
 

上海有机所推出含氟试剂数据库
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有机氟化合物由于独特的理化和生物性能，在医药、农药、先进材料等领域发挥作用。含氟试剂
是发展有机氟化合物合成方法的基础，也是氟化学领域发展的基石。然而，含氟试剂的结构、性
质、功能等信息分散于文献中，不便于合成化学家查找和使用。因此，亟需专业平台来全面了解
和积累含氟试剂的结构、性质、功能等信息。近日，中国科学院上海有机化学研究所薛小松课题
组推出了含氟试剂数据库——FluoBase，可以为科研人员、教育工作者和行业专业人士提供专业
、可靠、时新和丰富的含氟化试剂的相关信息。

目前，FluoBase已收录1500多种含氟试剂，涵盖5000多条物化性质如密度、熔点、沸点、溶解度
、稳定性、氧化还原电位、亲核性、亲电性、键解离能等，600多个三维结构，120多条晶体信息
。该数据库提供了根据试剂类型分类浏览以及根据结构或关键词两种检索模式。在检索预览界面
，研究人员可以根据试剂的类型或部分性质进行筛选。

FluoBase包含丰富的试剂信息，并纳入了机器学习模型。该研究收集了3376个不重复的19F
NMR化学位移，并使用图卷积神经网络实现了19F NMR化学位移的精准预测。研究显示，FluoBas
e中的FNMR预测页面，可以有效地在线预测各种有机氟化合物的19F NMR化学位移。

研究工作得到国家自然科学基金委员会、科学技术部、中国科学院和国家智能化学数据中心等的
支持。

含氟试剂数据库访问地址

 

研究团队单位：上海有机化学研究所 
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