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ATENÇÃO:

Por ser continuação do Guia Básico, este guia exige
conhecimentos apresentados anteriormente.

Caso ainda não tenha lido o Guia Básico, por favor
acesse-o aqui antes de prosseguir.

Busca por Compostos Químicos

https://www.gov.br/inpi/pt-br/assuntos/informacao/guia-pratico-para-buscas-de-patentes
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Busca específica em documentos de patente relacionados

a compostos químicos:

✓ não deve ser focada apenas nos nomes comerciais;

✓ é importante utilizar os nomes das substâncias químicas e seus
sinônimos;

✓ portanto, antes de iniciar a busca, deve-se levantar os vários

sinônimos do composto.

Introdução

Busca por Compostos Químicos



Existem diversas bases comerciais e gratuitas que podem ser  
consultadas para recuperar sinônimos.

Exemplos de bases gratuitas são:

Busca por Compostos Químicos

Primeiro passo: Busca de sinônimos



Para exemplificar, serão recuperados sinônimos para paracetamol, em

duas bases gratuitas.

Fonte: http://www.salud.es/paracetamol

Busca por Compostos Químicos

http://www.salud.es/paracetamol


Busca de sinônimos na base PubChem

Busca por Compostos Químicos

Acessar  https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/



Busca de sinônimos na base PubChem

Busca por Compostos Químicos



Busca de sinônimos na base PubChem

Busca por Compostos Químicos

Realizar a pesquisa no 

campo “Explore 

Chemistry”, onde se 

encontra rapidamente 

informação química de 

fontes authoritatives. Na

aba “Compound”,

aparece uma lista de

nomes do composto ou

o nome comercial, 

assim como os genes e 

a taxonomia.



Os resultados podem ser

apresentados em ordem de

relevância (ou outras 

opções). Observar que o

composto paracetamol 

aparece em primeiro lugar,

seguido de seus derivados.

Para acessar a ficha do

composto, deve-se clicar

no nome de interesse:

Busca por Compostos Químicos

Foram encontrados 

92 resultados.

Outras informações 

deste composto: CID, 

nome IUPAC, SMILES 

isomérico, InChlKey, 

data da criação, etc.

Busca de sinônimos na base PubChem



No sumário do composto

acetaminophen (sinônimo

do paracetamol), esta base 

disponibiliza diversas

informações como: estrutura

(2D, 3D ou Crystal),

sinônimos, fórmula 

molecular, toxicidade, 

taxonomia, propriedades

físico-químicas, descrição, 

informação espectral (etc)

e até mesmo documentos

de patente.

Busca por Compostos Químicos

Busca de sinônimos na
base PubChem



No subitem 2.4.2 (Depositor-Supplied Synonyms) do conteúdo “Nomes e 

Identificadores” (nº 2), estão listados os sinônimos e outros descritores para o

composto de interesse.

Busca por Compostos Químicos

Busca de sinônimos na base PubChem



Esta base 

disponibiliza 

tutoriais,

clicando no 

menu superior 

“Docs”.
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Busca de sinônimos na base ChemSpider

Busca por Compostos Químicos



Acessar http://www.chemspider.com/

Busca por Compostos Químicos

Buscar o composto químico 
pelo nome, neste campo.

http://www.chemspider.com/


Realizar a pesquisa na aba “Simple search”, utilizando o nome da
substância, como abaixo, ou o nome comercial.

Busca por Compostos Químicos

Busca de sinônimos na base ChemSpider



Busca por Compostos Químicos

A ficha do composto

contém diversas

informações como:

estrutura, fórmula 

molecular, etc.

Clicar para obter 

mais informações

Busca de sinônimos na base ChemSpider



Busca por Compostos Químicos

A ficha do composto contém

diversas informações como:

estrutura, fórmula molecular, 

nomes e sinônimos, propriedades

físico-químicas, artigos, etc.

Busca de sinônimos
na base ChemSpider



Exemplos de sinônimos extraídos das bases PubChem e Chemspider

• Paracetamol

• Tylenol

• Febrolin

• Dolgesic

• Nome IUPAC: N-(4-hydroxyphenyl)acetamide

• Acetamidophenol

• Acetaminophen

• Hydroxyacetanilide

• 4-(Acetylamino)phenol

Busca por Compostos Químicos

Busca de sinônimos nas bases PubChem e ChemSpider



Existem diversas bases comerciais e gratuitas para a pesquisa
de compostos químicos em documentos de patente.

Exemplos de bases de acesso gratuito:

Busca por Compostos Químicos

Segundo passo: Busca por compostos químicos



Busca por compostos químicos na base Patentscope

Acesso à base em https://patentscope.wipo.int/search/pt/search.jsf

Recomenda-se consultar o tutorial específico (Módulo 4) desta base 
disponível no portal do INPI.

Busca por Compostos Químicos

https://patentscope.wipo.int/search/pt/search.jsf
https://www.gov.br/inpi/pt-br/assuntos/informacao/guia-pratico-para-buscas-de-patentes


Na base Patentscope, a pesquisa pode ser feita em diversos campos,

apresentação de resultados da busca em tabelas e elaboração de
gráficos, permite a tradução do documento em diferentes línguas,
fornece inventário de IPCs para tecnologias verdes, acesso à listagem
de sequências dos pedidos via PCT, etc.

Um dos diferenciais desta base é permitir fazer a busca por 
compostos químicos (desde que logado na base).

A base Patentscope é administrada pela OMPI (Organização

Mundial da Propriedade Intelectual ou WIPO, em inglês) e permite

acesso gratuito a aproximadamente 112 milhões de documentos
de patente das coleções de mais de 75 Estados-membros (países

e organizações regionais), incluindo 4,7 milhões de pedidos de

patente internacionais (PCT) publicados.

Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope



CEPIT / DIRPA

Na página inicial do portal da WIPO, 

procurar o menu superior “Find & Explore”, 

selecionando, em seguida, “Patentscope”, 

na lista de opções “Patent & Technology 

Information”.

Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope



ÂMBITO DE APLICAÇÃO DAS PATENTES (wipo.int) ou
OMPI - Pesquisa de Coleções Internacionais e Nacionais de Patentes (wipo.int)

CEPIT / DIRPA

Acesso à base 

Patentscope

Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

https://www.wipo.int/patentscope/en/
https://patentscope.wipo.int/search/en/search.jsf


CEPIT / DIRPA

Para fazer a “Busca por compostos químicos” é 

necessário estar logado, na base Patentscope.

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Busca por Compostos Químicos



CEPIT / DIRPA

Para isso, o usuário 

interessado deve se 

cadastrar gratuitamente 

na base, criando um 

login e senha de acesso.

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Busca por Compostos Químicos



Esta base fornece tutoriais (em inglês), que mostram como fazer a 

“Busca de informação química” e a “Busca de subestrutura”.CEPIT / DIRPA

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Busca por Compostos Químicos



A busca por compostos químicos pela base 

Patentscope possui parâmetros e algumas 
limitações, que são mostrados na tabela a seguir. 

CEPIT / DIRPA

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Busca por Compostos Químicos



Parâmetro de Busca Exemplo Explicação

Nome do Fabricante Abbott 
Laboratories

Durante a etapa de pesquisa e desenvolvimento (P&D), uma substância é 

identificada no laboratório ou em publicações por um código (uma combinação de 

letras e números). Do Norvir é ABT-538.

INN (nome genérico) Ritonavir Cada substância farmacêutica é identificada por um nome designado único e 

universalmente disponível. É a Denominação Comum Internacional deste fármaco.

Marca Norvir® Uma vez que um fármaco recebe autorização para comercialização, ele é 

comercializado com a marca registrada.

Nome químico IUPAC Ver 2 abaixo A União Internacional de Química Pura e Aplicada (IUPAC) estabelece padrões para 

a denominação dos elementos e compostos químicos de uma maneira estruturada.

CAS Registry Number 155213-67-5 Após publicação de literaturas e patentes químicas, o Chemical Abstracts Service 

(CAS) atribui um único identificador numérico para um composto recém publicado.
1

International Patent 
Classification (IPC)

A61P 31/18 Embora códigos IPC não identificam uma substância particular, um código pode ser

usado com outros parâmetros de busca para reduzir o resultado da busca.

Fórmula molecular C37H48N6O5S2 Essa fórmula química mostra o número e tipos de átomos na molécula.

Estrutura Química 
(fórmula gráfica)

Diversos serviços comerciais oferecem bases de patentes que permitem a busca de 

compostos pela estrutura química, além das palavras-chave (nomes) e códigos de 

classificação. Eles usam várias regras de indexação para poder buscar também

compostos químicos descritos em uma Markush.

1 Enquanto há outras organizações que atribuem identificadores para compostos químicos, o número de registro CAS é um dos  códigos mais

amplamente usados pelos experts no campo  da química. Fonte: http://www.wipo.int/wipo_magazine/en/2016/06/article_0005.html
2 Nome IUPAC: 1,3-thiazol-5-ylmethyl N-[(2S,3S,5S)-3-hydroxy-5-[[(2S)-3-methyl-2-[[methyl-[(2-propan-2-yl-1,3-thiazol-4-

yl)methyl]carbamoyl]amino]butanoyl]amino]-1,6-diphenylhexan-2-yl]carbamate

Tabela 1: Exemplos de parâmetros de busca para substâncias farmacêuticas

CEPIT / DIRPA
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http://www.wipo.int/wipo_magazine/en/2016/06/article_0005.html#fn1
http://www.wipo.int/wipo_magazine/en/2016/06/article_0005.html


Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Neste campo, deve-se inserir algum nome 

aceito para o fármaco (nome comercial, 

nome CAS ou o nome IUPAC), etc

Converter a estrutura

Tipos de 

busca

Editor de estrutura

Organizações de PI: todas

Upload da estrutura



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Inserir o nome do fármaco “Paracetamol”

Clicar em “buscar estrutura exata”

Está assinalado “Convert structure”

“nome do 

composto”

Exemplo de busca: Paracetamol

Também é possível incluir, na busca, as 

estruturas Markush enumeradas.

É possível 

buscar 

pela 

estrutura, 

se desejar 

OBS: Ao clicar nesta opção (scaffold), reduz a 

busca a uma parte fixa do composto químico.



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Esta busca 

encontrou 

94.031 

documentos de 

patente, onde 

aparece o 

nome 

“paracetamol”.

Lista de 

resultados 

desta busca

Se aparecer documentos em 

idiomas desconhecidos, pode usar 

a ferramenta de tradução da base. 

Sintaxe de busca



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Na lista com 

dados 

bibliográficos 

traduzidos para 

o português,

aparece  

“paracetamol”,

nos 

documentos 

encontrados 

nesta busca.

Mensagem da tradução automática da base



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Clicar em “mostrar no editor”

Nome do 

composto



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Clicar em “buscar subestrutura”

Estrutura do 

paracetamol

Informações 

da molécula



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Ao clicar em uma das subestruturas...

Resultados da busca de subestruturas do paracetamol



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Dados 

bibliográficos 

do documento 

US que contem 

a subestrutura 

selecionada,

segundo a 

base.



Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Patentscope

Busca que utiliza o nome IUPAC do paracetamol: N-(4-hydroxyphenyl)acetamide

Clicar em “buscar estrutura exata”



Busca por Compostos Químicos

Foram encontrados

94.031 resultados,

fazendo a busca pelo 

nome IUPAC do 

paracetamol.

Foi feita a tradução dos dados bibliográficos dos 

documentos encontrados nesta busca

Busca por compostos químicos na base Patentscope



Busca por compostos químicos na base Espacenet

Busca por Compostos Químicos

Recomenda-se consultar o tutorial específico (Módulo 3) desta base 
disponível no portal do INPI para aprender a fazer busca com ela.

Acesso à base em https://worldwide.espacenet.com/

https://www.gov.br/inpi/pt-br/assuntos/informacao/guia-pratico-para-buscas-de-patentes
https://worldwide.espacenet.com/


Busca por compostos químicos na base Espacenet

Busca por Compostos Químicos

OBS: A base Espacenet não permite a busca por moléculas do composto 

químico ou de suas subestruturas ou das estruturas Markush.

A base Espacenet é administrada pelo EPO (European Patent

Office ou Escritório Europeu de Patentes) e permite acesso gratuito

a mais de 140 milhões de documentos de patente das coleções
de mais de 100 Estados-membros (países e organizações

regionais).

Na base Espacenet a pesquisa pode ser feita em diversos campos,
pode apresentar os resultados da busca em gráficos, permite a
tradução do documento de patente em diferentes línguas, fornece a
situação legal dos pedidos de patente, permite baixar a lista de
resultados encontrados na busca, fornece lista de documentos citados
e citantes de documento, etc.



Acessar https://worldwide.espacenet.com/ e selecionar “Advanced search”.

A base Espacenet permite o 
acesso gratuito a mais de 
140 milhões de documentos 
de patente de mais de 100 
países, incluindo 
organizações regionais.

Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Espacenet

Acesso ao breve 

guia desta base

https://worldwide.espacenet.com/


Realizar a pesquisa, preenchendo os campos de interesse com as palavras-
chave selecionadas anteriormente, nas bases que fornecem sinônimos.

Exemplo: Inserir o nome comercial Tylenol, no campo “título ou resumo”.

Busca por Compostos Químicos

Busca no “Advanced Search” da base.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

Foram recuperados apenas 15 resultados, 

utilizando o termo Tylenol, na busca por 

palavras-chave.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Portanto, devem ser feitas novas buscas, utilizando os nomes químicos da
substância: por exemplo, Acetaminophen.

Busca por Compostos Químicos

Neste exemplo, 

foram recuperados 

1.300 resultados, 

utilizando um dos

nomes químicos da

substância.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

Porém, a busca na base

Espacenet, pelo nome IUPAC 

N-(4-hydroxyphenyl)acetamide,

não é considerada confiável,

pois, ao analisar os resultados,

observa-se que, o nome 

IUPAC tem partes separadas, 

no texto de alguns pedidos.

Observa-se que o 

resultado desta busca

(73) é distinto dos 

resultados anteriores 

feitos com o nome 

comercial do fármaco

ou com o nome 

químico da substância.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

Na tentativa de buscar pelo nome IUPAC na base Espacenet, uma alternativa
possível é utilizar os termos deste nome, mas combinados com o operador
booleano AND.

Nome IUPAC: N-(4-hydroxyphenyl)acetamide

Busca por compostos químicos na base Espacenet

Exemplo: hydroxyphenyl AND acetamide no “título ou resumo”.



Busca por Compostos Químicos

Desta forma, foram 

recuperados 116 

resultados, 

utilizando os termos 

(“hydroxyphenyl” e

“acetamide”) do 

nome IUPAC 

conectados pelo 

operador AND.

Porém, em alguns pedidos, os 

termos do nome IUPAC nem 

sempre são encontrados juntos 
no texto.

Será que se trata da
mesma substância 

do fármaco 
buscado ?

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

Destaca-se que os resultados encontrados, nas buscas pelo nome IUPAC,
podem ser não específicos. Em alguns resultados, mesmo com as palavras
presentes no resumo, a substância de interesse não foi recuperada.

Para tornar mais específica a busca anterior, além das palavras-chave do
nome IUPAC, pode ser utilizada a Classificação Internacional de Patentes
(CIP ou IPC, em inglês) referente a preparações para finalidades médicas.

A61K - Preparações para finalidades médicas, odontológicas ou higiênicas.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

Desta forma, foram 

recuperados 56 

resultados, ao  

utilizar a 

classificação A61K 

e cruzando com os

termos 

(“hydroxyphenyl” e

“acetamide”) do 

nome IUPAC 

conectados pelo 

operador AND.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

Para buscar em todo texto do 

pedido, deve-se selecionar a

"Busca Avançada" (“Advanced

Search”) e no menu dos campos 

de texto (“Text Fields”), 

selecionar “All text fields”.

Frequentemente, o nome do composto químico não está 

presente no título ou no resumo, mas somente no relatório 

descritivo. Na base Espacenet, a busca em texto completo

pode ser feita, em documentos EP (depositados no Escritório 
Europeu de Patentes) e WO (depósitos PCT).

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

As palavras-chave 

(“hydroxyphenyl” e

“acetamide”) do nome IUPAC, 

agora inseridas, no campo 

referente ao texto completo (full 

text) do documento (“All text

Fields”, na base Espacenet), 

serão novamente combinadas

com a classificação A61K.

Porém, neste caso, foram

recuperados 14.272

documentos, que deverão ser

analisados, para verificar se 

atendem ao objetivo da busca.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Busca por Compostos Químicos

Outra opção é buscar 

somente no campo 

“claims” (reivindicações), 

para encontrar os 

pedidos com estas 

substâncias, que 

reivindicam a patente do 

fármaco desejado.

Neste caso, foram

recuperados 1.945

documentos, que

deverão ser analisados, 

para verificar se 

atendem ao objetivo da 

busca.

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Atenção

A classificação específica de um composto pode ser utilizada no lugar do
nome do composto em caso de buscas, nas quais se deseja encontrar

diferentes formas de dosagem ou associações de substâncias, como:

A61K 31/167 (específica para paracetamol) AND ibuprofen

Deve-se verificar ainda a possibilidade de adicionar à estratégia novas

combinações de palavras-chave e classificações, como:

✓ A61P (aplicação terapêutica) AND paracetamol

✓ C07 (métodos de síntese) AND A61P (aplicação terapêutica)

✓ Dolgesic OR Hydroxyacetanilide

Busca por Compostos Químicos

Busca por compostos químicos na base Espacenet



Como foi mostrado, a busca para substâncias químicas deve ser
feita, utilizando diferentes estratégias e bases de dados.

Podem ser necessárias diversas tentativas para alcançar o 
resultado esperado, utilizando os nomes químicos, suas variações
e as classificações de forma iterativa.

OBS: As buscas apresentadas, nos exemplos, foram realizadas em agosto de 2023.

Conclusão

Busca por Compostos Químicos
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