
Stereochemie und 
Substanzeigenschaften



3/18/2003 SciFinder is a registered trademark of 
the American Chemical Society

2

Strukturen in SciFinder
• CAS Registry enthält über 21 Mio. 

"kleine Moleküle" oder kurze Sequenzen
• Z.Zt. haben 4.8 Mio. Strukturen eine

definierte Stereochemie
• Stereochemische Informationen sind für

folgende Klassen nicht verfügbar:
– Koordinationsverbindungen, Allene und 

Cumulene, Atropisomerie zwischen zwei
Ringsystemen
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Struktursuche in SF Scholar

• SciFinder Scholar nutzt eine breitere
Struktursuche die Tautomere und 
verwandte Verbindungen mit aufgreift
– Die Doppelbindungsgeometrie kann durch

Tautomerie beeinflußt werden
– Kohlenhydrate und Hemiacetale können

zusatzliche Stereozentren bilden, die 
ebenfalls als Hits angezeigt werden
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Suche nach einem Stereoisomer
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Automatische Stereoanalyse
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"Absolute stereo" Hits

• Diese Antworten haben auf jeden Fall die S-
Konfiguration am gesuchten Zentrum. Die 
graph. Darstellung kann aber aus der
Zeichenebene heraus oder hinein deuten. Der
Autor muss explizit die absolute 
Konfiguration angegeben haben. 
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"Absolute stereo mirror image" 

• Hier ist das Stereozentrum R konfiguriert. Es 
handelt sich um das Spiegelbild der
gesuchten Verbindung.  
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"Relative stereo answers"

• Bei diesen Antworten ist nur die relative 
Stereochemie bekannt. Die graphische
Darstellung kann von der tatsächlichen
Konfiguration abweichen. 
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"Stereo answers not matching"

• Diese Verbindungen haben zwar nicht die 
gewünschte Stereochemie an dem chiralen
Zentrum, aber es gibt eine definierte
Stereochemie an einem anderen Zentrum im
Molekül. Hier die Z Konfiguration der
Doppelbindung. 
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"No stereo in answer structure"

• Hier hat der Autor keine Stereochemie 
angegeben oder es handelt sich um die 
Racemate oder um undefinierte Gemische 
der Stereoisomere. Keine Stereoinformation 
– die Grafik ist flach.
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Zeichnen der Stereochemie

Hier gibt es
ausführliche Hilfe!
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Zeichnen der Doppelbindung
Zeichnen Sie die 
Doppelbindung
wie gewünscht
und klicken Sie
dann auf das EZ 
Tool
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Mehrere Stereozentren

Eine Verbindung aus Olivenöl!
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Strukturen und Eigenschaften

• In CAS Registry finden Sie berechnete
Eigenschaften für 13 Mio. einfache organ. 
Verbindungen. (ACD Labs)

• In CAS Registry finden Sie experi-mentell
bestimmte Eigenschaften für 830000 
Verbindungen. (Infochem)

• Referenzen die bestimmte Eigenschaften 
beschreiben können in CAPlus gefunden 
werden.
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Experimentelle Eigenschaften in 
Registry 

• Folgende Daten sind für ca. 800000 Verbindungen erfasst:
• Schmelzpunkt
• Siedepunkt
• Brechungsindex
• Dichte
• Optische Rotation

• Informationen zu den Eigenschaften
• Der Wert
• Messbedingungen, wenn vom Autor angegeben
• Quelle

• Ca. 20% der Substanzen in Registry mit physikalischen
Eigenschaften haben keine Eigenschaften in anderen STN 
Datenbanken
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Registry ist inzwischen auch
eine grosse Quelle für phys. 

Eigenschaften
REGISTRY BEILSTEIN HODOC MRCK DIPPR HSDB

Melting Point 687,000 3,950,000 16,000 6,800 1,700 2,900
Boiling Point 123,000 680,000 12,400 2,200 1,700 2,100

Refractive Index 51,500 350,000 7,600 1,200 1,700 -
Optical Rotatory Power 32,800 680,000 1,200 2,100 - -

Density 19,700 180,000 7,400 - - -
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Ein Beispiel
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Ein Suchbeispiel:
Die Analyse einer Verbindung hat ergeben, dass sie
folgende Stukturelemete enthält:

Die Verbindung schmilzt bei 165-170ºC.  Das
Semicarbazon schmilzt bei 212ºC.   

Was ist die Struktur der Verbindung?

Die Analyse einer Verbindung hat ergeben, dass sie
folgende Stukturelemete enthält:

Die Verbindung schmilzt bei 165-170ºC.  Das
Semicarbazon schmilzt bei 212ºC.   

Was ist die Struktur der Verbindung?
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Substruktursuche mit Fragmenten
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Unerwünschte Substanzen 
ausschließen:

Die Einstellungen
gelten nur für die 
aktuelle Suche! 
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Verfeinern mit der Bedingung, 
daß die Methyl und die Keto 
Gruppe direkt am Ring sitzen.
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Eingrenzen auf den Schmelzpunkt:

Nicht relevante 
Eigenschaften 
ausgrenzen und 
Schmelzpunktsbereich 
eingeben.
Antworten ohne 
Schmelzpunkt 
ebenfalls ausgrenzen.
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Das Semicarbazon
dieser Verbindung
hätte folgende
Summenformel
C16H17N3O3

Das Semicarbazon
dieser Verbindung
hätte folgende
Summenformel
C19H21N3O5



3/18/2003 SciFinder is a registered trademark of 
the American Chemical Society

26

Summenformel der 
Semicarbazone suchen:

Nicht beschrieben
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Die gesuchte Verbindung:
Die 
Schmelzpunkte 
dieser 
Verbindung und 
ihres 
Semicarbazons 
sind nirgendwo 
sonst zu finden
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Suchbeispiel 2
Verbindungen mit folgenden Strukturfragmenten

sind in vielen Endothelin Receptor-A Antagonisten
vorhanden.

Welche Verbindung aus Registry hat diese
Strukturfragmente und passende Eigenschaften um 
als Wirkstoff verwendet zu werden? 

Verbindungen mit folgenden Strukturfragmenten

sind in vielen Endothelin Receptor-A Antagonisten
vorhanden.

Welche Verbindung aus Registry hat diese
Strukturfragmente und passende Eigenschaften um 
als Wirkstoff verwendet zu werden? 
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Eingrenzen mit den phys. 
Eigenschaften

• Voreinstellung Lipinski 
“rule of 5”

• Bereich der Eigenschaft 
eingeben

• Substanzen die keine phys. 
Eigenschaften in Registry 
haben können
aufgenommen oder
ausgegrenzt werden
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Um alle Verbindungen zu erhalten, die mit Endothelin
erwähnt sind, benutzten Sie "get related substances"
mit der entsprechenden Role
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Noch einmal mit der
ursprünglichen Anforderung
verfeinern:
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Zusammenfassung
• SciFinder Scholar kann jetzt

stereoselektiv suchen
• Registry enthält viele berechnete und 

experimentelle phys. Eigenschaften, die 
sonst nicht zu finden sind

• Die Suche nach Strukturen (Elementen
einer Struktur) kann mit einer Textsuche
und der Suche nach bestimmten
Eigenschaften verknüpft werden
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