
relative potencies of members of a series of kinase inhibitors using

molecular docking and MM-GBSA scoring[J]. J Med Chem, 2006,

49(16): 4805-4808.

DAS D, KOH, Y, TOJO Y, et al. Prediction of potency of protease

inhibitors using free energy simulations with polarizable quantum

mechanics-based lieand charees and a hybrid water model[J]. J Chem

Inf Model, 2009, 49(12): 2851-2862.

[14]

GOHIKE  H,  KIEL  C,  CASE  D  A.  Insights  into  protein–protein

binding  by  binding  free  energy  calculation  and  free  energy

decomposition for the Ras–Raf and Ras–Ral GDS complexes[J]. J

Mol Biol, 2003, 330(4): 891-913.

[15]

SHI  S  H,  CHEN J  Z,  HU G D,  et  al.  Molecular  insight  into  the

interaction  mechanisms  of  inhibitors  BEC and  BEG with  HIV-1

protease  by  using  MM-PBSA  method  and  molecular  dynamics

simulation[J]. J Mol Struct: Theochem, 2009, 913(1-3): 22-27.

[16]

YANG X Q, LIU J Y, CHEN M H, et al. Key amino acid associated

with acephate detoxification by Cydia pomonella carboxylesterase

based on molecular dynamics with alanine scanning and site-directed

mutagenesis[J]. J Chem Inf Model, 2014, 54(5): 1356-1370.

[17]

刘吉元. 蛋白质与配体相互作用分子模拟研究[D]. 杨凌: 西北农林

科技大学, 2014.

LIU J Y. In silico study of protein-ligand interactions[D]. Yangling:

Northwest A & F University, 2014.

[18]

张建军,  高缘,  孙婉瑾.  白蛋白作为药物载体的研究[J]. 化学进展,

2011, 23(8): 1747-1754.

ZHANG  J  J,  GAO  Y,  SUN  W  J.  Albumin  as  drug  carriers[J].

Progress Chem, 2011, 23(8): 1747-1754.

[19]

HE W Y, LI Y, TIAN J N, et al. Spectroscopic studies on binding of

shikonin  to  human serum albumin[J].  J  Photochem Photobiol  A:

Chem, 2005, 174(1): 53-61.

[20]

CONG H,  CHEN X M,  CAI  C,  et  al.  Resonance  light  scattering

spectrum of the alizarin green-CTMAB-nucleic acids system and

determination of nucleic acids at nanogram levels[J]. Spectroscopy,

2007, 22(2): 64-72.

[21]

WANG  W,  DONINI  O,  REYES  C  M,  et  al.  Biomolecular

simulations:  Recent  developments  in  force  fields,  simulations  of

enzyme catalysis, protein-ligand, protein-protein, and protein-nucleic

acid noncovalent interactions[J]. Annu Rev Biophys Biomol Struct,

2001, 30(1): 211-243.

[22]

MOREIRA I S, FERNANDES P A, RAMOS M J. Computational

alanine scanning mutagenesis-An improved methodological approach

for protein-DNA complexes[J]. J Comput Chem, 2007, 28(3): 644-

654.

[23]

(责任编辑: 金淑惠)

·书　讯·

  　　　　　　《世界农药新进展（四）》

      　　　　　　　　张一宾　徐晓勇　张　怿 主编

　　本书作为 2007 年出版的《世界农药新进展》、2010 年出版的《世界农药新进展

（二）》和 2014 年出版的《世界农药新进展（三）》的续篇，保持了内容的连贯性和形式

的统一性。本书针对当前世界农药发展的新情况和新特点，按农药的各大类、各地区和主要

国家、主要适用作物、主要农药公司市场和新品种做了全面而又系统的介绍，并对新农药品

种、专利期已过或即将到期的重要品种，特别是其合成方法进行了重点阐述与分析。此外，

还专门介绍了农药剂型加工及研究进展。

◆　书　　号：9787122302403 　　定　价：80.00 元

◆　出版时间：2017 年 11 月    　　开　本：16

邮购地址：（100011）北京市东城区青年湖南街 13 号化工出版社；也可通过当当网、京东商城、化学工业出

版社天猫旗舰店或卓越亚马逊购买。

（杨新玲 提供）

No. 1 邓培渊等: 人血清白蛋白与氯氰菊酯相互作用的分子模拟研究 17


