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内容概要

　　《全国高等学校药学类规划教材·药物设计学（第2版）》为普通高等教育“十一五”国家级规
划教材。
“药物设计学”是一门新兴学科，发展很快，《全国高等学校药学类规划教材·药物设计学（第2版
）》第2版中近2／3的内容是新增和修订的，但阐述的主线仍然是先导物衍生的两条途径——筛选和合
理药物设计（包括基于靶点、性质和结构的药物设计）以及与此相关的理论和方法。
《全国高等学校药学类规划教材·药物设计学（第2版）》中基于靶点、基于性质的药物设计以及虚
拟筛选方法的内容是适合新世纪药物发现的全新内容，属药物设计前沿领域，适合学生素质教育和创
新思维培养。
计算机辅助药物设计、先导物优化以及组合化学和高通量高内涵筛选，是关于药物设计的方法学研究
，在介绍原理和技术的同时以巧妙运用的实例进行重点阐述。
《全国高等学校药学类规划教材·药物设计学（第2版）》取材新颖，重点突出，图文并茂，能满足
教学需要。
　　各章后附有相关参考文献和阅读材料以及书末列出的教材中常用缩略语和具有实用价值的常用数
据库网址，专业英语词汇及索引，供查阅和学习提高之用。
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书籍目录

导论第一节 药物发现一、药物发现的历史二、药物发现的定义三、药物发现的阶段四、新药研发的社
会科学第二节 药物设计一、靶点和配体二、药物作用的体内过程三、先导物四、合理药物设计五、筛
选途径六、虚拟筛选七、先导物优化及药物设计原理和方法八、立体异构药物和外消旋转换结语第一
章 基于筛选途径的药物发现第一节 化合物的来源一、天然产物的提取二、通过组合化学合成的化合
物三、各研究机构库存化合物第二节 组合化学和化合物组合库一、概述二、固相组合合成三、液相组
合化学第三节 筛选模型和方法学一、药物靶点的选择和确证二、筛选模型和方法学三、高通量筛选四
、高内涵筛选结语第二章 基于靶点的药物设计第一节药物发现的方法学一、基于功能的途径二、基于
症状的途径三、基于机制的途径四、三种药物发现途径的特点比较第二节 药物靶点的发现和确证一、
药物靶点的内涵二、确定药物靶点在新药研究中的意义三、药物靶点研究的现状四、药物靶点的发现
途径五、药物靶点发现的识别和确证过程六、药物靶点研究的主要技术平台第三节 基于靶点的药物设
计方法一、基因性靶点及药物设计方法二、机制性靶点及药物设计方法第四节 实例一、治疗早老性痴
呆药物的研究二、抗消化性溃疡药物的研究三、抗肿瘤靶点研究结语第三章 基于性质的药物设计第一
节 概述第二节 药物理化性质与其体内过程问的关系一、药物在体内的ADME过程二、药动学第三节 
类药性及其测量方法一、类药性二、类药性的测量方法第四节 类药性预测方法一、原始数据库的分析
二、简单的虚拟筛选方法三、识别药物与非药物的计算方法四、药动学性质预测方法五、类药性预测
方法的比较第五节 药动学优化一、通过结构修饰改善化合物药动学性质二、通过制剂方法改善药物药
动学性质结语第四章 基于结构的药物设计第一节 基本概念一、受体理论和药物一受体相互作用二、
药物的结构与生物活性的关系三、基于结构的药物设计的策略四、计算机辅助药物设计第二节 计算机
辅助药物设计的基本理论和技术一、三维结构的理论计算方法二、分子三维结构测定三、分子模拟四
、计算机硬件和软件第三节 基于靶点结构的药物设计——直接法一、生长法二、连接法三、其他方法
第四节 基于配体结构的药物设计——间接法一、药效基团模型法二、基于配体相似性的虚拟筛选三、
二维定量构效关系四、三维定量构效关系方法结语第五章 药物发现的虚拟筛选方法第一节 概述第二
节 化学信息处理一、化学信息的表示方法二、化合物数据库的生成和管理三、分子相似性和多样性分
析四、互联网上的化学信息资源第三节 生物信息处理一、序列分析二、蛋白质结构预测三、互联网上
的生物信息资源第四节 虚拟筛选一、基于靶点结构的虚拟筛选——分子对接二、基于配体相似性的虚
拟筛选——药效基团搜寻三、虚拟筛选后评估结语第六章 先导物的优化第一节 概述一、模仿药物的
概念二、优化前提三、优化原则第二节 前药原理一、前药的基本原理二、前药原理的应用三、靶向药
物设计第三节 生物电子等排原理一、基础知识二、经典生物电子等排体三、非经典生物电子等排体的
应用第四节 拼合原理一、概述二、应用实例第五节 软药设计一、概述二、软药设计方法结语第七章 
酶抑制剂和肽拟似物第一节 酶抑制剂一、概述二、酶抑制剂的特征三、酶抑制剂的类型四、设计原理
和方法第二节 肽拟似物一、概述二、设计方法和原理第三节 设计实例一、肾素和血管紧张素转化酶
抑制剂二、凝血酶抑制剂三、HIV蛋白酶抑制剂结语书中常用缩略语药物设计中常用数据库的网址、
内容和说明专业词汇汉英对照及索引彩图
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编辑推荐

《全国高等学校药学类规划教材·药物设计学(第2版)》可供药学类及相关专业本科生使用，也适合从
事医药研究的专业人员参考。
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