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内容概要

在作者许禄、张庆友自身研究工作的基础上，《手性化合物的构效关系研究》系统地介绍了手性化合
物构效关系研究的主要方法：基于CIP规则的二维拓扑指数手性扩展、已有某些拓扑的手性扩展及应
用、构象独立及构象依赖手性拓扑指数、基于物化参数的手性指数、化合物的形状比较及二维拓扑指
数(第4章至第9章)。
作为铺垫，第1章至第3章分别介绍了图论的基本概念、有机化合物的空间异构及手性化合物的几何定
量。
第10章和第11章分别介绍了化合物二维及三维异构体的穷举生成算法，这种算法可用于构效关系研究
中样本集的计算机衍生。

《手性化合物的构效关系研究》可供化学、生物化学及药物化学领域的广大科技工作者参考。
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研究所。
1979年获洪堡基金会奖学金赴德国进行深造，并于1988年和1993年先后赴日本和美国进行科学研究。
获国家科技进步二等奖、中国科学院科技进步一等奖等8项奖励；出版专著6部，发表论文230余篇。
现为研究员、博士生导师、吉林省“拔尖人才”，享受国务院政府特殊津贴。
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章节摘录

版权页：   插图：   需要强调的是，Sijkl是根据手性中心进行定义的，而对于没有手性中心的手性分子
则不能做出判断，由此限制了构象独立手性指数的应用范围。
另外，考虑到杂原子手性的复杂性，构象独立手性指数忽略了杂原子作为手性中心的情况，即只能用
于手性中心为碳原子的分子。
尽管有这些不足，但以碳原子为手性中心的分子是最常见的手性分子，所以构象独立手性指数依然有
很大的应用范围。
而构象依赖手性指数与构象独立手性指数不同，该指数不依赖于手性中心，因此更为通用。
构象依赖手性指数的介绍见第7章。
 每一四原子i，j，k和l的组合可以计算得到一对eijkl和Sijkl，如果a，b，c和d基团分别有ni，nj，nk和ni
个原子，且没有原子同时属于两个及以上的基团，则共有N=ni×nj×nk×ni个组合，可以分别得到N
对eijkl和Siik，然而，根据图6.2可知，有时会出现一个原子同时出现在两个或者两个以上基团的情况（
图6.2中的原子6同时属于两个基团），则在计算eijkl和Sijkl时忽略该组合，也就是说，i，j，k和l任何两
个原子之间不能相同。
 同样以图6.2为例来列举一个手性分子中的所有四原子组合，为了便于说明，在本例的计算中，仅考虑
非氢原子（和手性中心键连的氢原子除外）。
如果没有原子同时在两个基团中出现，则应该有N=3×3×1×1=9，共9种组合，但原子6同时在两个基
团中，排除一种组合，即共8种。
 根据规则，由四个基团中任取一个原子进行组合。
从结构图可见，碳原子7和氢原子8分别是所在基团的唯一原子，所以必然出现在组合中，令其分别
为eijkl中的原子k和l。
令i代表原子1，或2，或6；令j代表原子4，或5，或6。
则8种i，j，k和l的组合为：（1，4，7，8），（1，5，7，8），（1，6，7，8），（2，4，7，8），
（2，5，7，8），（2，6，7，8），（6，4，7，8），（6，5，7，8）。
 以，ni，nj，nk和nl，分别表示与手性中心相连的四个基团的原子数，将计算所有四原子组合所得eijkl
，和Sijkl带人式（6.3），即可得到描述该手性中心的构象独立手性的函数fCICC（x）。
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编辑推荐

《手性化合物的构效关系研究》可供化学、生物化学及药物化学领域的广大科技工作者参考。

Page 8



第一图书网, tushu007.com
<<手性化合物的构效关系研究>>

版权说明

本站所提供下载的PDF图书仅提供预览和简介，请支持正版图书。

更多资源请访问:http://www.tushu007.com

Page 9


