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  [и́нчи] 

 

InChI 

на поисковом бланке 

в результатах поиска 



  
InChI – международный текстовый идентификатор 

химического объекта; это компьютеризованный 

вариант систематического названия. 
 

• Некоммерческий продукт. 

• Использование разрешено без ограничений. 

• Специалист может разобраться в строке InChI. 

 

 Пример:   этанол CH3CH2OH 

InChI=1/C2H6O/c1-2-3/h3H,2H2,1H3 

 

Но!  Не человек, а компьютер должен генерировать код 

или из кода генерировать структурную формулу. 

InChI - IUPAC International Chemical Identifier 



  
Код состоит из "слоев" и "подслоев". 

 

6 слоев: главный; заряды; стереохимия; изотопный состав, ... 

Подслои главного слоя: формула, перечень связанных       

 атомов, распределение атомов водорода. 
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Модульная структура InChI 



  
Модульная структура: 

• гибко учитывает объем сведений о веществе, 

• позволяет целенаправленно проводить поиск. 
 

• Формула – единственный обязательный элемент кода. 

• Новые данные о веществе дописывают в конце кода. 

 

Текстовая строка – значит InChI можно использовать  

в запросе обычной поисковой системы: 

 

 

InChI 



  
[инчи-ки] 

Код InChI громоздок, занимает много места в базе данных. 

Для удобства компьютера его преобразовывают в InChIKey. 

 

 

InChIKey=QNAYBMKLOCPYGJ-UHFFFAOYSA-N 
 

Растет самостоятельная ценность InChIKey: 

• аналог DOI, но для молекулярных структур, 

• уникальный поисковый термин для Google, 

• первая часть кода – для поиска структур-аналогов.   

InChIKey 

Скелет молекулы  

– подслой /c 

Остальные 

слои 

Дополнит.  

индикаторы 



Пример:  InChIKey в запросе Google 


