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A
活性 × 类药性 × 警示（已检查 5568/5568）

仅 Brenk (n=2788)
命中 PAINS (n=474)
无警示 (n=2306)

活性线 pIC50=6.3 ⇒ IC50≈501 nM（选择，非普适）
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B
严格规则（Ro5 违规=0）下的 Top 15

哪些分子值得继续研究：两条候选规则的实际含义

违规=0：类药集合 3056 → 无警示 1488 → 且活性 767    |    违规≤1（上游批次）：4635 → 2088 → 1113    |    违规≤1（重算）：4662 → 2089 → 1114
本图 B 用严格规则；三条谓词的分母不同，引用时必须写明用了哪一条


