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摘要(译)

一种基于计算机分子模拟技术的拟除虫菊酯类的半抗原设计和应用，属
于拟除虫菊酯类农药的检测技术领域。本发明设计了6种可能的半抗原。
利用Gaussian软件计算半抗原和目标物的电荷分布；利用
DiscoveryStudio2.5软件构建半抗原和目标物空间构象，通过比较，选择
结构相似程度最高的半抗原为免疫半抗原（hapten1）；预测该半抗原能
产生良好的免疫效果。选择结构差异较大的为包被半抗原(hapten5)。本
方法成功地运用计算机分子模拟软件对拟除虫菊酯类农药半抗原进行了
设计，通过合成免疫原和免疫，血清筛选，融合，筛选和亚克，实现识
别拟除虫菊酯类农药群选性抗体的制备，证明该法具有节约时间和资
金，很强的预测能力，为以后免疫学的分析研究提供了一种新方法。
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