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我们的产品种类丰富，涵盖了多个研究领域，包括但不限于超过� 20,000� 种活性⼩分⼦、多
肽、抗体抑制剂、染料试剂、PROTAC�产品、重组蛋⽩以及细胞实验常⽤试剂盒等产品现货供
应；可提供了�800�多种规模多样的⼩分⼦化合物库，以满⾜不同研究需求。

我们坚持⾼标准的质量控制，NMR、HPLC/LCMS等多种检测技术保证产品结构正确，确保提
供的化合物具有⾼纯度和⾼质量，为研究提供可靠的实验基础。

基于⼤量⽂献及各类数据库⽀撑，化合物（库）具有丰富详细的⽣物学及结构信息，确保数据
的准确完整性。

产品种类丰富

信息数据详实

严格质量保证

优质专业服务

我们拥有经验丰富的技术团队，全程提供专业的技术⽀持。

Tel:�400�-�820�-�0310 Email:�sales@targetmol.cn

YOUR�TARGET�MOLECULES

TargetMol

Nature. 2020 Jun;582(7811):289-293.

Structure of Mpro from COVID-19 virus and discovery

of its inhibitors

Nat�Biotechnol.�2021 Nov;39(11):1444-1452. 

Prediction of drug efficacy from transcriptional profiles 

with deep learning

Nat�Genet. 2018 Dec;50(12):1666-1673. 

Cilia-driven cerebrospinal fluid flow directs expression

of urotensin neuropeptides to straighten the vertebrate

body axis

Cancer�Cell. 2019 Jan 14;35(1):125-139.e9. 

The ERBB-STAT3 axis drives Tasmanian devil facial

tumor disease

Blood. 2021 Mar 18;137(11):1478-1490.

Targeting the Otub1/c-Maf axis for the 

treatment of multiple myeloma

Nucleic�Acids�Res. 2021 Sep 7;49(15):8974-8986. 

Small-molecule compounds boost genome-editing 

efficiency of cytosine base editor
Multiplexed Small-Molecule-Ligand Binding Assays 

by Affinity Labeling and DNA Sequence Analysis

Five drug libraries―the Approved Drug Library (TargetMol), Clinic Compound Library 
(TargetMol)...―that together comprised about 10,000 compounds were used. 

In this research, a natural compound library (L6000, TargetMol, n=2,719) and an FDA-
approved library (L4200, TargetMol, n=961), merged as D3680, were used to screen the 
positive chemicals in obesity and HUA. 

The GPCR compound library was purchased from Target Molecule Corporation, and 
contains 356 active compounds that target G proteins and GPCRs.
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药物功能重定位，也称⽼药新⽤，是⼀种⽤于发现⽼药或在研药物超出原始批准的适应证，扩⼤其适⽤范围和⽤途的策略。新药
研发是⼀个⾼失败率、⾼成本且缓慢的过程，⽽药物功能重定位具有研发成本低、开发时间短的优点，所以重利⽤⽼药来治疗常
⻅和罕⻅的疾病变得越来越有吸引⼒。

⽐如双硫仑（�DSF�）�作为⼀种已被美国⻝品和药品管理局（�FDA�）批准�60�多年的戒酒药物，具有廉价、毒副反应⼩等特点。近年
来的研究证实具有明显的抗肿瘤作⽤，机制包括抑制肿瘤⼲细胞、诱导肿瘤细胞凋亡、抑制蛋⽩酶体、诱导细胞周期阻滞、抑制
肿瘤⾎管⽣成、增加放疗敏感性、逆转肿瘤细胞耐药性。⽬前，关于双硫仑抗⾮⼩细胞肺癌、胰腺癌都已经进⼊临床阶段。

再如⼆甲双胍原本是⽤于治疗� 2� 型糖尿病的⼀种主要药物，但近年来这⼀药物似乎有成为“神药”之趋势，因为除了降糖作⽤，
多项研究还发现其具有治疗⼼⾎管疾病、抗肿瘤、抗感染、抗炎、抗衰⽼等作⽤。

Drug Repurposing

REPOSITION药物功能重定位介绍

4~8�years 5~7�years 1~2�years

De�novo�Drug�Discovery�and�Development�: Drug��Repurposing�:

Low��Success��Rate

Huge��Cost��and��Time-consuming��Development

Known��Drug��Safety

Reduced��Pharmacokinetic��Uncertainty

Basic�Study Drug�Design Experiment Experiment Phase�1�in
Clinical�Trails

Phase�2�in
Clinical�Trails

Phase�3�in
Clinical�Trails

Drug
Registration

Drug Repurposing

in�vitro in�vivo

�Drug�Discovery�and�DevelopmentDe�novo

⼀个新药推向市场⼀般需要� 13~15� 年，⽽药物功能重定位研发周期甚⾄可缩减⾄⼀半，因为
⼤多数的临床前测试、安全性评估以及某些情况下的制剂开发已经完成。

这些优势加在⼀起，说明药物重定位能降低新药开发的⻛险，且投资回报快；如果失败，平均成本也会降低。实际上，⼀个药物重
定位的成本估计为�3�亿美元，⽽开发⼀个新的化学实体药物需要�20�到�30�亿美元。最后，药物重定位还能揭⽰可以进⼀步研究
的新靶点和新通路。

如果该药已完成早期试验，就证明它在临床模型和⼈体中是安全的，那么⾄少从安全性的⻆
度来看，它在随后的功效试验中失败的⻛险较⼩。

尽管药物重定位的发展阶段和过程的不同会导致投资差异较⼤；但是，药物重定位仍然可以
在临床前、临床�I�期和临床�II�期阶段节省⼀⼤笔费⽤。

01
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03

失败⻛险较低：

缩短研发时间：

所需投资较少：

REPOSITION药物功能重定位优势
Drug Repurposing

Angew�Chem�Int�Ed�Engl. 2022 Jan 17;

61(3):e202113515.
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药物功能重定位，也称⽼药新⽤，是⼀种⽤于发现⽼药或在研药物超出原始批准的适应证，扩⼤其适⽤范围和⽤途的策略。新药
研发是⼀个⾼失败率、⾼成本且缓慢的过程，⽽药物功能重定位具有研发成本低、开发时间短的优点，所以重利⽤⽼药来治疗常
⻅和罕⻅的疾病变得越来越有吸引⼒。

⽐如双硫仑（�DSF�）�作为⼀种已被美国⻝品和药品管理局（�FDA�）批准�60�多年的戒酒药物，具有廉价、毒副反应⼩等特点。近年
来的研究证实具有明显的抗肿瘤作⽤，机制包括抑制肿瘤⼲细胞、诱导肿瘤细胞凋亡、抑制蛋⽩酶体、诱导细胞周期阻滞、抑制
肿瘤⾎管⽣成、增加放疗敏感性、逆转肿瘤细胞耐药性。⽬前，关于双硫仑抗⾮⼩细胞肺癌、胰腺癌都已经进⼊临床阶段。

再如⼆甲双胍原本是⽤于治疗� 2� 型糖尿病的⼀种主要药物，但近年来这⼀药物似乎有成为“神药”之趋势，因为除了降糖作⽤，
多项研究还发现其具有治疗⼼⾎管疾病、抗肿瘤、抗感染、抗炎、抗衰⽼等作⽤。

Drug Repurposing

REPOSITION药物功能重定位介绍

4~8�years 5~7�years 1~2�years

De�novo�Drug�Discovery�and�Development�: Drug��Repurposing�:

Low��Success��Rate

Huge��Cost��and��Time-consuming��Development

Known��Drug��Safety

Reduced��Pharmacokinetic��Uncertainty

Basic�Study Drug�Design Experiment Experiment Phase�1�in
Clinical�Trails

Phase�2�in
Clinical�Trails

Phase�3�in
Clinical�Trails

Drug
Registration

Drug Repurposing

in�vitro in�vivo

�Drug�Discovery�and�DevelopmentDe�novo

⼀个新药推向市场⼀般需要� 13~15� 年，⽽药物功能重定位研发周期甚⾄可缩减⾄⼀半，因为
⼤多数的临床前测试、安全性评估以及某些情况下的制剂开发已经完成。

这些优势加在⼀起，说明药物重定位能降低新药开发的⻛险，且投资回报快；如果失败，平均成本也会降低。实际上，⼀个药物重
定位的成本估计为�3�亿美元，⽽开发⼀个新的化学实体药物需要�20�到�30�亿美元。最后，药物重定位还能揭⽰可以进⼀步研究
的新靶点和新通路。

如果该药已完成早期试验，就证明它在临床模型和⼈体中是安全的，那么⾄少从安全性的⻆
度来看，它在随后的功效试验中失败的⻛险较⼩。

尽管药物重定位的发展阶段和过程的不同会导致投资差异较⼤；但是，药物重定位仍然可以
在临床前、临床�I�期和临床�II�期阶段节省⼀⼤笔费⽤。
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失败⻛险较低：

缩短研发时间：

所需投资较少：

REPOSITION药物功能重定位优势
Drug Repurposing

Angew�Chem�Int�Ed�Engl. 2022 Jan 17;

61(3):e202113515.
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Our Advantages

ADVANTAGE我们的优势

关注公众号
获取更多信息

订货享积分
积分兑换好礼

我们的产品种类丰富，涵盖了多个研究领域，包括但不限于超过� 20,000� 种活性⼩分⼦、多
肽、抗体抑制剂、染料试剂、PROTAC�产品、重组蛋⽩以及细胞实验常⽤试剂盒等产品现货供
应；可提供了�800�多种规模多样的⼩分⼦化合物库，以满⾜不同研究需求。

我们坚持⾼标准的质量控制，NMR、HPLC/LCMS等多种检测技术保证产品结构正确，确保提
供的化合物具有⾼纯度和⾼质量，为研究提供可靠的实验基础。

基于⼤量⽂献及各类数据库⽀撑，化合物（库）具有丰富详细的⽣物学及结构信息，确保数据
的准确完整性。

产品种类丰富

信息数据详实

严格质量保证

优质专业服务

我们拥有经验丰富的技术团队，全程提供专业的技术⽀持。

Tel:�400�-�820�-�0310 Email:�sales@targetmol.cn
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TargetMol

Nature. 2020 Jun;582(7811):289-293.

Structure of Mpro from COVID-19 virus and discovery

of its inhibitors

Nat�Biotechnol.�2021 Nov;39(11):1444-1452. 

Prediction of drug efficacy from transcriptional profiles 

with deep learning

Nat�Genet. 2018 Dec;50(12):1666-1673. 

Cilia-driven cerebrospinal fluid flow directs expression

of urotensin neuropeptides to straighten the vertebrate

body axis

Cancer�Cell. 2019 Jan 14;35(1):125-139.e9. 

The ERBB-STAT3 axis drives Tasmanian devil facial

tumor disease

Blood. 2021 Mar 18;137(11):1478-1490.

Targeting the Otub1/c-Maf axis for the 

treatment of multiple myeloma

Nucleic�Acids�Res. 2021 Sep 7;49(15):8974-8986. 

Small-molecule compounds boost genome-editing 

efficiency of cytosine base editor
Multiplexed Small-Molecule-Ligand Binding Assays 

by Affinity Labeling and DNA Sequence Analysis

Five drug libraries―the Approved Drug Library (TargetMol), Clinic Compound Library 
(TargetMol)...―that together comprised about 10,000 compounds were used. 

In this research, a natural compound library (L6000, TargetMol, n=2,719) and an FDA-
approved library (L4200, TargetMol, n=961), merged as D3680, were used to screen the 
positive chemicals in obesity and HUA. 

The GPCR compound library was purchased from Target Molecule Corporation, and 
contains 356 active compounds that target G proteins and GPCRs.
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REPOSITION
传统的药物开发涉及从头确认和验证新分⼦实体，这是⼀个耗时且成本⾼昂的过程，随着对药物安全性及有效性的要求不断提
⾼，开发新药的成本还将持续上涨。由于时间和成本⼤幅降低，近年来药物功能重定位受到越来越多关注，⾼内涵筛选、新的⽣
物标志物发现和⽣物信息学的快速发展为基于靶点或细胞的药物重定位创造了机会。

TargetMol� 药物功能重定位化合物库收集了� 4630� 种已上市和进⼊临床期的药物，这些化合物经过⼤量的临床前研究实验，具
有活性⾼、毒性低和机制明确的特点，适⽤于药物筛选的同时，也是细胞诱导分化的有⼒⼯具。

药物功能重定位化合物库

4630�种全球上市药物和临床药物的独特集合，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选，是⽼药新⽤、新的药物靶点筛选和细胞诱
导的有效⼯具。

整个⾏业规模领先的药物功能重定位化合物库；

所有上市化合物得到 FDA、 EMA、 NMPA 等权威部⻔审批；

涵盖多个研究领域：肿瘤、⼼⾎管药物、抗炎/免疫、神经系统药物、呼吸系统药物等；

靶点多样：包括 5-HT�Receptor、Sodium�Channel、p38�MAPK、PI3K、MEK 等；

详细的说明书，化合物结构、靶点信息、适应症信息、活性描述等；

结构多样，药效显著，可渗透细胞；

NMR、HPLC/LCMS 等多种检测技术保证产品结构正确，纯度⾼，减少假阳性。

IInhibitors�&�Agonists�����Compound�Libraries�����Recombinant�ProteinsI

www.targetmol.cn

YOUR�TARGET�MOLECULES

TargetMol

阿司匹林，⼜称⼄酰⽔杨酸，它源⾃柳树⼊药的古⽼历史，�19�世纪中叶从绣线菊提取⼄酰⽔杨酸，进⼊医学界。�20�世纪末，科学
家发现其抗凝机制，经历巨变。阿司匹林最初作为解热镇痛药⼴泛⽤于感冒、头痛等。�1950�年，发现其可能预防⼼肌梗死。�1982�
年，发现其抑制⾎⼩板聚积机制，并因此获诺⻉尔奖。

编号 名称 原⽤途 新⽤途

T0005

T0054

T0213

T0968

T1537

T4006

T8526

T77798

阿司匹林

双硫仑

沙利度胺

紫杉醇

雷帕霉素

喷司他丁

⼆甲双胍

亚硝酸钠

⽌痛

戒酒药物

镇静剂

植物抗癌药

免疫抑制剂

⽩⾎病治疗药

糖尿病

氰化物中毒解毒剂

抗⻛湿，预防癌症、抗⼼⾎管疾病

抗肿瘤

抗⿇⻛病和治疗多发性⿊⾊素瘤

抗冠状动脉狭窄、抗肝/肾组织纤维化、神经轴突细胞再⽣和保肢⼿术

淋巴管肌瘤病

⽑细胞⽩⾎病治疗剂

抗癌，抗衰⽼等

慢性腿部溃疡引起的镰状细胞贫⾎症及其它⾎液病

REPOSITION药物功能重定位举例
Drug Repurposing

1 靶点确认

3 体外筛选

2 虚拟筛选

Tel:�400�-�820�-�0310 Email:�sales@targetmol.cn

PRODUCTION我们可提供的产品、技术服务
Product &�Services

Compounds�Compliant�With�Lipinski's�Rules

PhysChem�Properties %�Compounds

Hbond�donors�<5

HBond�acceptors�<10

cLogP<5

MW<500

92%

93%

88%

76%

类药性参数分析

信号通路组成� 涉及的研究领域
Drug Repurposing Compound Library

REPOSITION药物功能重定位相关化合物库
Drug Repurposing

编号 数量 应⽤

3000+�FDA、�EMA、�PMDA、�NMPA�等多个国家药监局批准上市的药物以及�USP、�EP、�BP、
JP、CP�等药典收录的药物分⼦，可⽤于⽼药新⽤及细胞诱导。

3400+�临床期化合物集合，所有化合物均已被批准进⼊临床期，按临床⼀期、⼆期、三期等进
⾏分类；可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

1000+�NMPA�批准药物的独特集合；提供�NMPA�批准编号，⽤于药物重定位、新的药物靶点筛
选的有效⼯具。

1700+�FDA�批准药物的独特集合，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

2800+�上市药物化合物集合，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

25000+�已知活性化合物的集合，可⽤于⾼通量筛选、⾼内涵筛选、细胞诱导和靶点确认。25000+

2800+

1700+

L1010

L4210

3000+

1000+

名称

已知活性库

上市药物库

FDA�上市药物库

FDA�上市
及药典收录分⼦库

NMPA�中国上市
药物库

临床期⼩分⼦
药物库

编号 数量 应⽤

1700+�具有抗癌活性⼩分⼦的独特集合，所有化合物都经过了严格的临床前研究和临床试验，
由�FDA、�EMA�或�NMPA�等机构批准上市，可⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

17000+�已知活性化合物的集合，可⽤于⾼通量筛选、⾼内涵筛选、细胞诱导和靶点确认。

700+�临床前⼩分⼦化合物的特有集合，拥有明确的靶点信息；有详细的临床分期和适应症信
息；⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

8000+�具有⽣物活性，能引起细胞、组织甚⾄个体⽣物学反应的化合物的集合，可⽤于⾼通量、
⾼内涵筛选。

900+�表观遗传相关的活性⼩分⼦，适⽤于表观遗传学研究，可⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

7000+�肿瘤相关的⽣物活性⼩分⼦化合物的特有集合，⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

2700+�激酶抑制剂/调节剂的独特集合，⽤于特定靶向激酶，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

200+�靶向激酶的上市药物集合，⽤于特定靶向激酶，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

国内备有现货产品，包含�5000+�化合物，货期更短，性价⽐更⾼。5000+LF7400

8000+D7800

L2110 1700+

L3410 700+

名称

已知活性
化合物库�Plus2

新颖已知活性库

抗癌上市药物库

临床前化合物库

动物/细胞实验5

Application Cases

APPLICATION应⽤案例

Journal�of�Medicinal�Chemistry,�2023,�66(8):�5415-5426

作者以�urokinase�receptor�(uPAR)为靶标，通过结构动⼒学驱动的虚拟筛选（�TargetMol-L9200�药物功能重定位化合
物库�-�4240�个化合物），发现了�Diltiazem�和�Glibenclamide�两种药物潜在的抗肿瘤和抗转移作⽤。

Chinese�medical�journal,�2020,�133(09):�1051-1056

作者通过筛选�TargetMol-L1000�上市药物库与�L1700�抗病毒库，发现了⽼药千⾦藤素（cepharanthine�）具有超强的抗
新冠病毒�2019-nCoV�活性，�10�μM�的千⾦藤素抑制冠状病毒复制的倍数为�15,393�倍，并获得国家专利。
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REPOSITION
传统的药物开发涉及从头确认和验证新分⼦实体，这是⼀个耗时且成本⾼昂的过程，随着对药物安全性及有效性的要求不断提
⾼，开发新药的成本还将持续上涨。由于时间和成本⼤幅降低，近年来药物功能重定位受到越来越多关注，⾼内涵筛选、新的⽣
物标志物发现和⽣物信息学的快速发展为基于靶点或细胞的药物重定位创造了机会。

TargetMol� 药物功能重定位化合物库收集了� 4630� 种已上市和进⼊临床期的药物，这些化合物经过⼤量的临床前研究实验，具
有活性⾼、毒性低和机制明确的特点，适⽤于药物筛选的同时，也是细胞诱导分化的有⼒⼯具。

药物功能重定位化合物库

4630�种全球上市药物和临床药物的独特集合，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选，是⽼药新⽤、新的药物靶点筛选和细胞诱
导的有效⼯具。

整个⾏业规模领先的药物功能重定位化合物库；

所有上市化合物得到 FDA、 EMA、 NMPA 等权威部⻔审批；

涵盖多个研究领域：肿瘤、⼼⾎管药物、抗炎/免疫、神经系统药物、呼吸系统药物等；

靶点多样：包括 5-HT�Receptor、Sodium�Channel、p38�MAPK、PI3K、MEK 等；

详细的说明书，化合物结构、靶点信息、适应症信息、活性描述等；

结构多样，药效显著，可渗透细胞；

NMR、HPLC/LCMS 等多种检测技术保证产品结构正确，纯度⾼，减少假阳性。

IInhibitors�&�Agonists�����Compound�Libraries�����Recombinant�ProteinsI

www.targetmol.cn

YOUR�TARGET�MOLECULES

TargetMol

阿司匹林，⼜称⼄酰⽔杨酸，它源⾃柳树⼊药的古⽼历史，�19�世纪中叶从绣线菊提取⼄酰⽔杨酸，进⼊医学界。�20�世纪末，科学
家发现其抗凝机制，经历巨变。阿司匹林最初作为解热镇痛药⼴泛⽤于感冒、头痛等。�1950�年，发现其可能预防⼼肌梗死。�1982�
年，发现其抑制⾎⼩板聚积机制，并因此获诺⻉尔奖。
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T0005

T0054

T0213

T0968

T1537

T4006

T8526

T77798

阿司匹林

双硫仑

沙利度胺

紫杉醇

雷帕霉素

喷司他丁

⼆甲双胍

亚硝酸钠

⽌痛

戒酒药物

镇静剂

植物抗癌药

免疫抑制剂

⽩⾎病治疗药

糖尿病

氰化物中毒解毒剂

抗⻛湿，预防癌症、抗⼼⾎管疾病

抗肿瘤

抗⿇⻛病和治疗多发性⿊⾊素瘤

抗冠状动脉狭窄、抗肝/肾组织纤维化、神经轴突细胞再⽣和保肢⼿术

淋巴管肌瘤病

⽑细胞⽩⾎病治疗剂

抗癌，抗衰⽼等

慢性腿部溃疡引起的镰状细胞贫⾎症及其它⾎液病

REPOSITION药物功能重定位举例
Drug Repurposing

1 靶点确认

3 体外筛选

2 虚拟筛选
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Drug Repurposing Compound Library
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有活性⾼、毒性低和机制明确的特点，适⽤于药物筛选的同时，也是细胞诱导分化的有⼒⼯具。

药物功能重定位化合物库

4630�种全球上市药物和临床药物的独特集合，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选，是⽼药新⽤、新的药物靶点筛选和细胞诱
导的有效⼯具。

整个⾏业规模领先的药物功能重定位化合物库；

所有上市化合物得到 FDA、 EMA、 NMPA 等权威部⻔审批；

涵盖多个研究领域：肿瘤、⼼⾎管药物、抗炎/免疫、神经系统药物、呼吸系统药物等；

靶点多样：包括 5-HT�Receptor、Sodium�Channel、p38�MAPK、PI3K、MEK 等；

详细的说明书，化合物结构、靶点信息、适应症信息、活性描述等；

结构多样，药效显著，可渗透细胞；

NMR、HPLC/LCMS 等多种检测技术保证产品结构正确，纯度⾼，减少假阳性。

IInhibitors�&�Agonists�����Compound�Libraries�����Recombinant�ProteinsI

www.targetmol.cn

YOUR�TARGET�MOLECULES

TargetMol

阿司匹林，⼜称⼄酰⽔杨酸，它源⾃柳树⼊药的古⽼历史，�19�世纪中叶从绣线菊提取⼄酰⽔杨酸，进⼊医学界。�20�世纪末，科学
家发现其抗凝机制，经历巨变。阿司匹林最初作为解热镇痛药⼴泛⽤于感冒、头痛等。�1950�年，发现其可能预防⼼肌梗死。�1982�
年，发现其抑制⾎⼩板聚积机制，并因此获诺⻉尔奖。

编号 名称 CAS 应⽤

T0005

T0054

T0213

T0968

T1537

T4006

T8526

T77798

阿司匹林

双硫仑

沙利度胺

紫杉醇

雷帕霉素

喷司他丁

⼆甲双胍

亚硝酸钠

⽌痛

戒酒药物

镇静剂

植物抗癌药

免疫抑制剂

⽩⾎病治疗药

糖尿病

氰化物中毒解毒剂

抗⻛湿，预防癌症、抗⼼⾎管疾病

抗肿瘤

抗⿇⻛病和治疗多发性⿊⾊素瘤

抗冠状动脉狭窄、抗肝/肾组织纤维化、神经轴突细胞再⽣和保肢⼿术

淋巴管肌瘤病

⽑细胞⽩⾎病治疗剂

抗癌，抗衰⽼等

慢性腿部溃疡引起的镰状细胞贫⾎症及其它⾎液病

REPOSITION药物功能重定位举例
Drug Repurposing

1 靶点确认

3 体外筛选

2 虚拟筛选

Tel:�400�-�820�-�0310 Email:�sales@targetmol.cn

PRODUCTION我们可提供的产品、技术服务
Product &�Services

Compounds�Compliant�With�Lipinski's�Rules

PhysChem�Properties %�Compounds

Hbond�donors�<5

HBond�acceptors�<10

cLogP<5

MW<500

92%

93%

88%

76%

类药性参数分析

信号通路组成� 涉及的研究领域
Drug Repurposing Compound Library

REPOSITION药物功能重定位相关化合物库
Drug Repurposing

编号 CAS 应⽤

3200+�个�FDA、�EMA、�PMDA、�NMPA�等多个国家药监局批准上市的药物以及�USP、�EP、�BP、
JP、CP�等药典收录的药物分⼦，可⽤于⽼药新⽤及细胞诱导。

3500+�个临床期化合物集合，所有化合物均已被批准进⼊临床期，按临床⼀期、⼆期、三期等进
⾏分类；可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

1300+�个�NMPA�批准药物的独特集合；提供�NMPA�批准编号，⽤于药物重定位、新的药物靶点筛
选的有效⼯具。

1700+�个�FDA�批准药物的独特集合，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

2900+�个上市药物化合物集合，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

25000+�个已知活性化合物的集合，可⽤于⾼通量筛选、⾼内涵筛选、细胞诱导和靶点确认。25000+

2900+

1700+

L1010

L4210

3200+

1300+

名称

已知活性库

上市药物库

FDA�上市药物库

FDA�上市
及药典收录分⼦库

NMPA�中国上市
药物库

临床期⼩分⼦
药物库

编号 CAS 应⽤

1800+�个具有抗癌活性⼩分⼦的独特集合，所有化合物都经过了严格的临床前研究和临床试验，
由�FDA、�EMA�或�NMPA�等机构批准上市，可⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

17000+�个已知活性化合物的集合，可⽤于⾼通量筛选、⾼内涵筛选、细胞诱导和靶点确认。

700+�种临床前⼩分⼦化合物的特有集合，拥有明确的靶点信息；有详细的临床分期和适应症信
息；⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

8100+�种具有⽣物活性，能引起细胞、组织甚⾄个体⽣物学反应的化合物的集合，可⽤于⾼通量、
⾼内涵筛选。

1000+�种表观遗传相关的活性⼩分⼦，适⽤于表观遗传学研究，可⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

7400+�种肿瘤相关的⽣物活性⼩分⼦化合物的特有集合，⽤于⾼通量、⾼内涵筛选。

2700+�种激酶抑制剂/调节剂的独特集合，⽤于特定靶向激酶，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

300+�种靶向激酶的上市药物集合，⽤于特定靶向激酶，可⽤于⾼通量筛选和⾼内涵筛选。

国内备有现货产品，包含�5700+�种化合物，货期更短，性价⽐更⾼。5700+LF7400

8100+D7800

L2110 1800+

L3410 700+

名称

已知活性
化合物库�Plus2

新颖已知活性库

抗癌上市药物库

临床前化合物库

动物/细胞实验5

Application Cases

APPLICATION应⽤案例

Journal�of�Medicinal�Chemistry,�2023,�66(8):�5415-5426

作者以�urokinase�receptor�(uPAR)为靶标，通过结构动⼒学驱动的虚拟筛选（�TargetMol-L9200�药物功能重定位化合
物库�-�4240�个化合物），发现了�Diltiazem�和�Glibenclamide�两种药物潜在的抗肿瘤和抗转移作⽤。

Chinese�medical�journal,�2020,�133(09):�1051-1056

作者通过筛选�TargetMol-L1000�上市药物库与�L1700�抗病毒库，发现了⽼药千⾦藤素（cepharanthine�）具有超强的抗
新冠病毒�2019-nCoV�活性，�10�μM�的千⾦藤素抑制冠状病毒复制的倍数为�15,393�倍，并获得国家专利。

L4010

L1000

L4200

L3400 3500+

L4000

L1610

L1600

L2100

L1200

经典已知活性库

FDA上市激酶库

激酶抑制剂库

抗癌化合物库

表观遗传库

17000+

300+

2700+

7400+

1000+

Cancer

Nervous system

Immune system

Infec�on

Others

Cardiovascular system

Metabolism

Respiratory system

Inflamma�on

Diges�ve system

Endocrine system

Reproduc�ve system

Urinary system

Chromosomal disease

Cerebrovascular system
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