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成果摘要： 

本研究将结构生物学、计算化学、药物化学和药理学等多个学科有机地结合在一起，将复杂的新药研制过程整合成统一

的模式，形成适用于新药研制的平台技术，提高了有效性和研发速度，实现了应用基础研究向应用研究的顺利转化。本

研究在选择COX-2抑制剂的候选药物时，不过分强调COX-2高选择性的抑制作用，而是对COX-1和COX-2的选择性抑制

作用作适度的调整，以使新的抗炎镇痛药既不引起胃肠道损伤，也不对心血管系统产生不良作用。本项目在药物分子设

计和研究模式上具有创新性，推动了我国新药研发水平，不仅应用于选择性COX-2抑制剂的研制，用四年多的时间成功

地使其进入临床研究，而且可以推广应用到其他疾病的研制过程，对于快速、经济地创制具有我国自主知识产权的新药

具有可操作性和示范意义，具有鲜明的科学意义和社会效益。 

计算机辅助设计和药物化学的整合技术—抗炎药物COX-2抑制剂
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