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近日，中国科学院上海药物研究所与中国科学技术大学杭州高等研究院合作，发布代谢产物鉴定
工具DMetFinder。

药物及先导化合物在体内外的代谢过程往往十分复杂。传统解析依赖人工经验，耗时费力，还可
能遗漏低丰度或非经典代谢物。DMetFinder为这些难题提供了新的解决方案。该工具融合余弦相
似度算法、同位素丰度评分和加合离子过滤等策略，实现了自动化、可视化和高可靠性的代谢物
鉴定，研究人员只需输入药物结构和质谱数据，即可快速得到分析结果。作为一款离线运行的软
件，DMetFinder支持药物化学家在不披露化合物结构的前提下独立完成数据解析，使用过程更加
安全便捷。

DMetFinder在传统小分子药物和PROTAC等复杂大分子药物的代谢物检测中均表现出优势，尤其
在识别传统工具易遗漏的大分子片段损失代谢物时，展现出更高的可靠性，为药物代谢学研究和
新药发现阶段的成药性评价提供了支撑。

相关研究成果发表在Talanta上。
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