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研究背景与目的
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全球HIV感染概况

目前全球范围内，HIV感染者数量仍然庞大，且呈现出

地域性差异，其中撒哈拉以南非洲地区尤为严重。

传统治疗手段的局限性

现有的抗HIV药物主要针对病毒复制过程中的关键酶进

行抑制，但长期使用容易产生耐药性，且副作用较大。

急需新型治疗策略

针对HIV病毒的高度变异性和耐药性，开发新型、高效

的HIV拮抗剂成为当前研究的迫切需求。

HIV感染现状及治疗挑战



    

新型HIV拮抗剂研究意义

弥补现有治疗手段的不足

新型HIV拮抗剂可针对病毒生命周期

中的不同环节进行干预，有望解决传

统药物的耐药性问题。

探索新的治疗策略

通过研究新型HIV拮抗剂的作用机制

和构效关系，有望为HIV治疗提供新

的思路和方法。

促进抗HIV药物研发

新型HIV拮抗剂的研究将推动抗HIV药

物的研发进程，为临床提供更多有效

的治疗选择。
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设计并合成新型HIV拮抗剂

通过计算机辅助设计和化学合成手段，制备一

系列具有潜在抗HIV活性的新型化合物。

评价化合物的体外抗HIV活性

采用细胞培养等方法，对所合成的化合物

进行体外抗HIV活性评价，筛选出具有显著

活性的候选药物。

初步探讨作用机制

通过分子生物学和生物化学等手段，初步探

讨所筛选出的候选药物的作用机制和构效关

系。

为后续研究提供基础

本研究将为后续的药物优化、体内药效学评

价及临床试验等研究提供重要的理论和实践

基础。

研究目的与预期成果
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新型HIV拮抗剂设计策略
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靶点与药物相互作用机制

研究靶点蛋白与药物分子的相互作用机制，为药物设计提供理

论指导。

01

HIV生命周期中的关键靶点

选择HIV生命周期中的关键蛋白作为靶点，如逆转录酶、整合酶、

蛋白酶等。
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靶点结构分析

利用X射线晶体学、核磁共振等技术解析靶点蛋白的三维结构，

为药物设计提供结构基础。

靶点选择与结构分析



基于配体的药物设计
通过分析已知活性化合物（配体）的结构特征，设计具有相似结构
的新化合物。

基于片段的药物设计
利用小分子片段与靶点蛋白的相互作用，逐步构建成完整的药物分
子。

基于结构的药物设计
利用计算机模拟技术，根据靶点蛋白的三维结构，设计与之相互
作用的药物分子。

药物设计方法与原理



同时针对HIV生命周期中的多个关键靶点进行设计，提高药物的抗
病毒效果。

多靶点药物设计

通过优化药物分子的结构，降低对宿主细胞的毒性，提高药物的治
疗指数。

提高药物选择性

探索新的药物设计策略和方法，如基于人工智能的药物设计等，为抗
HIV药物研发提供新的思路和方法。

创新药物设计思路

设计策略优化及创新点
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合成路线及实验方法



关键原料选择与合成步骤

关键原料选择

选择具有高反应活性和良好选择性的

原料，如特定的氨基酸、醇、酸等，

以确保合成路线的顺利进行。

合成步骤设计

设计合理的合成步骤，包括缩合、酯

化、酰胺化等反应，以构建目标分子

的基本骨架和引入必要的官能团。



反应条件优化
通过调整反应温度、时间、溶剂、催化剂等条件，提高反应的产率和选择性，同时减少副产物的生成。

产物纯化
采用适当的分离和纯化技术，如重结晶、柱层析、高效液相色谱等，对合成产物进行纯化处理，以获

得高纯度的目标化合物。

反应条件优化与产物纯化
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