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·何为环系转换？ 
·研究环系转换有何意义？ 

        所谓的环系转化，即是当
活性分子含有环状体系时，环
状结构可以被打开、扩大、缩
小，也可以有其他多种修饰方
式，甚至删除。相反，非环状
体系可以关环、连接或包含在
环状体系中。 
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       对环系进行修饰——环链
转换、缩环扩环、重组环系等
方法是设计新型的药物类似物
和阐明药物-受体相互作用的高
效方法。因此，系统的总结环
系转换的基本思路，有助于在
模拟创新和先导化合物优化中
提高衍生物结构的筛选效率。 
 

·何为环系转换？ 
·研究环系转换有何意义？ 



 

 

一、模拟法（analogical） 

二、剖裂法（disjunctive） 

三、拼接法（conjunctive） 

 
 

环系转换的三种基本思路: 



一、模拟法（analogical） 

 



开环模拟： 

模拟法·开环模拟·潜在环系 



开环模拟： 

a

模拟法·开环模拟·假环状物 



模拟法·开环模拟·假环状物 



模拟法·开环模拟·假环状物 

Cromakalim Open-chain analog 

Dose mg/Kg,p.o. 0.3 1.0 

Maximal decrease 
in blood pressure(%) 

39±4 22±5 



关环模拟： 

模拟法·关环模拟 



模拟法·关环模拟 



模拟法·关环模拟 



模拟法·关环模拟 

 



模拟法·关环模拟 

      mCB-1 =1.8nM 
      mCB-2 =514nM 
Selectivity CB1/CB2=285/1 

      mCB-1 =0.00035nM 
      mCB-2 =21nM 
Selectivity CB1/CB2=60000/1 

      mCB-1 =2050nM 
      mCB-2 =0.34nM 
Selectivity CB1/CB2=1/6000 

      mCB-1 =14.8nM 
      mCB-2 =227nM 
Selectivity CB1/CB2=15/1 



其他模拟： 

模拟法·其他模拟·扩环和缩环 



模拟法·其他模拟·扩环和缩环 



模拟法·其他模拟·扩环和缩环 



其他模拟： 

模拟法·其他模拟·环系重组 



模拟法·其他模拟·环系重组 



模拟法·其他模拟·环系重组 

X = O，S，SO，SO2，NR2 



模拟法·其他模拟·环系重组 



3）重建环系 

 
 

模拟法·其他模拟·环系重组 



4）环拆分 

 

模拟法·其他模拟·环系重组 



 

 

一、模拟法（analogical） 

二、剖裂法（disjunctive） 

三、拼接法（conjunctive） 

 
 

环系转换的三种基本思路: 



二、剖裂法（disjunctive） 

 

模拟法·剖裂法 



模拟法·剖裂法 



 

 

一、模拟法（analogical） 

二、剖裂法（disjunctive） 

三、拼接法（conjunctive） 

 
 

环系转换的三种基本思路: 



三、拼接法（conjunctive） 

模拟法·拼接法 



模拟法·拼接法 



模拟法·拼接法 





什么都不会消失，什么都不会
创造，一切都在转化中。 

“ Rien ne se perd, rien ne se crée, 
tout se transforme. ”  

——Antoine Lavoisier 
                                                                               (1743–1794) 

2-{2,6-Bis(3,3-dimethyl-1-butyn-1-yl)-4-[3,5-di(1-pentyn-1-yl)benzyl]phenyl}-5,5-dimethyl-1,3-dioxane 

Yes it is! 




