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内容概要

本书是药物化学专业研究人员从事科研工作的必备参考书。
其内容围绕药物化学研究的整个过程，系统讲解相关实验方法。
包括药物分子设计，目标化合物合成、纯化和结构确证，体内外初步的药效学评价，以及最后应用构
效关系进行总结。
在内容编排上着重阐述实验方法的操作规范和相关注意事项，帮助读者举一反三，培养其能够独立分
析、解决问题的能力。
    本书可作为药物化学专业及药学相关专业的研究生教材，也可供从事创新药物研究的科研人员参考
。
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书籍目录

第一章  基于靶点的药物发现  第一节  基本理论计算基础    一、量子化学    二、分子力学    三、分子动
力学    四、分子动力学实验方法  第二节  分子对接技术    一、实验方法及操作步骤    二、分子对接进行
药物设计举例  第三节  蛋白质同源模建技术    一、实验方法及操作步骤    二、同源模建应用举例第二
章  基于药效团的药物发现  第一节  药效团技术基本原理    一、药效团的基本概念    二、药效特征元素
的定义  第二节  药效团模型的构建方法    一、基于配体活性小分子共同特征的药效团    二、基于受体
结构的药效团  第三节  药效团实验方法和操作步骤    一、基于配体共同特征的药效团    二、基于化合
物构效关系的药效团构建    三、基于受体结构的药效团第四节  药效团方法运用案例    一、HIV-1整合
酶抑制剂的发现    二、HIV-1整合酶抑制剂的结构优化    三、基于受体结构的药效团第三章  类药化合
物的合成路线设计与优选  第一节  类药化合物合成路线的设计策略    一、有机合成设计理论与逆合成
分析法    二、类型反应法    三、模拟文献法  第二节  逆合成分析法    一、逆合成分析的有关概念    二、
逆合成分析的常见切断方式    三、逆合成分析理论的应用    四、逆合成分析方法的局限性  第三节  药
物合成反应的文献调研    一、常用的化学类三次文献信息资源    二、美国化学文摘    三、贝尔斯坦有
机化学大全  第四节  类药化合物合成路线选择与评价原则    一、原料和试剂的来源    二、合成步骤、
操作与收率    三、单元反应的次序安排    四、技术条件与实验安全第四章  药物合成实验研究的思路与
常用方法  第一节  药物合成实验室工作规范    一、实验室安全是首要责任    二、学术道德及实验记录
规范    三、实验记录模板  第二节  影响药物合成反应的常见因素    一、反应物料的配比与浓度    二、温
度    三、压力    四、加料方式与加料顺序    五、溶剂    六、酸碱度（pH）    七、搅拌    八、杂质与原料
的纯度  第三节  药物合成工艺研究的常用方法    一、应用新试剂或新反应    二、后处理方法的改进    三
、正交设计    四、微波合成反应  第四节  药物合成路线探索的一般步骤    一、如何研究单元反应    二、
药物合成工艺路线探索实例第五章  类药化合物合成的实验技术  第一节  药物合成反应基本操作    一、
基本操作简介    二、加热、回流    三、冷却    四、搅拌    五、通气    六、无水无氧反应    七、半微量操
作  第二节  反应终点的监测    一、TLC简介及基本操作    二、HPLC监测反应进程的基本操作    三、GC
监测反应进程的基本操作    四、其他方法第六章  类药化合物的分离纯化与结构确证  第一节  类药化合
物制备的常用分离与纯化技术    一、蒸馏    二、重结晶    三、柱层析    四、快速柱层析    五、制备薄层
色谱    六、制备高效液相  第二节  类药化合物的结构解析    一、化合物纯度鉴定的常用方法    二、化学
鉴定    三、元素分析    四、波谱解析  第三节  药物合成产品的结构确证范例    一、元素分析    二、紫外
吸收光谱    三、红外吸收光谱    四、核磁共振氢谱（1H NMR）    五、核磁共振碳谱（13C NMR）    六
、质谱    七、热分析    八、热重量分析    九、X-粉末衍射    十、综合解析第七章  类药化合物的初步活
性评价  第一节  常用药理活性评价方法简介    一、分子水平的活性评价    二、细胞水平的活性评价    三
、动物水平的活性评价  第二节  类药化合物在分子水平上的活性评价    一、基于酶活性的先导化合物
评价方法    二、基于受体活性的先导化合物评价方法    三、基于离子通道的先导化合物活性评价  第三
节  类药化合物在细胞水平上的活性评价方法    一、抗肿瘤药物细胞水平的活性评价方法    二、抗菌药
物的活性评价方法    三、抗病毒药物的活性评价方法  第四节  基本统计学方法与试验数据的处理    一
、统计学的基本概念    二、常用的量反应资料统计方法    三、质反应的显著性检验  第五节  应用举例    
一、目标化合物抑制氨肽酶N的活性试验（In vitro）    二、目标化合物抑制明胶酶的活性试验（In vitro
）    三、目标化合物对白血病细胞生长抑制试验    四、目标化合物对人卵巢黏液囊腺上皮癌细胞的生
长抑制以及明胶酶谱分析试验    五、目标化合物抑制荷肝癌H22小鼠血道转移以及碳粒廓清实验第八
章  QSAR研究方法及结构优化  第一节  QSAR的基本原理与方法    一、二维定量构效关系    二、三维定
量构效关系    三、四维和五维定量构效关系  第二节  CoMFA和Toporner CoMFA研究的一般步骤及注意
事项    一、实验流程    二、实验软硬件基础    三、应用CoMFA方法建立定量构效关系模型    四
、Toprner CoMFA与Toporner Search  第三节  定量构效关系在新药研究中的应用实例    一、CoMFA模型
的应用    二、Toporner CoMFA的应用索引
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编辑推荐

《药物化学实验方法学》在写作中突出了实验方法的实用性，写作素材尽量取材于研究生培养过程中
常见的问题。
在编写过程中，力图通过必要的基本原理介绍，并结合实际工作中总结出来的各种注意事项，有针对
性地帮助研究生解决实际工作中可能会遇到的具体问题，从而使学生掌握严格的基本实验技能训练，
以适应今后科研工作中可能会遇到的各种挑战。
 另一方面，《药物化学实验方法学》内容还涉及许多的学科前沿知识，这些内容在本科教学中很少提
及或几乎没有接触，如计算机辅助药物设计软件操作和微波合成等方法。
它们代表着学科发展的前沿，在发展过程中也出现了由不同公司开发的技术设备和操作规程。
其实，它们的基本原理都是相同的，《药物化学实验方法学》在编写中将首先简要介绍其基本原理，
然后选择代表学科发展且日趋成熟的主流软件或仪器设备进行相关的基本操作介绍。
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