
中药药效与安全性评价虚拟仿真实验

一、分子药理学虚拟仿真：

根据中药作用机理和特点，融合分子药理学科学研究理念，从分子水平和基

因表达阐释药物作用及其机制，综合生命科学之宏观与微观，从整体水平、器官

水平、组织水平、细胞水平、分子水平，全面、系统构建药物与机体作用的三维

仿真场景，使学生通过计算机技术，模拟设计药物、组分、有效成分在机体中的

作用，模拟先导化合物药效团模型，培养中药学类专业学生抽象思维、计算机模

拟筛选技能及科学研究能力。以更好面向中药学科研与开发岗位需求。

中药药效释放与评价

计算机辅助设计药效团

功能与效果：分子药理学虚拟仿真实验，为学生提供整体水平、器官水平、

组织水平、细胞水平、分子水平的机体生命活动状态，帮助学生从宏观水平和微



观水平综合评价中药药效与安全性。可通过仿真模拟，从化合物出发，学习其在

机体内的作用机制；也可从靶点出发，筛选具有特定活性的化合物。可使学生能

够自主地从疾病和治疗角度进行模块切换，从而培养尝试性、探索性的学习能力。

该系统还可成为衡量教学质量评估的辅助工具，在权限机制保障下，设置操作类

的考题，通过电脑考卷考察学生的学习效果，并可借助软件分析电脑考卷，指导

学生更深入地学习实践技能知识，理解疾病与中药作用的分子机制。

分子药理学虚拟仿真可开展的实训试验项目表

编号 项目名称

1 受体与药物分子的相互识别

2 定量构效关系

3 基因表达与调控

4 疾病与基因

5 药物基因组学

6 药物分子构象

7 药物立体构型对药理效应的影响

二、分子印迹技术虚拟仿真：

根据分子印迹技术的基本原理和特点，融合现代材料技术与分析技术，制备

空间结构、尺寸大小、结合位点与印迹分子完全匹配的高分子聚合物，广泛运用

至生命科学分析领域。综合三维仿真场景，使学生通过计算机技术，模拟功能单

体和模板分子之间通过共价联结或通过处于相近位置的非共价联结而相互结合

形成单体模板分子的复合物；模拟功能单体在适当交联剂的作用下，互相交联形

成共聚物，从而使功能基在空间排列顺序和方向上固定下来；模拟进行印迹分子

除去操作，通过计算机辅助设计，掌握分子印迹技术用于 DNA、RNA、蛋白质的

检测。培养中药学类专业学生的抽象思维及科学研究能力。



人工合成分子印迹

印迹杂交技术

功能与效果：分子印迹技术虚拟仿真实验，可以培养中药学类专业学生进行

学科交叉的能力，通过虚拟模拟可掌握分子印迹技术的科学操作方法，帮助学生

研制各种类型的分子印迹传感器，使用分子印迹聚合物制备分离膜、固相萃取材

料等，掌握该技术在分离与分析领域的广泛应用，还可以运用于生命科学中 DNA、

RNA、蛋白质的检测，从而进一步评价中药对机体、机体对疾病产生的 DNA、RNA

以及蛋白质变化情况，从而可以进一步指导中药药效与安全性评价。

分子印迹技术虚拟仿真可开展的实训试验项目表：

编号 项目名称

1 共价印迹法

2 非共价印迹法

3 虚拟的分子印迹



4 分子印迹聚合反应中功能单体与模板分子的制备


