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摘要  

应用量子力学AM1方法对17种磺胺类药物(Sulfonamides, SAs)进行分子构型优化, 得到了SAs的最低能量结

构, 并计算了SAs分子的重要构型参数(键长、键角和两面角)、电性参数(R基团和重要原子的电量)和物化参数(水
合能、Log P值等). 通过比较SAs各个分子理化性质的差异, 讨论了SAs与4株磺胺二甲基嘧啶

(Sulfamethazine, SM2)多克隆抗体之间的构效关系, 结果显示水合能和Log P在SM2抗体-抗原(SAs)构效关

系中发挥重要作用, 分子的空间结构和电子特性的作用有限.  
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