物情報資訊

抗體3D結構圖 藥物分子結構

CDR序列

重鏈/輕鏈序列
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相似配體結構與可視化分析  

相似配體結構與可視化分析

參數可選的二維/

三维化學空間圖

相似配體結構
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探索配體代謝產物  

探索配體代謝產物
已知代謝產物：Known

預測代謝產物：Confidence Score置信度分值，
表示發生該生物轉化的概率

查看生物轉化反應
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- CAS BioFinder簡介與檢界面介紹（介紹與介面）

-配體檢索與配體詳情信息（配體與細節概述）
-骨架檢索與構效關係分析（支架與搜救分析）
-蛋白/通路/靶點、疾病與生物標誌物（Proteins and Pathways; 疾病與生物標記）

-生物活性預測（Predictive Analytics）
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基於靶點或結構片段，探索活性結構骨架

基於靶點或結構片段，探索活性結構骨架
R1 = C, N

𝒑𝑲𝒂 = − log𝟏𝟎 𝑲𝒂

𝒑𝑰𝑪𝟓𝟎 = − log𝟏𝟎 𝑰𝑪𝟓𝟎
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繪製核心結構片段

歸一化的活性

篩選關注
的靶點

IC50越小， 
pValue越大，抑
制活性越高。



探索目標結構骨架的 數據SAR

探索目標結構骨架的SAR數據
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探索目標結構骨架的 數據SAR

探索目標結構骨架的SAR數據
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符合分子對分析 （ ） MMPA

符合分子對分析（MMPA）
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選擇目標靶點
獲取目標R基團位點變化的
MMPA活性對比結果



符合分子對分析 （ ） MMPA

符合分子對分析（MMPA）

篩選ΔpActivity變化範圍

查看對應分子對結
構資訊與pActivity
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快速直觀獲取匹配分子對ΔpActivity熱圖



查看同一結構骨架中的配體藥理活性  

查看同一結構骨架中的配體藥理活性

篩選關注靶點

藥理活性數據
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實驗詳情



獲取與目標骨架相似骨架結構，啟發新的 假設SAR

獲取與目標骨架相似骨架結構，啟發新的SAR假設
獲取相似骨架結構(Similar Scaffolds)；

基於相應藥效團的關鍵結構元素識別相似骨架結構
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- CAS BioFinder簡介與檢界面介紹（介紹與介面）

-配體檢索與配體詳情信息（配體與細節概述）
-骨架檢索與構效關係分析（支架與搜救分析）
-蛋白/通路/靶點、疾病與生物標誌物（Proteins and Pathways; 疾病與生物標記）

-生物活性預測（Predictive Analytics）
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通過靶點、疾病或配體，獲取歸一化的蛋白檢索結果  

通過靶點、疾病或配體，獲取歸一化的蛋白檢索結果

示例：SYK

切換縮圖檢視或
清單檢視
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蛋白詳情資訊與立體結構展示

蛋白詳情資訊與立體結構展示

來源有機體

序列詳情

蛋白的三維晶體結構及
與其相互作用的小分子

下载cif格式結構檔

歸一化的靶點名稱

與其他詳情資訊
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相關配體與藥理活性數據

相關配體與藥理活性數據

相關配體
藥理活性數據
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蛋白相關疾病資訊

蛋白相關疾病資訊
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疾病 生物標誌物疾病描述



蛋白的生物通路資訊

蛋白的生物通路資訊

通路 文獻來源作用詳情

一鍵連結到SciFinder文獻詳情頁
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通過疾病名稱、靶點或配體檢索相關疾病資訊

通過疾病名稱、靶點或配體檢索相關疾病資訊

通過生物標誌
物進行篩選

生物標誌物
疾病名稱

相關靶點與配體疾病簡介
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疾病詳情頁與相關藥物資訊

疾病詳情頁與相關藥物資訊

疾病簡介

歸一化的疾病
同義詞清單

藥物情報資訊清單

39 © 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

相關生物標誌物、藥理活性數據、配體與靶點

AI總結藥物情報資訊



疾病與生物標誌物

疾病與生物標誌物

生物標誌物 參數 實驗說明 有機體 文獻來源

實驗詳情

AI總結
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- CAS BioFinder簡介與檢界面介紹（介紹與介面）

-配體檢索與配體詳情信息（配體與細節概述）
-骨架檢索與構效關係分析（支架與搜救分析）
-蛋白/通路/靶點、疾病與生物標誌物（Proteins and Pathways; 疾病與生物標記）

-生物活性預測（Predictive Analytics）
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：通過演算法預測配體對不同靶點的生物活性數據Predictive Analytics

Predictive Analytics：通過演算法預測配體對不同靶
點的生物活性數據

上傳.sdf文件

選擇不同的預測面板
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可從檢索結果集中添加配體結構

可從檢索結果集中添加配體結構
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不同的蛋白靶點面板說明

不同的蛋白靶點面板說明

点击查看详细靶点名称列表
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自訂靶點面板

自訂靶點面板
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可自定义面板名称
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生物活性預測結果

生物活性預測結果

從左到右涉及的方法有：

MLM, SAS, SEA, SIM, XPI

使用左側篩選功能可對這些數據進行細化分析：
- 活性值(pActivity)

- 置信度分數(Confidence score)

- 靶點(Target)

- 有機體(Organism)

助於探索特定範圍內的pAct，或有較高可信度的預測資訊。

可直接連結到相關靶點詳情頁



總結

總結
配體檢索 (Ligands)

- 基於藥物名稱、CAS RN、結構、靶點、疾病等，獲取配體資訊

- 通過類藥性、ADME、實驗參數、藥物功能、生物有機體等，進行篩選聚焦

- 查看並評估化合物的藥理學、ADME、毒理學和代謝物資訊及可視化展示

骨架檢索(Scaffolds)

- 基於結構或靶點等資訊，高效獲取相關骨架結構，並通過官能團R-Groups，進行構效關係分

- 通過 SAR 以及MMPA，優化目標骨架或先導化合物的效力和選擇性

- 探索針對關注靶點同一結構骨架中活性最高的配體，獲取相似骨架結構與拓展

蛋白/通路/靶點與疾病檢索(Proteins & Diseases)

- 高效獲取蛋白質通路/靶點與疾病生物標誌物資訊，探索藥物作用機制和適應症

預測配體與不同靶點的生物活性(Predictive Analytics)

- 預測特定結構針對特定靶點的藥理活性資訊

- 關注配體的脫靶效應與藥物再利用
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相關資源Learn More

相關資源Learn More
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https://biofinder.cas.org/

獲取CAS BioFinder登錄訪問網址
https://www.cas.org/solutions/biofinder-discovery-platform

瞭解更多關於CAS BioFinder的資訊

https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us

獲取CAS BioFinder使用說明資訊

獲取更多技術支援與説明，請聯繫：tliu2@acs-i.org

https://biofinder.cas.org/
https://www.cas.org/solutions/biofinder-discovery-platform
https://www.cas.org/solutions/biofinder-discovery-platform
https://www.cas.org/solutions/biofinder-discovery-platform
https://www.cas.org/solutions/biofinder-discovery-platform
https://www.cas.org/solutions/biofinder-discovery-platform
https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us
https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us
https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us
https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us
https://cas-biofinder.zendesk.com/hc/en-us
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tliu2@acs-i.org

美国化学文摘社(CAS) 

+886-975-765-358

Between problems and progress are connections that matter

謝謝！

Between problems 
and progress are 
connections that 
matter

謝謝！
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