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毒蕈碱受体激动剂的三维定量构效关系研究 
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摘要： 

采用比较分子场分析法(CoMFA)研究了55个四氢吡啶类毒蕈碱受体激动剂的三维定量构效关系(3D-QSAR), 建立

了具有较强预测能力的3D-QSAR模型. 所得模型的交叉验证相关系数(q2)为0.507, 常规相关系数(R2)为0.982 , 
标准方差为0.218, 说明系列化合物分子周围立体场和静电场的分布与生物活性间存在良好的相关性. 模型不仅很好

地预测了训练集和测试集化合物的活性, 而且为设计活性更高的受体激动剂提供了理论依据. 
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