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更多教程（含英文教程）请见如下： 

MolAICal 官方主页： https://molaical.github.io 

MolAICal 官方主页中国镜像： https://molaical.gitee.io 

MolAICal 中文博客： https://molaical.gitee.io/cntutorial.html 

 

 

 

1. 简介 

本教程介绍两个例子：一个是 drug-like 和 FDA-like 分子生成，可用于药物虚拟筛选，另一

个是基于已知配体进行骨架和基团的修饰，可用于改造或设计新药。有关 MolAICal 的更

多详细信息，请参考网址：https://molaical.github.io。 

 

2. 材料 

1.1 软件需求 

1) MolAICal: https://molaical.github.io  

国内镜像MolAICal: https://molaical.gitee.io 

 

1.2 示例文件 

1) 所有必要的教程文件都从以下位置下载： 

https://gitee.com/molaical/tutorials/tree/master/016-AImolecularGeneration 

 

3. 步骤 

 

3.1 生成 drug-like 和 FDA-like 数据集 

1. 生成 FDA-like 的分子 

#> molaical.exe -dock AI -s FDAMol -n 30 -nf 10 -nc 3 -g on -b on -v off 

 

它将生成一个名为 tmpGenVS.dat 的文件，其中包含 30 个分子 SMILES 字符串和 3 个名为

tmpGenMols1、tmpGenMols2 和 tmpGenMols3 的文件夹。用户可以根据自己的需要生成更

多的分子。生成的 3D 分子默认为 PDBQT 格式。如果用户需要更改分子格式，例如，可以

使用以下命令进行格式转换： 

https://molaical.github.io/
https://molaical.github.io/
https://molaical.gitee.io/


① 加氢（选项） 

#> molaical.exe -dock addh -i 1.pdbqt 

② 将“pdbqt”更改为“pdb”格式 

#> molaical.exe -dock pdbqt2pdb -i 1.pdbqt 

 

2. 产生 drug-like 分子。 

#> molaical.exe -dock AI -s ZINCMol -n 30 -nf 10 -nc 3 -g on -b on -v off 

 

它将生成一个名为 tmpGenVS.dat 的文件，其中包含 30 个分子 SMILES 字符串和 3 个名

为 tmpGenMols1、tmpGenMols2 和 tmpGenMols3 的文件夹。用户可以根据自己的需要

生成更多的分子。生成的 3D 分子默认为 PDBQT 格式。如果用户需要更改分子格式，

例如，可以使用以下命令进行格式转换： 

① 加氢（可选） 

#> molaical.exe -dock addh -i 1.pdbqt 

② 将“pdbqt”更改为“pdb”格式 

#> molaical.exe -dock pdbqt2pdb -i 1.pdbqt 

 

 

 

3.2 基于已知配体生成新的相似分子 

 

Webserver 可以为研究人员提供一种便捷的方式来设计药物，无需任何特殊的软件和硬

件要求，通过浏览器。MolAICal 通过网络服务器提供此功能，其 URL 可通过以下命令

获取： 

 

#> molaical.exe -model ligdream 

 

 

 

1) 在浏览器中输入 URL https://heisenberg.ucam.edu:5000，您可以选择绘制分子的方式

或输入您的 SMILES 字符串（见图 1）。 最后，点击“Submit and Running”。 



 

图 1 

 

2) 它将转到另一个结果网页（见图 2）。用户可以下载改造过的分子，并且可以使用

Pymol, UCSF Chimera 查看结果。 



 

图 2 

 

 


