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前言

化学作为中心科学，研究内涵越来越丰富，应用也越来越深入。
同时，信息技术的快速发展，更促使化学信息系统的开发技术不断更新。
伴随这个进程，化学信息也被赋予了太多的含义，使得化学信息系统不得不覆盖众多的领域，数据类
型、表现方式也多种多样，粗略看来，就有以下特征。
（1）类型广泛既有文献、数据，又有图形、图像（如图谱、分子结构、电子云、反应式等）。
（2）处理多样既有计量学处理（投影、降维、傅里叶变换），又有信息学处理（分子结构的匹配、
结构描述参数及相似性计算），还有能量计算、结构优化等。
（3）界面特殊除了一般的文本、超文本，还需处理图谱、分子结构式、化学反应式的输入输出等。
（4）功能复杂文献检索、数据查询、图谱或结构匹配、在线计算等。
（5）应用广泛搜索引擎、信息管理、检索服务。
化学信息系统可以概括为“以化学数据库和化学在线计算为核心的网络服务系统”，因此，相应的设
计、开发工作需要综合运用多方面的知识和技术。
一个化工厂的信息管理系统，通常只需按常规的网站来设置，即使需要处理若干种分子结构或者图谱
，也完全可以用图片来处理。
再比如，谷歌或百度这样的搜索引擎，并不能接受用户输入的二维或三维分子结构来进行检索。
因此，化学信息系统所需要的很多功能，是传统的信息系统无法实现的，而必须开发底层的、有针对
性的算法或模块。
书名含有“化学信息”的著作，大致有两类：一类是化学文献、情报检索，而近年来则转向介绍化学
相关网站、数据库的服务内容、使用方法等，如李晓霞的《Internet上的化学化工资源》；另一类是化
学信息学，内容主要是研究如何通过分子的图谱数据、拓扑特征和量化参数等研究其物理化学性质或
者生物活性，如德国J Gasteiger主编的《Chemoinformatics：A Textbook》。
本书或许可以算是第三类，即以化学信息的共享为目标，介绍化学信息系统的开发技术。
本书概要介绍了信息的基本知识，阐述了信息开放共享的重要性。
针对化学信息的特点，选择不同类型的化学信息系统实例，讲述其系统设计思路和开发方法。
对实际研发有重要的指导作用，适合计算机与化学领域的科研、教学参考。
不过，书中既没有什么秘诀能让读者快速掌握某种信息开发技术，也不可能面面俱到地评述所有的信
息共享模式；所能做的，是尽量帮助读者追溯化学对象的设计思想，分析信息系统的构成框架，从而
避开花样繁多的开发语言、设计模式的困扰，练习从比较底层的角度来观察和理解一个个看似纷繁、
实则有序的化学信息系统。
希望读者今后面对自己的实际需求时，在设计理念和开发技术方面，能做出与时俱进的合理选择，创
造出更多的专门适应化学研究需要的模式和技巧。
本书所讲解的化学信息的数据结构、算法和开发实例，大都源自本实验室的研究工作，部分参考了国
内外的报道。
南开大学刘冲、张树众老师为本书部分章节提供了重要的参考资料，并对部分文字进行了核校。
在此，笔者对从事化学信息系统开发的各位同行表示感谢。
笔者学浅，难免疏漏，不妥之处，还望海涵。
乔园园2011年5月于天津南开大学
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内容概要

　　化学信息系统即“以化学数据库和化学在线计算为核心的网络服务系统”。
化学信息的数据类型、表现方式多种多样，既有文献、数据，又有图形、图像。
在用户界面方面，则需处理图谱、分子结构式和化学反应式等。
因此，相应的设计、开发工作需要综合运用多方面的知识和技术。
本书简要介绍了信息的基本知识，阐述了信息的重要性。
围绕化学信息对象，介绍了数据结构与算法，分析了系统架构模式；针对化学信息的特点，选择不同
类型的化学信息系统实例讲述了其系统设计思路和开发方法，对实际研发有重要的指导作用。

 本书适合化学、化工、生物化学、药物化学以及相关专业的科技人员、高校师生参考。
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编辑推荐

这本《化学信息系统开发技术(精)》由乔园园所著，概要介绍了信息的基本知识，阐述了信息开放共
享的重要性。
针对化学信息的特点，选择不同类型的化学信息系统实例，讲述其系统设计思路和开发方法。
对实际研发有重要的指导作用，适合计算机与化学领域的科研、教学参考。
不过，书中既没有什么秘诀能让读者快速掌握某种信息开发技术，也不可能面面俱到地评述所有的信
息共享模式；所能做的，是尽量帮助读者追溯化学对象的设计思想，分析信息系统的构成框架，从而
避开花样繁多的开发语言、设计模式的困扰，练习从比较底层的角度来观察和理解一个个看似纷繁、
实则有序的化学信息系统。
希望读者今后面对自己的实际需求时，在设计理念和开发技术方面，能做出与时俱进的合理选择，创
造出更多的专门适应化学研究需要的模式和技巧。
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