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EGFR酪氨酸激酶抑制剂的药效团模型构建 

陈曦; 刘心霞; 黄慧; 胡慧慧; 姜凤超 

华中科技大学同济医学院药学院, 武汉 430030 

摘要： 

以80个作用方式相同, 分子结构特征不同的表皮生长因子受体酪氨酸激酶(EGFR TK)竞争性抑制剂为训练集, 利用

计算机药物辅助软件Catalyst, 构建不同的药效团模型, 并结合酪氨酸激酶的作用位点等因素, 筛选出一个含有两个

芳环中心, 一个疏水中心和一个阳离子基团的具有较好预测能力(RMS=0.438, Correl=0.908, Weight=1.52, 
Config=17.36)的药效团模型, 为设计和合成新型结构的EGFR TK抑制剂提供参考. 
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