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ACD/SES软件介绍
Software  Introduction

     广 州 凯 美 科 信 息 技 术 有 限 公 司 是 一 家 以 化 学 信 息 学 软 件 为 核 心 业
务 的 企 业 。 公 司 成 立 于 2 0 1 9 年 1 0 月 ， 竭 诚 为 国 内 医 药 、 化 工 、 食 品
等 领 域 用 户 提 供 高 质 量 的 化 学 信 息 学 软 件 解 决 方 案 和 技 术 服 务 。 作 为
加 拿 大 A C D / L a b s 公 司 在 国 内 的 合 作 伙 伴 ， 我 们 在 化 合 物 结 构 鉴 定 、
化 学 信 息 管 理 、 色 谱 方 法 开 发 、 化 合 物 成 药 性 评 价 、 分 子 模 拟 等 方 面
累 积 了 丰 富 的 服 务 经 验 ， 并 且 得 到 广 泛 好 评 。
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综合谱图处理能力

庞大的核磁谱图数据库

精准的核磁谱图预测

核磁数据高级分析工具

高效的未知物从头解析

质谱碎片裂解预测工具

规范化的实验数据管理

自动化质谱定性工具
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       化学界中的未知化合物，如天然产物，药物杂质、降解物
等未知化合物的发现与结构鉴定，通常需要整合不同的分析技
术，如核磁共振 ，质谱 ，色谱等。直至今日，化学中最大的挑
战之一，是通过有效的信息进行高效、准确地解析未知化合物
结构。

       ACD/Structure Elucidator Suite （简称ACD/SES）作为业界
领先的化合物结构解析软件平台，通过庞大的数据库及高级算
法 ，为科学家在研究天然产物结构、药物杂质等领域提供全面
的解决方案。
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ACD/SES软件功能模块组成

数据库构建模块

综合谱图处理模块

计算机辅助结构解析

核磁高级分析模块

核磁谱图预测模块

核磁数据库模块

质谱碎片预测模块

质谱定性分析套件
Computer Assisted Structure Elucidation

NMR Workbook

NMR Predictors

NMR Databases

ChemAnalytical Workbook

Spectrus Processor

MS Structure ID Suite

MS Fragmenter

历经20多年的技术打磨，被行业推崇的结构解析专家系统！

助您高效完成核磁谱图处理、验证归属及同分异构体确认！

基于经验算法进行核磁谱图预测的行业标杆！

提供业界最庞大的核磁谱图数据库供您检索！

一站式的质谱数据处理、分析
和管理平台，助您快速识别、

确认组分结构！

由文献建立的质谱断裂规则来
预测化合物离子碎片，具有良

好的预测精度！

ACD/Labs 分析数据整合管理系统，助力实验室化学数据规范存贮及信息智能共享！

一站式完成各种类型分析数据的处理、分析和报告！



Spectrus Processor是ACD/Labs软件的基础模块，具有1D&2D NMR，MS，HPLC，LC/MS，
GC/MS，UV-IR，TGA，DSC等波谱数据处理功能。

 

 综合谱图处理能力 综合谱图处理能力

兼容Bruker、Varian、Agilent、Thermo 、岛津、JEOL、AB、Waters等主流仪器厂商数据；

软件同时支持对所有数据的分析及解释；

辅助研究者进行化学结构与谱图间的自动归属验证；

化学结构绘制与编辑；

专业报告一键生成等。
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包含来源于文献报道的超过40
万化合物的实验核磁数据

包含来源于PubChem超过1亿
个化合物的预测核磁数据

通 用 库 天 然 产 物 库

          ACD/Labs核磁数据库是目前收录化合物核磁数据最多且功能最强的一款数据库，用户可基于核
磁谱图进行便捷的数据库检索，快速获得候选物结构信息，实现已知物的高效排重；也为复杂结构
或未知物提供骨架类型或基团片段的关键性参考，大大提高结构确认效率。

针对天然产物领域提供专门的天
然产物核磁库供检索，目前大约
收录约100万个结构和预测核磁
数据，数据定期更新。

 庞大的核磁谱图数据库 庞大的核磁谱图数据库
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可预测 H、C、N、F、P及2D NMR谱图；

可预测混合物的NMR谱图； 

考虑不同溶剂环境影响；

预测谱图与实验谱图直观对比分析；

预测结果被SciFinder、MarinLit等权威数据库及文章广泛引用；

ACD/NMR Predictors基于HOSE算法、神经网络算法及后台庞大的数据库支撑，为研究者提供业界
最精准的核磁谱图预测，辅助实现结构快速判定。内容包括化学位移、耦合常数等信息，同时考虑
化合物立体构型差异，预测功能支持用户添加实验数据进行自训练，进一步提高计算精度。

与其他流行工具相比，ACD/Labs的NMR预测算法为五种天然产物提供了更精确的   C NMR化学位移预测

简评
ACD/Labs
Mnova
DFT177

Chemdraw

13

精准的核磁谱图预测精准的核磁谱图预测
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1

基于多谱图同步处理技术(NMR Sync)，软件可帮助我们更快地对整套谱图进行标峰处理；

基于Combined Concurrent Verification (CCV)技术可实现同分异构体的快速确认;

基于Unbiased Verification(UBV)技术实现无偏向性结构生成及结构确认；

         如果一个化合物对应有一套的核磁谱图，比如包括氢谱、碳谱、DEPT谱、COSY、HMBC、
HSQC等等，如何能够更加快速的对整套核磁谱图进行处理、信号归属验证？如果一套谱图可能对应
多个同分异构体结构，如何进行快速确认？

ACD/NMR ﻿Workbook 模块可以很好地解决以上问题,为核磁解析的研究者大大提升工作效率！

核磁数据高级分析工具核磁数据高级分析工具
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          ACD/Structure Elucidator Suite可利用1D & 2D NMR、MS等实验数据信息，基于CASE（Computer
Assisted Structure Elucidation）技术，可帮助科研人员有效解析复杂化合物的结构，并且还可大大提高结构
解析的效率，不用再耗费大量的时间来处理、解析繁复的工作。

基于实验核磁谱图信息自动生成分子连接图（MCD图）；

自动识别并颜色标记原子杂化状态及杂核原子间远程相关信息；

 基于MCD图组合计算所有可能候选结构；

基于精确的核磁预测技术对候选结构分析并排序，获得最优结果。

 高效的未知物从头解析 高效的未知物从头解析
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通过ACD/Structure Elucidator Suite软件修正的部分已报道结构(dA值较小的为更合理结构)
案例来源：Structural revisions of natural products by Computer-Assisted Structure Elucidation (CASE) systems.Nat. Prod. Rep., 2010,27, 1296-1328

          ACD/Structure Elucidator Suite软件基于CASE技术，借助计算机的强大计算能力实现无偏向性的
从头解析，生成所有与谱图信号对应的结构，并根据计算NMR化学位移与实际化学位移的比对打分，从
而推导最优的结果。这种方式往往可以避免人为经验的偏向性，得到更合理的结果。ACD/Labs公司已经
通过该技术对于一些已发表的结构做了修正，如下图所示：

        另 外 ， ACD/Labs 与 默 克 公 司 科 学 家 发 表 文 章 ， 提 出 了 联 合 应 用 计 算 机 辅 助 结 构 解 析 （ 基 于
ACD/Structure Elucidator的CASE算法）和密度泛函理论计算的方法，对最初提出的结构进行预防性验
证，并在确定原始结构不正确的情况下，揭示正确的结构。文章研究了十二个真实的天然产物结构案例，
并使用CASE和DFT的联合方法进行了结构修订。结果表明，这种方法可以避免耗时费力的全合成工作。

案例来源：Enhancing Efficiency of Natural Product Structure Revision: Leveraging CASE and DFT over Total Synthesis. Molecules 2023, 28(9), 3796

为什么需要计算机辅助结构解析？
       计算机辅助结构解析（CASE）系统在化学领域中扮演着至关重
要的角色，尤其是在面对大型和复杂化合物时，传统手动解析方法可
能难以应对或彻底失败。随着化合物结构的复杂性增加，可能的异构
体数量呈指数级增长。即便化学专家在场，手动解析也面临着巨大的
挑战。CASE系统通过智能算法确保所有可能的结构都被考虑到，并
利用化学位移预测功能，大幅缩短了从众多候选结构中筛选出最可能
结构的时间，极大地提高了结构解析的效率和准确性。
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经典案例：N-酰基眯吲哚生物碱类化合物的结构解析

        作 者 报 道 从 非 洲 马 铃 果 (Voacanga africana) 中 提 取 分 离 得 到 了 一 个 五 环 单 萜 吲 哚 生 物 碱
voafriamidine，这是一个骨架全新的化合物，它包含一个罕见的N-酰基脒结构，形成一个独特的2,4-二
氮杂三环-[6,5,11,8,03,7]十四烷骨架。尽管缺乏季碳原子和氮原子的核磁共振相关信号，但文中作者通过
计算机辅助结构解析软件ACD/Structure Elucidator、密度泛函理论(DFT)计算和电子圆二色谱(ECD)分
析，最终阐明了其复杂的结构。

案例来源：Rapid and unambiguous assignment of proton-deficient N-acyl amidine indole alkaloid by a combination of calculation methods.

经典案例：聚酮类天然产物trichodermatides A的结构解析

        作 者 从 拟 康 宁 木 霉 WZ-196 中 分 离 并 鉴 定 了 一 种 高 度 氧 化 的 五 元 杂 化 的 聚 酮 类 化 合 物 ，
Ttrichopsistide A。通过各种光谱分析、ACD/Structure Elucidator软件和DFT化学位移计算等手段，确
定了该化合物的绝对结构。化合物1是首个报道的具有5/6/6/6/5五元杂环体系的吡啶类生物碱

案例来源：Trichopsistides A and B: Two Highly Oxygenated Pentacyclic Polyketides with Promising Inhibitory Effects on the NF-κB Signaling Pathway from the Fungus
Trichoderma koningiopsis WZ-196.

Tetrahedron Letters volume 68, 30 March 2021, 152949

J. Org. Chem. 2022, 87, 21, 14058–14067

         ACD/Structure Elucidator Suite软件借助先进的计算机辅助结
构解析（CASE）技术，已成为全球众多研究者解析复杂化合物结构
的强大助手。该软件从实验谱图数据出发，能够独立进行化合物结
构的从头解析，同时提供详尽的归属验证信息，确保化合物结构与
谱图信号之间的精确对应。在学术界，尤其是在J. Nat. Prod.、
Org. Lett. 、 Angew. Chem. Int. Ed. 、 J. Org. Chem. 等 知 名 期 刊
上，众多文献已经充分展示了该技术在实际应用中的卓越成效，为
研究者们提供了坚实的理论依据和清晰的解释框架。
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        MS Fragmenter 经由文献建立的质谱断裂规则来预测化合物离子碎片，帮助科学家正确理解碎片
裂解途径及碎片结构。同时提供正负离子模式下不同离子源（CI, EI, APCI, ESI, FAB 等）预测化合物的
断裂方式，具有良好的预测精度和准确度。

8

可同时提供正负离子模式下不同离子源预测化合物的断裂方式

可显示关键的碎片裂解途径和离子结构

可创建多种碎片报告包括Branch，Scheme，Compact 和 Deailed 等模式

可预测原子数不超过 255 的化合物结构（包括 H 原子）

实现结构谱图的自动匹配，通过软件浏览化学结构、谱图及碎片表格的一 一对应。

Pathway报告模式

 质谱碎片裂解预测工具 质谱碎片裂解预测工具
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         ACD/MS Structure ID Suite是一站式的质谱数据处理、分析和管理平台，可帮助科学家进行目标
化合物与非目标化合物的筛选和自动化结构识别。它提供专业的算法对LC/MS,GC/MS和MSn数据进行
处理、解释，并且可以通过数据储存管理实现数据的获取、分享。支持与已有化学信息学平台进行嵌
合或者与商业数据库整合，搭建专属的MS数据库平台。

谱图检索匹配专有的谱图库和商业数据库

检索 PubChem数据库以获得符合组分精确分子量和分子式的结构‎

(针对中药、天然产物等研究领域可提供专属的数据库供检索)

‎通过色谱保留时间和结构片段列表缩小候选结构的范围‎；

通过碎片裂解预测工具进一步确认候选结构

 自动化质谱定性工具 自动化质谱定性工具
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案例：中药苦木抗菌活性化学成分的质谱定性

        苦木 (PQ) 为苦木科苦木属植物，是我国民间常用中药，具有清热解毒、祛湿等功效，临床主要用于
风热感冒、咽喉肿痛、湿热泻痢、湿疹、 疮疖、蛇虫咬伤。然而，其抗菌活性的化学基础仍未得到阐
明。因此，作者基于活性导向分离的策略，针对金黄色葡萄球菌和大肠杆菌的活性成分进行分离，通过
UHPLC-Orbitrap-Ion Trap质谱进行样品数据采集，结合ACD﻿/MS Structure ID Suite软件的数据库检索、
质谱碎片预测(MS Fragmenter)和保留时间预测(ChromGenius)等技术的联合应用分析，高效地对活性成
分进行了化学结构阐明。

案例来源：Bioassay-Guided Interpretation of Antimicrobial Compounds in Kumu, a TCM Preparation From Picrasma quassioides’ Stem via
UHPLC-Orbitrap-Ion Trap Mass Spectrometry Combined With Fragmentation and Retention Time Calculation
Front Pharmacol. 2021; 12: 761751.doi: 10.3389/fphar.2021.761751
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告别传统的“死”数据管理模式
项目信息文件零散难以检索？

对于纸质版或者pdf的谱图报告，没法重新编辑处理？

还需花费时间查找原始文件？

实现“活”的数据管理模式
项目信息互相关联，方便检索

以原始数据保存，方便追溯、对数据再处理分析、利用

         ACD/Labs 分析数据整合管理系统是光谱和色谱数据整合、管理、数据再处理、统一格式报告、以及基于
结构、谱图、用户数据搜索的分析数据集成解决方案。该解决方案能为专家用户提供齐全的工具系统，也能为
一般用户提供简单的操作系统。可处理数据包括 1D 和 2D NMR(核磁共振)、MS(质谱)、Chromatography(色
谱)、UV-IR(紫外和红外)、Raman(拉曼光谱)、Curve(曲线)等所有分析数据，兼容绝大多数仪器厂家的数据格
式，并可对其数据进行处理和贮存，同时支持多种搜索技术。

化学结构（兼容主流的画图软件格式）
化学反应
谱图信息（核磁、质谱、色谱、紫外、红外等）
兼容主流的分析仪器产生的原始文件
生物及毒性信息
描述性文本记录
批次及项目编号附件（doc、xls、ppt、pdf、txt 等）

完美的数据兼容性完美的数据兼容性

强大的搜索功能强大的搜索功能

化学结构（精确结构、子结构、相似结构）
Markush 结构
峰信息、谱图或其他光谱或色谱参数
文本或数值信息
分子量或其范围
谱图搜索功能（峰信号、精确谱图、相似谱图） 8

 规范化实验数据管理 规范化实验数据管理
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8

高校科研用户应用案例

跨国药企多部门联合应用案例

海军军医大学药学院天然产物化学教研室通过ACD/Labs的管理系统，实现了：
有效、规范地管理研究生的科研数据(尤其是谱图文件)；
可及时发现学生对谱图数据解析的质量，方便追溯；
避免了学生毕业后原始数据难以查找等问题；
利于科研项目的数据统一整理，汇报；
构建了实验室内部的知识数据库；
可实现实验室内部的数据查重。

Pfizer公司通过ACD/Spectrus平台建立NMR和MS谱图数据库。
用统一化的数据库满足两个不同地点实验室之间数据传输共享的要求；
进一步优化NMR和MS结构解析工作流程提高工作效率；
提高历史数据查询的效率，做到快速反馈检索结果；
统一标准化结构解析数据结果，形成专家管理结构解析结果的“黄金标准”；
形成完整的结构检索功能，包括精确结构检索，子结构检索以及相似结构检索能力；

ACD/Labs分析数据管理平台
可为不同级别需求的用户提供定制的方案
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         ACD/Structure Elucidator Suite 是一款功能强大的软件平台，它在天然产物化学、有机合成
等专业领域得到了广泛应用。该平台能够显著提高科研工作者在化合物结构鉴定和数据分析管理方
面的工作效率，从而加速项目研究的进展。此外，ACD/Structure Elucidator Suite 还致力于在科
研、教学和测试服务等多个领域为用户提供最大化的软件价值，助力用户实现更高效的工作流程和
更深入的科学探索。无论是在实验室的日常研究中，还是在学术课堂上的教学活动中，这款软件都
能成为您不可或缺的助手。

ACD/SES软件的应用优势

科研科研 教学教学 测试服务测试服务
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科研应用优势科研应用优势

构建后的数据库可被用于组内或研究单位内数据共享，后期研究者
在实验过程中可对数据库进行检索利用，获得有效的参考信息，避
免重复性实验和工作

1. 提高实验数据自主分析能力

2. 减少不同复杂软件学习时间

3. 便捷的数据传递

4. 已知化合物快速识别及排重

5. 复杂化合物骨架信息或
片段信息获取

6. 候选化合物结构快速判定

7. 未知化合物解析

8. 化学数据综合管理

9. 以往数据再利用

软件平台下强大的数据兼容能力可识别读取不同仪器商的原始数据
文件，如 Bruker，Agilent，Thermo，Waters 等，可完全解放仪
器工作站的负荷运转，实现实验数据的灵活、自主化分析

软件统一平台下可分析处理不同类型化学数据，包括核磁、质谱、
色谱、红外等，避免不同类型软件之间的切换和学习，加快效率

分析过的数据可存储为统一的文件格式，方便不同研究者之间数据
传递与共享

软件内置的庞大化合物数据库内容，可供用户进行基于谱图的直接
检索，快速获得化合物的候选结构

软件内置的庞大化合物数据库内容，可供用户进行基于谱图的直接
检索，快速获得复杂化合物的骨架类型

基于精确地核磁谱图预测技术，对候选化合物进行谱图预测并与实
验谱图对比，快速判定结构准确性

针对复杂的化合物，当数据库不能提供足够可用的信息，且根据自
己经验知识不能进一步推断结构时，可利用全波谱数据基于计算机
辅助进行自动化合物结构生成，实现未知化合物的自动结构解析

研究过的实验数据可进行统一管理，以化合物结构为导向，将所有
相关的谱图、文本参数、参考文献等信息进行系统整合，构建规范
的本地电子数据库
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在教学授课过程当中，除了常规的理论知识讲述之外可以增加软
件直观演示，将理论知识“可视化”，增强学生对分析数据的直观
认识

教学应用优势教学应用优势
1. 多样化教学模式

2. 丰富授课内容

3. 理论与实践结合

可以借助软件平台展示不同难易程度的应用案例及解决方法，丰富 
授课内容

在教学过程中可将软件平台提供给学生自己动手练习，将被动的
“信息接收”转化为主动的练习操作，以利于以后学生自己分析数
据能够快速上手

18



3. 数据整合管理

平台中往往有大量的化学谱图数据，如果前期分析的结果只是以文
件夹或文件袋的形式放起来，很难体现数据的二次价值，因此利用
软件的数据管理能力可以将所有的谱图数据信息进行整合和管理，
不仅可以在测试平台利用，同时也可以对科研小组或学院里的科研
数据库进行有效扩增。

测试服务应用优势测试服务应用优势
1. 提高测试服务的核心竞争力

2. 辅助测试平台提供谱图解析

当前，绝大多数的核磁仪器平台仅停留在测试服务的层面，只提供
原始谱图数据，而不附加任何分析工作，受试者需要自己将分析谱
图带回，利用不同软件分析处理。合理利用软件平台可以提供给受
试者更多的附加价值，同时也直接提供仪器平台的核心竞争力。 

平台负责老师经常需要进行谱图数据分析，利用软件中的数据库及
解析功能可以帮助老师进行快速的数据分析及结构确认工作。

1) 软件平台提供给受试者良好的数据分析平台，在获得测试
数据的第一时间即可进行谱图数据分析，并且每人保存的数据
为同一类型格式文件，方便以后互相交流和数据传阅。
 
2) 利用软件平台中的数据库功能，受试者在获得谱图数据的
第一时间不仅可以进行数据分析，同时也可以对谱图数据进行
数据库检索，查看可能的候选结构，辅助结构确认。 

3) 针对有目标性结构的测试数据，受试者获得谱图的第一时
间即可利用软件进行结构确认，将实验谱图与候选结构之间进
行自动比对和归属验证，快速确认结果。 

4) 平台定期组织硬件设备及软件学习培训，让受试者能更好
的利用硬件及软件平台，不仅提高大家业务水平，同时也扩大
测试平台的综合影响力。
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国内部分用户

中国科学院昆明植物研究所

中国人民解放军海军军医大学

自然资源部第三海洋研究所

中国科学院南海海洋研究所

西安近代化学研究所(204所)

中国食品药品检定研究院

中国科学院天津工业生物技术研究所

赣江中药创新中心

青海大学

赣南医学院

昆明理工大学

遵义医科大学珠海校区

沈阳药科大学

华中科技大学

天津中医药大学

成都中医药大学

  云南大学

  中山大学

  暨南大学

  厦门大学

  贵州大学

  西南大学

广东工业大学

江西中医药大学

联系我们

广州凯美科信息技术有限公司
www.chemico.com.cn

产品经理：胡经理
联系电话：18680221948
电子邮箱：hcw@chemico.com.cn

微信公众号

   广西大学

中国科学院上海药物研究所


