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GABA受体抑制剂的柔性原子受体模型研究 
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摘要： 

利用Flarm软件为GABA受体抑制剂建立了其抑制家蝇和大鼠GABA受体的柔性原子受体模型， 很好地模拟了两种

受体与药物分子结合的情况，具有较好的预测能力，预测集的预测值与实验值的相关系数（r2）分别达到0.923和
0.733，模型的结果与药效团模型有很大的一致性，为揭示药物与两种受体作用的区别提供了依据. 
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