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内容简介

当今时代的基本特征是信息爆炸。围绕在我们周围，信息量之大，传播速度之快前所未
有。从学科发展角度深刻把握药物质量问题的信息特征，按分析科学和信息学的原理揭
示药物质量问题的本质，有助于学生掌握药物分析学的核心，从信息的获得、信息的处
理、信息的管理到信息的共享，给学生一个全新的视角和思路，这是本书的宗旨。
  本书取名为药物分析信息学及应用，意指对以药物质量相关问题为主要研究对象的分
析化学信息进行表达、解析、模拟、管理和传输，揭示分析化学信息的实质与内在联系
。实现分析化学信息的获得、挖掘、变换与共享，不仅有助于分析化学的深化和发展，
促进药学分析学科的发展，也有助于以分析化学信息学的视角考量和解决以分析化学为
技术手段的相关学科，包括生命科学、环境科学、化学化工等学科目前面临的实现复杂
物质体系定性定量描述的共同任务，以迎接新的挑战。
  复杂物质体系分析是21世纪的重大研究课题。几乎所有与化学有关的各行各业都有复
杂物质体系分析的任务，从生命科学角度看，特别是复杂有机物质体系分析的任务。如
生命与各种生命现象的物质基础，复方药物制剂，天然产物、中药及其提取物，食品、
生物样品、体液、临床分析样品等的定性定量。复杂物质体系化学信息的主要特征是：
①组成复杂，组分多且多变化；②各组分含量相差悬殊，含未知组分及其他不确定因素
。目前复杂物质体系定性定量描述的*技术之一是特征（指纹）谱分析。凡是与待分析物
质的特性与含量具有函数或相关关系的稳定信息，都可以通过特征提取、信息挖掘、信
息变换、信息压缩以及信息可视化制备特征谱，通过特征谱比对和其中主成分相对量的
表达对该物质进行定性定量描述（定性：是什么、存在与否、有没有变化；定量：准确
定量或确定上下限范围）。
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