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前言

20世纪以来，科学技术进入了一个高速发展的历史时期。
信息技术、现代生物技术的发展迅速地改变着世界的面貌，推动着社会的进步。
进入21世纪，生命科学领域更是发生了翻天覆地的变化，许多生命科学的最新成果已经应用到药物化
学领域中。
药物化学（medicinalchemistry）是发现与发明新药、合成化学药物、阐明药物化学性质、研究药物分
子与机体细胞（生物大分子）之间相互作用规律的综合性学科，也是药学领域中重要的带头学科。
为反映当代药物化学领域的最新进展，笔者查阅、整理了大量国内外有关药物化学方面的科技文献和
图书资料，编写了本书。
本书内容较为丰富、全面，根据药物化学发展趋势和面临的新挑战及其在化学和药学科学中日益重要
的地位和作用，追踪药物化学与生命科学和计算机科学等学科领域相互渗透、相互促进的发展前沿；
系统地介绍了21世纪药物化学不断更新的知识体系和内涵，包括药物化学的基础知识，国内外新药研
究的现状、实际应用和最新研究进展；展望了未来的研究趋势和发展动态。
本书从分子水平上揭示药物及具有生理活性物质的作用机制，阐明药物与受体的相互作用，探讨药物
的化学结构与药效的关系，研究药物及生理活性物质在体内的吸收、转运、分布及代谢过程。
从新药发现的基本途径，先导化合物及其来源和先导化合物的优化方法等方面介绍新药设计与开发。
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内容概要

《药物化学研究与新药开发概论》从分子水平上揭示药物及具有生理活性物质的作用机制，阐明药物
与受体的相互作用，探讨药物的化学结构与药效的关系，研究药物及生理活性物质在体内的吸收、转
运、分布及代谢过程。
从新药发现的基本途径、先导化合物及其来源和先导化合物的优化方法几个方面介绍新药设计与开发
，展望未来的研究趋势和发展动态。
    《药物化学研究与新药开发概论》适合制药企业、化学合成和新药研发研究机构的从业人员，以及
高校药学和相关专业的学生与研究开发人员参考使用。
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出度实验  第八节 新药的质量研究和质量标准的建立  第九节 药品质量生产管理规范（cGMP）新特点
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章节摘录

三、结构生物学、生物信息学和药物分子设计随着人类基因组和蛋白质组计划的兴起，将会有大量的
新蛋白产生。
目前的结构测定方法还不能满足这两个研究计划的需求。
正在发展的两项技术为高通量结构测定和计算机分子模拟技术。
计算机辅助药物设计包括基于配体的药物设计，基于受体的药物设计，基于机制的药物设计。
计算机辅助药物设计的另一种重要策略和方法是虚拟药物筛选。
它利用各种计算方法对化合物数据库进行“筛选”，可以大大减少工作量与成本，加快新药发现步伐
。
一些新兴学科越来越多地渗入到新药的发现和前期研究中。
化学、物理学、理论和结构生物学、计算机和信息科学等学科与药物研究的交叉、渗透与结合日益加
强，使得新药研究的面貌发生了重大变化，包括出现了一些新的研究领域和具有重大潜力的新技术。
这些研究的进展和综合集成，将对创新药物的研究与开发产生长远的、具有决定性的影响。
四、药物蛋白质组学研究20世纪90年代初，生物学家提出并开始实施了人类基因组计划。
随着这一计划的提前完成，生命科学的研究重心将从基因组学转移到蛋白质组学。
蛋白质组学与药学的学科交叉也逐渐形成新的研究领域——药物蛋白质组学。
其研究内容在临床前应包括发现所有可能的药物作用靶点，以及针对这些靶点的全部可能的化合物，
也包括应用蛋白质组学方法研究药物作用机制和毒理学。
在临床研究方面应包括药物作用的特异蛋白作为患者选择有效药物的依据和临床诊断的标志物，也可
应用类似于药物遗传学的方法，按照蛋白质谱来分类患者，给予个体化治疗，并预测药物疗效。
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编辑推荐

《药物化学研究与新药开发概论》由科学出版社出版。
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