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上海药物所研究员朱维良、许叶春访问广州生物院

  文章来源：广州生物医药与健康研究院 发布时间：2014-05-20 【字号： 小  中  大 】 

  5月16日，中国科学院上海药物研究所研究员朱维良和许叶春应邀访问中科院广州生物医药与健康研究院，并分

别作了题为“药物设计中的计算模拟”和“水分子在PDE5与抑制剂识别中的重要作用”的学术报告。广州生物院相

关领域科研人员和研究生参加了报告会，报告会由广州生物院化学生物学研究所研究员许永主持。 

  朱维良主要介绍了他近年来在药物设计中计算模拟的研究成果。其实验团队通过量子化学手段证明了卤键在生

物化学中的重要地位，他们结合现有的生物模拟软件开发了一种包含卤键评价的新打分函数。其次，朱维良还介绍

了分子动力学在生物化学中的重要性。对于生物蛋白的某些特殊运动（例如毫秒级的运动）用分子动力学软件是很

难实现的，因此朱维良团队自行研发出一种新的算法来快速模拟这种特殊的蛋白运动，并用三个实例来证明新算法

的准确性。许叶春介绍了水分子和卤键在PDE5与抑制剂识别中的重要作用，他主要结合结构生物学、热力学和量子

化学计算来分析卤键和结构水在PDE5与抑制剂结合中的贡献。两位教授的相关研究成果已发表在J Med Chem上，为

多学科交叉的药物发现和优化研究提供了成功范例。 

  大家对报告内容表现出浓厚的兴趣并同两位教授展开了热烈的交流和讨论。报告会后，广州生物院化学所相关

科研人员还与朱维良和许叶春就下一步的合作进行了深入探讨。 

  朱维良于2004年加入上海药物所，先后主持国家自然科学基金、十二•五重大新药创造专项子课题、十一•五及

十二•五国家“863”课题、上海市科委基础重大等科研课题。主要研究领域为计算机辅助药物设计、计算生物学及

药物化学，特别专注于药物设计新方法、新理论的发展，以及这些方法在糖尿病、肿瘤及传染性疾病药物发现方面

的应用研究。 

  许叶春于2009年通过中科院“百人计划”人才引进项目加入上海药物所工作。其主要研究领域是通过计算和实

验紧密结合的手段研究阿尔茨海默症等重大疾病密切相关的靶标蛋白质与小分子相互作用的分子机制，阐明靶标蛋

白质的动态功能结构，并针对多个靶标发现大量活性化合物。已发表研究论文50余篇，主持国家自然科学基金、中

科院“百人计划”和上海市“浦江人才”计划等科研项目多项。 

 
打印本页 关闭本页

© 1996 - 中国科学院 版权所有 京ICP备05002857号  京公网安备110402500047号   联系我们 

地址：北京市三里河路52号 邮编：100864 


