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前言

　　随着现代科学技术的发展和计算机的广泛使用，各学科对计算机的依赖程度越来越高，药学领域
也不例外。
从实验数据的处理及拟合、模型参数的确定、非线性方程的求解到药学过程模拟，均离不开计算机的
帮助，对这方面内容计算机主要发挥的是高速的数值计算功能；另一方面，我们还要利用计算机进行
药学信息的发布、药学信息检索、药学数据挖掘等一系列其他非计算性的工作，同时还需利用计算机
进行药学实用软件的开发工作。
这些需求促进了《计算机在药学中的应用》这门课程的发展，国内部分高等医药院校开设这门课程已
有二十余年的历史了。
　　《计算机在药学中的应用》是一门旨在提高药学各专业大学生计算机应用水平的专业课程。
尽管学生在基础阶段的学习中已经学过《大学计算机基础》、《计算机程序设计》等有关计算机的基
础课程，但在毕业设计阶段还经常碰到有些学生无法利用计算机开展毕业设计有关工作的问题，如：
利用计算机进行网上文献检索、实验模型参数的确定、药动学模型计算、药学专业论文的编辑、药学
信息的多媒体发布、常用药学计算软件应用，以及实用药学程序设计或软件的开发。
产生上述问题的主要原因是基础阶段的学习中讲授的仅是计算机的基本理论和基本知识，没有讲授这
些理论和知识在具体专业中的应用。
而《计算机在药学中的应用》正是结合专业的实际情况讲授计算机的具体应用，是培养学生使用药学
应用软件和开发药学应用软件的入门课程。
　　现在，经过全国部分高等医药院校的同仁共同努力，《计算机在药学中的应用》一书纳入了普通
高等教育“十一五”国家级规划教材，即将正式出版了。
本书力求遵循简明、实用的原则，对药学实验数据处理、常用药学计算及模拟等需要用到复杂数学知
识的内容，以简单实用的形式呈现给读者，并提供立即可以应用的程序；对一些常用软件及药学应用
软件的介绍采用实例应用的形式，对于新开发的药学应用软件，着重于介绍软件开发的背景、环境及
方法，力争为读者提供一种药学软件开发的基本思路。
　　我们倾听国内部分高等药学院系计算机基础教学第一线的声音，设计了本书的编写大纲，并请多
年从事教学工作、经验丰富的教师参加编写。
我们尽力从计算机在药学中的应用实际出发，认真综合计算机较新的技术，构成了本书的主线，力图
为我国药学高级专门人才的培养做出一点努力。
本书得到国内许多专家学者的关注和支持，参考了一大批他们的专著。
本书许多内容都经过了多年教学和科研应用，有很好的实践基础。
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内容概要

本教材为普通高等教育“十一五”国家级规划教材，是一本结合药学专业实际情况，重点讲授计算机
的具体应用，以及培养学生使用和开发药学应用软件能力的入门教材。
教材共分为9章，重点讲述药学试验设计与优化、药学计算可视化、药学实验数据统计分析、计算机
辅助测量方法及其应用、计算机仿真技术及其应用、人工神经网络技术及其应用、数据挖掘技术及其
应用、药学信息学及网络药学等计算机在药学中的应用。
本书作为高等学校药学类各专业本科高年级学生及研究生教材，同时也可作为药学工作者的参考用书
。
    本教材的主要内容都有相应的教学演示文档、实例数据和部分应用软件提供。
实验指南作为附录，放在教材内容末。
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章节摘录

　　21世纪是一个信息时代，信息在医药领域的地位和作用已日益引起人们的重视，开发利用现代药
学信息技术、加快医药科技创新，已成为医药现代化发展的一个不可缺少的条件。
现代信息技术对药物研究的促进作用是加快实现药物研究科技创新的途径。
目前，医药科技和信息科技是当今世界发展最快和影响最大的学科。
受其自身发展内在逻辑力量的强力驱动，医药科技和信息科技正从宏观和微观两个方向不断深入拓展
。
药物、化学和信息等学科交叉汇聚，融合加速，学科界限日趋模糊，思路不断突破，逐渐形成新的科
技体系，进入了前所未有的多学科集群创新时代。
当代医药研究的领先权，在很大程度上取决于信息技术手段的先进程度。
因此，信息处理技术理所当然地成为药学及生物医药等领域的重要研究前沿和技术支撑点。
　　药物研究与开发是一个复杂而漫长的过程。
一般要经过药物资源调查、药物设计与筛选、化学合成与改造、药效学、药物代谢、安全性评价、工
艺及制剂、质量检测与控制、临床评价、中试放大、产业化生产、市场反馈等多个阶段。
在整个开发过程中，药学科研工作者需要针对各种复杂的对象体系构建多种研究方案，需要完成不同
阶段的各种实验和测试，产生大量的实验数据和研究信息，从而形成药物研究信息流程。
随着数据库技术的发展，各研究机构及企事业单位建立了相应的药学信息数据库，但由于缺少分析方
法及信息处理平台，虽然数据越来越多，而数据带给研究者的辅助决策信息却很贫乏。
如何将大量的数据转化为辅助决策信息，如何对数据进行挖掘以便分析评价实验结果，获取药物研发
过程的相关信息，以及总结和探索研究对象的规律性等已成为药学科研领域亟待解决的关键问题和研
究热点。
　　随着药学科研工作更加深入和广泛的开展，药学科研工作者需要使用各种新型的仪器设备与先进
的分析技术，需要缩短新药开发周期和处理大量的多变量数据。
昔日以化学分析为主的经典分析化学，已发展成为一门以众多仪器分析（包括：色谱、光谱、质谱、
核磁共振及各类仪器联用等）为主的现代分析化学。
计算机技术与分析仪器的结合促进了化学及药学量测数据获取方法的重大进步，这一进步不仅实现了
分析仪器数据的自动采集、传递和储存，而且使分析仪器的自动化操作成为现实。
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