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中药补气与活血分子作用机理的计算机模拟 

吴钉红 徐筱杰 

广州中医药大学第二临床医院, 广州 510006; 北京大学化学与分子工程学院, 北京 100871 

摘要： 

采用分子相似性分析、分子对接和生物网络技术等计算机模拟方法对治疗冠心病的中药活血与补气的分子作用机理

进行研究. 结果表明, 计算机模拟方法可以体现化合物的结构差异, 并提示中药中化学成分与相关靶标相互作用的分

子机理, 而生物网络的构建和分析可以将化学成分的聚类、差异, 以及有效成分与相关靶标的复杂分子作用机理可

视化. 
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