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反应检索练习
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1. 检索以下反应：
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反应检索练习

Step 1：

精确结构检索：

绘制反应物结构，限定双键的构型，

勾选绝对构型匹配
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反应检索练习
Step 2：

由物质获得相关反应：

点击物质记录上方的绿色烧瓶，获得其作为反应物的

所有反应，保存成结果集1
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反应检索练习

Step 3：

同样操作获得产物的作为Product的反应，在反应结

果集上方通过Combine Answer Set功能调取反应1做

交集操作
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反应检索练习

Step 4：

对结果集进行评估，筛选
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反应检索练习

2. 检索保护吲哚环上N原子而环上的羟基不受影响的反应？
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反应检索练习

Step 1：

绘制反应，用到不定位取代工具、原子标记工具、

环锁定工具，选择亚结构反应检索，限定单步反应
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物质检索练习

2.检索由乙烯、1,3-丁二烯和第三个物质组成的聚合物

Tips：

1. 用环锁与原子锁工具锁定乙烯和丁二烯这两个确定的
组份，第三个组份开放，做亚结构检索。如果认为第
三个组份可以为非有机组份，则可用A表示。

2. 在Advanced Search中限定为单一组份，并且是聚合物
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物质检索练习

Tips：得到结果集后浏览，按照自己的需求进行进一步筛选，比如去掉有金属的组份等。
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物质检索练习

3.检索环上有以下结构特征的天然化合物
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物质检索练习

Steps：
1. 用R基团、重复单元定义工具和不确定键工具绘制结构。R1为C、N、O、S。重复度为1-10。
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物质检索练习

Steps：
2. 将结果集Save，名称为1-10
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物质检索练习

Steps：
3. 利用历史导航条回到结构绘制步骤，修改重复
度为11-14，进行同样的检索，得到的结果集保存
成11-14.
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物质检索练习

Steps：
4. 同样的步骤，检索15-17,18-20. 在得到的最后一个结果集基础上做Combine 操作，
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物质检索练习

Steps：
5. 通过Analyze筛选有Occurrence研究的物质，注意点击Keep Analysis
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物质检索练习

Steps：
6. 得到的这8个物质就是符合结构特征的天然化合物。


