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褪黑激素受体拮抗剂的三维定量构效关系研究 

朱丽荔;徐筱杰 

北京大学化学与分子工程学院，北京 100871 

摘要： 

采用两种分子场分析方法即比较分子场分析法（CoMFA）和比较分子相似因子分析法（CoMSIA）进行了37个褪

黑激素受体拮抗剂的构效关系研究.计算结果表明，两种方法得到的构效关系模型都具有较好的预测能力.在计算

中，还考察了不同格点距离和电荷计算方法对构效关系模型的影响.通过分析分子场等值面图在空间的分布，可以

观察到叠合分子周围分子场特征对化合物活性的影响，为设计新的褪黑激素拮抗剂提供了一些理论依据. 

关键词： 褪黑激素   拮抗剂   三维定量构效关系（3D-QSAR）   比较分子场分析法   

收稿日期 2002-02-01 修回日期 2002-06-17 网络版发布日期 2002-12-15 

通讯作者: 徐筱杰 Email: xiaojxu@chem.pku.edu.cn

本刊中的类似文章

Copyright © 物理化学学报


