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历年Selleck化合物库发表的文献数量
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据文献数据统计，每使用100个Selleck化合物进行初筛，平均能得到5个目标活性化合物，筛选的化合物数量越
多，得到目标活性化合物的概率越大。

筛选得到目标化合物的概率大，速度快，文章
影响因子高

以下为使用Selleck化合物库筛选的部分文章示例：

购买到发文章
的时间

Journal of the American 
Chemical Society

Journal of Biomolecular 
Structure and Dynamics

Journal of Biomolecular 
Structure and Dynamics

Journal of Infection and 
Chemotherapy
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Nature medicine文章证明Selleck产品
质量更好�

美国Broad Institute抽查了市场上主流的分子库供应商，对其化合物纯度进行的检测显示，竟

然有30%不合格！

数据来自：Nature Medicine, 2017, 23(4):405-408（IF: 53.440）& 文章作者建立的数据统计网站。

统计数据 各品牌分子库中纯度为0%的产品占比

各品牌分子库中纯度>90%的产品占比
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Nature Medicine报道: 市场上分子库中有30%的化合物不合格！



热卖库介绍

Approved institution Full name

U.S. Food and Drug Administration

China Food and Drug Administration

European Medicines Agency

Heads Of Medicines Agency

National Drug Code

Pharmaceuticals and Medical Devices Agency

Drug Master File

United States of America

China

European

European

United States of America

Japan

United States of America

FDA

CFDA

EMA

HMA

NDC

PMDA

DMF

Country

FDA药物库  FDA-approved Drug Library Cat.No. L1300

Selleck Txxx公司

�

3072种获得上市批准以及药典收录的原料药的独特集合，这些药物已经完成了广泛的临床实验，具有良好的生物
活性、安全性和生物利用度，可用于高通量筛选和高内涵筛选 。

PhysChem Properties

氢键供体的数量

氢键受体的数量

水分配系数

分子量
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97

91

75

% Compounds PhysChem Properties
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90
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类药性参数分析  (% of compounds compliant with Lipinski’s Rules)

VS

Selleck FDA库中上市分子的批准机构

FDA药物库组成

Metabolism
Transmembrane Transporters

Endocrinology & Hormones

Immunology & Inflamma�on

DNA Damage

GPCR & G Protein

Protein Tyrosine Kinase

Proteases
Angiogenesis

Cytoskeletal Signaling
DNA Damage/DNA Repair

PI3K/Akt/mTOR

氢键供体的数量

氢键受体的数量

水分配系数

分子量

Neuronal Signaling

Microbiology



本文（PMID: 35728625），发表期刊为Nature (IF=43)。

Induction of mouse totipotent stem cells by a defined chemical cocktail

化合物库：Selleck FDA药物库

模型：转染2C特异性MERVL-tdTomato报告基因的小鼠

胚胎干细胞

初筛指标：tdTomato报告基因表达水平

初筛结果：发现23种化合物能够诱导细胞MERVL表达，

其中多种为RAR激动剂，但单独处理会造成细胞死亡

复筛指标：RNA-seq分析

复筛结果：TAW鸡尾酒组合诱导的细胞最接近小鼠2C胚

胎

~3000 compounds

MERVL-tdTomato reporter expression
23 candidate compounds

2st round

Group 1: 7 hits Group 1: 7 hits

11 combinations

Condition 7#:TAW

1st round

Report
recommend

Selleck FDA药物库在开发全新化学诱导全能干细胞中的应用

文章介绍

3. 验证分析

2. 高通量药物筛选

验 证 分 析

注射ciTotiSCs的8细胞胚胎体内分化全转录组测序

实验设计

清华丁胜团队使用Selleck FDA药物库进行高通量筛选，经过多轮分析，最终确定了TAW 鸡尾酒药物组合——TTNPB、

1-Azakenpaullone、WS6，成功将小鼠多能干细胞诱导成具有全能特性的细胞。

1. 建立药物筛选细胞模型
1. 利用Selleck FDA药物库在内的超3000种化合物，在小鼠胚胎干细胞上诱导全能性标志物MERVL的小分子的表达，以建立

化学诱导的全能干细胞(ciTotiSCs);
2. 通过基于转录组的PCA分析、UMAP试验、ATAC-seq试验、qPCR分析以及EB分化实验，确认了ciTotiSCs在体外的全能基

因表达、全基因组范畴染色质开放区域的成功诱导，以及向胚胎外分化的内在潜能；

3. 嵌合实验分析了ciTotiSCs胚胎在体内的分化潜力，及发育不同时间点的谱系贡献。

E13.5嵌合体胎盘切片的代表性图片

PCA试验测试对ciTotiSCs全转录组测序



天然产物库  Natural Product Library Cat.No. L1400

天然产物是指从自然界的动物、植物、微生物体内分离、提取得到的具有生物活性的小分子化合物，在化学结构
上丰富且复杂。目前临床上应用的许多药物都直接或间接来源于天然产物，约占现代药物的60%。因此，天然产
物的基础和应用研究，对先导化合物的发现、中药新药的研制及应用化学学科的发展具有重要意义。

Selleck天然产物库集合了2545种天然产物及其衍生物；来源广泛、结构多样、靶向多种信号通路，可用于高通
量和高内涵筛选。Selleck天然产物库来源如下：
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Nat Biomed Eng, 2022 10.1038/s41551-022-00863-9
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Chem Soc Rev, 2021 10.1039/d0cs01065k

Cancer Cell, 2021 S1535-6108(21)00383-4

Nature, 2020 582(7811):289-293

Cell, 2020 181(7):1518-1532.e14
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Nat Med, 2014 20(8):954-60
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Nutrients, 2023 15(6)1490
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Selleck天然产物库在癌症方面的应用

本文（PMID: 35361747），发表期刊为Signal Transduction and Targeted Therapy (IF=21)。

Nuclear Aurora kinase A switches m6A reader YTHDC1 to enhance an 
oncogenic RNA splicing of tumor suppressor RBM4

化合物库：Selleck天然产物库和自噬库

模型：AURKA-EGFP稳定表达A549人小细胞肺癌细胞

系和NCI-H460人大细胞肺癌细胞系

指标：倒置荧光显微镜定位AURKA

结果：JNJ-26854165和PHA-680632（均来自Selleck

分子库）抑制AURKA核转移

2216 compounds

AURKA localization

2 compounds

文章介绍

3. 机制研究

2. 高通量药物筛选

机 制 研 究

Western-blotImmunofluorescence assay

实验设计

异常的mRNA剪接与多种人类肿瘤的发生和发展有关，核AURKA反式激活MYC和FOXM1靶基因的表达，促进了乳腺癌干细胞的

自我更新。作者对包括Selleck天然产物库和自噬库在内的6个分子库进行筛选，发现JNJ-26854165和PHA-680632能通过抑制

AURKA核易位，使BRM4向BRM4-FL而非BRM4-S剪切，从而抑制肿瘤生长。

1. 实验框架
1. AURKA互作蛋白功能聚类分析提示核AURKA可能通过调节RNA剪接促进肿瘤进展；RIP-seq显示RNA结合蛋白4
（RBM4）受AURKA下调调控；

2. 一系列机制研究揭示核AURKA破坏SRSF3与YTHDC1的结合，促进m6A-YTHDC1-SRSF3复合体诱导的RBM4-S生成，消

除RBM4-FL对SRSF1-mTORC1的抑制作用，发挥肿瘤启动子的功能；

3. 对Selleck天然产物库和自噬库在内的6个化合物库进行筛选，验证了JNJ和PHA通过促进AURKA在细胞质中的积累，诱导

BRM4向BRM4-FL剪切来抑制肿瘤生长。

JNJ和PHA处理显著增强细胞中RBM4外显子3包合JNJ和PHA处理促进了AURKA的细胞质积累



新药发现高通量筛选库  HTS Library for Drug Discovery Cat.No. L5000

Cat.No. L2000定制化合物库  Customize Library

包含99039个化合物，涉及4000多种核心结构，结构复杂性更佳；化合物分子量在300-500之间，类药性强，成
药性好，易于发现活性分子；产品源自世界第一大制药公司辉瑞五十年来的研发积累，可用于高通量筛选和高内
涵筛选。

          结构复杂性更佳：包含99039个化合物，涉及4000多种核心结构，适用于高通量筛选和高内涵筛选

          类药性强：化合物分子量在300-500之间，类药性强，成药性好，易于发现活性分子，提高新药筛选效率

          产品源自世界第一大制药公司辉瑞五十年来的研发积累

通过在我们的库存中挑选化合物来建立合适的化合物库，用于您的研究工作。

您可以选择:

请通过info@selleck.cn与我们联系，定制你所需要的化合物库。

      

      

      

      

      

      

      

特定数量特定化合物 96/384孔板位图 可选择“干/固体”或“DMSO溶液”

PhysChem Properties

氢键供体的数量

氢键受体的数量

水分配系数

分子量

94

97

95

100

% Compounds

类药性参数分析 (% of compounds compliant with Lipinski’s Rules)

容易通过细胞膜进入血液循环-----口服吸收好

容易通过生物膜到达靶点------------透膜性好

不容易被酶降解或转化----------代谢稳定性好

结构简单---------------------易于合成和优化

全部化合物分子量＜500 ！



化合物库：Selleck定制化合物库（包括20多条信号途径的200个靶点

的抑制剂、表观遗传学的小分子调节剂、FDA批准的药物和天然产

物）

模型：奥希替尼给药的EGFR突变NSCLC细胞系

指标：癌细胞生长抑制率

结果：发现四种抑制剂在不同的NSCLC均可增强奥希替尼的促凋亡作

用，Aurora激酶抑制剂效果最佳

1000 compounds

Cell growth inhibition

Top 50 compounds

cluster analysis

4 kinds of inhibitors

初 筛

定制化合物库在肺癌方面的应用

文章介绍

3. 机制研究

2. 高通量药物筛选

机 制 研 究

Colony assay

Aurora激酶抑制剂PF03814735（PF）可
消减奥希替尼耐受性的出现

CellTiter-Glo assay

实验设计

本文（PMID: 34388376），发表期刊为Cancer Cell (IF=23)。

Targeting Aurora B kinase prevents and overcomes resistance to EGFR 
inhibitors in lung cancer by enhancing BIM- and PUMA-mediated 
apoptosis

EGFR抑制剂奥希替尼在EGFR突变肺癌中的临床应用受限于其耐药性。作者通过使用Selleck FDA抗癌药物库，对1000多种化

合物的定制库进行高通量筛选，发现 Aurora B激酶抑制剂是奥希替尼诱导细胞凋亡的有效增强剂。

1. 建立药物筛选细胞模型

1. 奥希替尼给药的EGFR突变的非小细胞肺癌细胞系（NSCLC）；

2. 使用Selleck定制化合物库，筛选对奥希替尼抑制NSCLC生长起促进作用的化合物；

3. 多种细胞系的top50化合物聚类分析，选择多细胞系均有作用的抑制剂进行膜联蛋白V染色，检测细胞死亡。

Aurora激酶抑制剂PF03814735（PF）
协同奥希替尼抑制NSCLC细胞生长



适用筛选方法

Selleck分子库适用于表型检测（细胞形态、细胞活力、动物表型）、荧光检测（荧光素酶报告基因、荧光标记）、
配体检测（SPR）等。

细胞铺板、过夜培养 → 加入已稀释的化合物库药物处理 → 观察细胞形态

高内涵仪

构建质粒，共转染      加入已稀释的化合物库药物处理      加入荧光素酶底物，检测荧光

表型检测（细胞形态）

荧光标记检测（荧光素酶报告基因）

�



热卖化合物库(14)

FDA药物库  FDA-approved Drug Library Cat.No. L1300

Nat Methods, 2022 19(7):803-811

Nat Biomed Eng, 2022 10.1038/s41551...

Sci Transl Med, 2022 14(652):eabl5654

Blood, 2022 blood.2022015414

Chem Soc Rev, 2021 10.1039/d0cs01065k

Cancer Cell, 2021 S1535-6108(21)00383-4

Nature, 2020 582(7811):289-293

Cell, 2020 181(7):1518-1532.e14

Cancer Cell, 2020 37(2):200-215.e5

Cell Metab, 2019 7;29(5):1166-1181.e6.

Nature, 2017 546(7659):533-538

Nat Med, 2017 23(4):405-408

Physiol Rev, 2017 1;97(3):889-938.

Cell Stem Cell, 2017 4;20(5):659-674.e9.

Nat Med, 2014 20(8):954-60

Eur J Pharm Sci, 2023 181:106362

Adv Sci (Weinh), 2022 9(22):e2201785

Nat Commun, 2022 13(1):2169

Nat Commun, 2022 13(1):2725

Nat Commun, 2022 13(1):2572

Nucleic Acids Res, 2022 50(13):7420-7435

Neuro Oncol, 2022 noac093

Clin Cancer Res, 2022 clincanres.0100.2022

...

临床I期后及FDA药物库  FDA-approved & Passed Phase I Drug Library Cat.No. L3800

Nat Methods, 2022 19(7):803-811

Nat Biomed Eng, 2022 10.1038/s41551...

Sci Transl Med, 2022 14(652):eabl5654
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临床前和临床药物库  Preclinical/Clinical Compound Library Cat.No. L3900
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Selleck化合物库�
HOT

      3072种获得上市批准的原料药的独特集合，可用于高通量筛选和高内涵筛选；

      生物活性和安全性已验证；

      适合老药新用；

      含有批准信息和临床试验信息。     

客户使用该化合物库发表的文献为536篇

      3549种已经上市或通过临床I期的药物集合，可用于高通量筛选(HTS)和高内涵筛选(HCS)；

      生物活性和安全性已验证；

      适合老药新用；

      含有批准信息和临床试验信息。

客户使用该化合物库发表的文献为278篇

      3375种可用于高通量筛选(HTS)和高内涵筛选(hcs)的临床前和临床化合物的独特合集；

      涉及肿瘤、心脏病、抗炎、免疫、精神性病变、镇痛等相关领域；

      生物活性和安全性已验证；

      适合老药新用；

      含有批准信息和临床试验信息。    

客户使用该化合物库发表的文献为275篇



已知活性药物库-I  Bioactive Compound Library-I Cat.No. L1700
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      9138种具有生物活性的化合物的独特集合；

      化合物数量大，适合高通量筛选；

      适合没有具体研究方向的客户进行盲筛。

客户使用该化合物库发表的文献为343篇

      5309种具有生物活性的化合物的独特集合；

      化合物源自世界最大的制药公司，生物活性具有多样性和新颖性；

      化合物数量大，适合高通量筛选；

      适合没有具体研究方向的客户进行盲筛。

客户使用该化合物库发表的文献为277篇

       2046种激酶抑制剂的独特集合，可用于高通量筛选和高内涵筛选；

       作用于多种激酶，如EGFR、PI3K、Aurora激酶、CDK和MEK等；

       涵盖了大部分激酶靶点。

客户使用该化合物库发表的文献为398篇



临床和上市相关（4）

抑制剂相关（7）

天然产物和药食同源相关（9）

FDA药物库                              Cat.No. L1300
3072种获得上市批准的原料药

临床I期后及FDA药物库             Cat.No. L3800
3549种已经上市或通过临床I期的药物集合

临床前和临床药物库             Cat.No. L3900
3375种临床前和临床化合物

FDA抗癌药物库                   Cat.No. L8000
1739种获得上市批准并具有抗癌潜力药物

已知活性药物库-I                      Cat.No. L1700
9138种具有生物活性的化合物

生物活性库Ⅱ                        Cat.No. L1700-Ⅱ
5309种具有生物活性的化合物

多样性化合物母核库              Cat.No. L3600
3010种具有不同的核心结构的化合物

高通量筛选库                      Cat.No. L5000
99039种结构多样的创新型化合物

表型筛选库                         Cat.No. L8500
3996种具有明确靶标的活性化合物

活性化合物总库（5） 

激酶抑制剂库                            Cat.No. L1200
2046种激酶抑制剂

高选择性抑制剂库                     Cat.No. L3500
575种具有高选择性的抑制剂

细胞因子抑制剂库                 Cat.No. L9500
634种细胞因子抑制剂

酪氨酸激酶抑制剂分子库         Cat.No. L1800
643种与酪氨酸激酶相关的活性化合物

抑制剂库                           Cat.No. L1100
4951种最新抑制剂

蛋白酶抑制剂库                    Cat.No. L2500
441种与蛋白酶相关的活性化合物

蛋白-蛋白互作(PPI)抑制剂库    Cat.No. L8100
408种蛋白与蛋白相互作用（PPI）相关的活性化合物

HOT HOT

HOTHOT

HOT

HOT

HOT

HOT

HOT

HOT

HOT

天然产物库
2545种天然产物

生物碱类化合物库
402种生物碱类相关的活性化合物

黄酮类化合物库
240种与黄酮类相关的活性化合物

药食同源化合物库
480种与药食同源相关的活性化合物

1256种与植物来源相关的天然有机化合物
植物提取物库
796种植物提取物

Cat.No. L1400 Cat.No. L7900

Cat.No. L7700 Cat.No. L6800

Cat.No. L7600 Cat.No. L9800天然产物库

天然酚类化合物库
491种与天然酚类相关的化合物

天然萜类化合物库
337种与天然萜类相关的化合物

中药化合物库
1665种中药单体化合物

Cat.No. L1410 Cat.No. L1420

Cat.No. L8300



按信号通路分类（25）

代谢相关（8）

细胞死亡相关（4）

HOT

HOT

脂代谢化合物库 小鼠代谢化合物库

人内源代谢化合物库 谷氨酰胺代谢化合物库

糖酵解化合物库 肠道微生物代谢物库

钙通道阻滞剂库 外泌体分泌相关化合物库

人类激素相关化合物库 氧化应激化合物库

干细胞分化化合物库 人转录因子化合物库

血管生成相关化合物库 抗氧化化合物库

细胞周期化合物库 细胞骨架信号通路化合物库

DNA损伤/DNA修复化合物库 内质网应激库

表观遗传化合物库 GPCR小分子化合物库

凋亡分子化合物库 自噬化合物库

铁死亡化合物库 细胞焦亡化合物库

代谢相关（9）

代谢化合物库
3159种与代谢相关的活性化合物

糖代谢化合物库
572种糖代谢相关化合物

Cat.No. L3700 Cat.No. L9100

Cat.No. L9200 Cat.No. L8900

Cat.No. L4500 Cat.No. L6900

Cat.No. L8700 Cat.No. L8400

Cat.No. L9000 Cat.No. L8800

Cat.No. L9400 Cat.No. L9700

Cat.No. L9300 Cat.No. L9600

Cat.No. L5200 Cat.No. L6500

Cat.No. L5100 Cat.No. L6300

Cat.No. L4600 Cat.No. L8600

Cat.No. L1900 Cat.No. L2200

Cat.No. L3300 Cat.No. L2600

Cat.No. L6400 Cat.No. L7400

521种脂代谢相关化合物 158种小鼠代谢相关的活性化合物

836种内源性生物活性化合物 479种谷氨酰胺代谢相关的活性化合物

421种糖酵解相关化合物

线粒体靶向化合物库 Cat.No. L9900
694种线粒体靶向化合物

146种肠道微生物代谢物

165种钙通道阻滞剂 52种外泌体分泌相关化合物

454种人类激素相关化合物 1437种氧化应激（oxidative stress）相关化合物

295种干细胞分化相关化合物 740种人转录因子化合物

407种与血管生成相关的活性化合物 818种与抗氧化相关的活性化合物

510种与细胞周期相关的活性化合物 543种与细胞骨架信号传导相关的活性化合物

823种用于DNA损伤和修复研究的活性化合物 175种作用于内质网应激相关信号通路的化合物

845种与表观研究相关的活性化合物 1402种与GPCR相关的活性化合物

拥有1231种可用于凋亡研究的小分子 1018种与自噬信号通路相关的活性化合物

713种铁死亡相关化合物 758种与细胞焦亡相关的活性化合物



按信号通路分类（25）

按疾病分类（10）

抗感染和抗病毒相关（6）

MAPK抑制剂库 甲基化化合物库

NF-κB信号通路库 PI3K/Akt抑制剂库

干细胞小分子化合物库 TGF-beta/Smad信号通路库

泛素化化合物库

抗衰老化合物库 抗阿尔茨海默病化合物库

抗肿瘤化合物库 抗癌化合物库-Ⅱ

抗癌代谢化合物库 抗心血管疾病化合物库

抗生素化合物库 抗感染化合物库

抗寄生虫药物库 抗病毒化合物库

大环化合物库 核苷类似物库

抗糖尿病化合物库 Cambridge抗癌化合物库

肥胖化合物库 小分子免疫肿瘤化合物库

HIF-1信号通路化合物库 组蛋白修饰研究化合物库

离子通道配体库 JAK-STAT信号通路库

Cat.No. L3400 Cat.No. L6600

Cat.No. L5500 Cat.No. L2800

Cat.No. L2100 Cat.No. L5600

Cat.No. L6000

Cat.No. L6200 Cat.No. L5900

Cat.No. L3000 Cat.No. L7100

Cat.No. L5700 Cat.No. L7500

Cat.No. L5300 Cat.No. L3100

Cat.No. L8200 Cat.No. L7000

Cat.No. L7300 Cat.No. L7200

Cat.No. L2900 Cat.No. L2300

Cat.No. L6700 Cat.No. L4800

Cat.No. L6100 Cat.No. L4900

Cat.No. L2700 Cat.No. L5400

258种与MAPK信号通路相关的活性化合物 170种与甲基化相关的活性化合物

494种与NF-κB信号通路相关的活性化合物 348种与PI3K/Akt/mTOR信号通路相关的活性化合物

1003种与干细胞信号通路相关的活性化合物 156种与TGF-β/Smad信号通路相关的活性化合物

198种与泛素化相关的活性化合物

2298种与抗衰老相关的活性化合物 640种用于探索阿尔茨海默病机制的活性化合物

4192种处于临床实验阶段的抗肿瘤化合物 902种经过博德研究所验证具有抗癌活性的化合物

317种用于癌症代谢研究的活性化合物 694种与抗心血管疾病相关的活性化合物

488种抗生素 1572种具有抗感染活性的化合物

235种与抗寄生虫相关的活性化合物 749种与抗病毒相关的活性化合物

187种大环化合物 209种核苷类似物

147种与糖尿病发展相关的活性化合物 245种高附加值的抗癌化合物

916种与肥胖相关的活性化合物 248种免疫肿瘤小分子

443种与HIF-1信号通路相关的活性化合物 338种与组蛋白修饰相关的活性化合物

746种与离子通道配体相关的活性化合物 191种与JAK-STAT信号通路相关的活性化合物



HOT

神经和免疫相关（3）

片段和共价相关（3）

血脑屏障通透化合物库 免疫/炎症分子化合物库

神经信号化合物库

共价抑制剂库 类药性化合物库

片段库

Cat.No. L4700 Cat.No. L4100

Cat.No. L4000

Cat.No. L5800 Cat.No. L7800

Cat.No. L1600

722种能透过血脑屏障的活性化合物 3372种与免疫炎症相关的活性化合物

1708种与神经信号通路相关的活性化合物

846种共价抑制剂 2262种类药性化合物

1015种片段小分子
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