
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000
分子数

ChEMBL EGFR 查询

Ro5 违规 ≤1（上游 T002 批次）

且无 PAINS/Brenk 警示

且活性 pIC50≥6.3（违规=0 严格）

且活性（违规≤1，重算）

  5568

  4635

  2088

  767

  1114

A 筛选漏斗：三种起点到候选
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警示 = 待核查的机制假设
不是毒性或无效的证据

两套警示目录：宽严差别巨大
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Spearman ρ=0.64
gefitinib 前 8 近邻仅 4 个重合

MACCS 8 对并列于 1.00

表示决定相似度（79,800 对）
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D 冻结 T005/T006 参照结果

Module 02 总览：同一批 EGFR 分子的性质 / 警示 / 相似性 / 共同子结构


