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基于药效团模型从中草药数据库中搜索gpIIb/IIIa受体抑制剂 

李旭东; 徐筱杰; 胡娟 

北京大学化学与分子工程学院, 北京 100871; 福建中医学院, 福州 350108 

摘要： 

选择20 个3,4-二氢-1(1H)-异喹啉酮类gpIIb/IIIa受体抑制剂作为训练集, 利用Catalyst软件包建立了gpIIb/IIIa受
体抑制剂三维药效团模型. 探讨了药效团作用模式. 并通过建立的可靠性最佳的药效团模型(线性回归系数

r=0.7715), 从中草药数据库中虚拟筛选了gpIIb/IIIa受体抑制剂, 通过实验活性测定得到了8个抑制ADP活化全血

血小板聚集的IC50从40到100 μmol·L-1的化合物, 进一步证明了所建药效团模型的有效性. 
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