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　　本书系第二版，是编者根据多年来工作中查阅化学化工信息的经历和讲授化学化工文献信息课的经
验而编写的。

本书试图为读者检索和利用化学化工传统文献信息和网络信息提供一种方便快捷的途径。全书的主
要内容为传统化学化工文献资源、Ｉｎｔｅｒｎｅｔ化学化工信息资源、美国 《化学文摘》的介绍 （中英文对
照）、各类化学化工大型工具书与网上图书馆简介、国际国内核心期刊网址与论文检索工具使用指南、
专利知识及免费专利文献查阅方法、生物药学相关资源等。此外，还介绍了化学论文的撰写方法与在线
投稿指南，以及化学软件的下载与使用方法。为便于读者查阅并能迅速通过网络获得化学化工信息，在
有关章节中还提供了大量相关网络资源地址。

本书适合作为高等院校化学、化工、生物医药及相关专业学生的教材，也适用于化学化工科技工作
者及化学爱好者，同时，对从事生物医学领域研究的科技工作者也很有帮助。
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第二版前言

在 《化学化工信息及网络资源的检索与利用》第一版出版至今的数年时间里，互联网在
我国迅速普及，网络资源极大丰富，几乎渗透到科学技术的方方面面。在化学化工的各个领
域中，网络资源除了能够部分替代传统文献资源外，还出现了基于网络的许多新功能。目
前，化学科技工作者不但可以通过网络获取文献资源，而且可以检索网络数据库、下载化学
课件，也可以进行网络投稿与审稿、查询和订购试剂及仪器等。鉴于此，我们编写了 《化学
化工信息及网络资源的检索与利用》第二版。

本书第一版自出版后，受到了广大读者的普遍欢迎与好评，多次重印，被中国书刊发行业协会
评为 “２００３年度全国优秀畅销书 （科技类）”并荣获第八穡中国石油和化学工业优秀图书奖。第二版
保持了第一版原有宗旨：兼顾传统化学文献知识和Ｉｎｔｅｒｎｅｔ网络资源，又有助于提高三种能力，即
查阅文献能力、化学信息处理能力、论文写作能力。在编写中，力求突出以下主要特色：

（１）介绍了各类网络化学化工信息资源的检索途径与方法。其中网络资源绝大多数是免
费资源，特别适合于普通上网用户。

（２）在各部分增加了一些专业网站的使用方法，介绍如何巧妙地利用免费网站查阅专业
知识，如在第３章增加了 “如何使用试剂仪器网站查询参数”。

（３）提供了在化学化工信息检索时必要的术语和工具，使本书可作为手册使用，如将一
些专业术语以中英文对照的形式给出，为查阅英文资源提供便利，使初学者能够较快入门；
提供了国际、国内核心刊物中英文名称和网址，以及各类化学化工大型工具书简介；介绍了
专利基本知识及专利文献术语；介绍了化学论文撰写的要求与方法以及网络投稿等知识，并
配有实例供参考。

（４）介绍了生物医学信息，为跨学科查阅文献的读者提供便捷途径。
（５）提供了化学软件的免费下载地址、完全版购买途径，并介绍了它们的使用方法，使

初学者可以自己绘制分子结构图和进行数据处理。
（６）在各章节中提供了大量相关网络资源地址，以便读者迅速通过网络获得化学化工信息。
本书的编写分工为：何玉凤教授编写了第２章、第７章、第９章及第４章、第５章部分内容，

孙丽萍博士编写了第３章、第４章、第６章部分内容，宋鹏飞博士编写了第５章、第６章部分内
容，吴翠娇博士编写了第８章内容，冯华编写了第３章、第１０章部分内容，王荣民编写了第１章
并负责全书内容的策划与审定。另外，白林教授、王彦斌副教授提出了宝贵意见，李岩、毛娟
娟、贾如琰、李芳蓉、唐丽华、赵明、郝二霞、王燕、张慧芳等同学参与了网址的校对。

由于当前Ｉｎｔｅｒｎｅｔ网还处于完善时期，有些网站地址也在发生变化，敬请读者注意。限
于编者水平，书中不免有疏漏之处，恳请读者见谅。

编者
２００７年１月此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com



第一版前言

当今时代是一个信息时代，信息对于经济和社会的发展、科技文化的进步都起着重要的
作用。谁掌握了最新信息，谁就掌握了主动性。

随着科学技术突飞猛进的发展，新的科技文献迅速增加。化学因与其他众多学科交叉，
而成为中心科学，化学文献数量在２０世纪后半叶得到迅猛增加，如美国 《化学文摘》（ＣＡ）
当前每卷收录文摘已达到３７万多条。要从如此巨大的化学化工信息源中获取所需信息，必
须借助适当的工具才有可能实现。

计算机的普及，特别是自２０世纪９０年代以来，Ｉｎｔｅｒｎｅｔ在我国的迅猛发展，使化学信息的
查阅日趋方便、快捷。以往的化学文献教材已难以满足广大化学工作者对信息查阅的要求。但
是，Ｉｎｔｅｒｎｅｔ网所提供的信息主要集中在近十余年，因此，它并不能完全取代传统的检索手段。
为此，编者在多年科研中查阅化学信息和讲授 《化学文献》课的基础上，编撰本书。

本书既兼顾传统化学文献知识和Ｉｎｔｅｒｎｅｔ网络资源，又有助于加强三种能力———查阅文
献能力、化学信息处理能力、论文写作能力的训练与提高。主要特色如下。

（１）介绍各类网络化学信息资源的检索途径与方法。其中网络资源绝大多数是免费资
源，特别适合于普通上网用户。

（２）详细介绍美国 “化学文摘”收录的主要内容与使用方法 （包括 “化学文摘”８０类
分类的英、汉对照简介），使初学者能够较快入门。

（３）提供了各类化学化工大型工具书及新书简介。介绍了专利知识及免费专利文献查阅
方法。

（４）介绍了论文撰写的要求与方法，并配有实例供参考。
（５）提供化学软件的免费下载地址、完全版购买途径，介绍了使用方法。使读者可以自

己绘制一些分子结构图和进行数据处理。
（６）在各章节中提供了大量相关网络资源地址，以便读者迅速通过网络获得化学化工信

息。将一些专业术语以中英文对照的形式给出，为查阅英文资源提供便利条件。
由于当前Ｉｎｔｅｒｎｅｔ网处于迅速发展和不断完善的时期，个别网站也在发生变化，因此本

书中所介绍的有些网址可能会发生变动，读者如果发现网站无法登录，可以通过大型搜索引
擎 （如 “ｇｏｏｇｌｅ”、“百度”等）键入网站名称，查询新的网址，敬请读者注意。另外，书中
不免有疏漏之处，恳请读者见谅。

全书共分１０章，其中，何玉凤编写了第２、第７、第９章及第４、第５章部分内容，徐敏
编写了第８章，王君玲编写了第４、第６章部分内容，陈汝芬编写了第１０章，周建峰编写了第

６章部分内容，刘蒲编写了第３章部分内容，冯华编写了第３、第５章部分内容。何玉凤、徐
敏、王君玲、王云普参与了本书的审定。王荣民编写了第１章并负责全书内容的策划与审定。

编者
２００３年１月
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　　３８４　综合 ６９!!!!!!!!!!!!!

　　３８５　如何使用试剂仪器网站查询
参数 ７０!!!!!!!!!!!!!

第４章　美国 《化学文摘》（ＣＡ） ７２
　４１　概况 ７２!!!!!!!!!!!!!!!

　　４１１　发展历史、卷期沿革 ７２!!!!!!

　　４１２　特点 ７２!!!!!!!!!!!!!

　４２　《化学文摘》的分类及简介 ７３!!!!!

　　４２１　ＣＡ分类类别 ７３!!!!!!!!!

　　４２２　《化学文摘》分类 （８０类）简介 ７５!!

　４３　《化学文摘》著录格式 ９７!!!!!!!

　　４３１　期刊论文 ９７!!!!!!!!!!!

　　４３２　会议录和汇编 ９８!!!!!!!!!

　　４３３　技术报告 ９８!!!!!!!!!!!

　　４３４　学位论文 ９９!!!!!!!!!!!

　　４３５　新书及视听资料 ９９!!!!!!!!

　　４３６　电子预印版 ９９!!!!!!!!!!

　　４３７　专利文献 ９９!!!!!!!!!!!

　　４３８　交叉参考 １００!!!!!!!!!!

　４４　《化学文摘》索引及其使用 １００!!!!!

　　４４１　关键词索引 １０１!!!!!!!!!

　　４４２　作者索引 １０１!!!!!!!!!!

　　４４３　主题索引 １０５!!!!!!!!!!

　　４４４　普通主题索引 １０５!!!!!!!!

　　４４５　化学物质索引 １０７!!!!!!!!

　　４４６　分子式索引 １１０!!!!!!!!!

　　４４７　专利索引 １１２!!!!!!!!!!

　　４４８　环系索引 １１４!!!!!!!!!!

　　４４９　登记号索引 １１４!!!!!!!!!

　　４４１０　化学文摘社来源索引
（ＣＡＳＳＩ） １１５!!!!!!!!!

　　４４１１　索引指南 １１５!!!!!!!!!!

　４５　ＣＡ检索途径及实例 １１５!!!!!!!!

　　４５１　ＣＡ检索途径 １１５!!!!!!!!!

　　４５２　检索实例 １１６!!!!!!!!!!

　４６　《化学文摘》常用字符 １１７!!!!!!!

　　４６１　黑本式 （Ｈｅｐｂｕｒｎ）罗马字母 （作者
姓名、刊名）转译日文字母
（片假名） １１７!!!!!!!!!!

　　４６２　英文字母转译俄文字母 １１８!!!!

　　４６３　语种的缩写与全称对照 １１８!!!!

　　４６４　《化学文摘》索引文摘号前常用
的缩写和符号 １１８!!!!!!!!

　　４６５　科技文献本身的术语简写 １１９!!!

　　４６６　《化学文摘》出版物中常用的
缩写和符号 １１９!!!!!!!!!

　４７　网络检索《化学文摘》 １２３!!!!!!!

　　４７１　通过化学文摘社 （ＣＡＳ）主页
直接检索 １２３!!!!!!!!!!

　　４７２　通过ＣＡ镜像站点检索 １２４!!!!

　　４７３　通过 《化学文摘》光盘检索 １２４!!!



第５章　工具书与网上图书信息 １２６
　５１　概述 １２６!!!!!!!!!!!!!!

　　５１１　科技图书 １２６!!!!!!!!!!

　　５１２　图书分类 １２７!!!!!!!!!!

　　５１３　化学化工类工具书 １２７!!!!!!

　　５１４　化学化工类工具书与ＣＡ １２８!!!

　５２　网上图书馆、书店、在线图书手册 １２８!

　　５２１　国内著名网上图书馆 １２９!!!!!

　　５２２　国外著名网上图书馆 １３０!!!!!

　　５２３　网上国外特色图书馆 １３１!!!!!

　　５２４　在线图书手册 １３１!!!!!!!!

　　５２５　图书、期刊出版社 １３３!!!!!!

　　５２６　网上书店 １３４!!!!!!!!!!

　　５２７　ＮＩＳＴ网络化学手册 １３５!!!!!

　　５２８　ＢｅｉｌｓｔｅｉｎＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎＳｙｓｔｅｍｓ １３７!

　５３　网上图书馆、在线图书手册使用
实例 １３８!!!!!!!!!!!!!!

　　５３１　中国国家图书馆 １３８!!!!!!!

　　５３２　超星数字图书馆 １３９!!!!!!!

　５４　化学化工综合性工具书 １４１!!!!!!

　　５４１　文摘、索引和书目 １４１!!!!!!

　　５４２　专用词典 １４１!!!!!!!!!!

　　５４３　百科全书 １４３!!!!!!!!!!

　　５４４　手册 １４４!!!!!!!!!!!!

　５５　无机化学、分析化学类工具书 １４５!!!

　５６　有机化学、高分子化学类工具书 １４９!!

　５７　物理化学、化学工程类工具书 １５２!!!

　５８　放射化学、生物化学、环境化学和
材料化学类工具书 １５５!!!!!!!!

第６章　期刊检索与全文下载 １５７

　６１　概述 １５７!!!!!!!!!!!!!!

　　６１１　科技期刊的特点 １５７!!!!!!!

　　６１２　出版周期 １５７!!!!!!!!!!

　　６１３　科技期刊的类型 １５７!!!!!!!

　　６１４　期刊的评价 １５８!!!!!!!!!

　　６１５　电子期刊与期刊网络版 １５８!!!!

　　６１６　电子期刊与期刊网络版的获取

途径 １５９!!!!!!!!!!!!

　６２　论文摘要与全文检索、下载方法 １５９!!

　　６２１　通过出版社或编辑部公开的期刊

网站下载 １５９!!!!!!!!!!

　　６２２　通过期刊论文数据库网站下载 １６２!

　６３　中国知网———中文期刊论文全文

下载 １６３!!!!!!!!!!!!!!

　　６３１　通过中国知网免费检索摘要 １６４!!

　　６３２　通过中国期刊网下载全文 １６４!!!

　６４　Ｓｃｏｐｕｓ———国际期刊论文摘要与

全文下载 １６７!!!!!!!!!!!!

　　６４１　Ｓｃｏｐｕｓ首页 １６７!!!!!!!!!

　　６４２　查看检索结果 １６７!!!!!!!!

　　６４３　详细查看检索结果 １６８!!!!!!

　　６４４　限定检索结果 １７０!!!!!!!!

　　６４５　作者检索 １７０!!!!!!!!!!

　　６４６　注册个人用户名和密码 １７１!!!!

　６５　ＩＳＩ———国际核心期刊论文摘要与

全文下载 １７１!!!!!!!!!!!!

　　６５１　ＷｅｂｏｆＳｃｉｅｎｃｅ数据库简介 １７１!!!

　　６５２　ＳＣＩ的作用 １７１!!!!!!!!!!

　　６５３　ＩＳＩ的免费网站 １７２!!!!!!!!

　　６５４　ＳＣＩＥ数据库检索方法 １７２!!!!!

　６６　无数据库用户如何收集全文 １７５!!!!

　　６６１　使用中科院国家数字图书馆

ＣＳＤＬ全文传递服务系统 １７５!!!!

　　６６２　中国科学院文献情报中心 １７６!!!

　６７　国际核心期刊 （ＳＣＩ） １７７!!!!!!!

　　６７１　ＳＣＩ收录的中国期刊 １７７!!!!!!

　　６７２　ＳＣＩ收录的化学化工类国外

期刊 １７９!!!!!!!!!!!!

　６８　国内核心期刊 １８９!!!!!!!!!!

　　６８１　内地出版的核心期刊认定 １８９!!!

　　６８２　化学化工相关重要期刊 １８９!!!!

　　６８３　化学教育类重要期刊 １９１!!!!!

第７章　专利申请与在线检索 １９２

　７１　专利知识与相关网站 １９２!!!!!!!

　　７１１　基本概念 １９２!!!!!!!!!!

　　７１２　专利制度的实施 １９３!!!!!!!

　　７１３　专利综合信息网站 １９４!!!!!!

　７２　中国专利申请 １９５!!!!!!!!!!

　　７２１　专利具备的条件 １９５!!!!!!!
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　　７２２　专利类型及其特点 １９６!!!!!!

　　７２３　专利申请注意事项 １９６!!!!!!

　　７２４　专利申请程序 １９６!!!!!!!!

　　７２５　不给予专利的情况 １９７!!!!!!

　　７２６　中国专利实例———发明专利
申请公开说明书样张 １９７!!!!!

　　７２７　中国专利文献概况 ２００!!!!!!

　　７２８　中国人如何向国外申请专利 ２００!!

　７３　专利文献及其查阅途径 ２０１!!!!!!

　　７３１　专利文献 ２０１!!!!!!!!!!

　　７３２　专利文献的查阅途径 ２０２!!!!!

　７４　国际专利分类法 ２０２!!!!!!!!!

　　７４１　概述 ２０２!!!!!!!!!!!!

　　７４２　专利说明书中的常见术语、著录
项目识别号码 ２０３!!!!!!!!

　７５　《世界专利索引》 ２０４!!!!!!!!!

　　７５１　德温特出版公司及其出版物
概况 ２０４!!!!!!!!!!!!

　　７５２　《世界专利索引》的特点 ２０５!!!!

　　７５３　德温特公司的 ＷＰＩ符号体系 ２０６!!

　　７５４　德温特公司的 ＷＰＩ索引体系 ２０６!!

　　７５５　《化学专利索引》（ＣＰＩ） ２０７!!!!

　　７５６　联机版、光盘版及网络版德温特
《世界专利索引》体系 ２０７!!!!!

　７６　专利文献的网络检索方法 ２０８!!!!!

　　７６１　中国专利信息检索系统 ２０８!!!!

　　７６２　美国专利 ２１０!!!!!!!!!!

　　７６３　欧洲专利 ２１１!!!!!!!!!!

　　７６４　日本专利 ２１３!!!!!!!!!!

　　７６５　加拿大专利 ２１３!!!!!!!!!

　　７６６　世界知识产权组织 ２１３!!!!!!

　　７６７　其他重要的专利检索入口 ２１３!!!

　７７　快速获取专利文献 ２１３!!!!!!!!

　　７７１　专利下载软件 ２１４!!!!!!!!

　　７７２　阅读专利文献所用软件 ２１４!!!!

第８章　Ｉｎｔｅｒｎｅｔ生物医药信息资源 ２１５

　８１　生物医药信息网站 ２１５!!!!!!!!

　　８１１　生物医学综合信息网站 ２１５!!!!

　　８１２　重要的生物医药搜索引擎 ２１９!!!

　８２　Ｉｎｔｅｒｎｅｔ生物医药数据库 ２２０!!!!!!

　　８２１　国外重要数据库 ２２０!!!!!!!

　　８２２　国内数据库 ２２３!!!!!!!!!

　８３　Ｐｕｂｍｅｄ检索方法简介 ２２５!!!!!!!

　　８３１　主题词检索 ２２５!!!!!!!!!

　　８３２　著者检索 ２２７!!!!!!!!!!

　　８３３　刊名检索 ２２７!!!!!!!!!!

　　８３４　日期或日期范围检索 ２２７!!!!!

　８４　ＰｕｂＣｈｅｍ检索实例 ２２８!!!!!!!!

　８５　Ｉｎｔｅｒｎｅｔ生物医学期刊 ２３１!!!!!!!

　　８５１　出版社与图书馆 ２３１!!!!!!!

　　８５２　与生物医药相关的著名期刊 ２３２!!

第９章　学术论文撰写及网上投稿 ２３４

　９１　学术论文结构及撰写要求 ２３５!!!!!

　　９１１　论文标题 ２３５!!!!!!!!!!

　　９１２　作者的署名 ２３５!!!!!!!!!

　　９１３　作者单位和地址 ２３６!!!!!!!

　　９１４　作者简历 ２３６!!!!!!!!!!

　　９１５　摘要 ２３６!!!!!!!!!!!!

　　９１６　关键词 ２３８!!!!!!!!!!!

　　９１７　分类号 ２３８!!!!!!!!!!!

　　９１８　前言 ２３９!!!!!!!!!!!!

　　９１９　正文部分 ２３９!!!!!!!!!!

　　９１１０　结论 ２４２!!!!!!!!!!!!

　　９１１１　致谢 ２４２!!!!!!!!!!!!

　　９１１２　参考文献 ２４３!!!!!!!!!!

　　９１１３　附录 ２４４!!!!!!!!!!!!

　９２　综述性和述评性论文 ２４４!!!!!!!

　　９２１　综述性论文 ２４４!!!!!!!!!

　　９２２　述评性论文 ２４５!!!!!!!!!

　９３　研究性论文 ２４７!!!!!!!!!!!

　　９３１　实验性研究论文 ２４７!!!!!!!

　　９３２　理论性研究论文 ２４７!!!!!!!

　９４　教学论文 ２５１!!!!!!!!!!!!

　　９４１　教学论文类型 ２５１!!!!!!!!

　　９４２　教学技术研究论文 ２５２!!!!!!

　　９４３　知识介绍论文 ２５３!!!!!!!!

　９５　学位论文与毕业设计说明书 ２５４!!!!

　　９５１　毕业设计说明书 ２５４!!!!!!!

　　９５２　学位论文概述 ２５５!!!!!!!!

　　９５３　研究生学位论文的基本内容和
规格 ２５６!!!!!!!!!!!!

　９６　网上投稿 ２５７!!!!!!!!!!!!

　　９６１　中文刊物在线投稿 ２５７!!!!!!

　　９６２　国外刊物在线投稿 ２５８!!!!!!



　９７　校对符号 ２５９!!!!!!!!!!!!

第１０章　化学软件下载及使用方法 ２６１

　１０１　化学相关软件类型 ２６１!!!!!!!!

　　１０１１　通用型软件 ２６１!!!!!!!!!

　　１０１２　结构绘制、构型观察软件 ２６２!!!

　　１０１３　谱库图库软件 ２６２!!!!!!!!

　　１０１４　化学实验软件 ２６２!!!!!!!!

　　１０１５　化学工程软件 ２６２!!!!!!!!

　１０２　化学软件及相关网站 ２６３!!!!!!!

　　１０２１　综合网站 ２６３!!!!!!!!!!

　　１０２２　软件厂商网站 ２６３!!!!!!!!

　　１０２３　专业网站 ２６４!!!!!!!!!!

　１０３　常用化学软件介绍 ２６５!!!!!!!!

　　１０３１　化学结构绘制软件 ２６５!!!!!!

　　１０３２　三维结构观察软件 ２６６!!!!!!

　　１０３３　化学计算软件 ２６７!!!!!!!!

　　１０３４　化学实验软件 ２６８!!!!!!!!

　　１０３５　其他化学软件 ２７０!!!!!!!!

　１０４　在线化学软件简介 ２７１!!!!!!!!

　１０５　利用ＣｈｅｍＷｉｎｄｏｗ绘制结构式 ２７２!!

　　１０５１　界面 ２７３!!!!!!!!!!!!

　　１０５２　菜单和工具栏 ２７３!!!!!!!!

　　１０５３　分子结构的绘制 ２７４!!!!!!!

　１０６　利用ＣｈｅｍＳｋｅｔｃｈ绘制立体结构 ２７５!!

　　１０６１　安装与启动 ２７５!!!!!!!!!

　　１０６２　菜单和工具栏 ２７６!!!!!!!!

　　１０６３　分子结构的绘制 ２７７!!!!!!!

　　１０６４　简图的绘制 ２７８!!!!!!!!!

　　１０６５　３ＤＶｉｅｗｅｒ的使用 ２７９!!!!!!

　１０７　量子化学计算程序 ２８０!!!!!!!!

　　１０７１　ＨｙｐｅｒＣｈｅｍ程序应用简介 ２８０!!
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第１章
化学化工信息及网络基础知识

１１　化学化工信息

当今时代是一个信息时代，信息对于经济和社会的发展、科技文化的进步都起着重要的
作用。在这个信息时代中，谁掌握了最新信息，谁就掌握了主动性。信息是日常生活中常见
的现象，知识、情报和文献首先应当属于信息的范畴。

１１１　基本概念
（１）信息 （Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ）　从字面上理解，信即信号，息即消息，通过信号带来消息就

是信息。信息具有差异和传递两要素。没有差异不是信息，如两端加相同电压的导线没有电
流通过，即不产生信息；同样，即使有差异但不经过传递，也不形成信息。信息是物质存在
的反映，不同的物质各自发出不同的信息。根据发生源的不同，信息一般可分为自然信息、
生物信息、机器信息和人类信息四大类。本书中讲到的 “信息”一词属于 “人类信息”的范
畴。信息本身是看不见、摸不着的，它必须依附于一定的物质形式，即载体，如文字、声
波、电磁波等。

（２）知识 （Ｋｎｏｗｌｅｄｇｅ）　知识是人们在社会实践中积累起来的经验，是对客观世界物
质形态和运动规律的认识。人们在社会实践中不断接受客观事物发出的信号，经过人脑的思
维加工，逐步认识客观事物的本质，这是一个由表及里、由浅入深、由感性到理性的认识过
程。所以，知识的产生来源于信息，是通过信息传递并对信息进行加工的结果。由此可以看
出，知识是信息的一部分。

（３）文献 （Ｄｏｃｕｍｅｎｔ）　文献是记录有用知识的一种载体。凡是用文字、图形、符号、
声频、视频记录下来，具有存储和传递知识功能的一切载体都称为文献。

（４）情报 （Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，Ｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅ）　情报是被传递的知识，它是针对一定对象的需
要传递的，并且是在生产实践和科学研究中起继承、借鉴或参考作用的知识。情报是知识的
一部分，即被传递的部分。知识要转化为情报，必须经过传递并为使用者所接受才能发挥其
使用价值。

西方学者习惯于把文献情报与自然信息等同，而把有关国家安全之类的情报叫做Ｉｎｔｅｌ
ｌｉｇｅｎｃｅ，但Ｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅ最常用的却是智力、聪明的意思。中文的 “情报”一词，则把文献
信息与有关敌情的信息混淆，尽管同时存在着现成的 “谍报”一词。其实 “情报”的说法，
正是我们的长处，可专门用来指文献信息。因此编者认为，大可不必一纸公文将所有的 “情
报”悉数改去。
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图１１　信息、知识、文献和情报之间的关系
　

信息、知识、文献和情报之间的关系可以用图形来表示，见图１１，从图形可以更直观
地了解四者之间的关系。

近年来，随着信息技术的飞速发展，电子出版物大量涌现，使文献、情报、信息这三者
之间趋向统一，逐渐淡化了三者在概念上的差别，尤其在国际交往中情报与信息是同一概
念，所以目前在国内科技界已倾向于用 “信息”一词替代 “情报”、“文献”。

１１２　化学化工信息与化学化工文献
狭义地看，化学化工信息即化学化工文献，是人们从事与化学化工有关的生产、科学实

验及社会实践的记录，是科技信息的重要组成部分。它汇集了世代无数科技工作者的劳动结
晶，积累了大量有用的事实、数据、理论、定义、方法、科学构思和假设，记载了成功的经
验和失败的教训，是反映科学技术的进展和水平的重要标志。广义地看，化学化工信息除了
传统化学化工文献所承载的信息外，还包括化学化工及其相关领域的商务信息、远程教学、
远程会议与在线交流、网络上的其他信息等。

信息的传递主要靠口授、传抄或通讯联系来进行。１７世纪末科学协会相继成立，为了
促进会员之间的学术交流、推广新的发明创造，开始创办科技期刊，其中１６６５年创刊的

ＰｈｉｌｏｓｏｐｈｉｃａｌＴｒａｎｓａｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅＲｏｙａｌＳｏｃｉｅｔｙ （英国皇家学会哲学汇刊）是世界上最早出版
的科技期刊。１７７８年出版了第一种化学期刊Ｃｒｅｌｌ’ｓＣｈｅｍｉｓｃｈｅｓＪｏｕｒｎａｌ。１７世纪后半期和

１８世纪，各资本主义国家相继成立了专利局，审理创造发明，于是出现了专利文献。到２０
世纪６０年代，科学技术高速发展，科技文献急剧增加，其中化学文献数量的递增速度在各
门学科中始终占据着领先的地位。

１１３　化学信息学简介
现代科学的发展使得各学科所面对的化学物质体系变得越来越复杂，辨识研究的任务也

越来越繁重，其中既有复杂成分定性定量分析问题，又有不确定性的化学模式识别问题；不
但有大型数据库管理问题，还有数据规律的发现问题等。化学信息学 （Ｃｈｅｍｏｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ）
就是为解决化学领域中大量数据处理和信息提取任务而结合其他相关学科所形成的一门新学
科。这门新学科是在化学计量学 （Ｃｈｅｍｏｍｅｔｒｉｃｓ）和计算化学 （ＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ）
的基础上演化和发展起来的，吸收与融合了许多学科的精华。化学计量学的发展随着计算机
技术的引进，使化学家获得大量的化学数据成为易事。例如，人们可以在对样品一无所知的
情况下，从分析仪器的计算机数据采集系统获得诸如峰高、峰位、峰面积等一系列数据。然
而，数据并非等同于信息，尤其是有价值的信息。因此，如何利用现代计算工具与信息处理
方法快速地处理和解析化学量测数据，成为一个十分迫切的需求。在这种情况下，出现了将
数学、统计学与计算机技术应用于化学的化学计量学。作为在２０世纪８０年代蓬勃兴起的新

化学化工信息及网络资源的检索与利用
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技术，化学计量学运用数学、统计学、计算机技术等工具设计或选择化学量测的最优方法，
处理与解析化学量测数据，试图最大限度地提取待测物质体系的化学相关信息。

迄今为止，化学信息学还没有统一的、被广泛接受的定义与内涵。目前，狭义的化学信
息学研究工作主要包括如下内容。

（１）化合物登记 （ＣｏｍｐｏｕｎｄＲｅｇｉｓｔｒａｔｉｏｎ）　包括将每一个化合物的立体化学参数、相
关光谱数据 （如ＮＭＲ）、纯度数据 （如 ＨＰＬＣ）、各种生物活性测定数据等各种相关数据动
态组合在数据库中。

（２）构效关系的研究工具和技术　包括应用各种软件建立各种构效关系模型，其中使用
了多种化学计量学方法。

（３）虚拟数据库组装技术 （ＶｉｒｔｕａｌＤａｔａｂａｓｅＡｓｓｅｍｂｌｙ）　通过计算化学方法组合各种
基元化学分子结构和片段，虚拟合成大量的候选化合物，然后在这样一个虚拟化合物库中筛
选目标药物分子。

（４）数据库挖掘技术 （ＤａｔａｂａｓｅＭｉｎｉｎｇ）　主要是从大量的候选分子中寻找出所需要的
药物分子，一般通过亚结构 （Ｓｕｂｓｔｒｕｃｔｕｒｅ）、二维结构或三维结构相似性度量、分子形状
（Ｓｈａｐｅ）、框架 （Ｆｒａｍｅｗｏｒｋ）、药效团等来进行搜索，或者根据受体和配体之间的三维结构
进行药物三维空间筛选。

（５）统计方法和技术　统计方法和技术如主成分分析、因子分析等被广泛地用来进行分
子描述因子 （Ｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒ）的减维，从而可以更加简单有效地表述分子信息并降低计算的复
杂程度。

（６）大型数据的可视化表达　在化学信息学的研究中需要对成千上万个分子的构效关系
模型进行表达，若通过图表的方式用计算机程序自动进行数据的过滤和表达则有利于分析。

广义的化学信息学包括以下内容。
（１）化学、化工文献学　传统方式的和电子与网络时代的文献信息检索与个人资料

管理。
（２）化学知识体系的计算机表示、管理与网络传输　化学结构、化学反应的计算机表

示，化学数据库技术，化学信息的网际通讯语言。
（３）化学图形学　化学信息可视化和虚拟技术、化工制图。
（４）化学信息的解析与处理　化学实验设计、实验数据处理、图谱的分辨与解析、生物

分子的信息解析、多元分析与数据挖掘技术。
（５）化学知识的计算机推演　结构与性质关系、分子及其聚集体系的计算与模拟、分子

与材料设计、化学反应的分析与设计、化工过程计算与仿真、专家系统。
（６）化学教育与教学的现代技术与远程信息资源。
需要注意，“化学信息”与 “化学信息学”两个概念的侧重点不同，化学信息中包含化学文

献。本书其他部分使用 “化学化工信息”这一术语，目的是突出化学信息学中的化工部分。

１１４　Ｉｎｔｅｒｎｅｔ与化学化工信息

Ｉｎｔｅｒｎｅｔ是当今世界上最大的信息传播媒介，它通过计算机把世界上各个单位与个人联
系在一起，把学习者、教育者、研究人员联系在一起，共享各种信息资源，被称为信息高速
公路。Ｉｎｔｅｒｎｅｔ信息资源极其丰富，随着图书情报、出版界进入网络化、电子图书馆虚拟化
的时代，化学化工信息的数量日趋增加，形式也呈现多样化。

Ｉｎｔｅｒｎｅｔ极大地影响着化学化工信息的检索与交流，在线文献检索、在线数据库检索、
在线交流、远程学习和远程计算都已经成为现实。因此，在信息时代，对化学化工文献、化

第１章　化学化工信息及网络基础知识
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学化工数据仅仅以传统的方式处理和传递已不再适应实际需要，必须学习运用计算机处理化
学化工信息，通过互联网传递化学化工信息。

Ｉｎｔｅｒｎｅｔ上的化学化工资源具有数量大、更新快等特点，通过Ｉｎｔｅｒｎｅｔ检索各类化学化
工资源已经成为一种十分重要的手段。但是，网络化学化工资源发展并不完善，有些信息源
费用较高。因此，不能忽视传统的化学化工信息资源与检索方法。

１１５　当代化学化工文献信息的特点
（１）数量庞大，增长迅速　目前世界各国的科技出版物在种类、数量、出版速度、出版

形式等各方面都以飞跃的速度向前推进。尖端科学的文献增加速度更快。图１２为美国 《化
学文摘》１９０７～２００６年收录文摘数量的数据。

图１２　美国 《化学文摘》１９０７～２００６年收录文摘数量
　

（２）种类繁多　科技文献按内容分为图书、期刊、论文、科技报告、政府出版物、专利
文献、技术标准、学位论文、产品样本和说明书以及网络信息等。按载体，除了传统的印刷
品以外，还有直感资料 （录音带、录像带、缩微出版品、磁带、科技电影、幻灯片、唱片
等）。近年来，基于Ｉｎｔｅｒｎｅｔ的网络文献信息发展异常迅速，大有赶超印刷品之势。

（３）语种扩大，译文增多　随着科学技术交流程度的不断加深，世界各国的科学技术得
到普遍发展，科技文献的语种在扩大。为了克服语言障碍，便于科技文献的利用，世界各国
进行了大量的翻译工作，全世界翻译书的种数占图书出版物种数的１０％以上。大量的著作
还拥有不同的译本。加拿大在专利说明书方面，与外国重复的有８７２％，其中同美国重复
的占２／３以上。科技文献的这种交叉重复的现象，给文献的检索与利用增添了纷繁的特点。

（４）内容重复交叉、分布分散　同一文献往往由一种类型转为另一种类型。例如，各国
科学技术报告中大部分内容都在期刊上发表。许多学位论文和学术会议文献，常以期刊论文
或单行本出现。

由于传统的学科界限不断被打破，不同学科之间相互渗透，研究课题一方面不断专门
化，因而对文献的要求不断深化；另一方面，涉及面越来越广，从而对文献要求也有日益广
泛、全面的趋势。由于现代科学技术综合交错，彼此渗透，使文献的专业性质不十分固定，
发表的文献也比较分散。

（５）内容的新陈代谢、自然淘汰速度较快　现代科学技术的发展日新月异，随着时间的
推移，旧的材料不断被新的材料所代替，不成熟的观点逐渐被成熟的观点所代替，不完善的
方法逐渐被比较完善的方法所代替。因而科技文献也随之产生新旧更替、自然淘汰的现象，
其中以技术标准最为典型。

化学化工信息及网络资源的检索与利用
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１２　化学化工信息的分类

１２１　按加工层次分类
确定一篇文献为几次文献，只是根据文献的加工层次，而不是根据其形式。如在科技期

刊上发表的论文，有可能是三次文献。化学化工信息按加工层次的分类见表１１。

表１１　化学化工信息按加工层次的分类

零次文献 　形成一次文献之前的文献。如原始实验数据、手稿等。零次文献是非常重要的文献，一般都是保密
级的

一次文献
　即原始文献，凡是以作者本人的研究成果为依据写作的，未经情报加工的论文称为一次文献。一般
的期刊论文、研究报告、学位论文、会议资料及专利说明书都是一次文献。一次文献是文献的主体，是
最基本的情报源，是文献检索最终查找的对象

二次文献 　即所谓检索工具，是指将一次文献即分散的、无组织的原始资料经过加工整理，介绍文献特征，摘取
内容要点，成为系统的文献，以便读者查找与利用，如书目、索引、文摘等。可以作为一次文献的线索

三次文献 　是指通过二次文献，选用一次文献内容而编写出来的成果。如专题评述、动态综述、进展报告、数据
手册、百科全书等。三次文献一般附有大量参考文献，也是查找一次文献的重要途径

从一次文献到二次、三次文献，是一个由分散到集中、由无组织到系统化的过程。对于
文献检索来说，查找一次文献是主要目的；二次文献是检索一次文献的手段和工具；三次文
献可以让人们对某个课题有一个广泛的、综合的了解。

一般来说，一次文献发表在前，二次文献发表在后。但由于文献越来越多，近来有些出
版物首先以文摘形式予以报道，或者只刊登文摘，不刊登全文，因此一次文献与二次文献的
关系也在发生变化。

１２２　按出版形式分类
以下１１种文献 （见表１２）基本上包括了主要的文献类型，是人们获得科技情报的主要

来源。在传统的化学化工文献中，内容的介绍是按照这种方式排列的。

表１２　化学化工信息按出版形式的分类
科技图书 　科技图书（Ｂｏｏｋｓ）是对已发表的科研成果、生产技术或经验，或者某一知识领域系统地论述或概括

期　　刊
　期刊（Ｐｅｒｉｏｄｉｃａｌｓ）又可称为杂志（Ｊｏｕｒｎａｌ或 Ｍａｇａｚｉｎｅ）。一般是指具有固定题名、定期或不定期出版
的连续出版物

科技报告 　科技报告（Ｒｅｐｏｒｔｓ）是关于某项研究成果的正式报告，或者是对研究过程中每个阶段进展情况的实
际记录

专利文献 　专利文献（Ｐａｔｅｎｔｓ）主要指专利说明书，它是专利申请人向政府递送的说明新发明创造的书面文件

学位论文 　学位论文是指作者为取得专业资格的学位而撰写的介绍自己研究结果的文献。学位论文在美国称
为Ｄｉｓｓｅｒｔａｔｉｏｎ（Ｄｉｓｓ），在英国称为Ｔｈｅｓｉｓ

会议文献 　会议文献（Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ）也称会议资料，有学术会议的报告、记录、论文集及其他文献，包含了大量的
一次文献

标准文献 　标准文献（Ｓｔａｎｄａｒｄｓ）是指技术标准、技术规范和技术法规等

技术档案 　技术档案（ＴｅｃｈｎｉｃａｌＤｅｐｏｓｉｔｅｄｓ）是指具体工程建设及科学技术部门在技术活动中形成的技术文件、
图纸、图片、原始技术记录等资料

政府出版物 　政府出版物（ＧｏｖｅｒｎｍｅｎｔＰｕｂｌｉｃａｔｉｏｎｓ）是各国政府部门及其所属的专门机构发表、出版的文件

产品资料 　产品资料通常指产品样本、产品目录（Ｃａｔａｌｏｇｓ）及产品说明书，其中产品说明书是对定型产品的性
能、构造原理、用途、使用方法和操作规程、产品规格等所作的具体说明

数据库 　数据库（Ｄａｔａｂａｓｅ）是以网络为基础的信息源，除包括上述十大情报源以外，还有化学物质的结构、图
谱、性质等信息

第１章　化学化工信息及网络基础知识
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　　各种类型的文献各有特点，各有所用。例如了解学科领域的背景资料，宜利用图书资料
作为入门指导；进行科学研究则主要利用期刊杂志；探讨最新的研究领域，则多半参考科技
报告；研究生做论文，可以参考国内外高等院校有关的学位论文；掌握科技动态，主要利用
会议资料；开展技术革新，新产品试制，往往参考专利文献；定型产品的设计和检验，侧重
于技术标准；购买仪器设备，需要参考产品资料。

１２３　按载体分类
随着电子技术的发展，出版物的形式已经 “走出铅与火，走进光与电”，更多地采用声

像型和数字存储型。化学化工信息按载体的分类见表１３。

表１３　化学化工信息按载体的分类
印刷型 　包括铅印、油印、胶印等，有书本式、卡片式

缩微型 　是以感光材料为存储介质，以缩微照相为记录手段的文献形式。主要包括缩微胶卷等高倍率的复制文献

声像型 　运用录音、录像的技术，给人一种直观的感觉，主要包括唱片、录音带、录像带、电影片、幻灯片、多媒
体光盘ＶＣＤ等

机读型
　现在的许多文献资料，已经由数字磁盘存储转向采用数字光盘的存储方式（ＣＤＲＯＭ 光盘），由于

ＣＤＲＯＭ光盘存储量大（每片６５０兆字节）、寿命长（达１００年）、携带方便，因此许多大型文献库都采用
此方式存储

网络信息
　有国际网络、局域网络。信息量大，周期短，用户可以得到几分钟甚至几秒钟以前产生的所有信息，而
且节省纸张和投递费用。电子出版物，是其中一小部分可以通过网络系统向入网的用户发行的一种刊
物。这种方式发行的刊物，内容与印刷版不同，通过Ｉｎｔｅｒｎｅｔ网络可以阅读，如《化学通报》就有网络版

此外，按流通范围可分为公开发行、内部发行和秘密。

１３　化学化工信息的检索与利用

１３１　信息检索工作的目的和意义
近代和现代科学史的大量事实证明，没有科学上的继承和借鉴，就没有提高；没有科学

上的交流和综合，就没有发展。科学上的继承和借鉴、交流和综合，在当代的物质条件下，
主要是通过文献检索来实现的。从许多实践经验看，科学研究中出现的各种问题，包括基础
研究、应用开发研究，几乎有９５％～９９％需要而且可以通过科技文献检索获得启发、帮助
和解决，而完全靠自己的创造性劳动来解决的问题仅占１％～５％。

查阅科技文献，进行调查研究，可以使人们减少重复劳动，避免或少走弯路，吸取别人
的经验教训。现代科学技术不断向宏观和微观的深度和广度进军，人们越来越迫切地需要精
确、及时、方便地获取各种有效的科技情报。面对着浩如烟海的文献资料，十分急需能打开
这无限 “宝库”的一把 “钥匙”，即检索工具和检索方法。正如美国 《化学文摘》的封面上
写着的一句话，称其为 “打开世界化学文献宝库的钥匙”。

在几十年前，化学工作者用于文献检索的时间比例最多达６１％，最少有１５％。现在，
随着计算机和计算机网络的发展，用Ｉｎｔｅｒｎｅｔ检索可以节省大量的时间，检索的范围和检索
的成功率也大大提高。

１３２　信息检索的概念与类型
信息检索 （ＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎＲｅｔｒｉｅｖａｌ）是指将信息 （文献信息）按一定的方式组织、存储

化学化工信息及网络资源的检索与利用
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起来，并针对用户的需要查找出所需信息的过程。因此从广义上讲，信息检索包含了信息的
存储和检索两个不可分的部分。而通常所讲的信息检索，是指狭义概念的信息检索，即从检
索工具和检索系统中查找出所需信息的过程。

信息检索根据其检索对象的不同，可分为文献检索、数据检索、事实检索。其中，文献
检索是三者中最基本、最主要的方式。一般来说，文献检索是信息检索的基本检索，它要比
数据检索和事实检索困难，主要通过检索工具达到检索目的；数据检索和事实检索是信息检
索的派生检索，主要通过工具书来达到检索目的。

在实际工作中，往往把 “信息检索”与 “文献检索”混同使用，这主要是针对不同侧面
而言的。当强调检索的目的时，所谓 “信息检索”，即通过各种检索系统查找出所需的信息；
当强调检索的手段时，所谓 “文献检索”，即从文献型检索系统中查找出所需的文献型信息。
信息检索包含了文献检索，文献检索是信息检索最重要的类型。

１３３　文献检索的基本原理
文献检索的基本原理就是利用检索标识与文献的存储标识相比，如果能够取得一致，就

叫 “匹配”，就可得到 “命中文献”。图１３提示了文献检索、检索工具及文献检索系统的一
般构成和系统原理。

图１３　文献检索系统模型图
　

１３４　化学信息的检索途径

１３４１　按检索设备分类
（１）手工检索　即传统的利用卡片式或书本式的目录、文摘等检索工具检索情报。
（２）计算机检索　将存储有大量文献信息的数据库软盘、磁带、磁盘机和光盘，通过计

算机的检索软件系统进行检索。以个人计算机为终端的网络检索已经很普及。
（３）缩微文献检索　即把缩微胶卷或缩微平片作为情报存储的载体，使用相应的光学阅

读装置或电子技术设备进行检索。

１３４２　按文献外表特征的检索途径分类
该途径在网络信息查阅中十分便捷。
（１）文献名称途径　从书名、刊名、篇名等文献名称入手可以查到具体文献。

第１章　化学化工信息及网络基础知识
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（２）作者姓名途径　可以从作者目录或作者索引查寻。作者途径的特点是：专业科技人
员一般是各有所专的，尤其是在某些专业领域里的知名学者、专家、权威，他们的文章一般
都代表一定的水平和动向，通过作者线索，可以连续地发现和掌握他们研究的情况。在同一
作者的姓名下，集中内容相近或内容间有逻辑关系的文献，可以查寻某作者最新的论著。因
此在一定程度上，可以引导查到同类或相关的文献。这种途径的缺点是作者姓名受到国别、
文种、风俗习惯的不同而变化多样，如姓就有单姓、复姓、婚姻改姓、父母姓连写等；名有
单名、多名、教名、父名等；有的姓在前，有的名在前；还有用不同文字书写的姓名要有
“转译”的问题 （如英、俄对译，日语罗马字母化等）。

（３）文献序号途径　许多文献有固定注册的编号，如专利说明书编有专利号，技术标准
有标准号，科技报告有报告号，文献收藏单位有馆藏号、索取号、排架号等。需先借助其他
途径，了解有关信息的号码。

１３４３　按文献内容特征的查阅途径分类
（１）分类途径　目前一般采用图书分类法。它是按照一定的观点和法则，以科学分类为

基础运用概念划分的方法，将知识分门别类划分列表。每一大类又按一定标准分为若干类，
每一类又划分为若干小类、子目、细目等，逐级以扇面式展开，构成一个许多概念项目在上
下、左右、前后之间有一定逻辑联系的类属体系，用以组织文献检索系统。通过这种途径能
把同一学科的文献信息集中在一起检索出来，但缺点是边缘学科、前沿学科在分类时往往难
于处理，查找不便。

（２）主题词、关键词途径　所谓主题词，是指表示文献内容主题旨意的、经过规范化的
名词或词组。主题词不一定完全出现在论文的题目中，而是指文献内容的概括性的基本词。
关键词是从文献的题目、正文或摘要中选出的，表征文献主题内容的具有实际意义的词汇。
检索时，按字顺就可以找到主题词。

（３）分子式途径　按化合物分子符号排列。这种途径对于具体的化合物检索速度较快。

１３５　化学信息的检索方法
化学信息的检索方法大体有以下几种类型。

１３５１　直检法
即直接检索法，它是通过浏览查阅原始文献，直接获取所需文献的方法。

１３５２　引文法
又叫追溯法。利用文献末尾所附的 “参考文献”进行追溯查找，见图１４。在没有成套

检索工具或检索工具很不齐全的条件下，用此方法，可以查得一批有关文献。其缺点是：原
文引用的参考文献是很有限的，不可能列出全部有用文献，而且有的文献参考价值不大。

图１４　追溯法示意图

１３５３　工具法
又称常用法，是查找文献的主要方法。它又可细分为以下三类。
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