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从药物的三维分子结构预测人体小肠吸收 

胡桂香;邹建卫;蒋勇军;王艳花;俞庆森 

浙江大学,宁波理工学院分子设计与营养工程市重点实验室，宁波 315104 

摘要： 

在口服药物的发展过程中，人体小肠吸收的预测是候选药物设计、优化和选择的一个主要目标.VolSurf/GRID计算

方法作为一个新的工具被用来预测被测化合物的人体小肠吸收，以及测定人体小肠吸收所必需的重要的分子特征.
被测化合物包括112个结构不同的类似药物的化合物.使用偏最小二乘判别分析方法在实验数据和人体小肠吸收的理

论分子特征之间建立相关性.建立的两个模型之间具有较高的一致性.小肠吸收实验数据与分子特征之间好的相关性

（r2=0.82, q2=0.67）表明,从化合物的三维分子结构能够预测人体小肠吸收.有利于人体小肠吸收的药物分子特征

包括,分子量中心与亲水区重心的不平衡性，较大的疏水区域以及分子内较少的氢键给体. 
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