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一、CISOC- RetroSyn 系统简介 
 
CISOC- RetroSyn 是一个用于化合物合成路线设计的计算机辅助设计系统。 

 
传统的化合物合成设计通常是化学工作者根据丰富的经验和灵感来完成的工作。随着计

算机科学和技术的发展，计算机在化学领域中得到越来越广泛的应用。从最初的简单数据处

理，逐步发展到对化学结构的处理，以及目前的对化学信息的综合分析、知识获取和应用。

其中化学数据库对化学工作者有着非常重要的作用和意义。 
 
通常，反应数据库是化学家获取化合物合成信息的有效途径，但这远远不能满足化学研

究者、药物设计、材料设计和农药设计者等，或者说与化合物合成有关领域的研究人员的需

求，因为，数据库中只存储已合成或发表的化合物的合成信息，并不包含新化合物的合成信

息。为此，他们通常是凭经验和知觉来合成一个新化合物，这样做一般都会花费很多人力和

经费。 
 
计算机辅助合成设计系统是由反应知识库和反合成分析两部分组成。首先它对用户提供

的化合物结构进行分析，以确定该化合物的反应谋略键；再利用反应知识库中的反应知识和

反应规则分析，以确定该化合物的前体。循环进行这二步操作，以最终获得起始反应原料为

止。通过对这个循环过程路线的记录，便可得到一组可参考的该化合物合成路线的信息，这

些信息辅助化学工作者的合成设计工作，以提高他们工作效率，并降低各个方面的消耗。 
 
本系统使用简单，用户界面友好。用户通过界面输入提问结构的文件名，系统将根据用

户的输入信息，读入提问结构，并对其进行分析和相关处理，最终将获得该化合物的合成路

线信息，并保存在指定文件中。这些信息将对化学工作者完成合成设计工作起一定的辅助作

用。 
 
二、CISOC- RetroSyn 快速入门 

 
II.1 CISOC- RetroSyn 界面介绍 

 
图一是 CISOC- RetroSyn 系统界面，其中包括主菜单栏和对应工具栏。使用者可通过选

择主菜单及其子菜单或工具栏中的图标，来辅助完成对提问化合物的合成设计工作。 
 

 



 

 
 

图一、CISOC - RetroSyn 界面 
 
 

II.2 主菜单和工具栏介绍 
 
本系统的主菜单和工具栏如图二所示。 

 

 
 

图二、CISOC - RetroSyn 的主菜单和工具栏示意图 
 
本系统的主菜单为 File、Select、Matching、Splitting、SynTree 和 Help。File 的子菜单有：

Open、Save 和 Exit；Select 的子菜单有：Auto_Layer 和 Matching_Base；Auto_Layer 子菜单

包括弹出式菜单：One_Layer、Three_Layer、Five_Layer 和 Seven_Layer；Matching_Base 子菜

单包括弹出式菜单：CR_Base、MCS_Base 和 RT_Base；Matching 的子菜单有：Pre_Treat、
Match、PiPei、Auto_RetroSyn、Next 和 Prev；Splitting 的子菜单有：Split Target；SynTree 的

子菜单有：Display Total Syntree；Help 的子菜单有为 About CISOC-RetroSyn 和 Content。工具

栏中的图标都对应一个子菜单命令。 
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1、File 菜单 
选 File 主菜单后，系统显示其子菜单，如图三所示。 
 

 
 

图三、选 File 主菜单后的界面示意图 
 

(1) Open：打开化合物的结构文件（MDL 的 Mol 格式），对应的图标是 。该子菜单

对应的快捷键为“Ctrl+O”。选择该子菜单或按此图标后，系统将显示用于选

择 MDL 的 Mol 格式文件的界面（如图四所示）。 
 

 
 

图四、选 Open 子菜单或对应图标后，选择 MDL 的 Mol 格式文件的界面示意图 
 

(2) Save：对提问化合物经过检索后建立的总合成树进行存储，存储内容包含合成树中所

有节点对应的反应知识、文献和反应条件等信息。对应的图标是 。该子菜

单对应的快捷键为“Ctrl＋S”。选择该子菜单或按此图标后，系统将显示用于

保存 rdf 格式文件的界面（如图五所示）。 
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图五、选 Save 子菜单或对应图标后，保存 rdf 格式文件的界面示意图 
 

 
(3) Exit：退出本系统。 

 
 

2、Select 菜单 
选 Select 主菜单后，系统显示其子菜单，如图六所示。 
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图六、选 Select 主菜单后的界面示意图 
 
（1）Auto_Layer: 限制进行自动分析（Auto_RetroSyn）时合成树生成的层数。选择该子菜

单后，系统将显示其弹出式菜单，如图七所示。 
 

（A） One_layer：限制生成的合成树的层数为一层。 
（B） Three_Layer：限制生成的合成树的层数为三层 (默认选项) 。 
（C） Five_Layer：限制生成的合成树的层数为五层。 
（D） Seven_Layer：限制生成的合成树的层数为七层。 
 

 
 

图七、选 Auto_Layer 子菜单后的界面示意图 
 

（2）Matching_Base：显示供选择的反应知识库。选择该子菜单后，系统将显示其弹出式菜

单，如图八所示。 
 

(A) CR_Base：同类反应知识库中的特定反应知识库。 
(B)  MCS_Base：同类反应知识库中的基核反应知识库（默认知识库）。 
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(C)  RT_Base：同类反应知识库中的基型反应知识库。 
 

 
 

图八、选 Matching_Base 子菜单后的界面示意图 
 
 

3、Matching 菜单 
选 Matching 主菜单后，系统显示其子菜单，如图九所示。 
 

 
 

图九、选 Matching 主菜单后的界面示意图 
 

(1)  Pre_Treat：对提问化合物结构进行反应活泼键的预分析。该子菜单对应的图标为

，该子菜单对应的快捷键为“Ctrl＋P”。 
(2)  Match：应用反应知识对经反应活泼键预分析后的提问化合物进行再分析。该子菜单

对应的图标为 ，该子菜单对应的快捷键为“Ctrl＋Q”。 
(3)  PiPei：不对提问化合物进行反应活泼键预分析，而直接应用反应知识对提问化合物
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进行分析。该子菜单对应的图标为 ，该子菜单对应的快捷键为“Ctrl＋
M”。 

(4)  Auto_RetroSyn：系统应用反应知识对提问化合物自动进行分析，用户对分析过程不

进行任何的干预。分析结束后，系统将自动生成合成树。该子菜单对应的图

标为 ，该子菜单对应的快捷键为“Ctrl＋A”。 

(5)  Next：对获得到的反应知识进行向后浏览。该子菜单对应的图标为 ，该子菜单

对应的快捷键为“Alt + .”。 

(6)  Prev：对获得到的反应知识进行向前浏览。该子菜单对应的图标为 ，该子菜单

对应的快捷键为“Alt +,”。 
 
4、Splitting 菜单 

选 Splitting 主菜单后，系统显示其子菜单，如图十所示。 
 

 
 

图十、选 Splitting 主菜单后的界面示意图 
  

(1) Split Target：按照当前界面上显示的反应规则对提问化合物进行分析，获得其前体化

合物。该子菜单对应的图标为 。该子菜单对应的快捷键为“Ctrl +R”。 
 

5、SynTree 菜单 
选 SynTree 主菜单后，系统显示其子菜单，如图十一所示。 
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图十一、选 SynTree 主菜单后的界面示意图 
 
 (1)  Display Total Syntree: 显示对提问化合物合成路线分析结束后生成的总合成树。该

子菜单对应的图标为 。该子菜单对应的快捷键为“Ctrl +T”。 
 

6、Help 菜单 
选 Help 主菜单后，系统显示其子菜单，如图十二所示。 

 

 
 

图十二、选 Help 主菜单后的界面示意图 
 

(1) About CISOC-RetroSyn：显示本系统的版本信息，对应的图标是 。选此子

菜单或对应图标后，系统显示如图十三所示界面。 
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图十三、选 About CISOC-RetroSyn 后的界面示意图 
 

(2) Content：选此子菜单后，系统打开 CISOC-RetroSyn 系统用户手册，对应的图

标是 。 
 

II.3  使用步骤详解 
 
1、启动程序 

在 Windows98 或以上版本的 Windows 操作系统的文件浏览界面下，双击

CISOC-RetroSyn.EXE 应用程序文件，即可启动计算机辅助合成设计系统。启动后界面

如图一所示。 
 

2、提问化合物的反合成分析 

（1）选 File 主菜单下的 Open 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+O”，在如图

四所示的界面下，选择并读入需要进行反合成分析的提问化合物结构文件（MDL
的 Mol 格式）。 

（2）选 Select 主菜单下的 Matching_Base 子菜单，选择所需反应知识库。用户如需干

预反应活泼键的预分析过程，则执行第三步操作；若需直接应用反应知识库中的

知识，对提问化合物进行分析，则执行第五步操作；若需系统自动进行反合成分

析，则直接进行第十一步操作。 

（3）选 Matching 主菜单下的 Pre_Treat 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+P”，

对第一步读入的提问化合物进行反应活泼键的预分析。 

（4）选 Matching 主菜单下的 Match 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+Q”，应

用第二步所选的反应知识库中的知识对经反应活泼键预分析（第三步）的提问化
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合物进行分析。然后，用户可进行第六或第七步操作，对分析得到的可能反应规

则进行前向或后向浏览。 

（5）用户可选Matching主菜单下的PiPei子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+M”，

利用所选的反应知识库中的反应知识，直接对读入的提问化合物进行分析。 

（6）选 Matching 主菜单下的 Next 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Alt+.”，对第

四步或第五步得到的分析结果进行向后浏览。 

（7）选 Matching 主菜单下的 Prev 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Alt+,”，对第

四步或第五步得到的分析结果进行向前浏览。 

（8）选 Splitting 主菜单下的 Split Target 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+R”，
经过第六步或第七步浏览后，按照在界面上显示的当前反应规则对提问化合物进

行分析，以获得相应的合成前体。 

（9）选 SynTree 主菜单下的 Display Total Syntree 子菜单或按图标 ，或按快捷键

“Ctrl+T”，在界面上显示由第四步或第五步得到的结果组成的合成树。之后，

用户可选择第十三步对该合成树进行保存，或执行第十步操作。 
（10） 用户可以根据实际情况，对其他分析结果进行进一步的分析，该过程可重复第

三到第九步操作。 
（11） 选 Select 主菜单下的 Auto_Layer 子菜单中的自动分析的层数。 

（12） 选 Matching 主菜单下的 Auto_RetroSyn 子菜单或按图标 ，或按快捷键

“Ctrl+A”，对提问化合物进行自动分析，并最终生成合成树。此时，用户可选择

第十三步对对该合成树进行保存。 

（13） 选 File 主菜单下的 Save 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+S”，对生成

的合成树进行保存，保存的文件格式为“rdf”格式。 
 
 
三、实例介绍 
 

实例：Callipeltoside-A-C13的合成设计。 
 

O

O O O O O
O

 
 

图十四、Callipeltoside-A-C13的分子结构 

 
（参考文献：Organic Letters 1999，1，169） 
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1、利用 MDL 公司提供的免费输入化学结构的软件 ISIS/Draw，将该化合物的结构输入，

并保存为 Mol 格式的文件。 

2、读入提问化合物结构。选File主菜单下的Open子菜单或按图标 ，或按快捷键

“Ctrl+O”，选定需要进行合成设计的提问化合物的结构文件（MDL的Mol格式）。 
 

 
 

图十五、选择提问化合物的结构文件 
 

 
 

图十六、读入的提问化合物结构 
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3、选择所需反应知识库。选Select主菜单下的Matching_Base子菜单中的反应知识库（如

图十七所示）。本例中，选CR_Base反应知识库用于提问化合物的反合成分析，选择用

户干预反应活泼键分析过程。 
 

 
 

图十七、选反应知识库 
 

4、选Matching主菜单下的Pre_Treat子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+P”，预分析

结果如图十八所示。图十八中，键的颜色由黑变灰的部分表示经预分析后被认为是非

谋略键，这些键将不进入下一步的反应知识分析。键的颜色仍为黑色的部分则表示经

预分析后认为可能为谋略键，这些键将被作进一步的分析。 
 

5、选Matching主菜单下的Matching子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+Q”，利用

CR_Base中的反应知识对第四步得到的结果作进一步的分析。其结果如图十九所示。

从图中可看到，该提问化合物从CR_Base中共得到十条反应规则。图中化合物颜色为

非灰色部分表示与当前显示反应规则中产物匹配成功的部分，红色表示反应中心键。 
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图十八、预分析结果 
 
 

 
 

图十九、用知识库中的反应知识对预分析结果作进一步分析的结果 
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6、用户选择Matching主菜单下的Prev子菜单或单击图标 ，或按快捷键“Alt +，”；或

选Matching主菜单下的Next子菜单或按图标 ，或按快捷键“Alt+.”，对这十条反

应规则进行向前或向后浏览。 

7、选Splitting主菜单下的Split Target子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+R”，用第十

条反应规则对提问化合物作进一步分析，分析结果如图二十所示。 界面的上面窗口显

示分析的具体结果。 
 
8、移动界面上的分割条，界面的下半窗口显示单步的合成树(One-Depth Synthetic Tree)，

如图二十一所示。如果鼠标滑过该合成树中连线的交点(小圆圈)并停在此处，圆圈颜

色变为红色。弹出一信息窗口，其中显示该反应规则对应的相关反应条件，文献等信

息。而当鼠标移离该圆圈后，此弹出式窗口将自动消失。 
 
9、如果用户对此规则及分析结果感兴趣，希望继续朝着这条路线进行下去，用户可双击

获得的此化合物的合成前体，确定这些前体化合物是否已存在于原料库中，而决定是

否还需要对它们进行进一步的分析。双击前体化合物后，将显示一对话框，告之用户

－－该被击化合物是否已是原料。若是，则可从中获得相关的化学名称，1mg 或 1ml
对应的价格等信息。若不是（如图二十二所示），则需对此化合物作进一步分析，即重

复第三至第七步的操作，对化合物合成路线进行分析，直至最终获得的拆分化合物已

为原料或已是用户易得的化合物。 
 

 
 

图二十、根据当前显示的反应规则提问化合物进行分析的结果 
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10、用户可选择其他的合成路线对提问化合物继续进行研究，选 SynTree 主菜单下的

Display Total Syntree 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+T”，在界面的下窗口显

示检索获得的总合成树，如图二十三所示。总合成树中若有化合物已在原料库中，则

可得到如图二十四所示的信息。 
 

 
 

图二十一、 对应图二十中结果的合成树 
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图二十二、 提问化合物的前体化合物不在原料库中的信息显示界面 

 

 

 

 

图二十三、总合成树 
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图二十四、合成树中原料化合物节点示意图 

 

11、保存合成树信息。选 File 主菜单下的 Save 子菜单或按图标 ，或按快捷键“Ctrl+S”，
保存生成的合成树，合成树中包含的所有信息将存储为用户指定路径下的一个标准

“rdf”格式的反应信息文件（如图二十五所示）。 用户可根据这一文件组织格式找到

希望了解的信息。 
 

 
 

图二十五、合成树信息被保存为 rdf 格式的反应信息文件 
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四、系统配置和系统安装 
 

Ⅳ.1 CISOC-RestroSyn 的运行环境 
z 奔腾 3（PIII）以上 CPU，128M 以上内存，10G 以上剩余磁盘空间； 
z 鼠标、键盘； 
z Windows98 或以上版本的 Windows 操作系统； 
z ISIS/Draw 免费软件； 

 
Ⅳ.2 CISOC- RestroSyn 的安装 

CISOC- RestroSyn 提供标准的 Windows 98 或以上版本的安装程序，可按如下步骤

用安装盘安装：从 Start 菜单中选取 Run，输入 f:setup，按回车键（这儿假设 CISOC- 
RestroSyn 的发布介质为光盘，且光盘驱动器为 f）。 

建议：用户在安装过程中接受提供的缺省设置。(只需按 OK，Yes or Next 即可) 
 

Ⅳ.3  CISOC- RestroSyn 的反安装 
CISOC- RestroSyn 的安装程序符合 Windows 98 或以上版本的标准，Windows 98 或

以上版本提供了反安装功能，可按如下步骤卸下 CISOC- RestroSyn：从控制板上点取 
Add/Remove Programs，选择 CISOC- RestroSyn 卸下即可。 

 
 
 
 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

本手册中内容将可能被修改而不预先通知用户! 
Subject to change without notice! 

 


