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圆二色光谱（CD）是一种利用平面偏振光研究生物

大分子结构的快速、简单、准确的方法[1]，对生物大分子

二级及三级结构的变化十分敏感，可检测其微小变动，

且具高选择性。近年来，CD在中药小分子与生物大分
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摘 要 目的：为不同类型中药小分子体外筛选及设计合成改造提供参考。方法：以“圆二色光谱”“中药小分子与DNA”“中药小

分子与蛋白质”“Circular dichroism”“Interaction of traditional Chinese medicine and DNA”“Interaction of traditional Chinese medi-

cine and protein”等为关键词，组合查询2005年1月－2016年4月在PubMed、Web of Science、Wiley Online Library、SpringerLink、中

国知网、万方、维普等数据库中的相关文献，对圆二色光谱（CD）在中药小分子与DNA、中药小分子与蛋白质相互作用中的应用进

行综述。结果与结论：共检索到相关文献349篇，其中有效文献54篇。生物碱、黄酮类、醌类、苯丙素类、植物色素等类型的中药小

分子，与 DNA 相互作用以沟槽结合和嵌插结合2种模式为主；苯丙素类、黄酮类、萜类、生物碱、醌类等类型的中药小分子，与蛋白

质结合后，通常使其α-螺旋、β-转角和无规则卷曲等二级结构发生改变。后续进行诱导圆二色谱的探索性研究，可得到更多两者

相互作用的结合信息，如中药小分子与DNA的结合序列及与蛋白质的结合位点；还可将CD与紫外-可见吸收光谱法、荧光光谱、

分子模拟等技术联用，以实现多种技术互为验证、互为补充。

关键词 圆二色光谱；中药小分子与DNA；中药小分子与蛋白质；相互作用

量差异较大，这可能与药材的炮制方法不同有关。僵蚕

质量主要存在两个问题：一是原药材中掺入较多的石灰

粉以增加质量；二是有效组分蛋白质多肽与草酸铵含量

差异较大。草酸铵和蛋白质含量反映药理作用强弱，可

作为评价其质量的指标之一。本文为僵蚕的定性鉴定

和定量测定提供了依据，同时为主成分为蛋白质多肽类

物质的动物药材的质量评价提供了参考。
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子相互作用的研究中得到了广泛应用。笔者以“圆二色

光谱”“中药小分子与 DNA”“中药小分子与蛋白质”

“Circular dichroism”“Interaction of traditional Chinese

medicine and DNA”“Interaction of traditional Chinese

medicine and protein”等为关键词，组合查询 2005年 1

月－2016年 4月在 PubMed、Web of Science、Wiley On-

line Library、SpringerLink、中国知网、万方、维普等数据

库中的相关文献。结果，共检索到相关文献349篇，其中

有效文献54篇。现对CD在中药小分子与DNA、中药小

分子与蛋白质相互作用中的应用进行综述，以期为不同

类型中药小分子体外筛选及设计合成改造提供参考。

1 CD在中药小分子与DNA相互作用中的应用
DNA是组成生命体最重要的物质之一，是生命体重

要的遗传信息载体，是很多药物的重要靶点。研究中药

小分子与DNA的相互作用，有助于从分子水平上了解

其药用机制，而且对抗肿瘤、抗病毒药物的体外设计、筛

选都具有十分重要的意义。

DNA 的 CD 谱是由其骨架结构中的不对称糖分子

和由这些糖分子的构型决定的螺旋结构产生的。根据

中药小分子对原有的 DNA CD 信号的影响，可得知其

DNA结合的不同模式。DNA的CD特征峰包括 248 nm

处的负峰与 276 nm处的正峰，前者对应DNA的右手螺

旋B构象，后者对应DNA的碱基堆积，两者均对DNA与

小分子的相互作用模式非常敏感。中药小分子与 DNA

相互作用主要有非共价键结合、共价键结合（烷基化/金

属化）和剪切作用 3种模式。非共价键结合又分为静电

结合、沟槽结合和嵌插结合 3种模式。静电结合是小分

子作用于DNA双螺旋结构的外壁，无选择性；沟槽结合

是分子与DNA的大沟或小沟的碱基对边缘直接作用，

中药小分子多在小沟区作用；嵌插结合是小分子中的平

面结构嵌入核酸的碱基之间，这是中药小分子与 DNA

发生相互作用的最重要的形式之一。小分子与DNA的

沟槽结合和静电结合对碱基堆积和螺旋的色带影响很

小或几乎没有影响，而嵌插结合会改变色带的稳定并使

DNA的右手螺旋B构象向C构象转变[2-5]。下面从中药

的有效成分几大分类分别进行介绍。

1.1 生物碱

Kundu N等[2]研究发现，盐酸小檗碱（BBCL）与DNA

作用时，插入DNA碱基对，该结果为深入研究其抗肿瘤

作用机制提供了理论依据。Chen ZF等[3]研究发现，氧化

海罂粟碱（OG）及其与金离子（Au3+）、锌离子（Zn2+）、钴

离子（Co2+）、锰离子（Mn2+）4种金属配合物与DNA相互

作用的方式均是嵌插结合。Saha SK 等 [4]研究发现，白

毛茛（HC）中的小檗碱、黄连碱、巴马汀和氢化小檗碱

与 DNA的结合导致了DNA构象变化，作用方式为嵌插

结合。

BBCL、OG、小檗碱、氢化小檗碱、黄连碱、巴马汀等

均属于异喹啉类生物碱，该类生物碱结构为 2个异喹啉

环稠合而成。CD谱结果显示，其与DNA结合模式均为

嵌插结合。

1.2 黄酮类

李悦等[5]研究发现，杨梅素使DNA的CD谱正峰和

负峰强度略有减弱，同时正峰位伴有轻微蓝移，说明杨

梅素与DNA为沟槽结合。欧阳熙林等[6]研究发现，山柰

苷及其锌配合物与 DNA 作用时均以插入方式嵌入到

DNA双链的碱基对之间。配合物插入键合作用更强，说

明山柰苷锌配合物抗肿瘤能力强于山柰苷。王瑞玲[7]研

究发现，4′-苯基-3-溴-8-[N，N-二（2-羟基乙基）氨基甲

基]黄酮会使 274 nm 波长处信号发生变化，说明其与

DNA发生了嵌插结合。Hemachandran H等[8]研究发现，

儿茶素与DNA非嵌插结合，而是发生沟槽结合和静电

作用。Hegde AH等[9]研究发现，橙皮素和柚皮素与DNA

为嵌插结合。Zhang G等[10]研究发现，杜鹃素与DNA结

合为嵌插结合，作用力主要为疏水相互作用和氢键。

黄酮类中药小分子与DNA相互作用的结合模式不

尽相同，与其结构有关。山柰苷、杨梅素属于黄酮醇类，

儿茶素属于黄烷醇类，杜鹃素、橙皮素、柚皮素属于二氢

黄酮类，4′-苯基-3-溴-8-[N，N-二（2-羟基乙基）氨基甲

基]黄酮属黄酮类。CD谱的结果表明，黄酮类和二氢黄

酮类中药小分子与DNA相互作用方式多为嵌插结合，

黄烷醇类和黄酮醇类多为沟槽结合。比较结构差异可

知，黄烷醇类和黄酮醇类C环的 3位均有—OH，而黄酮

类和二氢黄酮类该位置无—OH。提示黄酮类化合物的

中药小分子与DNA相互作用的方式可能与其C环 3位

上的—OH有关，该位置为两者结合的关键位点。

1.3 醌类

李玉英等[11]研究发现，随着1，4-二甲基-6，8-二甲氧

基-9，10-蒽醌浓度的增大，DNA的CD谱正、负峰的强度

均减弱，说明为嵌插作用。王新宁等[12]研究发现，随着

大黄素浓度的不断增加，c-myc G4-DNA在 265 nm波长

处的正 CD 信号不断减弱，且 c-myc G4-DNA 在 295 nm

波长处出现了 1个正的诱导 CD 信号，说明其与 c-myc

G4-DNA可能是沟槽结合。

1，4-二甲基-6，8-二甲氧基-9，10-蒽醌和大黄素均属

于羟基蒽醌类，但两者与DNA的结合模式不同。分析

结构差异，大黄素的 1位、6位和 8位均为—OH，1，4-二

甲基-6，8-二甲氧基-9，10-蒽醌的结构中无—OH，由此推

测该类结构中 1、6、8位为两者结合的关键位点，1、6、8

位的—OH为两者结合的关键基团。

1.4 苯丙素类

田莉莉 [13]研究发现，丹参素、咖啡酸、原儿茶醛与

DNA相互作用方式为沟槽结合。吕梦娇[14]研究发现，新

型选择性雌激素受体调节剂类香豆素衍生物与DNA的

主要作用方式是沟槽模式，当衍生物是由丙二酸相连接
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时，CD信号明显。Sarwar T等[15]研究发现，秦皮乙素与

DNA 结合模式主要为沟槽结合，不插入 DNA 碱基对。

Zhou X等[16]研究发现，补骨脂素（PSO）与DNA的相互作

用为嵌插作用。

丹参素、原儿茶醛、咖啡酸属简单苯丙素类，PSO、

秦皮乙素、新型 SERMs 类香豆素衍生物均属香豆素

类。CD 谱结果表明，简单苯丙素类的中药小分子与

DNA的作用模式多是嵌插结合，而香豆素类的中药小分

子则多为沟槽结合。分析两者结构，二者均具有 1分子

苯环和3个直键碳连在一起为单位的基础单元，但香豆

素具有苯骈α-吡喃酮母核的结构，因此推测其吡喃环上

的内酯键可能是造成两者结合方式不同的主要原因，为

两者结合关键基团。

1.5 植物色素

Hoshyar R等[17]研究发现，藏红花酸、藏红花苷、藏红

花醛、藏红花素与G-四链体相互作用为沟槽结合模式，

结合能力藏红花酸＞藏红花素，藏红花苷＞藏红花醛。

Rajesh J等[18]研究发现，姜黄素及姜黄素-铜（Ⅱ）配合物

与DNA相互作用是沟槽结合模式。Ahmadi F等[19]研究

发现，铝-姜黄素配合物与DNA结合的模式为沟槽结合。

藏红花酸、藏红花苷、藏红花醛、藏红花素、姜黄素

均为脂溶性的植物色素，CD谱表明，该类化合物与DNA

相互作用多为沟槽结合。藏红花酸、藏红花苷、藏红花

醛、藏红花素与DNA的结合能力有差异：藏红花酸是具

有共轭多烯烃的直链结构，碳链两端的第 2个碳上均

为—COOH；藏红花素是由藏红花酸与 2个分子龙胆二

糖结合而成的酯，即两端—COOH中的H被龙胆二糖取

代。而藏红花酸与DNA结合能力远大于藏红花素，提

示藏红花酸类结构的中药分子中两端—COOH为其结

合的关键基团。藏红花醛结构为 1，3-三甲基-2-甲氧

基-1，5-环己二烯，藏红花苷在其 5位连接 1个葡萄糖分

子，藏红花苷与DNA结合能力强于藏红花醛，说明该类

结构中5位为其结合的关键位点。

2 CD在中药小分子与蛋白质相互作用中的应用
药物小分子进入体内后，经过体内运输和储存，到

达受体部位与之结合后发挥药效。蛋白质受体的构象

变化对其发挥生理功效有重大意义。CD谱对构象变化

灵敏，常用于探讨蛋白质二级结构构象的变化。蛋白质

典型的α-螺旋结构在位于208、222 nm处有双负峰；β-折

叠约在215 nm处存在1个负峰；200 nm附近的负峰是无

规则卷曲的特征曲线。利用软件或计算公式可以计算

出蛋白中α-螺旋等二级结构含量的改变。下面仍从中

药小分子的常见分类分别进行介绍。

2.1 苯丙素类

谢余寰[20]研究发现，短叶苏木酚酸与牛血清白蛋白

（BSA）相互作用后，使该蛋白α-螺旋含量增加。王静[21]

研究发现，绿原酸与溶菌酶（LYSO）相互作用，使其α-螺

旋结构增加，空间结构更加紧密；使BSA和人血清白蛋

白（HSA）的α-螺旋含量均增加，对HSA影响更大。吴爱

芝等[22]研究发现，肉苁蓉苷F（CF）与BSA结合形成复合

物，使其α-螺旋含量减少；同时研究了金属离子 Cu2+、

Fe3+、Zn2+、Mg2+对CF与BSA结合的影响，发现 4种金属

离子均可以增强二者的结合作用。宋志英[23]研究发现，

PSO、异补骨脂素（ISO）、5-甲氧基补骨脂素（5-MOP）、8-

甲氧基补骨脂素（8-MOP）与LYSO相互作用后，分别使

蛋白中α-螺旋结构的含量降低 27.1％、11.5％、10.6％、

0.917％，作用强度大小为8-MOP＞5-MOP＞ISO＞PSO；

且 4种稀土离子镧离子（La3+）、钆离子（Gd3+）、镱离子

（Yb3+）、镥离子（Lu3+）加入后，增强了该类小分子与LY-

SO的相互作用。岳园园[24]研究发现，秦皮乙素是通过与

HSA结合，使其α-螺旋含量降低而发挥相应的药理作用。

绿原酸、短叶苏木酚酸、CF、白藜芦醇均为简单苯丙

素类化合物，CD谱表明，其与蛋白质作用后，大多使α-

螺旋含量增加，但CF却使α-螺旋含量减少。分析结构

差异发现，CF在 3位被 1分子的芸香糖取代，说明简单

苯丙素类化合物中3位可能为决定其与蛋白作用方式的

关键位点。PSO、ISO、5-MOP、8-MOP、秦皮乙素均为香

豆素类化合物，与蛋白作用后均使α-螺旋含量减少。简

单苯丙素类与香豆素类的结构差异表现为，香豆素类具

有苯骈α-吡喃酮母核的结构，因此推断香豆素类吡喃环

上的内酯键可能是造成两者结合方式不同的主要原

因。PSO、ISO、5-MOP、8-MOP 与蛋白作用强度的差异

与其结构有关，PSO、ISO 呋喃环位置不同，PSO 在 6、7

位，ISO在7、8位，8-MOP在8位-OCH3取代，5-MOP在5

位-OCH3取代。这说明5、6、7、8位取代基差异可直接影

响该类化合物与蛋白作用强度，为其作用关键位点。

2.2 黄酮类

王瑞玲[7]研究表明，4′-苯基-3-溴-8-[N，N-二（2-羟基

乙基）氨基甲基]黄酮是通过与HSA结合后改变其二级

结构，使其α-螺旋含量降低，从而发挥抗菌、抗病毒作

用。王瑛 [25]研究发现，陈皮中的桔皮素和 3，5，6，7，8，

3′，4′-七甲氧基黄酮与免疫球蛋白E相互作用，α-螺旋

结构、β-转角结构含量降低，β-折叠和无规则卷曲结构含

量增加。吴锦绣等[26]研究发现，芦丁与BSA、HSA相互

作用后，BSA和HSA的α-螺旋结构减少。王春等[27]研究

发现，槲皮素使BSA的α-螺旋结构明显减少。黄灿[28]研

究发现，剑叶龙血素 A、剑叶龙血素 B均使 BSA 的α-螺

旋含量明显减少，且剑叶龙血素B的作用力更强。岳园

园[24]研究发现，川陈皮素、杧果素均是通过与HSA结合，

使其α-螺旋含量降低，而发挥相应的药理作用。闫家凯[29]

研究发现，木犀草素使α-葡萄糖苷酶的α-螺旋含量减少，

而β-转角和无规则卷曲的含量不断增加，使α-葡萄糖苷

酶的构象发生变化，使其二级结构重新排列，诱导酶活

性口袋关闭，使该酶活性降低。王亚杰等[30]研究发现，
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桑色素使黄嘌呤氧化酶β-折叠含量增加，α-螺旋、β-转角

和无规则卷曲的含量降低，使该酶的结构更加紧凑而不

利于其活性中心暴露于反应环境中，从而降低了其活

性。田建袅等[31]研究发现，柚皮苷使α-糜蛋白酶的α-螺

旋含量减少。Shao J等[32]研究发现，葛根素使细胞色素

P450酶（CYP）的疏水作用减弱，α-螺旋含量下降。Tang L

等[33]研究发现，矢车菊素-3-O-葡萄糖苷使BSA的α-螺旋

含量增加。He W等[34]研究发现，山姜素使HSA的α-螺

旋和β-折叠结构减少，无规则卷曲增加。He Y等[35]研究

发现，葛根素使HSA中α-螺旋轻微减少。

桔皮素、柚皮苷、山姜素属于二氢黄酮类，木犀草

素、川陈皮素、桑色素、4′-苯基-3-溴-8-[N，N-二（2-羟基

乙基）氨基甲基]黄酮、3，5，6，7，8，3′，4′-七甲氧基黄酮

属于黄酮类，芦丁、槲皮素属于黄酮醇类，剑叶龙血素

A、剑叶龙血素B属于二氢查尔酮类，杧果素属于苯骈色

原酮类，葛根素属于异黄酮类，矢车菊素-3-O-葡萄糖苷

属于花色素类。CD谱表明，黄酮类的中药小分子与蛋

白质作用后，大多使其α-螺旋含量减少，但矢车菊

素-3-O-葡萄糖苷使α-螺旋含量增加。黄酮类基本母核

的C环无羰基，1位氧原子以佯盐的形式存在，使其具有

如亲水性强等类似盐的性质，该特殊结构可能是花色素

类黄酮与蛋白质结合时使其α-螺旋含量增加的原因。

剑叶龙血素B对蛋白的作用强于剑叶龙血素A，分析两

者结构差异，剑叶龙血素B的4位上比剑叶龙血素A多1

个—OCH3，提示二氢查尔酮类化合物的4位可能为其相

互作用的活性位点。

2.3 萜类

刘金河等[36]研究发现，甘草次酸使得Bloom解旋酶

α-螺旋结构减少，改变其构象。刘璐莎等[37]研究发现，土

贝母皂苷Ⅱ使HSA的α-螺旋含量减少。刘志芳等[38]研

究发现，熊果酸和齐墩果酸均使胰脂肪酶α-螺旋含量降

低，熊果酸比齐墩果酸的影响更显著。丁兰等[39]研究发

现，熊果酸使BSA的α-螺旋显著减少，肽链伸展，疏水作

用减弱。丁兰等 [40]研究发现，贝壳杉烷二萜类化合物

Leukamenin E单体使BSA结构收缩，α-螺旋结构增加。

Chen YC等[41]研究发现，柴胡皂苷C使HSA的α-螺旋减

少，β-折叠和无规则卷曲增加。本课题组研究发现，泽

泻调酯有效成分23-乙酰泽泻醇B和24-乙酰泽泻醇A使

HSA、人血红蛋白的α-螺旋含量降低，β-折叠和无规则卷

曲含量增加，23-乙酰泽泻醇 B 引起的结构变化程度比

24-乙酰泽泻醇A高[42-43]。该作用结果可能与2种化合物

的侧链结构的差异有关，侧链打开则结合力强，侧链与

母环折叠则结合力弱。

土贝母皂苷Ⅱ、柴胡皂苷C、甘草次酸、齐墩果酸、熊

果酸、23-乙酰泽泻醇B和24-乙酰泽泻醇A均属三萜类，

Leukamenin E单体属二萜类。CD谱表明，三萜类中药

小分子与蛋白质的相互作用大多使其α-螺旋含量降低，

但Leukamenin E则相反。二者基本碳架均为异戊二烯

单位，但Leukamenin E 的 11位上连 1个羰基，由此推测

萜类化合物的 11位为其相互作用的关键位点。熊果酸

比齐墩果酸对蛋白作用更强，两者为同分异构体，结构

差异为E环上2个甲基位置不同，熊果酸甲基在C19 位，

齐墩果酸在C20位，由此推测 19、20位为两者相互作用

的关键位点。

2.4 生物碱

苑莉莉等 [44]研究发现，喜树碱（HCPT）使 BSA 的α-

螺旋含量减少，导致肽链变得疏松。周能等[45-46]研究发

现，荷花碱使BSA肽链收缩，导致α-螺旋结构增加。杨

健等[47]研究发现，青藤碱加入后使BSA构象改变，α-螺

旋减少，β-折叠增加。杨美玲等 [48]研究发现，苦参碱使

HSA 的α-螺旋结构的含量显著降低。徐香玉等[49]研究

发现，氧化苦参碱使BSA的α-螺旋含量降低，β-转角和

无规则卷曲结构部分转变成了β-折叠结构，有序性增

强。闫潇娜 [50]研究发现，黄藤素（PMT）使牛血红蛋白

（BHb）α-螺旋含量降低；在BHb-PMT体系中加入镁离子

（Mg2+）、Zn2+、铜离子（Cu2+）、铁离子（Fe3+）、Co2+、镍离子

（Ni2+），发现Mg2+、Zn2+、Cu2+、Co2+不利于BHb与PMT的

结合，而Fe3+、Ni2+则反之。

苦参碱、氧化苦参碱属赖氨酸系生物碱类中的喹诺

里西啶类，HCPT是色氨酸系生物碱类中的单萜吲哚类，

荷花碱、青藤碱、黄藤素均属异喹啉类。CD谱表明，生

物碱与蛋白质结合后，大多使α-螺旋减少，β-折叠增加。

但荷花碱使α-螺旋增加，其结构为 2个苄基异喹啉通过

1～3个醚键相连接，由此推测可能是其分子中的醚键引

起了BSA肽链的收缩，拉近肽链中的—C＝O和—NH，

形成新的氢键，使α-螺旋结构含量增大。这提示同一生

源途径结合化学结构类型的生物碱与蛋白质相互作用

对蛋白质二级结构产生的影响大体可能相似，但也可以

通过改变其分子结构，改变其与蛋白质的结合方式。

2.5 醌类

田萌等[51]研究发现，大黄素、大黄酸、大黄酚通过改

变胰蛋白酶的二级结构，使其α-螺旋含量减少，β-折叠含

量增加，抑制其活性，作用强度大小为大黄酸＞大黄素＞

大黄酚。刘华等[52]研究发现，大黄酸通过使α-淀粉酶的

α-螺旋含量下降来实现对α-淀粉酶的抑制作用。马跃文

等 [53]研究发现，大黄酸和大黄素通过与过氧化氢酶结

合，使过氧化氢酶的α-螺旋含量下降，其中大黄素对过

氧化氢酶作用较强。赵芳等[54]研究发现，大黄酸铜（Ⅱ）

配合物使BSA的α-螺旋含量减小，使色氨酸残基所处微

环境的疏水性增加。

大黄素、大黄酸、大黄酚均属于羟基蒽醌类，CD谱

表明，其与蛋白质相互作用后，大多使α-螺旋含量减少，

β-折叠含量增加，且三者的作用强度大小为大黄酸＞大

黄素＞大黄酚。分析其结构：大黄酸 3位是—COOH，6
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位是—H；大黄素 3位是—CH3，6位是—OH；大黄酚的 3

位是—CH3，6位是—H。由此推测，3、6位为羟基蒽醌类

小分子与蛋白质结合的关键位点，该位置取代基极性越

大，则结合力越强。

3 结语
目前，X-射线晶体衍射是检测生物大分子构象变化

最准确的方法，但结构复杂、柔性大的蛋白质难以得到

理想的晶体结构，且对分子量较大的蛋白质，所得数据

过于庞大，难以计算处理。相比之下，CD谱则具有样品

用量少，操作简单、快速，对生物大分子构象变化敏感，

不受分子大小限制等优点。近年来，CD谱被广泛用于

研究中药小分子与生物大分子相互作用的研究。根据

中药小分子与DNA、蛋白质相互作用后，DNA、蛋白质

的CD谱中特征峰的强度改变及位移，可知中药小分子

与DNA的结合模式及对蛋白质二级结构的改变，并可

根据公式计算改变的程度。笔者已将CD技术应用于中

药小分子乙酰泽泻醇与HSA、Hb相互作用的研究[42-43]，

探讨了其调脂活性差异与小分子结构差异的关联，其结

果可为调脂中药泽泻的药效机制提供依据。

CD下一步突破点与重点研究趋势：针对CD谱存在

提供的构象方面信息较少的缺陷，研究者们进行了两方

面的后续研究。（1）进行诱导CD的探索性研究。很多中

药小分子没有光学活性，但与生物大分子相互作用后，

分子构象发生变化，通过两者之间的电子跃迁偶极矩的

耦合可获得诱导CD。在中药小分子与生物大分子的混

合体系的CD谱中，根据诱导CD信号，可得到更多两者

相互作用的结合信息，如出现裂分诱导CD信号，则提示

出现中药小分子二聚体或更大聚合体。中药小分子与

DNA作用后，通过诱导CD信号的变化，根据4个序列的

谱型特征，可推测其与DNA结合的序列。中药小分子

与蛋白质作用后，诱导CD信号则可提供两者的结合位

点、结合构象等信息。（2）将CD谱与紫外-可见吸收光谱

法、荧光光谱，分子模拟等技术联用 [2，5，42-43，52]，紫外、荧

光、分子模拟可提供两者相互作用的结合距离、结合位

点、结合模式、结合能、静电能等多方面的结合参数。多

种技术间彼此互为验证、互相补充，一方面可大大拓展

CD的适用范围，另一方面可从不同的角度完善其结构

分析结果，进而提高了分析结果的可靠性和准确性。
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