


































陶术⽣物在药物发现和开发领域提供了⾼效且成本效益极佳的解决⽅案。�其中，CADD�技术服务具有以下优势：

CADD
Computer-Aided Drug Design

筛选⽅案

CADD
Computer-Aided Drug Design

陶术⽣物优势

除了上述提到的筛选⽅案，客⼾也可以选择任意数量、规模和类型的化合物进⾏筛选，详情可咨询陶术⽣物的⼯作
⼈员。

⽬前主要提供的�CADD�筛选⽅案
筛选⽅案 筛选周期

1-2�⼯作周

1-2�⼯作周

2-3�⼯作周

2-3�⼯作周

2-3�⼯作周

2-3�⼯作周

2-4�⼯作周

针对中药单体库（�L6810�）虚拟筛选赠送�53�个化合物（�10�μL�）

针对天然产物库（�L6000�）虚拟筛选赠送�53�个化合物（�10�μL�）

针对已知活性库（�L4000�）虚拟筛选赠送�53�个化合物（�10�μL�）

针对现货库（�T001�和�LF1000ava�）虚拟筛选赠送�53�个化合物（�10�μL�）

针对�40�万个化合物的⻣架库（�EN1200�）虚拟筛选

针对�160�万个化合物的�D001�库虚拟筛选

针对�400�万个化合物的�D003�库虚拟筛选

专业团队领导: 王任⼩��由复旦⼤学特聘研究员 亲⾃领导的专业团队。

�拥有包括� 在内的多款权威软件版权。权威软件⽀持:� MOE、�StarDrop�

种化合物的数据库， 种快速定制化合物库， 定制化合物库海量化合物库选择:��2600�万 60�亿 上千种

免费的售前评估、实验过程中的沟通⽀持以及售后问题解答。全⾯服务体验：��

�提供从虚拟筛选到实体化合物供应再到验证实验的⼀站式服务。⼀站式服务:�

��通过筛选化合物套餐⼤幅降低筛选成本，提供性价⽐极⾼的服务。极具竞争⼒的价格：

15 16

反向找靶成功合作案例

Environmentally� realistic�dose�of� tire-derived�metabolite�6PPD-Q�exposure�causes� intestinal� jejunum�
and� ileum�damage� in�mice� via� cannabinoid� receptor-activated� inflammation.� Sci� Total� Environ.� 2024�
Mar�25;918:170679.��������

IF�9.8

N‒(�1,3�-�⼆甲基丁基�)-�-苯基-苯⼆胺醌（�6PPD-Q�）是⼀种常⻅的轮胎添加剂�6PPD�的醌衍⽣物，在环境和⼈体中
的存在被⼴泛报道。在该研究中，通过给成年�ICR�⼩⿏连续�21�天⼝服不同剂量的�6PPD-Q�，评估�6PPD-Q�对肠道
的影响。结果显⽰，�6PPD-Q�对肠道屏障的破坏呈剂量依赖性，主要影响空肠和回肠，⾼剂量时还引起肠道炎症。

基于这些发现，陶术⽣物团队利⽤多种反向找靶技术，识别了若⼲最有可能的靶点，如� CNR2、� AA2AR、� CNR1、
LCAT、�TRPA1�等，并通过分⼦对接预测了其结合模式。通过分⼦动⼒学模拟，进⼀步验证了�6PPD-Q�和�CNR2�的
结合稳定性及构象变化。

【6PPD-Q�与预测靶点的结合模式展⽰】

【6PPD-Q�对肠道影响的分⼦机制研究】
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⼈⼯智能驱动的药物发现

超⼤规模虚筛�AI�算法

蛋⽩/多肽药物设计

OVERVIEW
Artificial Intelligence in Drug Discovery

技术概述

AIDD（�⼈⼯智能驱动的药物发现�）利⽤�AI�技术来提⾼药物发现和设计过程的效率和成功率。这⼀领域结合了机器
学习、数据挖掘和模拟技术，以应对传统药物设计过程中的⾼成本、⻓周期和低成功率等挑战。随着机器学习和数
据科学技术的发展，�AIDD�逐渐成为药物发现领域的重要⼯具之⼀。

【⼈⼯智能技术发展史】

CADD�&�AIDD

18

19

21

技术概述

TOPIC I 内容 PAGE I ⻚码

17 18

【AI�技术在药物研发中的应⽤】
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CADD�&�AIDD

TOPSCIENCE�Database

REAL�Database

PDBbind�Database

DATABASE
Artificial Intelligence in Drug Discovery

TOPSCIENCE�Database

TOPSCIENCE� Database� 是由陶术⽣物团队整理和维护的开源数据库，� 收录了全球数百家供应商的⼩分⼦化合
物产品数据，包含千万级的化合物结构，致⼒于为全球科研⼈员提供⼀个稳定可靠的数据库。

TOPSCIENCE� Database� �是⼀个综合性的化合物资源库，分为四个主要部分：筛选化合物数据库、天然产物类数
据库、活性化合物数据库和⽚段化合物数据库。每个部分针对不同的科研需求，提供多样化的化合物选择。

筛选化合物数据库，可以进⼀步细分为三类：精选数据库、核⼼数据库、扩展数据库。

精选数据库

数据库（Database）

24

27

28

TOPIC I 内容 PAGE I ⻚码

筛选化合物数据库

详细介绍 详细介绍化合物库优势 化合物库优势

定期维护数据

规模庞⼤

90%+�现货供应

完善的供应链

成熟的报关流程

货期较短

定期维护数据

规模庞⼤

90%+�现货供应

完善的供应链

成熟的报关流程

货期较短

确保所提供的化合物信息准确、更新及时。

拥有千万级的化合物规模，覆盖⼴泛的化学空间。

⼤多数化合物可以快速供应，筛选⽆后顾之忧。

保障化合物的快速和安全交付。

确保国际订单顺利通过海关。

3-5�周，从订单到交付时间短，加快研究进度。

确保所提供的化合物信息准确、更新及时。

拥有千万级的化合物规模，覆盖⼴泛的化学空间。

⼤多数化合物可以快速供应，筛选⽆后顾之忧。

保障化合物的快速和安全交付。

确保国际订单顺利通过海关。

3-5�周，从订单到交付时间短，加快研究进度。

特征品牌编号 数量

D006

D011

D008

D009

D019

D003

D010

D012

1,634,293

539,766

202,539

1,412,794

44,157

4,076,937

485,964

53,344

源⾃美国的化合物品牌，总部位于圣地亚哥，拥有多样性库、⼤环库等多种热⻔化合物库。

源⾃加拿⼤的化合物品牌，拥有2900多种化合物⻣架结构，化合物规格较⻬全且有对应价格。

源⾃荷兰的化合物品牌，价格优势明显。

源⾃美国的化合物品牌，在⾹港拥有发货中⼼，到货速度快，价格适中。

源⾃德国的天然产物品牌，专注天然产物提取及类似物合成⼯作，产品质量稳定，价格较贵。

源⾃乌克兰的化合物品牌，化合物研发能⼒较强，包含5个系列化合物，价格较贵。

源⾃俄罗斯的化合物品牌，拥有多种天然产物及衍⽣物，价格偏贵。

源⾃英国的化合物品牌，产品数量少⽽专，每种产品均有较⼤库存。
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活性化合物能够调节细胞、组织或个体的⽣物学反应，涵盖了从实验室的⼯具化合物到临床试验中的候选药物，乃
⾄已经获批上市的药物分⼦。这些化合物具备与特定⽣物靶标如受体、酶、核酸等特异性相互作⽤的能⼒，能够促
进或抑制这些分⼦的功能。

TOPSCIENCE�Dabase�收集了约�11.7�万种活性化合物，为药物研发和⽣物医学研究提供了宝贵的资源。

在药物发现领域，⽚段筛选技术展现出了独特的优势。同时在化学⽣物学⽅⾯，使⽤⽚段分⼦能够帮助发现新的⽣
物学作⽤机制。⽚段分⼦具备更好的化学空间代表性，使得基于这些⽚段分⼦进⾏的药物筛选和药物设计能够获
得更理想的药物分⼦。

TOPSCIENCE�Database�⽚段化合物数据库集合⼗余家⽚段分⼦供应品牌，收录�46�万种⽚段化合物信息，涵盖桥
环、螺环、共价⽚段等多种结构类别。⽚段化合物数据库具有良好的结构多样性和新颖性，且⼤多可以提供实体产
品，为⽚段药物发现提供更多助⼒。

核⼼数据库

特征品牌编号 数量

T001

D001

优势产品为已知活性化合物和天然产物，产品质量⾼，服务态度好，性价⽐⾼。

全球最⼤的化合物品牌之⼀，拥有5000多种化合物⻣架结构和100多种化合物库，性价⽐⾼。

17681

1648191

扩展数据库

特征品牌编号 数量

D020

D058

D104

D065

D015

D059

D021

D013

D137

D111

D133

D140

D062

D144

源⾃英国的品牌，拥有�20�多年的有机合成经验。

源⾃俄罗斯的化合物品牌，专业从事新型筛选化合物的⽣产与销售。

源⾃俄罗斯的化合物品牌，拥有�20�多年的化合物供应经验，库存量充⾜，性价⽐较⾼。

源⾃美国的品牌，�20�多年来致⼒于类先导化合物及分⼦砌块的研发供应，价格较贵。

源⾃乌克兰的年轻且发展迅速的化合物品牌，产品主要⽤于⾼通量筛选和药物发现，价格较⾼。

源⾃乌克兰的化合物品牌，近�20�年来致⼒于提供⾼通量筛选化合物及相关服务，有价格优势。

源⾃美国的化合物品牌，�20�多年来设计独特的⼩分⼦化合物⽤于药物开发。

源⾃加拿⼤的化合物品牌，专⻔从事特⾊化合物，⽣物化学药品和⽣物分析试剂的开发和⽣产。

源⾃英国的化合物品牌，具有�30�多年的化合物供应和服务经验。

源⾃俄罗斯的化合物品牌，�20�多年来专⻔从事⾼质量新型化合物的合成和供应，⽤于⾼通量筛选。

源⾃中国的�CRO�公司，具有丰富的化合物合成经验。

源⾃乌克兰的新颖化合物供应公司，拥有⼩型灵活的团队和超过�20�年的化学品合成供应经验。

源⾃美国的化合物供应公司，在多样性化合物和天然产物供应⽅⾯有着丰富的经验。

源⾃乌克兰的化合物品牌，拥有约�200�万全新的类先导化合物，这些分⼦具有重要的药效基团。
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天然产物⼀直是先导化合物的重要来源，然⽽⽬前许多天然产物数据库中的结构难以获得实体化合物。为此，
TOPSCIENCE� Database�推出了专⻔的天然产物单体数据库，包含� 16,627�种来源于多种动植物和微⽣物的天然
产物，结构多样，且有实体供应，解决了筛选出活性分⼦却难以购买到实体的问题。每种化合物都经过� HNMR� 或
LCMS�检测，保障化合物的品质；这些化合物的结构以� SDF�格式⽂件开源提供，是天然产物虚拟筛选的有⼒⼯具；�
陶术⽣物的产品现货供应和快速到货服务进⼀步提⾼了研究效率和便利性。

天然产物类数据库
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