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4 结语

本文针对风电功率超短期预测中的非线性时序建模难

题，提出了一种基于 LSTM-KAN 的混合预测模型。该模型

融合了 LSTM 的时序特征提取能力与 KAN 的高维非线性逼

近优势，结合动态注意力机制，显著提升了复杂气象条件下

的预测精度。实验表明，模型在风速突变、多变量耦合等场

景下具有更强的鲁棒性，预测误差较传统 LSTM 显著降低。

未来研究将优化模型计算效率与跨区域泛化能力，并探索其

在光伏功率预测、负荷预测等领域的扩展应用，为可再生能

源高比例接入电网提供技术支撑。
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图 2 各模型预测结果图
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Abstract
As the incidence of tumors continues to rise, research into tumor treatment has become a critical topic in global medical science. 
While	traditional	anti-tumor	drugs	have	achieved	some	clinical	success,	their	significant	side	effects	and	high	drug	resistance	remain	
major	challenges	to	effective	cancer	treatment.	With	the	rapid	advancement	of	molecular	biology,	drug	design	and	screening	methods	
based on molecular docking technology have opened new avenues for the development of anti-tumor drugs. Molecular docking 
technology simulates the interactions between drug molecules and target proteins, predicting their binding capabilities and patterns, 
thus	providing	an	effective	tool	for	discovering	new	anti-tumor	drugs.	This	article	explores	 the	design	and	screening	methods	of	
new anti-tumor drugs using molecular docking technology, focusing on how to use this technology for target protein screening, drug 
molecule	optimization,	and	pharmacological	prediction.	Through	practical	case	studies,	the	study	highlights	the	significant	potential	
of molecular docking technology in new drug development and looks forward to its future applications in tumor drug design.
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摘 要

随着肿瘤发病率的不断上升，肿瘤治疗的研究已成为全球医学领域的重要课题。传统抗肿瘤药物虽然在一定程度上取得了
临床治疗的成果，但其副作用大、耐药性强等问题仍困扰着肿瘤治疗的有效性。随着分子生物学技术的飞速发展，基于分
子对接技术的药物设计和筛选方法为抗肿瘤药物的开发提供了新的思路。分子对接技术通过模拟药物分子与靶标蛋白之间
的相互作用，预测其结合能力和结合模式，从而为新型抗肿瘤药物的发现提供了有效的工具。本文探讨了基于分子对接技
术的新型抗肿瘤药物的设计与筛选方法，重点介绍了如何利用该技术进行靶标蛋白筛选、药物分子优化及药效预测。通过
实际案例的应用，本研究展示了分子对接技术在新药研发中的巨大潜力，展望了其在未来肿瘤药物设计中的应用前景。
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1 引言

肿瘤作为全球范围内发病率和死亡率最高的疾病之一，

已成为严重威胁人类健康的重大疾病之一。根据世界卫生组

织（WHO）的数据，肿瘤已经超越心血管疾病，成为全球

死亡的主要原因之一。随着肿瘤研究的不断深入，现有的治

疗方法如手术、放疗和化疗等仍然面临着许多挑战，尤其是

由于其不可避免的副作用以及肿瘤细胞对药物的耐药性，使

得治疗效果受到很大限制。因此，开发新型高效、低毒性的

抗肿瘤药物成为当前肿瘤治疗领域的研究热点。

抗肿瘤药物的开发历经了传统药物筛选法、化学合成

法等多种手段，但由于肿瘤细胞复杂的生物学特性以及药物

筛选过程中高成本和高失败率等问题，传统方法在新药研发

中的局限性逐渐显现。近年来，分子对接技术作为一种基于

计算机辅助的药物设计方法，为新型抗肿瘤药物的发现与筛

选提供了新的方向。通过模拟药物分子与靶标蛋白之间的结

合方式，分子对接技术能够有效地评估分子间的相互作用

力，为药物的优化和筛选提供重要参考。

分子对接技术是一种基于分子动力学和计算化学的模

拟技术，能够通过预测药物分子与靶标蛋白之间的结合模式

及结合能，帮助科学家筛选出具有潜力的药物分子。相较

于传统的实验筛选方法，分子对接技术具有高效、低成本、
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操作简单等优点，并能够在药物研发的初期阶段进行虚拟筛

选，大大加速了新药的研发进程。本文将系统地探讨基于分

子对接技术的新型抗肿瘤药物设计与筛选方法，并展示其在

药物开发中的应用实例。

2 分子对接技术原理与应用

2.1 分子对接技术概述
分子对接技术作为基于计算机模拟的前沿药物筛选方

法，通过精准模拟药物分子与靶标蛋白间的相互作用，为药

物研发提供了高效的预测与评估手段。其核心原理在于借

助计算机模拟技术，解析药物分子与靶标蛋白结合的空间构

象，并运用能量评分函数量化二者的结合强度，进而预测结

合模式与亲和力。

该技术的实施主要涵盖对接位点选择与药物分子对接

模拟两大关键环节。在对接位点选择方面，需依托 X 射线

晶体学、核磁共振（NMR）或同源建模等技术，获取靶标

蛋白精确的三维结构信息，以此为基础识别其活性位点，构

建适配的对接模型。这一过程如同为药物分子寻找“钥匙

孔”，精准定位是确保后续模拟准确性的前提。而在药物分

子的对接模拟中，研究人员将候选药物分子置于靶标蛋白的

结合位点，通过计算机模拟分子间诸如氢键、疏水作用、范

德华力等相互作用力，利用 AutoDock、Dock、FlexX 等专

业软件，结合评分函数计算分子结合能，进而推演潜在的结

合模式。【1】

凭借分子对接技术，研究人员不仅能够洞悉药物分子

与靶标蛋白的结合规律，更能基于量化的亲和力评估，从海

量分子库中筛选出最具成药潜力的候选分子。目前，该技术

已深度融入药物设计、分子筛选、靶标确认等药物研发全流

程，通过高效的虚拟筛选与预测，显著缩短研发周期、降低

成本，成为现代药物开发不可或缺的技术支撑。

2.2 分子对接在抗肿瘤药物设计中的应用
分子对接技术在抗肿瘤药物设计领域展现出显著优势，

深度融入靶标蛋白筛选、药物分子优化及虚拟筛选等关键环

节。在靶标蛋白筛选阶段，该技术可辅助研究人员从蛋白激

酶、受体、DNA 修复酶等常见抗肿瘤靶标中，精准甄别与

肿瘤细胞增殖、侵袭密切相关的关键靶标。通过模拟药物分

子与靶标蛋白的相互作用，评估结合能力，确保所选靶标与

药物治疗机制高度契合，为后续研发锚定方向。

药物分子优化过程中，分子对接技术成为改良药物性

能的重要工具。研究人员基于其模拟结果，针对性调整药物

分子结构，增强与靶标蛋白的结合力，提升药物亲和力与选

择性，同时降低对正常细胞的影响，减少副作用。在此过程

中，分子对接还能挖掘药物结构与活性间的潜在关联，为分

子修饰提供科学依据。

面对传统药物筛选成本高、效率低的难题，分子对接

技术通过虚拟筛选实现突破。借助计算机模拟，可快速评估

海量药物分子与靶标蛋白的结合模式，高效锁定潜在候选分

子。结合高通量筛选技术，进一步扩大筛选规模，加速抗肿

瘤药物研发进程，为攻克癌症提供更多治疗方案。【2】

2.3 分子对接技术的优势与局限性
分子对接技术凭借高效性、低成本和强可操作性，成

为药物筛选领域的重要工具。其能够快速模拟大量药物分子

与靶标蛋白的结合过程，显著提升筛选效率；相较于传统方

法需投入昂贵的化学合成及实验设备，该技术依托计算机模

拟，大幅降低研发成本；通过专业软件即可实现操作，便于

开展高通量筛选。然而，分子对接技术仍存在固有局限。一

方面，其准确性高度依赖靶标蛋白三维结构信息，若结构数

据缺失或存在偏差，将直接影响对接结果的可靠性；另一方

面，评分函数在评估药物分子与靶标蛋白结合能力时，难以

全面涵盖分子动态变化、溶剂效应等复杂生物学因素，导致

预测结果存在不确定性，可能遗漏潜在的高活性药物分子，

或误判部分分子的结合潜力，这些不足为该技术的优化升级

提出了新的挑战。【3】

3 新型抗肿瘤药物的设计与筛选

3.1 抗肿瘤药物靶标的选择
抗肿瘤药物的靶标选择是药物设计中的核心环节，决

定了药物的疗效及其适应症的广泛性。靶标选择不仅直接影

响药物的作用机制，还决定了药物的副作用和耐药性。随着

对肿瘤生物学机制的研究深入，靶标的选择愈加精准，尤其

是针对肿瘤细胞的特异性分子特征。常见的肿瘤靶标主要包

括癌基因与抑癌基因、酶类靶标和受体靶标等。

癌基因与抑癌基因：癌基因，如 RAS、HER2、EGFR

等，通常在肿瘤细胞的增殖、迁移和侵袭过程中发挥关键作

用。肿瘤细胞中的癌基因突变或表达异常，是导致肿瘤发生

的重要因素之一。例如，RAS 基因的突变能够激活下游的

MAPK 信号通路，促进细胞的持续增殖和抗凋亡。HER2 过

度表达与乳腺癌、胃癌等多种肿瘤的发生密切相关。靶向这

些癌基因或其突变形式的药物能够通过抑制癌基因的功能，

抑制肿瘤细胞的生长与扩散。通过对这些基因及其突变形式

的靶向干预，药物的疗效可以得到有效提升。

酶类靶标：酶类靶标在肿瘤的生长和转移中起着关键

作用。常见的酶类靶标包括蛋白激酶、酰化酶、DNA 修复

酶等。蛋白激酶，如 BRAF、PI3K、AKT 等，通常参与细

胞信号转导过程，控制细胞周期、增殖和生存。通过对这些

蛋白激酶的靶向抑制，能够有效中断肿瘤细胞的信号传递路

径，从而抑制其增殖和转移。酰化酶（如组蛋白去乙酰化酶

HDAC）通过调控细胞内的表观遗传变化影响基因表达，这

些酶的抑制可以通过修复肿瘤细胞内的表观遗传损伤，恢复

细胞的正常功能，进而发挥抗肿瘤作用。【4】

受体靶标：肿瘤细胞表面或细胞内的受体是药物干预

的重要靶点。雌激素受体（ER）在乳腺癌细胞的增殖中起


