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基 于药效 团与 分子对 接筛选 丹参药 材中凝 血酶抑 制活性 成分王星张 燕理相 玉红任 真真乔 延江

(北京中 医药大学 北京10 0102;首 都师范大学 北京10 0048)

摘要 目的辨 识丹参药 材中抑制凝 血酶的活性 成分方 法从中药 化学成分数 据库(TC MD)收集 丹参药材已知的 化学成分群 分别采 用基于药效 团与基于分 子对接的 方法筛选 丹参药材的 化学成分 群以辨识凝 血酶抑

制剂结 果所建凝 血酶抑制 剂药效团包 含7个药效 特征4个 疏水基团 2个氢键给 体和1个正 氮中心将 所建药效团筛选 丹参化学成 分数据库 命中14个 匹配度〔Q FIT)在9-0 以上的化合 物分子对 接结果显 示17个化 合物对接得分( dkigeo )在6-0 及以上2 种方法筛选 结果相比 有8个共有 化合物部 分命中化 合物的凝血 酶抑制

活性已被 相关文献所 佐证结 论基于药 效团与分子 对接的虚 拟筛选方法 可用来鉴别 丹参药材 中凝血酶抑 制活性成分丹 参的抗凝血 机制与其凝 血酶抑制 活性有关 该结果为进 一步研究 丹参作用分 子机制提供 参考和依 据

关键 词凝血酶 抑制剂 丹参虚拟 筛选药效 团分子 对接有效 成分辨识基金 资助国家 科技支撑 计划项目 (No-2008BAI 5lB01)
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