
表 7 Frompymol工具获得的结果 

Table 7 Result obtained frompymol tool 

 

模板 

Templates 

原子数 

Atom count 

形式电荷的总和 

Formal Charge sum 

分子表面积 

Molecular surface area 

溶剂可比表面积 

Solvent accessible surface area 

 1IZL 2804 -9.0 34263.043 A
0
 21350.953 A

0
 

 4IL6 2804 -9.0 34034.191 A
0
 21938.918 A

0
 

 3A0B 2804 -9.0 34332.879 A
0
 21257.391 A

0
 

 3WU2 2804 -9.0 34461.117 A
0
 21316.729 A

0
 

 


