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A 扩展①：阈值敏感性（同一种指纹）
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B 扩展②：表示敏感性（同一阈值 0.2）
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簇内仅 73% 的分子对满足距离 ≤0.2
最大簇内距离 0.33

→ 阈值不等于“簇内两两都满足”

Butina 阈值只约束中心↔成员 D

返回 7 原子
抽样集里公共片段小，不足以说明整库没有更大的共享骨架

扩展③：多样子样本 MCS（n=20，support 0.7）

聚类与 MCS 扩展（与冻结 T005/T006 参照分开，属本模块新增探索）


