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	姓名
	艾纯芝
	性别
	女
	

	出生日期
	1979-9-8
	民族
	满
	

	政治面貌
	群众
	户口所在地
	辽宁丹东
	

	毕业学校及专业
	大连化物所
计算生物学
	学历/学位
	研究生/博士
	

	工作单位及职务
	

	是否有亲属在所内工作或学习
	无

	联系方式
	手机：15041152509  固话：0411-84379317-605窗体顶端



	
	信箱：aicy@dicp.ac.cn 窗体底端



	学习及工作经历：

2006.9 - 2010.4 中国科学院大连化学物理研究所　工科博士　
专业：计算生物学
2003.9 - 2006.7 辽宁师范大学 理学硕士　
专业：计算化学
2001.7 - 2003.9 辽宁省宽甸一高中
职务：化学教师
1997.9 - 2001.7 渤海大学 理学学士　 
专业：化学专业 
1994.9 - 1997.7 辽宁省宽甸一高中 学生



	主要经验及业绩：

博士期间主要从事大量的计算生物学与药物分子设计的研究，主要运用计算机手段研究,分别基于分子模建方法和数学模建方法进行DMPK（药物代谢和药代动力学）性质预测以及蛋白质与配体相互作用机理研究。通过机器学习方法应用如偏最小二乘方法（PLS）、支持向量机(SVM)、人工神经网络（ANN）、Fisher线性判别分析（LDA）等方法，开展了DMPK性质如酶的结合亲合力的定量预测与识别。熟悉基于配体和基于受体药物设计与虚拟筛选技术。
我善于以新视角看问题，喜欢有挑战的工作。在团队工作中，我从理论模拟角度协助实验室同学深入完成。过去三年主要负责自然基金与所青年基金的工作完成，同时参与实验室其它973、国家重点项目的工作，并参与撰写973计划、863计划、支撑计划、自然基金等科研项目申请。
由于在计算生物学领域内的突出贡献，2009年已收到国际著名药物设计杂志CURRENT COMPUTER-AIDED DRUG DESIGN等约稿。并在中国科学院“东北之春” 人才培养计划：药物研发中的早期ADME/T研究技术培训班中被聘为专家组成员，分别主讲“生理药代动力学PBPK模型构建及应用”与“计算ADME理论及应用”，学员反响极好。

硕士期间主要从事计算化学研究，基于量子力学第一性原理，运用量子力学方法主要包括密度泛函(DFT)、从头算、微扰理论，通过化合物电子结构优化、寻找反应过态，模拟了化学反应机理，并采用内禀反应坐标(IRC)进行验证。主要探索了正构烷烃（戊烷、己烷、庚烷）在氢溢流条件下发生异构化或断裂的可能路径与机理，同时在理论上验证了稀有气体元素（He、Ne、Ar、Kr）氢卤化物存在的可能性，并预测了其可能存在的分解路径。在此基础上优化了催化反应的化学反应条件。

项目参与：
1.国家自然科学基金项目科学部主任基金：基于探索P450催化机制的计算机辅助P450酶代谢位点预测研究。编号30640066。
2.所创新青年基金：细胞色素P450 酶代谢位点的计算机研究。编号：S200612。
3.所迎新基金：基于人体代谢网络的早期ADME/Tox 性质优化平台。编号：K2006A23。
4.973计划：生物炼制细胞工厂的科学基础(细胞代谢网络的结构与动态特征分析)。编号：2007CB707802。
5.973计划：确有疗效的有毒中药科学应用关键问题的基础研究曙子课题名称：有毒中药毒代动力学特征及基于ADME决定因素和靶点的毒性作用机理研究。编号：2009CB522808。
6.国家自然基金：细胞色素P450酶非典型动力学的机制研究。编号：30772608。

得奖情况：
1.青年学者研究奖，第二届亚太药代国际会议，2008，上海，五月。
2.中国博士生论坛优秀墙报奖，2007。
3.本科优秀毕业论文，2001。
4.本科阶段： 一等奖学金， 二等奖学金， 1999-2001。

发表论文：
1.Chunzhi Ai, Yan Li, Yonghua Wang, Wei Li, Peipei Dong, Guangbo Ge, Ling Yang. Investigation of binding features: Effects on the interaction between P450 2A6 and inhibitors. J COMPUT CHEM. 2009. Accepted. （DOI：10.1002/jcc.21455） (SCI，IF：4.3)
2.Chunzhi Ai, Yan Li, Yonghua Wang, Yadong Chen, Ling Yang. Insight into the effects of chiral isomers quinidine and quinine on CYP2D6 inhibition. BIOORG MED CHEM LETT. 2009, 19(3):803-806. (SCI，IF：2.6)
3.Chunzhi Ai, YongHua Wang, Yan Li, Yanhong Li, Ling Yang. A 3-D QSAR Study of Catechol-O-Methyltransferase Inhibitors Using CoMFA and CoMSIA. QSAR COMB SCI.. 2008, 27 (10): 1183-1192. (SCI，IF：2.2)
4.Chunzhi Ai, Sun Ren-an, ChangSheng Wang. DFT Studies on Hydrogen Overfall Mechanism for Catalyzed Hydroisomerization of Pentane. CHINESE J STRUC CHEM. 2007, 26(2): 239-247. (SCI，IF：0.73)
5.Chunzhi Ai, Ren-an Sun, Jie Yan. Theoretical Study of Decomposition Pathways for Rare-gas-containing Compounds HRgX (Rg = He, Ne, Ar, Kr; X = Cl, Br). Chinese J. Struct. Chem. 2005, 24(12): 1445-1451. (SCI，IF：0.73)
6.艾纯芝，孙仁安，王长生，马琳，正己烷催化异构反应中氢溢流机理的理论研究，高等学校化学学报， 2008，29(1): 182-86。 (SCI，IF：0.72)
7.Chunzhi Ai, Yonghua Wang, Yan Li, Ling Yang. Empirical Regioselectivity Prediction of Human Cytochromes P450 3A4 - mediated Metabolism. In Preparation.
8.Yan Li, Chunzhi Ai, Yonghua Wang, Fang Luo, Wei Yang, Kang An, Zhi Ma. Probing the interaction of Enoxacin with Argonaute2: Why the RNAi can be enhanced by a small molecule?. Submitted to Bioorg Med Chem Lett.
9.Guangbo Ge, Rong Zhang, Chunzhi Ai, Yuqi He, Yanyan Zhang, Xingbao Liu, Li Yang, Zhengtao Wang, Ling Yang. Stereochemical differentiation of C-7 hydroxyltaxane isomers by electrospray ionization mass spectrometry. RAPID COMMUN MASS SP. 2009, 23(3):425-432. (SCI，IF：3.0)
10.Ren’an Sun, Na Li, Chunzhi Ai, Hong Zhang. Theoretical Study on the Reaction Mechanism of SiCl4 with H in the Gas Phase. Chinese J. Struct. Chem. 2006, 25(4): 491-496. (SCI，IF：0.73)
11.Pei-Pei Dong, Guang-Bo Ge, Yan-Yan Zhang, Chun-Zhi Ai, Guo-Hui Li, Liang-Liang Zhu, Hong-Wei Luan, Xing-Bao Liu, Ling Yang. Quantitative Structure-Retention Relationship studies for taxanes including epimers and isomeric metabolites in ultra -fast liquid chromatography. J CHROMATOGR A. (Accepted). (SCI，IF：3.7)
12.Peipei Dong, Yanyan Zhang, Guangbo Ge, Chunzhi Ai, Yong Liu, Ling Yang, Chang-xiao Liu. Modeling resistance index of taxoids to MCF-7 cell lines using ANN together with electrotopological state descriptors. ACTA PHARMACOL SIN. 2008, 29: 385-396. (SCI，IF：1.6)
13.Wei Li, Yong Liu, Jiangwei Zhang, Chunzhi Ai, Nan Xiang, Huixin Liu, Ling Yang. Anti-androgen-independent Prostate Cancer Effects of Ginsenoside Metabolites: In Vitro Mechanism and Possible Structure-Activity Relationship Investigation. ARCH PHARM RES, 2009, 32(1): 49-57. (SCI，IF：1.0)
14.阎 杰, 艾纯芝, 孙仁安，稀有气体化合物HRgX(Rg=He、Ne、Ar、Kr, X=CI、Br) 结构的理论研究，辽宁师范大学学报，2005，28(2)，209-212。
15.李艳红，王永华，杜逊甫，李燕，艾纯芝，杨凌，人类转运蛋白中致病性nsSNPs的预测，辽宁师范大学学报(自然科学版)，2008，31（3），317-321.



