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第1章 药物化学基础

 



药物化学的定义药物化学的定义

药物化学是研究药物的结药物化学是研究药物的结
构、性质和合成方法的学构、性质和合成方法的学
科，主要研究药物的物化科，主要研究药物的物化
性质以及在生物系统中的性质以及在生物系统中的
作用机制。作用机制。

 



药物分类

具有碱性的药物

生物碱类

具有激素作用的药

物

激素类

用于抗菌的药物

抗生素类

 

 



药物合成药物合成

通过有机合成方法合成具有期通过有机合成方法合成具有期

望药效的化合物望药效的化合物

需要考虑反应条件和步骤的选需要考虑反应条件和步骤的选

择择

药物代谢药物代谢

药物在体内会发生代谢，主要药物在体内会发生代谢，主要

经过肝脏代谢，形成代谢产物经过肝脏代谢，形成代谢产物

代谢产物可能具有不同的药理代谢产物可能具有不同的药理

效应效应

药效动力学药效动力学

研究药物在体内的吸收、分布、研究药物在体内的吸收、分布、

代谢和排泄等过程代谢和排泄等过程

了解药物在体内的动态变化和了解药物在体内的动态变化和

作用机制作用机制

药物设计与合成

药物设计药物设计

根据疾病靶点的结构特征设计根据疾病靶点的结构特征设计

具有特定活性的化合物具有特定活性的化合物

目的是提高药物的选择性和效目的是提高药物的选择性和效

力力



药物代谢与药效动力学

药物在体内代谢的

过程

药物代谢

主要的代谢机制

肝脏代谢

药物代谢生成的产

物

代谢产物

 

 



药物分子的结构特征

药物结构01

03

药物合成技术和方法

合成方法

02

药物的理化性质及药效特点

药物性质
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第二章 药物结构与活性关系

 



药物结构与活性药物结构与活性
关系的基本原理关系的基本原理

药物分子的结构特征对其药物分子的结构特征对其
在靶点上的结合模式和药在靶点上的结合模式和药
效活性有影响。构效关系效活性有影响。构效关系
研究探讨药物结构与活性研究探讨药物结构与活性
之间的相互关系，为药物之间的相互关系，为药物
设计提供重要依据。设计提供重要依据。

 



量子化学方法可以揭示药物分子的电子结构特征

电子结构研究01

03

量子化学还可用于评估药物分子的毒性

毒性评估

02

通过计算方法可预测新化合物的药效活性

药效预测



分子对接分子对接

预测药物与靶点预测药物与靶点

结合模式的技术结合模式的技术

结构模拟结构模拟

模拟药物的模拟药物的

三维结构特征三维结构特征

  

  

三维药物设计

计算机辅助计算机辅助

利用计算机技术利用计算机技术

模拟药物分子结合方式模拟药物分子结合方式



结构活性关系研究案例分析

以某种药物为研究

对象

选取药物

分析药物结构与活

性之间的关系

关系分析

探讨药物设计的关

键因素

设计探讨

 

 



药物结构与活性关系的
重要性

药物分子的结构特征对其生物活性具有重要影响，深入研究

和了解药物结构与活性关系，有助于更有效地设计新型药物，

并提高药物疗效和安全性。
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第3章 药物合成方法

 



影响合成效率

反应条件选择01

03

关键步骤

反应机理

02

影响产物纯度

催化剂选择



生物合成法生物合成法

合成氨基酸合成氨基酸

氨基酸保护基氨基酸保护基

保护氨基保护氨基

氨基酸官能团修饰氨基酸官能团修饰

酰化反应酰化反应

氧化反应氧化反应

氨基酸合成

传统合成法传统合成法

GabrielGabriel合成合成

StreckerStrecker合成合成



杂环化合物合成杂环化合物合成

杂环化合物具有广泛的生杂环化合物具有广泛的生
物活性和药理应用，各种物活性和药理应用，各种
杂环化合物的合成方法对杂环化合物的合成方法对
于药物研究具有重要意义。于药物研究具有重要意义。
通过有机合成技术可以合通过有机合成技术可以合
成出不同结构的杂环化合成出不同结构的杂环化合
物，为药物研发提供了重物，为药物研发提供了重
要的手段。要的手段。

 



天然产物全合成

提取天然成分

挪用天然产物

合成类似化合物

结构优化

检验新化合物

活性评价

研究代谢途径

药代动力学
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