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MACCS 只有 167 位、分辨率低：
本样本 8 对达到 1.00（并列）
Morgan 均值 0.16 < MACCS 均值 0.44

A 成对相似度分布（79,800 对，抽样）
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Spearman ρ = 0.64
Pearson r = 0.61

B 同一对分子，两种指纹
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a、b = 两个指纹各自为 1 的位数
c = 共同为 1 的位数
两者单调相关，但数值不同：
Dice 通常≥Tanimoto
比较时必须写明用的是哪个

同一种指纹，两个相似系数 D

MACCS 近邻 Morgan r2 近邻

CHEMBL14699  1.00 CHEMBL14699  0.92

CHEMBL25610  1.00 CHEMBL299672  0.86

CHEMBL384699  1.00 CHEMBL291514  0.84

CHEMBL24137  1.00 CHEMBL57758  0.78

CHEMBL385479  1.00 CHEMBL2425092  0.78

CHEMBL56142  0.97 CHEMBL384699  0.78

CHEMBL99024  0.95 CHEMBL300791  0.77

CHEMBL291514  0.95 CHEMBL56142  0.77

前 8 名中只有 4 个重合 → 相似性依赖表示

gefitinib 的近邻：换指纹 → 换名单

指纹相似性：表示决定排序


