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衛生署每年公布國人十大死因，其中惡性腫瘤(俗稱癌症) ，連續30年蟬聯十衛生署每年公布國人十大死因，其中惡性腫瘤(俗稱癌症) ，連續30年蟬聯十

大死因之首，罹癌發作年紀也逐漸降低當中，顯見癌症對國人健康的威脅正

逐漸擴大當中。

研發抗癌新藥刻不容緩，如何利用SciFinder加速研發時程呢?
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研發－乃最關鍵、最具決定性的步驟

新藥開發過程新藥開發過程

研發 乃最關鍵 最具決定性的步驟

新藥開發過程新藥開發過程

How SciFinder work on it ？

* https://scifinder.cas.org

How SciFinder work on it ？

1. 研發 2. 臨床前 3. 臨床 4. 上市

尋找合適的研發項
目、文獻檢索與專
利追蹤。

製備技術、不同劑
型、藥物穩定性、
藥理學。

臨床試驗、生物有
效性實驗。

不良反應監測。

利追蹤。 藥理學。



研发筛选R&D SCREENING SciFinder研发筛选R&D SCREENING Sc de
~Total Solution of New Drug Development~

如何尋找先導化合物?
如何參考已研究之成果?

藥物合成的方法?
活性藥物篩選?
體外活性研究?

如何選擇合適之標的物?
如何再確認所選標的物?

如何進行藥物設計?
如何迴避先前專利?

L dL d DrugsDrugs

A B C

TargetedTargeted
Lead Lead 

compoundscompounds
DrugsDrugs

A B C

標的物選擇-
需閱讀大量文獻加以佐證

先導化合物的設計&合成

SciFinder 收錄最豐富之文獻資
料，再加上強大的分析功能，
省時又省力！

SciFinder可直接串聯物質與合
成反應式，並可以Markush 結
構檢索，進行專利布局與攻防。

需閱讀大量文獻加以佐證

省時又省力！



如何選擇合適之標的物?如何選擇合適之標的物?

一疾病之標的
物預測與分析 活性化合物

針對標的物進行
Random

物預測與分析
系統

活性化合物
Random 

Screening儀器、設備等需
投入大量資金

活性化合物利用文獻篩選出

某些候選標的物

研究、評估候選
標的物 + 文獻
佐證某些候選標的物 佐證
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“抗癌中藥~現代醫學好幫手＂抗癌中藥 現代醫學好幫手
手術、化療、放療是現代醫學治療惡性腫瘤的三大要法，各有所長。中醫辨

證論治，綜合患者全身整體表現來分析考量，立方遣藥，而非只侷限於腫瘤證論治，綜合患者全身整體表現來分析考量，立方遣藥，而非只侷限於腫瘤

，整體觀念較強，可彌補現代醫學的不足。中藥治癌有以下特點：

 1、可以彌補手術治療、放射治療、化學治療的不足： 1 可以彌補手術治療 放射治療 化學治療的不足：

手術固然能切除腫瘤，但還有殘癌、或區域淋巴轉移等，運用中藥

術後長期治療，可以防止復發和轉移。

 2、減輕放、化療對消化道和造血系統之副作用；另，對於癌症末期患

者或不能手術和放、化療的病人，中藥治療提供另一救命途徑。

 3、不影響勞動力：癌症患者局部狀況

好轉的同時，全身狀況也會改善，

甚至能勝任日常的工作。

 4、副作用小：沒有骨髓抑制方面的副作

用 對消化道也不會有嚴重的影響
6

用，對消化道也不會有嚴重的影響。



本文以中草藥作為抗癌藥物為例，探討：

所有研發相關文獻。

本文以中草藥作為抗癌藥物為例 探討：

研發情形綜覽。

研發標的物搜尋 評估研發標的物搜尋、評估。

標的物之物理、化學性質與相關資訊。

先導化合物(Lead Compound) 之優化。

先導化合物(Lead Compound) 之自行進行藥物設計。

 Markush 結構檢索~進行專利布局與迴避設計。 Markush 結構檢索 進行專利布局與迴避設計

 黃芩(Baicalein)之最佳合成方式。
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以中草藥作為抗癌藥物之以中草藥作為抗癌藥物之

所有研發相關文獻~所有研發相關文獻~



以中草藥(Chinese herbals for medicine)為主題進行文獻檢索( )
~ SciFinder幫助使用者獲得最全面、最相關之文獻訊息~

勾選6078篇關鍵字被緊密探討之文獻

1.最全面：“concept” (概念式比對字詞)p ( )
=> SciFinder會同時檢索關鍵字詞之同義字、單複數變化等

2.最相關：“closely associated with one another”
=>表示此二關鍵字詞在文章中是被” 緊密探討” (彼此間隔很近)
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關鍵字(Chinese herbal medicine)會被highlight出來
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分析文獻的研究領域(CA Concept Heading)，找”對”研發方向
~ SciFinder 可分析出所有的研發領域，並佐以文獻，幫助使用者取得最完整之資料~
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以中草藥作為抗癌藥物之以中草藥作為抗癌藥物之

研發情形綜覽~研發情形綜覽~



以中草藥作為抗癌藥物：近20年的研究走勢圖
~ 以2010-2011研究能量最高 ~
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主要的研究公司/機構柱狀圖：追蹤競爭者或尋找合作夥伴
~ 主要研究機構以中國(Peop Rep China) 最多 ~
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中國 (Peop Rep China) 在以中草藥作為抗癌藥物之

研究領域(CA C t H di )分析研究領域(CA Concept Heading)分析

~ 針對Reop Rep China： 分析其歷年的文獻研究分布情形，尋找研發可切入的方向~
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以中草藥作為抗癌藥物之以中草藥作為抗癌藥物之

研發標的物搜尋 評估~研發標的物搜尋、 評估~



175篇以中草藥作為抗癌藥物(Antitumor agent)之核心文獻( g )
~依被引用次數(Citing References)排序：直接找到最重要的文獻~
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靛玉紅衍生物抑制 Stat 3 訊息傳導並誘發癌症細胞之凋亡靛玉紅衍生物抑制 Stat 3 訊息傳導並誘發癌症細胞之凋亡

詳細的物質索引： CAS RN、物質名稱。

靛玉紅

Survivin (凋亡抑制基因)

文獻中出现的重要的概念，帮助
研究者迅速掌握文獻重點。

Survivin (凋亡抑制基因)

物質用途說明。

可再hyperlink至物質資料。
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除了靛玉紅，

還有沒有其他標的物可選擇呢?
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Categorize 功能：針對文獻細分為72個學科領域g
~利用Categorize的三階層分類功能，可鉅細靡遺的進行篩選，精準挑選研發標的~

黃芩
黃連素
生物鹼

黃酮類化合物黃酮類化合物

丹參酮
冬凌草甲素

薑黃素

主領域：生物技術
次領域：藥用物質 大黃素

人參皂甙

20
藥物名稱與其文獻數量



Categorize 功能：分析”可應用於工業生產的物質”Categorize 功能 分析 可應用於工業生產的物質

主領域：合成化學 次領域：工業化生產
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Categorize 功能：挑選”黃笒”作為研發標的Categorize 功能 挑選 黃笒 作為研發標的
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利用文獻”再次確認”以黃笒作為研發標的可行性

晚期大腸癌病人，利用 ironotecan 化療時，以中草藥PHY906作為一調控劑之 phase Ι 研究。

類黃酮黃芩抑制 MDA-MB-231人類乳癌細胞之附著、 移動與入侵。

黃芩，一取自Oroxylum indicum甲醇粹取物中提煉出的黃酮類化合物 ，經由誘導細胞凋亡抑制試管內癌細胞增生。
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黃芩在人類骨髓癌 RPMI8226 細胞株中，細胞增生與細胞凋亡的調控過程所扮演的角色。



探討標的物(黃芩)之物理~探討標的物(黃芩)之物理、

化學性質與相關資訊化學性質與相關資訊~



Get Substances：取得文獻中的相關物質Get Substances：取得文獻中的相關物質

取得9篇黃芩(Baicalein )文獻中的相關物質

相關文獻Baicalein (黃芩) 相關文獻

相關化學反應

全球供應商資料

Baicalein (黃芩)

光譜資料
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光譜資料

實驗性數據



Baicalein (黃芩)之詳細物質資訊

CAS 註冊碼

( )

完整化學名稱
(包含商品名、俗名)

化學結構式化學結構式

CAS R lCAS Role
(物質角色) :
黃芩已被研究
的文獻領域的文獻領域
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詳細化學性質：預測性數據

在鹼性條件下容易溶解

在鹼性條件下容易溶解
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詳細化學性質：實驗性數據
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各種光譜資料與來源各種光譜資料與來源
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Commercial Source (廠商資訊)：全球供應商資料( )
~Pricing & Availability ：可直接連結至供應商網頁，進行線上購物~
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Commercial Source (廠商資訊)：全球供應商資料( )
~Export 資料：直接取得包裝規格、報價與供應商資料、~
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以黃芩(Baicalein)當先導化~以黃芩(Baicalein)當先導化
合物(Lead Compound)，合物(Lead Compound)，

進行優化~進行優化
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Substructure Search (基底結構衍生檢索)( )
~以黃芩 (Baicalein )的結構式為基底，做側鏈或官能基團之衍生 ~

只找衍生結構為單一化合物
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Substructure Search (基底結構衍生檢索)( )
~共3,586個衍生化合物 => 提供多種藥物設計的選擇~

直接連結至相關文獻
直接連結至相關文獻直接連結至相關文獻
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3,586 個衍生化合物以活性指標(Bioactivity Indicators)分析, ( y )
~直接挑出Antitumor agents物質，再串連文獻與反應，節省研發時間~

相關文獻

相關化學反應

相關文獻

相關化學反應
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具”抗癌”活性指標物質~文獻佐證

~新合成的黃芩素衍生物造成人類腫瘤細胞之

凋亡並活化AMP ti t d 蛋白激脢凋亡並活化AMP-activated 蛋白激脢~
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以作用指標(Target Indicators)分析：還有哪些可應用對象?( g )
~若以DNA-binding proteins當作用對象，還有哪些可開發或應用的化合物?~

相關文獻

相關化學反應

相關文獻

相關化學反應
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以DNA-binding proteins當作用對象~文獻佐證

~製備chromone衍生物治療敗血性休克、

器官損傷與其他疾病~
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亦可限定分子量、溶點、沸點等參數縮小範圍
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或只探討特定位置的取代情形
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以黃芩(Baicalein)當先導化~以黃芩(Baicalein)當先導化
合物(Lead Compound)，合物(Lead Compound)，

自行進行藥物設計~自行進行藥物設計



自行設計取代基R1
~例如: R1包含所有原子~
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內部結構設計內部結構設計

苯環上其他任意位置
可有一OH取代基

碳鏈重複位置
可有一O 取代基
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獲得符合設計要求的化合物
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M k h 結構檢索Markush 結構檢索

進行專利布局與迴避設計~進行專利布局與迴避設計~



在專利中描述物質的方式：

‧特定物質[Specific Substance]：

在專利中描述物質的方式：

‧特定物質[Specific Substance]：

–以特定的化學結構所陳述的特定物質，會有CAS RN.

‧預測性物質[Prophetic Substance]：
–使用Markush結構所陳述的預測物質，一個Markush可以

陳述上百或上千的化學物質

– Patent中所陳述的預測物質，不會被標示CAS RN.

– Markush 檢索，是Substructure檢索的補充。
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Example of Markush Stucture
R1

R1 H B Cl I

Example of Markush Stucture
Br, Cl, F, I

R2

R1 = H, Br, Cl, I

R2 = Br, Cl, I, CH halogen,

CH3

CH2 halogen,
R2 CH3

四種變化
-CH2-Br, -CH2-Cl, -CH2-F, -CH2-I,

四種變化

• R1有4種變化， R2有11種變化，所以上述的這一個 Markush
Structure，就可代表44種 (R1  R2 = 4  11 = 44) 不同的化合物。

• 這一群化合物，我們可稱其為族性結構。• 這一群化合物，我們可稱其為族性結構。

• 由此可知，若結構上的可變性稍多一些，一個 Markush Structure
可代表上千種結構。



Markush Search (以Markush結構檢索)Markush Search (以Markush結構檢索)
~將黃芩 (Baicalein )的結構式拆解，進行檢索 ~
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Markush Search Results
~共有394篇專利，裡面有涵蓋被拆解後之黃芩 (Baicalein)結構式~
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製備5,7-dihydroxy-6-methoxyflavones製備 , y y y
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黃芩 之~黃芩(Baicalein)之
最佳合成方式最佳合成方式~



物質直接連結至化學反應式物質直接連結至化學反應式
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共63筆化學反應式
~其中16筆有Experimental Procedure (原文中之反應過程)~
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利用分析功能~再篩選出產率>80%的反應利用分析功能 再篩選出產率>80%的反應
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黃芩(Baicalein)之合成方式：Overview 、Experiment Procedure( ) p

黃芩
(產率: 89%)

可直接連結至出處文獻可直接連結至出處文獻

55



利用反應物再往前延伸， 找出最合適、最簡單之起始原料利用反應物再往前延伸 找出最合適 最簡單之起始原料

直接獲得合成此物質的化學反應
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產率>80 %，共9筆反應式
~反應物仍然太複雜，須繼續往前搜尋，看是否有更簡單的起始物?~

仍並非一結構簡單的起始物
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利用SciPlanner(實驗管理平台)，編寫&整合所有製備過程與文獻

~將所有製程的反應式、參考文獻，彙整於同一平台，亦可轉出此檔案。

~

結構簡單
的起始物

58黃芩此製備步驟的文獻



利用SciPlanner(實驗管理平台) ：匯出成pdf檔案利用SciPlanner(實驗管理平台) 匯出成pdf檔案
~合成路徑圖~

合成路線圖
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利用SciPlanner(實驗管理平台) ：匯出成pdf檔案( p
~每一步驟的反應條件、詳細操作步驟與物質資訊~

反應條件、操作步驟

反應式中所涉及的物質資訊
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利用SciPlanner(實驗管理平台) ：匯出成pdf檔案
~每一步驟中之相關文獻~
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美國化學索摘服務社(CAS)-台灣代表
CAS: www cas org 、 TW: www igrouptaiwan com/online/CAS/CAS: www.cas.org 、 TW: www.igrouptaiwan.com/online/CAS/

: SciFinder Taiwan

鄭淮辰 陳劍鵬 許傳奇 蘇甯茱

Contact us if you need further information ~

鄭淮辰 陳劍鵬 許傳奇 蘇甯茱

Tel ：(02) 2571 3369# 221, 226~228
Fax：(02) 2571 3119

il： t @i t i
62

email：cas.tw@igrouptaiwan.com


