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最大簇 n=145
成员与随附 SDF 完全一致

RDKitFP maxPath=5
Butina 距离 0.2

冻结 T005 重建：簇大小（前 18）

CHEMBL27685 CHEMBL3671551 CHEMBL3676394
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(RingMatchesRingOnly)

support 0.8
+ CompleteRingsOnly

 22 原子

 28 原子

 28 原子（60 s 取消，非最大值）

C 冻结集上的 support 与环约束 D

support 1.0 的返回查询图：22 原子 / 24 键；元素 {'C': 16, 'O': 2, 'N': 4}；环 3 个（环大小 [6, 6, 6]）

在这些冻结成员里实测的基序支持：

· 4-苯胺基喹唑啉基序: 145/145

· 喹唑啉双环: 145/145

· 酰胺: 145/145
说明：查询图里含酰胺、一个含两个氮的稠合双环和一个苯环。
“4-苯胺基喹唑啉”是对这张图的化学读法（推测），
上图给出的是可核验的实测支持数。

返回的查询图本身（不是推断的骨架名）

B 冻结最大簇成员（n=145）高亮 = 共同子结构；support 1.0 → 22 原子/24 键

冻结最大簇与它的共同子结构（T005 / T006 参照）

注：冻结集 support 0.8 + CompleteRingsOnly 在 60 s 内被取消（28 原子），取消结果不是已验证的最大值


