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药物化学虚拟仿真实验教学的构建与探索 

——以嘉兴学院为例
1
 

吕晓庆 

(嘉兴学院医学院，浙江 嘉兴 314001) 

【摘 要】：以嘉兴学院医学虚拟仿真实验教学中心为例，首先分析了在药物化学领域开展虚拟仿真实验教学的必

要性，进一步阐述了药物化学虚拟仿真实验教学体系建设的思路和目标，并重点介绍了该虚拟仿真实验教学体系的

构建，最后论述了其培养药学学生实际应用能力、创新能力方面所发挥的积极作用. 
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虚拟仿真实验始于 1989年，由美国弗吉尼亚大学 WilliamWolf 的虚拟实验室发展而来，近年来，随着信息技术的发展，虚

拟仿真实验教学在各高校如火如荼展开.以虚拟仿真为代表的教育信息化被定位为“改革教育理念和模式的深刻革命”[1-3]2012

年，教育部印发了《教育信息化十年发展规划(2011-2020)》，
[4]
要求推动信息技术与高等教育深度融合，创新人才培养模式；2013

年，又印发了《关于开展国家级虚拟仿真实验教学中心建设工作的通知》，明确了虚拟仿真实验教学的三大本质特征，即以信息

化技术为特征，高度仿真的实验环境和对象以及满足本科教学的要求.
[5]
 

药物化学是一门发现与发明新药、合成化学药物、阐明药物化学性质、研究药物分子与生物大分子之间相互作用规律的综

合性学科，是药学领域中重要的带头学科，涉及有机化学、生物化学、计算机辅助药物设计、药理学、毒理学、药物代谢动力

学等众多学科的相关内容.
[6]
教学内容一般包括药物的理化性质与合成线路，药物设计，药理活性、毒性以及药物代谢动力学性

质等等.
[7-8]

由于上述教学内容均涉及大量的高成本、高消耗的实验内容，在本科教学经费有限的情况下，大部分实验的开展受到

制约.此外，传统的校内实验受设备、师资力量与技术的制约，其实验内容有限、知识较分散，不能完全适应药物化学的快速发

展，迫切需要开展虚拟仿真实验来提供经济、多样化的实验项目填补实体实验的空白.本文以嘉兴学院药物化学虚拟仿真实验教

学体系为例，介绍虚拟仿真实验教学体系的建设思路和目标. 

1 药物化学虚拟仿真实验教学建设思路和目标 

按照“虚实结合、互相补充、开放共享”的理念，结合嘉兴学院医学虚拟仿真实验教学中心的实际情况，将虚拟现实技术

与药学实验深度融合，尽可能地降低客观条件对药学学习者的限制，合理有效地解决传统药学实验教学中存在的问题，建立一
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个“三层次三模块四结合”的药学虚拟仿真实验教学体系.同时，积极推动实验课程体系、教学内容、教学方法和考核体系等方

面的改革，建立有利于激励学生学习和提高学生实际应用能力与创新精神的有效管理和评价机制. 

药物化学的实验教学内容主要包括药物的设计、合成与体内外生物学评价，其中药物的设计与合成在培养学生的专业能力

方面又有着极其重要的作用.嘉兴学院医学院药物学教研室将药物设计和药物合成两个模块的虚拟仿真实验教学作为建设的重

点，截至目前，教研室已经开展了多项校级教研课题，包括药物设计模块中多肽及蛋白在 Gaussian 虚拟仿真平台上的构象模拟

（嘉兴学院教学改革实验专项）；药物合成模块中现代药物的虚拟合成实验以及药物红外光谱、核磁共振分析的虚拟仿真实验（医

学虚拟仿真实骏教学中心建设项目）.此外药物设计仿真实验也在积极的探索中.针对药物体内外生物学评价模块，教研室利用

学校资源及虚拟实验在线课程云资源库，将药物的体内外生物学评价虚拟实验进行筛选和整合。 

2 药物化学虚拟仿真实验教学体系的构建 

 

图 1虚拟仿真实验教学中心 

 

图 2四大虚拟仿真平台 
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嘉兴学院医学虚拟仿真实验教学中心于 2012年组建成立，在教育部、浙江省以及学校等的经费支持下，现已发展成为省级

实验教学示范中心.中心拥有独立的机房，有 FC交换机、高性能工作站、服务器、万兆接入核心交换机、千兆接入各 PC终端以

及各类配套的教学、科研软件（见图 1），重点建设了形态学虚拟仿真平台、机能学虚拟仿真平台、临床技能虚拟仿真平台、药

学虚拟仿真平台等 4 大教学平台（见图 2），开展了虚拟仿真实验教学体系、教学资源、教学管理和共享平台、教学和管理队伍

等四方面的建设. 

药学虚拟仿真平台是中心的重要组成部分，该平台涵盖药物分析、药物制剂和药物化学三大模块.中心针对药物化学模块，

构建了“三层次三模块四结合”的虚拟仿真实验教学体系（见图 3）.“三层次”即按照人才培养需求与培养规律，将实验教学

层次划分为基础训练、提高训练和创新训练；“三模块”是按课程知识体系与实践规律，将实验教学内容划分为药物设计、药物

合成和药物体内外生物学评价三大模块；三大虚拟仿真实验模块 10门实验课程基本覆盖药物化学的相关课程（见图 3、图 4）.

“四结合”即理论课程、实体实验、科研成果、企业实践结合（见图 3）.旨在做到将虚拟仿真实验与理论知识相统一，实现虚

实结合、相互补充，科研成果反哺实验教学，为企业实践奠定实验基础. 

 

图 3药物化学实验教学体系 

2.1药物设计模块 

药物设计即在相关理论的指导下设计药物的化学结构，而该化学结构决定了药物的理化性质、药理作用、毒副作用、药物

代谢动力学性质等，决定着药物的质量，是药物化学的精髓，也是药物化学教学的重点.但药物设计又是一个复杂、抽象、难懂

的过程，涉及到众多晦涩难懂的量子力学和数学方程方面的应用，单纯依靠传统的教学方法往往无法获得理想的教学效果，因

此，药物设计模块也是药物化学虚拟仿真实验教学体系建设的重点.
[9-12]

 

基于此，教研室课程建设中开展了多肱及蛋白在 Gaussian 虚拟仿真平台上的构象模拟（见图 5A，嘉兴学院教学改革实验专

项），该项目旨在增强学生对药物设计涉及的药物作用靶点（生物大分子，如蛋白、核酸）三维结构的认识，为后续的药物设计

奠定基础.随后进行的药物设计仿真实验主要包括小分子化合物构建、分子对接、3D-QSAR、药效团构建、分子动力学模拟、基

于药物靶点的药物设计、蛋白同源模建等；药物设计软件采用目前主流的药物设计软件 Discovery Studio和 SYBYL;实验教学按

经典案例演示、上机操作边讲边练、独立上机操作的顺序开展.通过循序渐进的过程，使学生逐步掌握药物设计的基本方法和应

用. 
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图 4虚拟仿真实验与理论及实体实验课程关系 

 

图 5代表性的药物化学虚拟仿真实验 

学生在教师指导下通过运用计算机软件，熟悉掌握生物大分子的空间结构、配体的结构特点、靶点-配体复合物结合的模式、

氢键键长以及键角等重要参数.让学生全面、系统地了解基于靶点的药物设计过程，培养他们解决实际问题的能力. 

2.2药物合成模块 

药物合成模块主要是指药物合成过程中的常规实验操作，教研室开展了现代药物的虚拟合成实验和药物红外光谱、核磁共
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振分析的虚拟仿真实验（医学虚拟仿真实验教学中心建设项目），主要教学内容包括用于浓缩反应溶剂的常压（减压）蒸溜实验，

初步判断目标产物是否正确及其纯度的有机物熔点沸点的测定虚拟实验，用于目标产物纯化的重结晶虚拟实验（见图 5B），色谱

分析（含高效液相色）谱虚拟实验（见图 5C）以及药物红外光谱、核磁共振分析实验等，以为药物化学虚拟仿真实验教学体系

的建立奠定良好基础.该模块教学应注重虚实结合，通过虚拟仿真实验使学生掌握基本的实验操作技能，然后通过实体的药物合

成实验对虚拟仿真实验中的实验技能进行强化和巩固，使学生在虚实结合条件下更好地掌握专业的实验技能. 

2.3药物体内外生物学评价模块 

在传统药学本科实验教学中，由于该部分投入大，消耗资源多，故很少院校成体系地开设上述众多生物学实验，学生在专

业实验技能的培养上缺乏系统性和完整性.基于此，教研室以学科为主线，将药物的体内外生物学评价虚拟实验进行筛选和整合.

“虚拟实验共建共享平台联盟高校”建立的虚拟实验在线课程云资源库中相关虚拟仿真实验已基本包含了药物体内外生物学评

价模块涉及到的实验内容，其教学内容包括蛋白质的纯化、医学细胞培养综合实验（图 5D），细胞活性测定、大小鼠基本操作综

合实验，药物最大耐受量、药物急性毒性 LD50。实验.基本涵盖了从分子水平（蛋白质的纯化）到细胞水平（医学细胞培养综合

实验、细胞活性测定），再到动物水平（大小鼠基本操作综合实验，药物最大耐受量、药物急性毒性 LD50实验）等实验内容.这为

该模块虚拟实验教学的开展提供了基础.该模块采用先观摩实验后在虚拟平台上重复实验的教学方法，并要求对其中重要的实验

操作技能进行分析与讨论. 

3 实验教学成效 

实践证明，药学虚拟仿真实验教学丰富了实验教学资源，完善实验教学体系，使之前无法开展的实体实验教学在医学虚拟

仿真实验教学中心得以实现，突破了传统药学实验教学过程受制于客观条件的瓶颈，使学生对专业知识的掌握更具系统性和完

整性.同时，增强了学生应用与创新能力，实现了基本实验原理的形象再现、创新实验可操作，使基础实验和创新实验能够根据

课程需要设置，使实体实验与虚拟仿真实验相互补充，形成了“基础一提高一创新”三层次完整的实验教学体系，适应了现代

药学发展基础应用型和创新型人才培养的需要.学生以综合素质高、实际应用能力强，富有创新能力，获得了一批有影响力的各

级大学生科技创新项目；毕业生受到了用人单位的好评；学生考研的录取人数逐年增加，就读院校的层次不断提高. 
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