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上海新闻 A11

! ! ! ! !"年前，很少有人能想象：超
级计算机居然会有一天被用来“计
算”药物的作用并辅助药物设计，提
高新药研发的成功率。中国科学院
院士、药物化学家陈凯先就是当年
在我国率先开拓这一药物研发新领
域的团队中的重要一员———从
#$%%年法国留学归来开始，陈凯先
便与“计算机辅助药物设计研究”结
下了近 !&年的不解之缘。这一段缘
分，是一个学者甘坐冷板凳潜心研
究的寂寞岁月，也是我国在该前沿
领域不断开拓发展的悠长时光。

而今，计算机辅助药物设计已
成为我国创新药物研发的关键技术
之一。陈凯先说，鼓励原创性、引领性
研究，不能总是习惯于追逐热点，要有
耐得住寂寞、甘坐“冷板凳”的精神。

误打误撞

闯入化学领域
#$'(年 %月，陈凯先出生于沙

坪坝重庆大学的校医院里，随后随
家人移居上海。他的父亲为庆祝抗
战凯旋，为其取名为“凯先”。在中学
的各个科目中，陈凯先其实最喜欢
物理，因此，在高考时，他毫不犹豫
地报考了复旦大学物理二系。#$)*

年秋天，+,岁的他以优异成绩如愿

以偿被复旦大学物理二系录取，却
“阴差阳错”被分到该系的放射化学
专业，从此“误打误撞”地进入了化
学领域。

陈凯先刻苦好学。+$,%年，国
家恢复了中断 +*年的研究生招生。
陈凯先考上了上海药物所的研究
生，遇到了“影响他一生的良师”
———药物学家嵇汝运。
“新药的开发，长期依靠经验型

的猜测甚至是运气，随机盲目地试
验筛选不仅时间长、费用大，效率也
低。随着计算机等现代技术的发展，
才让科学家们有可能通过计算和模
拟来设计和寻找药物。然而，在上世

纪 ,"年代前，我国在这一新兴领域
的研究还基本上是一张白纸。”嵇汝
运先生是最早洞察这一动向的国内
科学家，他在花甲之年带领陈凯先
等年轻人啃起这块“硬骨头”。在嵇
汝运老师的支持下，陈凯先去长春
向量子化学家唐敖庆先生学习，后
来又被选中去法国访学。

省吃俭用

自费购置电脑
+$%%年的春天，陈凯先从法国

访学归国。他不仅带回大量技术资
料和计算程序，还给上海药物所带
回了一台他省吃俭用自费购置的计

算机。他和同事们一起搬运资料、安
装设备、移植调试带回的软件，建立
起基本的工作条件，以扎实的努力
推动药物设计研究领域的发展。
生物信息学等领域的迅速发展

和计算机技术的不断进步，为发现
和寻找新药提供了越来越强有力的
支撑。“计算机辅助新药研究”这个
曾经不被看好的“冷板凳”也越来越
热。经过一代代科研人员的不断开
拓发展，当年的崎岖小路已经越走
越宽，如今上海药物所药物设计和
发现中心已经成为药物设计领域中
国内领先、国际知名的研究集体。他
们在国内率先尝试应用超级计算
机，针对数十个药物作用靶点，开展
大规模“虚拟筛选”，发现了一批针
对糖尿病、心脑血管疾病、肿瘤等严
重疾病的活性化合物和候选药物，
其中一些已经被确认为候选新药进
入后续研究阶段。他们还建立一整
套化合物成药性早期评价和预测方
法与相应软件，提前为研发中的新
药把好“风险关”。

+$$,年，陈凯先还担任上海药
物所所长的时候，就组织全所力量
积极向科技部申报建立“国家新药
筛选中心”，该年 (月我国首个“国
家新药筛选中心”成功挂牌。十多年
来，中心技术水平不断提升，已建成
了中国和亚洲最先进化合物样品
库，为国家药物研究的源头创新和
持续创新创造了有利的条件。

传承创新

让!老树开新花"

*""(年，陈凯先卸任上海药物
所所长，又接到了新的任务———出
任上海中医药大学校长。“我国在
国际上有较大影响的新药研究成
果，大部分是以中药和天然药物为
基础研发成功的。但是，中药的创新
发展非常不易。”于是，上任后，陈凯
先沉下心逐个拜访学校的名老中
医，琢磨着如何让中医药这棵老树
焕发活力，“绽放新花”。

在担任中医药大学校长期间，
陈凯先组织和支持科研团队抓住
“肾精”与干细胞、“命火”与神经-

内分泌-免疫网络之间的关系，提
出大胆的假设，采用现代药理学和
系统生物学的方法和技术，取得了
具有重要价值的研究成果。为了推
动中医“四诊仪”的研究，陈凯先不仅
多次赴京与有关研究机构洽谈合作，
还亲自仔细编写修改申报材料。“四
诊仪”成功地承担和完成了我国参加
的国际航天合作项目———“火星
(&&”计划的研究项目，采集参试人员
的证候信息并进行数据挖掘分析。
温良恭谦、和气待人，老同事们

都这样评价陈凯先。而年近七旬的
陈凯先至今仍干劲十足，每天奔波
在第一线。用同事们的话来说，他
对工作有点“顶真”，最见不得敷衍
了事。 本报记者 马丹

为科学奏“凯”为创新争“先”
陈凯先院士自费购置电脑起步药物研发!填补多项国内空白

! 陈凯先院士!左"与工作人员交谈 资料照片

向科创中心进军
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