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封面说明 蛋白酪氨酸磷酸酶1B(PTPlB)是治疗Ⅱ型糖尿病的新型靶点之一，筛选天然产物来源

的PTPlB抑制剂有助于开发糖尿病治疗新药．本文构建了含有42 296个小分子的天然产物库，以

PTPlB蛋白为靶标，采用基于分子对接的虚拟筛选方法并结合ADMET性质预测，从所构建的天然

产物库中筛选出类药性良好的三个化合物，包括对苯醌类化合物7、烷基异香豆素类衍生物JD和

Clavepictine类似物JJ，其中化合物JD和JJ的PTPlB抑制活性未见报道．结合方式分析表明，化

合物7和J』主要通过氢键与PTPlB结合，占据其第一位点；化合物JO通过5个氢键、1个1r．盯

键、疏水作用、范德华力和静电相互作用与PTPlB结合，既占据第一位点又占据第二位点，还与

WPD环和连接处结合，推测有较强的抑制活性和选择性．体外抑制实验证明，化合物JD对PTPlB

的，c。为(74．58±1．23)I．zmol／L，抑制活性良好．

(张倩，甘强，刘 霞，陈 曦，冯长根．基于天然产物的蛋白酪氨酸磷酸酶lB抑制剂的虚拟

筛选。本期第442～452页)
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