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Beilstein – 世界最全的有机化学数值和事实库

• 简单易用
界面友好，操作简单，任何有化学或相关背景的人都可以轻易上手

电子版本，检索方便，结果便于复制、保存和打印

印刷版的Beilstein



• 数据准确，可靠，全面
时间跨度从1771年至今
精选180种权威杂志

化学结构相关的化学、物理等方面的性质

化学反应相关的各种数据

详细的药理学，环境病毒学，生态学等最全面的信息资源

9 百万个

化合物

1千万个

有机反应

190万篇

文献

60万生物

活性数据

万篇

摘要
生态学数
据与事实

药理学数
据与事实90

每年新增
55万个新

化合物
每年新增

14万条记录



•功能强大
强大的搜寻引擎：

近百种高级查询方式：可以通过包括结构，子结构，反
应，物化数据，制备条件以及关键字在内的近百种高级
查询来方便灵活得到您需要的信息。

超过5000万个超级链接：在不同的数据类型间进行全
面的搜索。

能够全面了解已有化合物的各方面信息：生物活性、
代谢、吸收、分布和毒理信息，以及它们的红外、紫外、
质谱、核磁等仪器分析信息，以快速确定所合成化合物
的结构和成分。

能够了解最新最全的合成和反应信息：为反应和合成
路线设计提供最全面的信息帮助。



全方位的搜索引擎
Beilstein Datastructure EcoPharm

Basic Indexes (BI)

Substances (IDE)
Bibliographic Information (BIB)
References (REFEX)
Chemical Data (CHE)
Physical Data (PHY)
Pharmacological and Ecological Data (PED)

All BRNs (ABRN)
Substance Basic Index (BISUB)
Reaction Basic Index (BIREA)
Citation Basic Index (BICIT)
EcoPharm Basic Index (BIPHARM)



Gmelin – 全面的无机化学数值和事实库

从1772年至今，3个月更新一次
涵盖无机和金属有机化合物

相关的理化性质、结构数据

制备过程以及相关反应

详细的地质学，矿物学，冶金学等方面的信息资源。

超过2百万的化合物

超过110万篇文献

超过15万篇摘要

超过160万个可查询反应



Commander 7.0的使用界面

结构检索

快速数据
检索

快速数据检索

关键字检索



数据库选择



关键字检索

关键字检索



检索环境的选择

定义查询的索
引以及查询结
果的显示方式。
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检索结果的Grid方式显示

双击某条记录，即可查
看详细内容。

红色标记表示有生
物活性的化合物



可将化合物或反应
用单独的窗口显示

超链接，可
以通过点击
链接到相关
的数据内容

对所链接的数
据内容的描述

相关数据
的数量

可访问数据
内容总列表
（共69条）

检索结果的List方式显示



通过超链接访问药理学方面的数据和事实

亦可通过超链接
访问文献记录

每条记录都有对测试条件，
方法，以及结果等方面的
详细数据。



文献记录的显示

文献记录提供文献
的引用情况和重新
整理过的摘要。



对记录中的化合物结构
和反应显示方法的定义



对记录中显示的数
据内容进行定义



通过菜单选项可直接
查询相关记录，而不
用重新进行提问。



快速数据检索

数据索引区

查询条件填充区



预定义的检索表格

Beilstein
预定义
表格

Gmelin
预定义
表格

预定义表格可以简化检索条件的
填充过程。



预定义表格：反应查询



预定义表格：药理学数据查询



预定义表格：物理数据查询



例： 寻找一种溶剂，要求它在760毫米汞柱下

的沸点小于120oC ，不能含氯元素，而且
需要了解它的密度和黏度方面的数据。

用自定义表格来进行查询



此按钮可将
自定义表格
展开为独立
的对话框。

数据域名称的查询方法(以沸点为例)：
(1)在查询文本框输入“Boiling” ， (2)点
击“Find” 按钮， (3)双击高亮显示的查
询结果，(4)数据域名称便会自动显示。2

3

4
1



填充完毕的表格



快速数据查询结果显示



仅显示与查询条件
相匹配的数据项。

匹配项以高亮的
背景颜色显示。





结构检索

结构检索区

画图工具的选择：
Options->Select 
Structure Editor。



在此区域内双击即
可弹出画图工具。

点击“Done”
按钮即可将画
好的结构返回
Commander
结构检索区。

精确结构检索



结构检索选项区

是否允许有取代
基（有则为子结
构检索）以及取
代基位置的要求

结构检索

立体化学
检索条件
定义

其他检
索条件
的定义

半反应检索



精确结构检索结果显示



子结构检索

ON
C(s6)

ALK

Beilstein定义

的广义基团，
代表非环烷基。

代表这个C原子上可以

有任意的取代基。



子结构检索结果显示

红色标记处为结
构中与提问子结
构匹配的部分。



反应检索－原子匹配

例： 查询从亚胺生成唑烷的反应途径，通过原
子匹配来得到合适的反应，再通过限定反
应产率来进一步查找合适的反应路径。

精确结构检索结果



仅输入反应物和产物
做第一次检索。



第一次检索结果，有242条记录。



用此按钮将在反应物和产物中相互对应
的两对原子映射起来，即可保证查询到
的反应一定以这两个原子为反应中心。



第二次检索结果，有187条记录。



通过反应查询的预定义表格，
输入对反应产率的要求。



第三次检索结果，有26条记录。



各种检索方式的比较

26条反应与数据的联合
检索

187条进行原子匹配的反
应检索

242条反应检索

命中结果的数目检索方式

采用原子匹配和联合检索等方式
可以更有效进行针对性的查询



二次检索

在命中集列
表中选择进
行二次检索
的命中集。

在此选择AND, OR, NOT
来对命中集进行组合。



二次检索结果显示



例： 检索吸入时有平喘疗效的化合物的合成

方法

查询有这种药效的化合物

从这些化合物的结构中提出公共的母体结构

对母体结构进行修饰

进行子结构反应检索



通过预定义的药理学数据查
询表格进行化合物查询。



数据查询结果显示



选择性的显示所需要的记录



提取的公共母体结构

可作为子结构进行查询，
得到一系列具有相同分
子骨架的分子结构，用
来进行构效关系的分析
和分子设计。



例： 检索1991年在Journal of Medicinal Chemistry 
(J.Med.Chem.) 上发表的关于Cromakalim 化
合物(结构已知)的文章。并查询此化合物的

合成方法。

进行结构和数据的联合检索

查询此化合物的合成方法



检索条件的填充

Bibliographic entry



联合检索结果显示



选中菜单中View-> 
substance as product
选项。

此化合物合成反应的
超链接，点击即可访
问相应的反应。



反应物的超链接，可以
访问相应的化合物信息。



此化合物合成反应的
超链接，点击即可访
问相应的反应。



反应物的超链接，可以访问相应的
化合物信息……



追溯到起始反应物以后，
可通过View->Show 
Hitset History选项来查

看历史记录。



记录编号与化学结构
或反应相对应。



利用超链接追溯反合成路径
Step 1

Step 2

Step 3

Step 4

Step 5



检索结果的导出和报告的生成

可以选择不同的格式
将记录或记录集导出。



可用不同的格式将记录中
所选择的部分内容导出。



记录导出后生成的
报告示例



记录导出后生成的
表格示例



跟踪服务的建立

在此对话框中填入相
关信息即可。

建立检索条
件后点击此
按钮，



化学结构的自动命名

输入化学结构后点击
“Generate Name”按钮，

化合物命名便会出现
在右下角的文本框内。

可选择命名时所参考的环系。



Gmelin数据库检索示例1

例： 查询锌含量在5－30％（重量百分比）之

间的铜合金，并要求查到的结果含有热力
学方面的数据。

使用表格查询方式查询合金

利用二次查询筛选含有热力学数据的记录



百分比类型:
A – 原子
W – 重量
V – 体积
X – 摩尔

任何时候都可以
靠下拉箭头得到
帮助和提示。



表格查询结果显示

与检索条件匹配的数据内
容以高亮背景颜色标记。



从索引中查找热力学
数据域的名称，填入
“Field Name”，
“Relation”列选择
“exists”。



表格查询结果显示



Gmelin数据库检索示例2

例： 查找膨胀系数小于零的化合物，然后修改查

询条件来查找含有立体膨胀系数的记录。



表格查询结果显示

与检索条件匹配的数据内
容以高亮背景颜色标记。



Gmelin数据库检索示例3

例： Ziegler/Natta络合物是聚合物工业中的

重要的催化剂。查询这类化合物的合成
信息，并利用超链接访问相关的催化作
用数据合文献信息。

采用半反应查询方式

利用超链接访问催化作用数据和文献信息



检索条件的建立



Cl Cl

在ISIS/Draw中用“选择”工具双击络合物的中心原子，弹出“Edit 
Atom”对话框，在“Symble”下拉菜单中选择“List”，然后在弹出的元
素周期表中选择所有可能的中心原子的符号，点击“OK”，即可将中

心原子定义为多种可能的原子类型。



查询结果显示

链接到化合物信息的超链接



Scroll down and click the 
Behavior as Catalyst (BCAT) 
hyperlink.

催化数据超链接



文献记录超链接

重新编写过的摘要：Zirconium 
bis-cyclopentadienyl compounds.  
An investigation into the influence 
of substituent effects on the 
ethene polymerisation behaviour 
of (CpR)2ZrCl2/MAO catalysts.



Gmelin数据库检索示例4

例： 查询催化剂Cp2ZrCl2 的合成方法。反应物
为ZrCl4 。

建立全反应检索条件



在反应模式下：

• 选中ZrCl4整个分子结构后点
击“Reactant”按钮。

• 选中CpZrCl2整个分子结构后
点击“Product ”按钮。

反应属性模式



查询结果显示



总 结

• 信息量：Crossfire Beilsten/Gmelin数据库含有丰

富数据量，涵盖了有机化学，无机和金属有机化学
最主要的、最新的研究内容。

• 检索功能：Commander提供了各种先进高效的检

索方法，可以帮助用户快速从海量的数据中找出所
需要的信息。

• 界面：十分友好，易于操作，浏览方便。

• 检索结果的处理：得到了很大程度的简化，可
以十分方便的导出数据并生成报告。
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