《chemoinformatics》(化学信息学)简介

一、出版情况

《化学信息学》（chemoinformatics)）于2003年在Wiley-VCH Verlag GmbH & Co.KGaA出版，由英国科学家Johann Gasteiger 和 Thomas Engel共同完成，南开大学图书馆馆藏版本为2003年版本，本书为第一版，共有649页。

二、内容简介

化学信息学(Chemoinformatics) 是在信息科学与计算机科学、互联网高速发展的前提下近几年快速成长的化学化工与信息科学、计算机科学的边缘交叉学科。化学信息主要分为化学物质的化学信息和媒体形式的化学信息。前者是利用科学的原理和方法通过测量得到的化学成分的相关信息,如物质的物理、化学性质,物质中各成分的定性、定量以及结构信息,分子间的相互作用信息(包括化学反应信息) 等。这是第一本完全致力于这个越来越重要的领域的"教科书"，提供了令人振奋的新领域的综述。本书由Johann Gasteiger和Thomas Engel编辑，本书提供了分子架构和响应的代表性介绍，数据类型和数据库/数据源，搜索法，数据分析的等方法，象架构阐明，响应模拟，综合了不同的原理以应用于药物设计。试验方法与逐步指导课程相结合，并且详述描述软件工具和因特网资源，对入门的读者非常有益。Johann Gasteiger是在计算化学方面卓有成就的德国化学协会成员，1991 Gmelin-Beilstein 奖章的获得者，以及在1997年的美国化学协会(ACS)的化学讯息学的赫尔曼-斯柯尔尼克奖。Thomas Engel参加在Erlangen-Nuremberg大学的Gasteiger 领导的科研小组，是在化学信息学领域的一位专家。 
三、目录

1.介绍 

1.1 化学的定义

1.2  一个化学家的基本问题

1.3  化学信息学范畴

1.4  化学信息学学习内容

1.5  主要任务

1.6. 化学信息学的历史
1.7.本书的范围

1.8.化学信息学教学

2. 化合物的表达

2.1. 引言

2.2. 化学命名

2.3. 线性计数

2.4. 结构编码 

2.5. 构型信息处理 

2.6. 结合溢出 

2.7.结构的特殊处理记法

2.8. 立体化学表达 

2.9. 三维结构表达

2.10.分子表面
2.11. 分子模型的显形 

2.12.化学结构编辑软件

3. 化学反应的呈现

3.1.引言

3.2.反应类型

3.3. 反应中心

3.4. 化学反应性 

3.5. 反应类型

3.6. 立体化学反应

3.7. 立体化学反应实例

4. 数据

4.1. 引言

4.2. 数据采集

4.3. 数据预处理

4.4. 数据库生成

5. 化学数据库

5.1. 引言

5.2. 基本理论 

5.3. 数据库分类 

5.4. 文献数据库

5.5. 实例：利用CA系统 

5.6.. 检索数据库

5.7. 实例：贝尔斯坦数据库检索

5.8. 波谱数据库

5.9. 晶体结构数据库

5.10. 分子生物学数据库 

5.11. 结构数据库

5.12.. 化学反应数据库

5.13. 实例：在化学信息反应中检索

5.14. 专利数据库

5.15. 网上化学信息

5.16. 实例：网上检索化学信息

5.17.实例：网上检索环境信息 

5.18.工具：在线化学数据库

6. 化学结构搜寻

6.1. 引言

6.2. 全结构搜寻

6.3. 子结构搜寻

6.4.相似搜寻 

6.5. 三维结构搜寻方法

7. 物理化学库的运算

7.1. 经验算法

7.2. 分子机制

7.3. 分子动力

7.4. 量子机制 

8. 结构描述的运算

8.1. 引言 

8.2. 结构点和1D 指纹

8.3. 拓扑法描述 

8.4. 3D描述法

8.5. 手性描述

8.6. 实例：构型依赖和非依赖的手性法则 

8.7. 其它方法

8.8. 不基于结构的表述

8.9. 结构表述的特点

9. 数据分析方法

9.1. 引言

9.2. 计算机技术

9.3. 决定树

9.4. 化学信息学

9.5. 神经网络 

9.6.模糊集与模糊逻辑
9.7.遗传算法

9.8.数据采集

9.9.. 直观数据采集

9.10.专家系统

10. 应用

10.1. 化合物性质预测

10.2. 结构信息校正

10.3. 化学反应和合成设计 

10.4. 药物设计

11.展望

附录

索引
（译介者：王彬，南开大学药学院博士后、讲师）  
