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成果摘要： 

本课题从最基本特征和最重要因素出发，综合电子、立体、疏水效应以及整体局域和内部外部相互作用，在已有前期研

究基础上，首次在国际上提出了系列全息关联矢量等分子结构参数化表达方法，同时实现了构效建模最优化技术，能高

分辨率高选择性地准确表达各种药物与生物分子，故适应范围广。主要学术观点坚持分子结构可参数化表达，发现分子

电距边矢量的通用特性和普适规律，对于药物和生物均能使用，在科学理论上有独特创见。利用分子间相互作用理论、

提出分子电距边矢量系列及分子最优化模建与交互校验新方法，在研究方法有创新成果以及在综合分析上有创造成绩。 

生物与药物分子电性距离矢量表征及其应用
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