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본 발명에 의한 화합물의 분류방법은 (a) 화합물의 InChI(International Chemical Identifier) 식별자를 입력하

는  단계,  (b)  상기  식별자를  이용하여  레이어(layer)를  분류하여  유기화합물  또는  무기화합물인지  확인하는

단계, (c) 무기화합물인 경우에는 분류를 수행하지 않고, 유기화합물인 경우에는 구성 원자 성분을 확인하여 원

자 클래스(atomic class)를 결정하는 단계, (d) 작용기를 확인하여 메인 클래스(main class)를 결정하는 단계,

(e) 구조를 확인하여 서브 클래스(sub class)를 결정하는 단계및(f) 원자 클래스, 메인 클래스 및 서브 클래스를

포함하는 분류 문자열을 생성하는 단계를 포함하며, 유기화합물에 대해서 화합물 식별자중 InChI를 이용하여 작

용기와 구조를 확인함으로써 유기화합물을 데이터베이스 내에서 짧은 시간 내에 정확하게 분류하며, 화합물의 물

성 예측이 용이하다.
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명 세 서

청구범위

청구항 1 

다음 단계를 포함하는 화합물의 분류방법:

(a) 화합물의 InChI(International Chemical Identifier) 식별자를 입력하는 단계;

(b) 상기 식별자를 이용하여 레이어(layer)를 분류하여 유기화합물 또는 무기화합물인지 확인하는 단계;

(c) 무기화합물인 경우에는 분류를 수행하지 않고, 유기화합물인 경우에는 구성 원자 성분을 확인하여 원자 클

래스(atomic class)를 결정하는 단계;

(d) 작용기를 확인하여 메인 클래스(main class)를 결정하는 단계;

(e) 구조를 확인하여 서브 클래스(sub class)를 결정하는 단계; 및

(f) 원자 클래스, 메인 클래스 및 서브 클래스를 포함하는 분류 문자열을 생성하는 단계.

청구항 2 

제1항에 있어서, 상기 레이어는 메인 레이어(main layer) 및 전하 레이어(charge layer)로 분류하는 것을 특징

으로 하는 화합물의 분류방법.

청구항 3 

제2항에 있어서, 상기 메인 레이어(main layer)는 접두사에 따라서 구분되며, 접두사를 제거한 후 화학식 레이

어, 원자연결 레이어 또는 수소 레이어로 분류하는 것을 특징으로 하는 화합물의 분류방법.

청구항 4 

제2항에 있어서, 상기 전하 레이어(charge layer)는 접두사에 따라서 구분되며, 접두사를 제거한 후 전하 레이

어 또는 양전하로 분류하는 것을 특징으로 하는 화합물의 분류방법.

청구항 5 

제3항에 있어서, 상기 화학식 레이어를 확인하여 무기화합물과 유기화합물을 구분하되, 화학식 레이어에 탄소가

존재하지 않거나 수소 레이어가 존재하지 않는 경우는 무기화합물로 분류하고, 그 외의 경우는 유기화합물로 분

류되고, 유기화합물 중에서 금속과 결합된 경우는 유기염으로 분류하는 것을 특징으로 하는 화합물의 분류방법.

청구항 6 

제1항에 있어서, 상기 원자 클래스(atomic class)를 결정하는 단계는 하기 단계를 포함하는 것을 특징으로 하는

화합물의 분류방법:

(a1) 화학식 레이어(i=0)를 로드하는 단계;

(a2) 화학식 레이어의 문자 원자 레이어(i+1)가 소문자(i=i+2)인 경우에는 구성원자를 확인하고, 소문자가 아닌

경우에는 i=i+1 처리한 후에 구성원자를 확인하는 단계;
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(a3) 문자 원자 레이어(i)가 숫자인 경우에는 i=i+1 처리한 후에 (a3)의 처음으로 가고, 숫자가 아닌 경우에는

원자의 개수를 확인하는 단계; 및

(a4) 문자열 종결인 경우에는 전체 단계를 종결하고, 종결이 아닌 경우에는 (a2) 단계로 가서 반복하는 단계.

청구항 7 

제1항에 있어서, 상기 작용기는 원자연결 레이어 및 수소 레이어에 따라 분류되는 것을 특징으로 하는 화합물의

분류방법.

청구항 8 

제7항에 있어서, 14족, 15족, 16족 및 17족의 원소인 경우, 알칸(alkane), 알켄(alkene), 알킨(alkyne), 나프

텐(naphthene), 아로마틱(aromatic), 아민, 아마이드, 니트로, 니트릴, 알코올, 케톤, 에테르, 아세탈, 퍼옥사

이드, 에폭사이드, 알데히드, 카복실산, 에스테르, 안하이드라이드, 클로라이드, 플루오라이드, 브로마이드, 아

이오다이드, 설파이드(sulfide), 티올, 설파이트(sulfite), 설폰(sulfone), 설폰산(sulfonic acid), 설페이트

(sulfate), 포스핀(phosphine), 실란(silane) 또는 실록산(siloxane)의 작용기로 분류되는 것을 특징으로 하는

화합물의 분류방법.

청구항 9 

제1항에 있어서, 상기 구조는 상기 원자연결 레이어에서 가지 또는 수소연결 레이어를 통해 노르말(N-), 브랜치

(Branched-), 불포화(Unsaturated-), 폴리(Poly-), 사이클릭(Cyclic-) 또는 방향족(Aromatic-)으로 메인 클래

스의 접두사로 분류되거나 서브 클래스로 분류되는 것을 특징으로 하는 화합물의 분류방법.

발명의 설명

기 술 분 야

본  발명은  화합물의  분자구조를  이용한  화합물의  분류  방법에  관한  것으로,  더욱  상세하게는  화합물의[0001]

InChI(International Chemical Identifier) 식별자를 이용하여 원자 구성, 작용기 및 구조를 확인하여 화합물

을 분류하는 방법에 관한 것이다.

배 경 기 술

과학 기술이 발전함에 따라서 수많은 물질들이 사용되었고, 이를 이용한 실험을 통하여 물리적, 화학적 물성은[0003]

데이터베이스에 입력되었다. 이로써 데이터베이스에는 수많은 화합물의 실험데이터가 축적되어있고 데이터베이

스 사용자는 대상으로 하는 화합물의 검색을 통해 화합물사용 전에 물성을 확인할 수 있게 되었다.

이러한 이유로써 데이터베이스에 포함된 화합물을 분석하고 정리하여 저장하는 것은 사용자의 편의성뿐만 아니[0004]

라 데이터가 활용될 수 있는 방법을 넓혀준다. 따라서 화합물을 포함하는 데이터베이스의 경우에 비슷한 화합물

의 구분을 위하여 화합물의 이름이외에 화합물의 구조를 포함하는 식별자 또는 3차원 구조를 데이터베이스에 포

함하여 화합물간의 구분이 쉽게 한다.

데이터베이스에 포함된 화합물을 구분하는 방법으로 가장 좋은 방법은 화합물의 3차원적 구조를 1차원 문자배열[0006]

로  변환한  후  이를  비교하는  것이다.  이러한  변환방법으로  가장  많이  쓰이는  방법은  SMILES(Simplified

molecular-input line-entry system) 과 InChI(International Chemical Identifier) 이다. 이 두 변환방법으로

생성된 문자배열은 3차원 구조로 저장하는 방법보다 DB의 크기를 줄일 수 있는 장점을 가지고 있다.
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SMILES는 분자 내에 포함된 원자를 선형으로 표시하여 원자의 배열과 결합을 나타낸다. 따라서 SMILES로 나타낸[0008]

3차원 구조는 일반적으로 가독성이 좋고, 단순한 3차원 구조를 나타내는데 장점을 가지고 있다. 그러나 SMILES

는 원자의 방향 및 순서를 고려하지 않기 때문에 같은 구조에 대해서 여러 방법으로 표현되어 복잡한 구조의 경

우 구분하기 어려운 단점을 가지고 있다.

InChI는 IUPAC과 NIST에서 개발된 1차원 배열로써 분자 내에 포함된 원자의 구성, 배열, 결합 등 여러 정보에[0010]

대해서 각각의 레이어(layer)에 나타낸다. 이는 SMILES에 비해 가독성이 떨어지지만 복잡한 구조 또는 같은 구

조를 가진 경우에 대해서 구분이 가능하며, SMILES에 포함되지 않는 수소의 결합 또는 공명구조에 대해서 정확

히 표현이 가능하다.

실제 연구에서는 단일물성에 대해서 검색하는 경우 이외에도 특정성질을 가진 화합물의 물성이 필요한 경우가[0012]

많이 존재한다. 특히 유기화합물의 경우 작용기 또는 구조에 따라 화합물의 물성 및 반응성이 크게 영향을 받는

다. 따라서 유기화합물의 경우에는 작용기 또는 구조에 따라서 데이터 분류를 수행하는 것이 필요하다. 이러한

경우 일반적인 데이터 분류방법은 화합물의 작용기의 이름 또는 식별자 내의 구조를 통해 분류하게 된다. 하지

만 이 방법 모두 이름과 식별자에 포함된 구조를 분석하여 가능한 모든 경우의 수에 대해서 찾기 위해선 많은

시간이 필요하며, 데이터베이스 활용에 효율성이 떨어지는 단점이 존재한다.

종래의 기술은 화합물을 분류하기 위해서 데이터베이스 내에 포함된 이름, 구조식, 식별자를 통하여 분류를 수[0013]

행하였다. 하지만 이 방법에서는 한가지 구조를 분류하기 위하여 이름과 식별자 내에 포함된 모든 경우의 수에

대해서 직접 검색을 하는 방법을 사용하였고 이 방법은 시간이 많이 소요될 뿐만 아니라 경우의 수에 대해서 누

락을 한다면 제대로 분류가 수행되지 않는 문제점을 가지고 있다.

이에 본 발명자들은 상기 문제점을 해결하기 위하여 예의 노력한 결과, 유기화합물에 대한 화합물 식별자 중[0015]

InChI를 이용하여 작용기와 구조를 확인하고, 이를 프로그램으로 개발하여 유기화합물을 데이터베이스 내에서

짧은 시간 내에 효과적으로 분류할 수 있다는 것을 확인하고, 본 발명을 완성하게 되었다.

발명의 내용

해결하려는 과제

본 발명의 목적은 검색 속도가 빠르며, 정확성이 탁월하며 화합물의 물성 예측이 용이한 화합물의 분류방법을[0017]

제공하는데 있다.

과제의 해결 수단

상기 목적을 달성하기 위하여, 본 발명은 (a) 화합물의 InChI(International Chemical Identifier) 식별자를[0019]

입력하는 단계; (b) 상기 식별자를 이용하여 레이어(layer)를 분류하여 유기화합물 또는 무기화합물인지 확인하

는 단계; (c) 무기화합물인 경우에는 분류를 수행하지 않고, 유기화합물인 경우에는 구성 원자 성분을 확인하여

원자  클래스(atomic  class)를  결정하는  단계;  (d)  작용기를  확인하여  메인  클래스(main  class)를  결정하는

단계; (e) 구조를 확인하여 서브 클래스(sub class)를 결정하는 단계; 및 (f) 원자 클래스, 메인 클래스 및 서

브 클래스를 포함하는 분류 문자열을 생성하는 단계;를 포함하는 화합물의 분류방법을 제공한다.

발명의 효과

본 발명에 따르면, 비슷하지만 다른 구조를 가진 화합물의 작용기 구분 및 특정 작용기 및 구조가 포함된 물질[0021]

을 보다 정확하게 분류할 수 있으며, 이를 통해 데이터베이스 사용자가 화합물의 특성을 더욱 쉽게 확인할 수
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있고, 구조와 작용기로부터 야기되는 물성을 분석하는데 사용될 수 있다.

도면의 간단한 설명

도 1은 본 발명에 따라 InChI 식별자를 이용하여 화합물을 분류하는 단계를 개략적으로 도시한 도면이다.[0023]

도 2는 본 발명에 따라 원자 클래스(atomic class)를 결정하는 단계를 도시한 플로우차트이다.

발명을 실시하기 위한 구체적인 내용

다른 식으로 정의되지 않는 한, 본 명세서에서 사용된 모든 기술적 및 과학적 용어들은 본 발명이 속하는 기술[0024]

분야에서 숙련된 전문가에 의해서 통상적으로 이해되는 것과 동일한 의미를 갖는다. 일반적으로, 본 명세서에서

사용된 명명법은 본 기술 분야에서 잘 알려져 있고 통상적으로 사용되는 것이다.

본 발명에서는 유기 화합물에 대해서 IUPAC의 화합물 식별자 InChI가 포함된 데이터베이스에 존재하는 물질의[0026]

작용기 또는 구조에 대한 검색을 통해 물질이 작용기와 구조를 나타내는 것을 목적으로 하며 프로그램을 통하여

많은 시간을 소모하지 않고 물질 분류를 수행하는 것을 확인하였다.

따라서, 본 발명은 일 관점에서, (a) 화합물의 InChI(International Chemical Identifier) 식별자를 입력하는[0028]

단계; (b) 상기 식별자를 이용하여 레이어(layer)를 분류하여 유기화합물 또는 무기화합물인지 확인하는 단계;

(c) 무기화합물인 경우에는 분류를 수행하지 않고, 유기화합물인 경우에는 구성 원자 성분을 확인하여 원자 클

래스(atomic class)를 결정하는 단계; (d) 작용기를 확인하여 메인 클래스(main class)를 결정하는 단계; (e)

구조를 확인하여 서브 클래스(sub class)를 결정하는 단계; 및 (f) 원자 클래스, 메인 클래스 및 서브 클래스를

포함하는 분류 문자열을 생성하는 단계;를 포함하는 화합물의 분류방법에 관한 것이다.

본 발명은 종래의 분류방법과 달리 화합물에 대해서 고유하게 부여되는 식별자인 InChI를 이용하여 화합물의 작[0029]

용기와 구조를 통해 데이터를 분류하는 방법이다.

본 발명에서는 화합물의 InChI 식별자를 이용하여 원자 클래스(atomic class), 메인 클래스(main class), 서브[0030]

클래스(sub class)로 분류를 수행한다. 원자 클래스(atomic class)는 원자 구성에 관한 분류이며, 메인 클래스

(main class)는 작용기에 대한 구분, 서브 클래스(sub class)는 구조에 관한 분류이다.

도 1은 InChI 식별자를 이용하여 화합물을 분류하는 단계에 대해서 나타내고 있다. 도 1에 나타낸 바와 같이,[0031]

본 발명에 의한 화합물을 분류하는 방법은 InChI 입력(100), InChI 레이어(layer) 분해(200), 무기화합물/유기

화합물 분리(300), 원자구성확인(400), 작용기 확인(500), 구조확인(600) 및 분류 문자열 생성(700)으로 총 7단

계로 구성되어 있다.

본 발명에서 사용하는 화합물 식별자는 InChI로서 텍스트 또는 데이터베이스로부터 InChI 입력(100)을 통해 화[0032]

합물의 식별자를 문자열로서 입력할 수 있다.

입력된 InChI는 InChI 레이어(layer) 분해(200)에 의해 각각의 레이어로 분해되며 이 구분 기준 및 설명은 표 1[0033]

에 나타낸다. 각각의 레이어 중 화합물의 분류에 사용되는 것은 메인 레이어(main layer)와 전하 레이어(charge

layer)이며 그 이외의 레이어를 통한 분류는 광학 및 구조 이성질체, 동위원소에 대한 분류이므로 작용기와 모

양은 구분하지 않는다.

표 1

구분[0034] 접두사 이름 설명

Main layer 없음 화학식 화합물의 화학식

/c 원자연결 수소를 제외한 원자의 연결성

/h 수소 각 원자에 연결된 수소의 개수

Charge layer /q 전하 순 전하량

/p 양전하 순 양전하량
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Stereo layer /b 시스-트랜스 결합 시스-트랜스 이성질체에 대한 구분

/t, /m 패러티 사면체 탄소(tetrahedral carbon)의 이성질체 구
분

/s 구조이성질체 입체 이성질체에 대한 구분

Extra layer /i 동위원소 동위원소 표시

메인 레이어(main layer, 200)를 통한 분류는 표 1에 나타낸 바와 같이 접두사에 따라서 구분되며 본 발명에서[0036]

는 화학식 레이어, 원자연결 레이어, 수소 레이어가 접두사를 제거한 후 화학식 레이어, 원자연결 레이어 또는

수소 레이어로 분류할 수 있다. 또한, 전하 레이어(charge layer)는 접두사에 따라서 구분되며, 접두사를 제거

한 후 전하 레이어 또는 양전하로 분류할 수 있다.

무기화합물과 유기화합물의 구분(300)은 화학식 레이어의 확인을 통해서 구분된다. 화학식 레이어에 탄소가 존[0037]

재하지 않거나, 수소 레이어가 존재하지 않는 경우 무기화합물로 분류한다. 또한 유기화합물 중에서 금속과 결

합된 경우는 유기염으로 분류한다. 이 단계에서 유기화합물로 분류된 화합물은 원자 클래스(atomic class)를 분

류로 갖게 되고 구조 특이성 및 작용기가 존재하지 않는 경우기 대다수이므로 더 이상 분류를 수행하지 않는다.

위의 무기화합물과 유기화합물의 구분(300)을 통해 유기화합물로 구분된 화합물은 포함된 원자에 따라서 원자[0038]

클래스(atomic class)가 결정된다. 원자 클래스(atomic class)는 탄소와 수소 이외의 원자의 포함여부에 따라서

결정되게 되고 이는 화학식 레이어를 아래 도 2의 방법을 통해 분석하여 원자 클래스를 결정할 수 있다.원자 클

래스(atomic class)를 결정하는 단계는 (a1) 화학식 레이어(i=0)를 로드하는 단계;(a2) 화학식 레이어의 문자

원자 레이어(i+1)가 소문자(i=i+2)인 경우에는 구성원자를 확인하고, 소문자가 아닌 경우에는 i=i+1 처리한 후

에 구성원자를 확인하는 단계; (a3) 문자 원자 레이어(i)가 숫자인 경우에는 i=i+1 처리한 후에 (a3)의 처음으

로 가고, 숫자가 아닌 경우에는 원자의 개수를 확인하는 단계; 및 (a4) 문자열 종결인 경우에는 전체 단계를 종

결하고, 종결이 아닌 경우에는 (a2) 단계로 가서 반복하는 단계를 포함할 수 있다.

각각의 원자 클래스는 표 2에 나타나 있으나 표 2에 나타낸 원자로만 한정되는 것은 아니다.[0039]

도 2에서 원자의 구성은 화합물 레이어의 문자를 읽음으로써 확인한다. (410)에서 화합물 레이어를 가져오고 문[0040]

자열 첫 글자부터 읽어온다. 원소의 식별은 원소기호를 확인함으로써 확인한다(420). 원소의 첫 글자는 모두 대

문자이기 때문에 두 번째 글자를 확인한 후 소문자인 경우에는 두 글자의 원소기호이며, 대문자 또는 숫자인 경

우에는 한글자의 원소기호이다. 얻어진 원소기호를 통해 구성원자가 확인된다(430). 원소기호 바로 뒤의 문자를

확인하여 (440) 숫자인 경우에는 원자의 개수를, 영자 또는 문자열 끝인 경우에는 해당원자가 1개로 원자의 개

수를 확인할 수 있다(450). 위의 방법을 문자열이 종결될 때까지 반복하면(460) 화합물 내에 포함된 모든 원자

의 구성을 확인할 수 있다.

원자 구성 확인(400)을 통해서 원자 클래스(atomic class)를 구분하게 되며, 작용기 확인(500)을 통하여 메인[0041]

클래스(main class)가 결정된다. 대부분의 유기 화합물은 작용기에 따라서 물리화학적 성질이 변화하며, 화합물

내 구성 원소에 따라 그 작용기가 변화하게 된다. 메인 클래스(main class)의 분류는 원자 클래스(atom class)

에 따라 변화하지만 같은 족의 원소는 결합경향이 비슷하기 때문에 원자연결 레이어와 수소 레이어를 사용하면

작용기에 따라 분류가 가능하다. 14족, 15족, 16족 및 17족의 원소인 경우, 알칸(alkane), 알켄(alkene), 알킨

(alkyne), 나프텐(naphthene), 아로마틱(aromatic), 아민, 아마이드, 니트로, 니트릴, 알코올, 케톤, 에테르,

아세탈, 퍼옥사이드, 에폭사이드, 알데히드, 카복실산, 에스테르, 안하이드라이드, 클로라이드, 플루오라이드,

브로마이드,  아이오다이드,  설파이드(sulfide),  티올,  설파이트(sulfite),  설폰(sulfone),  설폰산(sulfonic

acid), 설페이트(sulfate), 포스핀(phosphine), 실란(silane) 또는 실록산(siloxane)의 작용기로 분류될 수 있

다.

표 2에는 15족, 16족, 17족에 대해서 각각 질소, 산소, 염소에 대해 분류하는 기준이 나타내었고 이는 같은 족[0042]

에 대해서 같은 방법으로 분류가 가능하다.

표 2

족[0043] class formula # of Guest
atom

# of hydrogen 상대적 위치

-1 +1 +2 +3

14 Alkane C-C 0 2 C C
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14 Alkene C=C 0 1 C C

14 Alkyne C≡C 0 0 C C

14 Naphthene C-C(ring) 0 2 C C

14 Aromatic C-C(benzene ring) 0 1 C C

15 Amine C-N-H 1 1 C

15 Nitrile C≡N 1 0 C C

16 Alcohol C-O-H 1 1 C

16 Ether C-O-C 1 0 C C

16 Acetal C-O-C-O-C 2 0 C C O C

16 Peroxide C-O-O-C 2 0 C O C

16 Epoxide C-O-C(ring) 1 0 C C

16 Ketone C=O 1 0 C C

16 Aldehyde HC=O 1 1 C

16 Carboxylic
acid

C(=O)-O-H 2 0.5 C O

16 Ester C(=O)-O-C 2 0 C O C

16 Anhydride C(=O)-O-C(=O) 3 0 C O C O

17 Chloride C-Cl 1 0 C

메인 클래스(main class)결정단계에서 가장 중요한 것은 수소와 탄소 이외에 포함된 객체원자의 연결 위치이며[0045]

이는 화학식 레이어에서 수소를 제외한 원자의 개수를 셈으로써 확인할 수 있다. 또한 수소의 개수는 수소 레이

어를 통하여 해당 원자에 결합된 수소가 몇 개인지 확인함으로써 계산하는 것이 가능하다.

작용기 확인(500) 단계를 통해 얻어진 메인 클래스(main class)는 작용기에 대한 구분만을 나타내고 구조에 대[0046]

한 구분을 하지 않는다. 따라서 화합물의 구조는 구조 확인 단계(600)을 통해서 이루어진다. 화합물의 구조 분

류는 표 3과같이 분류하며 이는 원자연결 레이어에서 가지 또는 수소연결 레이어를 통해 불포화 결합을 확인함

으로써 구할 수 있다. 이외에도 메인 클래스에서 작용기가 두 개 이상 발견되었거나 고리 구조, 방향구조 역시

이 과정을 통해서 구분이 가능하며, 이 단계를 통하여 구분되면 메인 클래스 앞에 접두사로써 구분문자를 붙임

으로써 서브 클래스로 분류가 가능하다.

즉, 상기 구조는 상기 원자연결 레이어에서 가지 또는 수소연결 레이어를 통해 노르말(N-), 브랜치(Branched-),[0047]

불포화(Unsaturated-),  폴리(Poly-),  사이클릭(Cyclic-)  또는 방향족(Aromatic-)으로 메인 클래스의 접두사로

분류되거나 서브 클래스로 분류될 수 있다.

표 3

접두사[0048] 설명

N- 특별한 구조가 존재하지 않을 때

Branched 가지구조가 존재할 때

Unsaturated 불포화 결합이 존재할 때

Poly 같은 작용기가 여러 개 있을 때

Cyclic 고리 모양의 구조를 가질 때

Aromatic 방향족의 구조를 가질 때

상기 원자 구성 확인(400), 작용기 확인(500), 구조 확인(600) 단계를 통하여 각각 얻어진 원자 클래스(atomic[0050]

class), 메인 클래스(main class), 서브 클래스(sub class)는 분류결과로써 나타나며 이 방법을 컴퓨터 프로그

래밍으로 코드로 구현하는 것이 가능하며, 화합물의 InChI를 포함하는 모든 데이터 베이스에 대해서 코드로 구

현 데이터로써 기록하는 것이 가능하다.

이하, 실시예를 통하여 본 발명을 더욱 상세히 설명하고자 한다. 이들 실시예는 오로지 본 발명을 예시하기 위[0052]

한 것으로, 본 발명의 범위가 이들 실시예에 의해 제한되지 않는 것은 당업계에서 통상의 지식을 가진 자에게
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있어서 자명할 것이다.

[실시예][0054]

실시예 1[0055]

본 발명의 설명을 돕기 위하여 상기 기술한 방법의 단계에 따라서 예시 물질들을 분류하였다. 실시예 1에서는[0056]

시행한 물질 및 각각의 단계에서 분류 결과를 표 4에 나타내었다.

[표 4][0057]

[0058]
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[0059]
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[0060]
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[0061]
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[0062]
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[0063]
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[0064]
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[0065]
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[0066]

공개특허 10-2017-0025071

- 17 -



[0067]
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[0068]

[0069]
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표 4에 나타낸 바와 같이, 유기화합물에 대해서 화합물 식별자 중 InChI를 이용하여 작용기와 구조를 확인함으[0071]

로써 유기화합물을 데이터베이스 내에서 짧은 시간 내에 효과적으로 분류할 수 있다. 검색속도와 정확성을 향상

시키며 화합물의 물성 예측 또한 용이해지는 효과가 있다.

이상으로 본 발명 내용의 특정한 부분을 상세히 기술하였는 바, 당업계의 통상의 지식을 가진 자에게 있어서 이[0073]

러한 구체적 기술은 단지 바람직한 실시 양태일 뿐이며, 이에 의해 본 발명의 범위가 제한되는 것이 아닌 점은

명백할 것이다. 따라서, 본 발명의 실질적인 범위는 첨부된 청구항들과 그것들의 등가물에 의하여 정의된다고

할 것이다.

공개특허 10-2017-0025071

- 20 -



도면

도면1
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도면2
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