
 
 

化合物致突变毒性预测系统 
CISOC-PSMT 用户手册 

 

化合物致突变毒性预测系统（PSMT）是一个用于预测化合物致突变毒性的软件。化合物致突

变毒性预测系统可以对用户提供的化合物进行致突变毒性预测，为您在设计新医药、新农药

和新材料过程中，提供化合物的致突变毒性的信息。 
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一、CISOC-PSMT 系统简介 

CISOC-PSMT 是一个用于预测化合物的致突变毒性的计算机辅助化合物致突变毒性预

测系统。 

传统药物和农药的开发是采用对合成化合物进行耗时且费用昂贵的生物体内测试方法

来实现化合物的活性和毒性测试，然后对有前途的化合物在药物动力学特性、代谢和可能的

毒性方面进行进一步的研究。1997 年公布的一项分析数据表明：一个药物开发中主要损耗或

失败的原因，百分之五十是由差的药物动力学（39%）和动物毒性（11%）[1]引起的。为此，

人们已认识到，在药物和农药开发过程中，应尽可能早地对这两项指标进行鉴定。 

目前，有几种途径来降低上述提及的损耗或失败可能性：在决定化合物进入临床或田间

试验前，尽早测试药物和农药先导化合物的代谢、药物动力学和毒性。然而，获取生物筛选

数据的速度已得到惊人地加快，超高通量筛选手段在大制药公司和专业生物技术公司中已广

泛应用。随着这些发展，一种新的化学方法—组合化学—被应用于满足这些高效发现命中化

合物的机器。组合化学使得采用相同反应和合适反应物合成大量相关的化合物库成为可行。

然后，对这些化合物库进行高通量筛选，以发现命中化合物，它们将作为下一阶段有针对性

的设计和合成的基础。由于生物筛选和化学合成的能力已有惊人的增强，因此，有了对化合

物设计早期的吸收、分布、代谢、排泄和毒性（ADME/T）信息的大量需求。各种中间体和

高通量体外的 ADME/T 筛选也因此得到应用。另外，对预测这些特性的工具也有了进一步的

需求：1）在新化合物和化合物库设计阶段，对它们进行预测，以减少后期耗损的危险；2）

针对最有前途的化合物进行优化筛选和测试。 

目前，人们已认识到化合物设计早期阶段的毒性鉴定的至关重要性，并认为计算机辅助

毒性预测方法是降低在药物和农药开发过程中，毒性鉴定的时间和经费开支的有效途径之一。 

通常，化合物的毒性包括以下几种：致癌、急性、生殖、变异、眼/皮肤刺激和其它（过

量）毒性[2]。为了能在化合物设计早期阶段对它们的致突变毒性进行初步测定，我们开发了

化合物致突变毒性预测系统 CISOC-PSMT。 

CISOC-PSMT 是基于目前能收集到具有致突变毒性数据及其对应化学结构建立的相应

预测模型，根据化合物的化学结构，对该化合物进行致突变毒性的预测系统。 

 



 

本系统使用简单，方便直观。用户不但可以一次预测一个化合物的致突变毒性，而且还

可以一次预测一组化合物的致突变毒性。二种预测模式得到的预测结果均可存入指定文件。 
 

二、CISOC-PSMT 快速入门 

II.1 CISOC-PSMT 界面介绍 

图一是 CISOC-PSMT 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

菜单中菜单或工具栏中的图标，来完成化合物的致突变毒性的预测。 
 

 
 

图一、CISOC-PSMT 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-PSMT 的主菜单和工具栏 
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图三、CISOC-PSMT 的主菜单文件（File）及其打开（Open）子菜单 
 

本系统的主菜单为文件（File）、查看（View）和帮助（Help）。文件（File）的子菜单有：

打开（Open）、保存为（Save As）和退出（Exit），（如图三和图四所示）；查看（View）的子

菜单有：SDF 文件阅读（SDF Viewer），（如图五所示）；帮助（Help）的子菜单有：关于（About 

CISOC-PSMT）和用户手册（User Manual），（如图六所示）。工具栏中的图标都对应一个子菜

单命令。 
 

 
 

图四、CISOC-PSMT 的主菜单文件（File）及其保存为（Save As）子菜单 

 

 
 

图五、CISOC-PSMT 的主菜单查看（View）及其子菜单 SDF 文件阅读（SDF Viewer） 

 

 
 

图六、CISOC-PSMT 的主菜单帮助（Help）及其子菜单关于（About CISOC-PSMT）和用户手册（User Manual） 

 4 



 

主菜单文件（File） 

 

文件（File）的子菜单有：打开（Open）、保存为（Save As）和退出（Exit）。 

 

1、打开（Open）子菜单有其二个子菜单（如图三所示） 

a) MOL 格式文件（MOL File(s)）：打开 MOL 格式的化学结构文件，并进行致突

变毒性预测，对应的图标是 。 

b) SDF 格式文件（SDF File）：打开 SDF 格式文件，并进行致突变毒性预测。通

常，一个文件中包含多个化合物结构，对应的图标为 。 

 

2、另存为（Save As）子菜单有其二个子菜单（如图四所示） 

a) SDF 格式（SDF File）：将预测结果保存为 SDF 格式文件，对应的图标是 。 

b) TXT 格式（TXT File）：将预测结果保存为文本格式文件，对应的图标是 。 

 

3、退出（Exit）：退出本预测系统。 

 
主菜单查看（View）：SDF 格式文件阅读，对应的图标为 。 
 
帮助（Help）菜单 

关于 CISOC-PSMT（About CISOC-PSMT）：显示系统版权信息，对应的图标是 。 

用户手册（User Manual）：启动用户手册，对应的图标是 。 
 

II.3 使用步骤详解 
 

1、启动程序 

在 Windows98 或以上版本的操作系统的文件浏览界面下，双击 CISOC-PSMT.EXE

应用程序文件，即可启动化合物致突变毒性预测系统。启动后界面如图一所示。 
 
2、预测化合物致突变毒性 
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2.1 预测单个化合物 
 

在 CISOC-PSMT 的主菜单中选择“File”菜单，选择其子菜单“Open->MOL File(s)”

或直接在工具栏上点击图标 ，之后，屏幕上显示选取被预测化合物的分子结构文

件（如图七所示）对话框。分子结构文件可由 MDL 公司提供的免费输入化合物分子

结构输入软件 ISIS/Draw 生成。 
 

 
 

图七、选取被预测化合物分子结构文件的操作界面图 

 

选定被预测化合物分子结构文件后，按“打开”键，系统则将预测结果显示在界面

的信息栏中（如图八所示）。 
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图八、单个化合物预测结果示意图 

 

选主菜单中“文件（File）”中的子菜单“另存为（Save As）下的文本格式（TXT File）”

或直接在工具栏上点击图标  后，有如图九所示界面显示，供使用者输入相应的文

件名。按“保存”键之后，预测结果便以文本格式存入该文件中。用户可用任何文本

编辑软件阅读、打印该文件。 
 

 
 

图九、将预测结果保存为文本格式的操作示意图 

 

选主菜单中“文件（File）”中的子菜单“另存为（Save As）下的 SDF 格式（SDF File）”

或直接在工具栏上点击图标  后，有如图十所示界面显示，供使用者输入相应的文
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件名。按“保存”键之后，预测结果便以 SDF 格式存入该文件中。用户可用本程序中

的 SDF 阅读程序阅读、打印该文件。 

 

 
 

图十、将预测结果保存为 SDF 格式的操作示意图 

 
2.2 预测一批化合物 
 

在 CISOC-PSMT 的主菜单中选择“File”菜单，选择其子菜单“Open->SDF File”

或直接在工具栏上点击图标 ，之后，屏幕上显示选取被预测化合物的分子结构文件

（如图十一所示）对话框。 
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图十一、选取一组被预测化合物分子结构文件的操作界面图 

 

选定被预测化合物结构文件后，按“打开”键，系统则将预测结果显示在界面的信

息栏中（如图十二所示）。 
 

选主菜单中“文件（File）”中的子菜单“另存为（Save As）下的文本格式（TXT File）”

或直接在工具栏上点击图标  后，有如图九所示界面显示，供使用者输入相应的文

件名。按“保存”键之后，预测结果便以文本格式存入该文件中。用户可用任何文本

编辑软件阅读、打印该文件。 

选主菜单中“文件（File）”中的子菜单“另存为（Save As）下的 SDF 格式（SDF File）”

或直接在工具栏上点击图标  后，有如图十所示界面显示，供使用者输入相应的文

件名。按“保存”键之后，预测结果便以 SDF 格式存入该文件中。用户可用本程序中

的 SDF 阅读程序阅读、打印该文件。 
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图十二、预测结果显示界面图 

 
3、阅读一组预测结果 

选主菜单中“查看（View）”中的子菜单“SDF 阅读（SDF Viewer）”或直接在工具

栏上点击图标  后，有如图十三所示界面显示。 
 

 10



 

 
 

图十三、阅读 SDF 文件示意图 

 

三、应用实例 

实例一 

预测化合物 pyrethrins II，化学结构如图十四所示。 
 

O
O

O

O
O

 
 

图十四、化合物 pyrethrins II 的化学结构 
 

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。 
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2：在 CISOC-PSMT 的主菜单中选择“File”菜单，选择其子菜单“Open->MOL File(s)”

或直接在工具栏上点击图标 ，之后，屏幕上显示选取被预测化合物的分子结构文件

（如图七所示）对话框。 

3：点击 “打开”键，系统则将预测结果显示在界面的信息栏中（如图十五所示）。 
 

 

图十五、化合物 pyrethrins II 的预测结果 
 

同时，用户可从 MDL 公司的毒性数据库中检索得到：该化合物没有致突变毒性的实

验数据[2]。 

4：选主菜单中“文件（File）”中的子菜单“另存为（Save As）下的文本格式（TXT File）”

或直接在工具栏上点击图标  后，有如图九所示界面显示，供使用者输入相应的文

件名。按“保存”键之后，预测结果便以文本格式存入该文件中。用户可用任何文本

编辑软件阅读、打印该文件。 

选主菜单中“文件（File）”中的子菜单“另存为（Save As）下的 SDF 格式（SDF File）”

或直接在工具栏上点击图标  后，有如图十所示界面显示，供使用者输入相应的文

件名。按“保存”键之后，预测结果便以 SDF 格式存入该文件中。用户可用本程序中

的 SDF 阅读程序阅读、打印该文件。 

 

四、系统配置和系统安装 

IV.1 CISOC-PSMT 的运行环境 

z 奔腾 2（PIII）以上 CPU，64M 以上内存，200M 以上剩余磁盘空间； 

z 鼠标、键盘； 

z Windows98 或以上版本的操作系统。 
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IV.2 CISOC-PSMT 的安装 

CISOC-PSMT 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-PSMT

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-PSMT 的反安装 

CISOC-PSMT 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-PSMT：从控制板上点取 

Add/Remove Programs，选择 CISOC-PSMT 卸下即可。 
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