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课程属性：公共基础/通识教育/学科基础/专业知识/工作技能，课程性质：必修、选修
1、 课程介绍
1.课程描述（中英文）： 
药物设计学是以药物发现所涉及的生命科学的基本原理为基础，重点阐述创新药研究所需的药物设计的基本方法及药物发现新技术和新领域的一门新兴学科。本课程将从基于靶点的药物设计、基于结构的药物设计及基于性质的药物设计三个方面系统展开，以基于信号转导、酶促原理、核酸原理、受体配体结构、代谢原理、生物电子等排体、分子杂合原理的药物设计等为主要内容，阐明“多样性设计与筛选”和“合理药物设计”的药物设计研究模式。
Drug Designology is a new subject which focuses on the basic principles of drug design in the research and development of new medicaments as well as new technologies and fields in drug discovery. Drug Design is based on the knowledge of relevant bioscience. This course can be divided into three major parts including Target Based Drug Design (TBDD), Structure Based Drug Design (SBDD) and Property Based Drug Design (PBDD), which mainly describes the theory of drug design based on signal transduction, enzymatic reaction, nucleic acid, structure of receptor and ligand, drug metabolism, bioisosterism, and molecular hybrid, and finally interprets the research mode of “diversity design and biological evaluation” an “rational drug design”. 
2.设计思路： 
近二十年来，随着组合化学与高通量筛选、生命科学、结构生物学、计算机辅助药物设计等技术的迅猛发展，药物发现的过程正在逐渐从随机、偶然发现逐步向结构多样性发现和合理药物设计转变，涵盖从药物发现到先导化合物优化全过程的药物设计学也已从药物化学的一部分逐渐演化成系统和完备的一门学科。完成药物化学课程的学习之后如果不进一步学习药物设计学的相关概念、技术和方法，那么学生不仅难以理解当代药物的发展史，也难以胜任今后从事的新药研发工作，因此，药物设计学课程的设置在药学创新型人才的培养上具有必要性、迫切性和可行性。
在教学内容的编排上，将按照基于靶点的药物设计、基于结构的药物设计和基于性质的药物设计具体展开，阐述最新的药物设计的基础和理论，将合理的药物设计与组合化学技术相结合，辅以受体理论、酶抑制剂、代谢拮抗理论、生物电子等排理论、前药原理等。药物设计学是一门正在快速发展的学科，因此本课程在讲解理论知识的同时，也将结合当代药物开发的具体范例，使学生对本学科前沿知识和药物研发的基本途径和方法有更系统的认识。
3. 课程与其他课程的关系：
药物设计学内容涉及到药物化学、分子生物学、生物化学、药代动力学、计算机辅助药物设计等众多知识体系，为交叉学科。
（1）先行课程：药物化学、分子生物学、生物化学
（2）并行课程：药代动力学、计算机辅助药物设计
2、 课程目标
本课程是传统的药物化学课程的延伸，完成药物化学课程的学习之后进一步学习药物设计学的相关概念、技术和方法,将有助于学生理解当代药物的发展史以及药物研发的历程，对培养学生兴趣、激发创新思维、为今后科研工作实践奠定基础,对于创新型人才培养具有重要意义。

（1）通过本课程，学生将了解新药研究和开发程序、熟悉新药（先导化合物）的发现途径、掌握药物设计的基本原理和方法。
（2）着重介绍新药发现的新原理和新技术，使学生通过对过程的理解、知识的消化和自己的判断，逐渐培养独立思考和创造力；通过结合组合化学和计算机辅助药物设计的前沿领域的讲述，开拓学生视野、启迪他们的思维、加深对本学科的认识；对于比较成熟的药物设计的原理和方法，将有利于学生为以后的科研及从事相关领域工作打下扎实的基础。
（3）在思政教育上，培养具备爱国情怀、恪守药学职业道德、服务于社会和具有创新精神及独立思考能力的药学专业型人才。
三、学习要求
为使学生达到最佳的学习成果，对学生的要求如下：
  （1）提前预习课程内容，按时上课,上课认真听讲，积极参与课堂讨论、按时提交随堂作业和测试。课堂表现和出勤率是成绩考核的组成部分。

  （2）按时完成平时作业、测试等课程任务。学生需按书面形式或者网络形式提交，要求独立完成，内容须体现学生对问题的独立思考，不得抄袭其他同学及复制粘贴课件中的内容，延期提交需要提前得到任课教师的许可。

  （3）完成教师布置的一定量的课外阅读文献和背景资料、前沿浏览等任务，在课程进行过程中将安排学生对课外阅读内容进行总结、归纳并进行多媒体展示。能够使学生加深对课程内容的认识、锻炼表达能力、促进同学间相互学习、并能引导对某些知识理论的深入思考。
四、教学进度
	序号
	专题
	主题
	计划课时
	主要内容概述
	实验实践

内容
或课外练习等

	1
	
	药物设计学绪论
	1
	药物设计学的任务和内容；药物发现的途径、合理药物设计的理论和知识。推荐药物设计学教材和参考书，推荐权威杂志及药学常用网址、网站。
	药物的研发历程是怎样的？

	2
	基于靶点的药物设计
	药物设计的生命科学基础
	3
	药物作用的生物靶点，分类；药物与生物大分子靶点的相互作用；
	阐述药物-受体相互作用的化学键类别及特点？

	3
	
	基于信号转导的药物设计
	2
	细胞信号分子与细胞受体；调节细胞信号转导的药物设计
	阐述细胞内信号转导的药物设计的最新进展？

	4
	
	基于酶促原理的药物设计
	2
	酶促反应和酶抑制剂的合理设计；酶抑制剂类药物
	阐述基于结构／机制的非共价键结合的酶抑制剂的分类及其特点？

	5
	
	基于核酸原理的药物设计
	2
	核酸生物代谢合成原理的药物设计主要策略；核苷类药物的结构特点
	列举5个核苷类的抗肿瘤或者抗病毒的药物，分析其设计原理？

	6
	基于结构的药物设计
	基于受体结构的药物设计
	2
	基于靶点结构的合理药物设计；分子对接与虚拟筛选；基于片段的药物设计的基本思路和研究流程
	什么是计算机虚拟筛选？

	7
	
	基于配体结构的药物设计
	2
	基于配体结构的药物设计的基本概念；药效团模型及其应用
	基于配体结构的计算机辅助药物分子设计的概念及其研究内容有哪些？

	8
	基于性质的药物设计
	类药性及其在药物设计中的应用
	4
	药物在体内的过程；引起药物毒性的机制；类药性及其评价方法和应用
	如何开展化合物类药性评价？

	9
	
	基于生物活性肽的药物设计
	2
	类肽的基本概念、设计原理和方法；类肽在药物设计中的应用
	阐述类肽设计的主要方法和策略？

	10
	
	基于代谢原理的药物设计
	2
	药物的代谢与新药设计；前药、软药、靶向前药设计策略；
	阐述前药设计的核心思想、主要方法和策略？

	11
	
	基于生物电子等排原理的药物设计
	2
	生物电子等排体分类；生物电子等排体在药物设计中的应用；me too药物的设计策略
	阐述生物电子等排体的分类，举例说明生物电子等排体在药物设计中的应用？

	12
	
	基于分子杂合原理的药物设计
	2
	分子杂合原理；孪药的设计策略与运用；多靶点药物的设计策略与运用
	举例说明多靶点药物在药物设计中的应用？

	13
	
	基于组合化学的药物设计
	2
	组合化学的概念及原理；基于组合化学技术的药物设计及高通量筛选；组合化学库的构建方法与技术
	阐述组合化学研究的核心思想和基本原理及组合化学应用的领域？

	14
	
	新药开发的基本途径和方法
	2
	药物靶标的发现；先导化合物的发现及优化；临床候选药物的研究与开发
	阐述先导化合物发现和结构优化的主要途径和方法？

	15
	
	创新药物研发实例
	2
	创新药物的研发：托法替尼、索非布韦
	查阅文献选择一个药物分析其在先导化合物优化中应用的药物设计策略？


五、参考教材与主要参考书
1、 选用教材：
《药物设计学》（第3版），方浩主编，人民卫生出版社，2016。

2、主要参考书：
（1）《药物设计学》（第3版），叶德勇主编，高等教育出版社，2015。
（2）《药物分子设计》，郭宗儒主编，科学出版社，2005。
（3）《计算机辅助药物设计导论》（第2版），付伟、叶德勇主编，化学工业出版社，2017。
（4）《药物设计学学习指导与习题集》（第2版），杨晓虹主编，人民卫生出版社，2016。
六、成绩评定
（一）考核方式  A  ：A.闭卷考试 B.开卷考试 C.论文 D.考查 E.其他
（二）成绩综合评分体系： 
	成绩综合评分体系
	比例%

	1.课下作业、课堂讨论及平常表现
	20%

	2.平时测验成绩
	20%

	3.期末考试成绩
	60%

	总计
	100%


七、学术诚信
学习成果不能造假，如考试作弊、盗取他人学习成果、一份报告用于不同的课程等，均属造假行为。他人的想法、说法和意见如不注明出处按盗用论处。本课程如有发现上述不良行为，将按学校有关规定取消本课程的学习成绩。 
八、大纲审核

教学院长：                               院学术委员会签章：
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