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逆合成分析软件提升您的合成技能

• 简化新路线的发现
节省时间和成本
催生新创意和知识产权
设计可反推至商用起始原料的路线

•
•
•

www.sigmaaldrich.cn/CN/zh/services/software-and-digital-platforms/
synthia-organic-retrosynthesis-software

由化学家编码而成
逆合成分析软件

在有机化学领域，最大的挑战莫过于摸索可靠的合成路线，在设计
各种复杂的逆合成方案的同时，还要兼顾已完成步骤、可完成步骤
以及可用的起始原料。

SYNTHIA™由有机化学家和计算机科学家历经15年精心设计，采
用基于强大的反应规则数据库的先进精细算法。该数据库目前已包
含10万多种手动编码的反应规则，并且仍在不断扩大。

利用SYNTHIA™可以轻松自定义搜索条件，对已知或者全新分子
进行合成路线设计。

针对每个分析步骤，SYNTHIA™不仅仅关注反应中的局部相互作
用，还考虑整个分子以及潜在冲突和选择性问题，还会考虑反应的
立体选择性和区域选择性。

SYNTHIA™探索创新和已知的解决方案，排除不可行选择，为用户
提供最有前景的合成路线。
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• 自动化逆合成分析

根据您的需求定制设计完整的逆合成路线
 

 
 

 

• 手动逆合成分析

使用手动方法逐步迭代反推，直至推至可行的起始材料

从设想可能的路线
转变为实验可行的路线

选择目标分子选择分析类型

• 从已知和未知化合物中选择

使用SYNTHIA™探索已知或新型目标分子的完整路线
• 绘制化学分子结构

• 检索SYNTHIA™数据库
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开 始 搜 索

1. 选择您的起始材料
• 从不同的化合物数据库中选择：
• 400万种商用化学合成砌块

1,000万种已发表分子
自定义你的起始原料清单

•
•

• 设定商用起始原料的价格区间

2. 路线评分排序
• 设置路线优先规则：
• 反应步数
起始原料成本
保护基团偏好性

• 
• 

• 涉及特定起始原料或中间体
是否包含某一类试剂或反应类型
化学分子或子结构

• 
• 

3. 反应路线精调结果
• 可根据以下条件调整路线：

探索结果

• 分析多达50条路线

• 查看具体反应信息，包括：
• 典型反应条件
参考文献链接
保护基团要求
相似的已发表反应
副产物预测

• 
• 
• 
• 

• 根据以下条件筛选路线：

• 反应步数
反应相似性
保护基团

• 
• 

• 使用一张图表分析所有结果

• 寻找含有共同中间体和起始原料的路线
• 对反应进行分类：
• 反应类型
空间立体反应
成环反应

• 
• 

• 可将路线另存为PDF

• 反应可直接复制粘贴到结构编辑器中

• 可直接点击合成原料，进入sigmaaldrich.com
网站订购, 并开始你的合成之旅

自定义搜索参数

成熟可靠

请立即联系我们：
www.sigmaaldrich.cn/CN/zh/services/
software-and-digital-platforms/
synthia-organic-retrosynthesis-software

在首次实验室合成验证实验中，逆合成软件SYNTHIA™就取
得了成功，针对已知分子和全新分子SYNTHIA™都找到了可
以精简合成步骤、提高产量并降低成本的可靠路线。

欢迎使用SYNTHIA™来提升您的专业合成技
能，迅速从可能的路线转变为可靠的路线。
您准备好投入到未来的逆合成领域了吗？
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