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A 分子量分布（viol_le1 批次）
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Ro5 上限 500 Da

1 gefitinib  446 Da
2 erlotinib  393 Da

3 osimertinib  499 Da
4 afatinib  485 Da

5 dacomitinib  469 Da
lapatinib 580 Da

（2 项违规，未入本批次）
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编号同 A

亲脂性分布（MolLogP）

1

2

3

4

5

Ro5 上限 5

0 2 4 6 8 10 12
氢键受体数 (HBA)

0

2

4

6

8

氢
键

供
体

数
 (H

BD
)

H
BA

 上
限

 1
0

HBD 上限 5

C 氢键受体 vs 供体（颜色=活性）
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Ro5 通过区
（违规 ≤1 项）

D

输入 5568 个分子
RDKit2025 重算 ≤1 违规：4662

上游冻结集 T002：4635

差 27 个（按分子 ID 比对）
成因未证实，见报告 §2.2

Ro5 违规项数（全部 ChEMBL 查询集）
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分子性质与类药性：同一张 Ro5 规则下的分布


