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源于化学，超越化学的一站式检索平台 

 

反应定义工具案例 
 

 



原子对应工具（Atom Mapping Tool） 

 

 

 

 原子对应工具用于定义反应物/产物或试剂/产物的原子对应。 

 可以在反应式中标记多组对应原子，这可缩小答案数量，作更准确的检索。 

 指定原子对应的方法： 

1. 在垂直工具面板上，点击  

2. 光标变为图标的样子。 

3. 将光标置于合适的反应物或试剂节点上（会高亮显示），然后点击该节点。 

4. 将光标置于合适的产物节点上（会高亮显示），然后点击该节点。 

5. 所选节点的附近会出现相同的数字。 
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 原子对应工具应用案例 

 检索要求 

– 对氯苯甲醛的醛基还原为甲基 

– 苯环环系保持 

– 苯环上允许存在其他取代基 
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有些人会这样定义 
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环锁定工具锁定苯
环, 苯环环系保持； 

苯环上其他碳原子
未锁定,允许有取代。 

 

但是这样的定义是
否完全满足检索要
求呢？ 

 

我们先尝试检索 



检索出来的结果 
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存在我们想要的结果集 



但是，也存在以下结果…… 
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产物中苯环上虽然存在甲
基，却不是来自反应物苯
环上的醛基 

 

思考：需要添加原子对应
工具，让反应中心明确。 



限定反应中心 
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利用原子对应工具指定反应中心 



限定后的结果 
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都是我们想要的反应结果 
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