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摘要： 

通过分子力学和量子化学计算,得出两种二氢吡啶衍生物的低能构象,再应用比较分子力场分析方法(CoMFA)和比较

分子相似性指数分析方法(CoMSIA)分别对两种构象的43个二氢吡啶衍生物进行3D-QSAR研究. 计算结果表明,用
两种方法建立的两种构象的构效关系模型均有较好的预测能力.通过分析CoMFA和CoMSIA的系数等势图,直观地了

解二氢吡啶衍生物的结构对生物活性的影响,为进一步设计高活性的二氢吡啶衍生物提供一定的理论依据. 

关键词： 二氢吡啶(DHP)   钙离子通道拮抗剂   三维定量构效关系(3D-QSAR)   比较分子力场分析(CoMFA)   比
较分子相似性指数分析(CoMSIA)   

收稿日期 2003-05-12 修回日期 2003-07-25 网络版发布日期 2003-12-15 

通讯作者: 丁晓琴 Email: dingxq@cetin.net.cn

本刊中的类似文章

Copyright © 物理化学学报


