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植物资源与化学数据库系统
的功能与应用
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摘要 由中国科学院昆明植物研究所和云南省机械研究设计院研制的植物资源与化学数据库系统

是一个将植物资源
、

植物化学成分及化学结构的多种信息
、

数据和图象融为一体的
、

开放式

多功能软件系统
,

包括植物资源检索系统
、

植物化学成分检索系统 及天然产物化学

结构检索系统 等三个子系统
。

各子系统都是开放型的
,

能不断输入
、

修改和补充存储数据
,

既可独立运行
,

又能相互联系形成一个整体
。
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植物资源是各种天然资源中内容最丰富
,

与国计民生和社会经济生活联系最密切的一类

可再生的资源
。

为充分评价及合理开发
、

利用和保护植物资源
,

除进行深入调查和研究外
,

还

需对浩如烟海的植物学和植物化学文献资料进行整理
、

归纳
、

分析与综合
。

这样艰巨的工作没

有一大批治学严谨且有丰富经验的专家的长期辛勤工作是不可能完成的
,

而这还需要庞大的

组织与协调
。

随着电子计算机技术的发展
,

微机在各学科领域的应用 日益普及
,

利用电子计算机存储

和处理大量植物资源和天然产物化学信息与数据
,

提供检索服务 已成为可能
。

迄今
,

国内外

在生物学
、

农林和医学等方面开发成功的数据库已近 个
。

例如 在植物资源方面
,

中国科
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学院计算机中心科学数据库研制了
“

中国药用植物数据库系统
” 。

香港中文大学建立了

中药数据库
。

在化合物方面
,

英国 公司推出了
“
天然化合物辞典

”
光盘

一 。

上海药物研究所建立了
“
天然产物数据系统

” 。

广州化

学研究所建立了
“

化合物 标准
‘
℃ 光谱编号检索系统

” ,

此外
,

国内还建立有
“

红外光谱数据库
” , “
化合物命名与结构数据库

”以及“有机化合物谱图数据库
”
等

。

至于化学

结构图
,

通用的有 系列的 和 公司的 图形软件以及 系

列的
·

等
,

均具有化学结构制图的各种功能并 已商品化
。

然而这些数

据库大多都不能任意删减
。

迄今为止
,

尚未见到一个将植物资源
、

化合物及化学结构的多种信

息
、

数据和图象融为一体
、

开放式的多功能软件系统
。

为了建成一个具有足够丰富的信息量和

多项选择检索功能
,

既可以成为植物资源和植物化学工作者 日常工作的助手
,

又是一个可以

随时提供服务的综合知识库
,

在植物资源的分析评价
、

化学成分结构解析以及植物学和药用

植物学的一些研究领域中均能起到辅助作用的综合性多功能软件系统
。

我们研制了
“
植物资源

与化学数据库系统
,,

微机软件系统
。

该系统

包括三个子系统 图
,

它们的功能与应用分述如下

一 植物资源检索系统 在植物资源和植物学一些分支

领域以及药用植物学的研究中
,

常常需要收集某些地区
、

或具有某种用途或特性
、

或含有某些

化合物的某类植物资源的有关信息
,

进行分析整理并列表统计
。

这些大量的信息分散在许多

的文献中
,

即使用抄卡片的方式也难于分析和整理
。

系统为这项工作提供了便利的工

具
。

该系统以 语言为基础
,

经与
,

等汉字软件系统联用
,

可同

时输入有关植物资源的多项中英文信息
,

并具有增删
、

修改
、

检索
、

打印和拷贝等功能 图
。
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图 系统的三个子系统
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图 子系统的主要功能
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系统收录的植物资源信息包括植物的科名
、

属名
、

种名
、

中文名
、

化学成分
、

用途
、

分
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布以及文献等
。

有时
,

还可根据需要从中文名
、

化学成分和用途等项 目中输入植物习性
、

分布

区类型
、

利用部位
、

采集季节
、

蕴藏量等信息
。

其中植物科名
、

属名
、

种名
、

中文名
、

化学成分和用

途等项 目可进行检索
。

除单项检索外
,

植物的科名
、

属名和种名中的任一项还可分别与中文

名
、

化学成分
、

用途和分布中的任一项组合检索
。

检索结果可显示清单及记录内容并进行打

印
。

只要存储有大量的信息
,

系统即可进行植物资源的多指标综合分析
,

提供量化的分

析结果
。

成为植物资源的评价与开发利用以及植物区系地理
、

植物化学分类学和药用植物学等

学科领域研究中的得力工具和助手
。

为充分发挥 系统的作用
,

在使用过程中应注意的

关键问题是

信息的输入 我国有种子植物三万余种
,

还有大量的抱子植物
,

有关植物资源的信

息散见于各种古今文献和数百种杂志资料中
。

要一时输入如此繁杂的植物资源信息
,

工作量

是十分巨大的
。

而 系统检索和分析的可靠性与实用性又与输入信息的量成正 比
。

因此
,

每一用户宜根据 自己工作的需要
,

从某几个植物类群 某几个科 或具有某些特殊性状 如用

途
、

分布等 植物资源入手建立 信息库
,

再逐步扩大收录的范围
。

数据模式化 系统与其他微机软件系统一样
,

对于信息的分析和检索是通过

模式识别功能进行的
。

因此
,

信息输入格式的模式化是十分重要的
。

不经过模式化输入的信息

如同一堆乱草
,

系统无法识别
、

分析和检索
。

然而
,

分散在各种文献中的植物资源信息

又是十分不规范的
。

这就要求用户在输录过程中通过判断进行模式加工
,

使输人的信息具有

统一的格式
。

系统对一些信息的输入格式已作了规定
。

例如
,

植物的科名
、

属名和种名均

要求按拉丁学名输入
,

其中
,

种名一项要求按双名法输入完整的属名和种名
,

定名人名称的

表示方式因无法规范 如 和 等
,

不进行检索
,

可根据需要决定输入与否
。

对另一

些字段
,

则需用户自行设置约定俗成的格式
。

例如 植物的中文名中少数民族的植物名称
,

以

统一用汉语拼音字母为宜
,

这比通常的汉字音译更易格式化 化合物名若统一用英文输入
,

必要时在后面用括号记入中文名
,

则将便于输录和检索 用途一项的模式化比较复杂
,

宜根

据具体的情况进行
,

如可按植物资源的大类用途格式为香料
、

药物
、

油料
、

纤维
、

淀粉
、

丹宁
、

饲

料 ⋯⋯等
,

也可在药用植物中按用途格式为抗癌
、

抗炎
、

抗菌
、

镇静
、

止痛 ⋯⋯等
,

也可按中医

理论的性味
、

功能
、

归经和主治等格式
,

也可按使用的民族格式为傣族药
、

彝族药
、

白族药
、

蒙

古族药 ⋯⋯等
。

总之
,

应根据需要和实际情况设置不同层次
、

不同内容的输入格式
。

模式化越

科学
,

系统的功能越可能充分发挥
。

该子系统检索功能的示范如图
。

植物化学成分检索系统 而 在天然有机化

学研究中
,

鉴定一个化合物的分子结构需要参考大量的物理化学数据和光谱数据
,

对于一个

不常从事某类化合物结构研究的人来说
,

解析一张谱图仍然是件很困难的工作
。

即使是熟练

的工作者
,

要核对各项数据也十分繁琐而耗时
。

由 系统建立的化学信息库为天然化合

物的结构解析提供了有力的帮助
。

该系统以 语言为基础
,

可以英文方式输入化合物

的各项物理化学常数和光谱数据以及有关信息
,

并具有增删
、

修改
、

检索
、

打印和拷贝等项功

能 图
。

系统的一个特点是输入内容丰富
,

包括化合物的名称
、

化学名
、

分子式
、

分子量
、

熔

点
、

比旋光度
、

紫外光谱
、

红外光谱
、 ‘

核磁共振谱
、 ‘

核磁共振谱
、

质谱 包括
一 , 一
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图 子系统的检索实例

喀

和 卜
、

生理活性
、

植物来源以及文献等大量的数据和信息
,

而且所有的物理化学常数

和光谱数据均可进行检索
。

同时
,

系统还可对各项数据进行模糊检索
,

只要设置一定的

误差范围
,

就能通过系统分析检出符合条件的类似化合物
,

从而具有一定程度的人工智能化

特征
。

这不仅有利于 已知化合物的鉴定
,

对新化合物的结构解析也将起到辅助作用
。

显然
,

一

旦收录了大量信息
,

系统不仅是一个天然化合物的数据库
,

而且将成为植物化学工作

者 日常的助手
。

和 系统一样
,

信息的输入量和数据的模式化也仍然是 系统发挥
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其特长和作用的关键问题
。

为便于检索和系统分析
,

对各项数据的输入均建立了一定的模式
。

例如
,

化合物名

称用英文小写字母
,

分子式按 和其他杂原子顺序排列
,

比旋光值正值不写
“ 十 ”号

,

负值则在数据前加
“一 ”号 红外光谱

、

紫外光谱及质谱数据均需按大小顺序排列等
。

各数据之

后均可用括号说明必要的信息
,

如紫外光谱的克分子消光值
,

核磁共振谱化学位移的峰形
、

偶合常数及归属
、

文献等
,

括号内容不进行检索
。

通过严格的输入格式与灵活的多种信息收录

相结合
,

系统提供的信息就相当丰富了
。

系统对于核磁共振谱化学位移的模糊检索使该系统向智能化迈出了一大步
。

只要将

图谱数据由大到小输入
,

并设置一定误差值
,

系统即可进行分析
,

由于仪器或溶剂产生的误

差或甚至因叠峰而造成的信号个数误差均能通过模糊检索而克服
。

该系统的检索功能
,

特别是模糊检索功能示范如图 及图
。
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化学结构检索系统 该子系统

是以 语言为基础
,

具有化学结构图形生成
、

显示和绘制的功能 图
。

可与 连

用
,

成为 系统的补充
。
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系统可按照使用者的需要建立若干结构单元 母核 模块和官能团基团单元模块
,

供随时调用和任意组合
,

从而能快速准确地生成结构图
。

建立的结构图可任意放大
、

缩

小
、

删改和存储
,

也可随时绘制成图
。

系统的三个子系统都是开放型的
,

能不断输入
、

修改和补充存储数据
,

既可独立运

行又能互相联系形成一个整体
。

图 为三个子系统相互联系形成一个整体的实例
。

由 微机软件系统建立的知识库
,

不仅可为植物资源和植物化学研究文献资料和光

谱数据的收集整理提供迅速
、

简便的手段
,

其多项检索和化学结构制图功能也为植物资源的

综合分析和评价提供了有力的工具
,

使化合物结构的鉴定迈出智能化的一步
,

大大提高研究

工作效率和决策水平
。

它不仅是一个可供检索的实用性强的数据库
,

而且是从事植物资源和
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植物化学研究的专家日常工作的得力助手
。

歇记

妞

扭

认

。

仅
” ’“

—
‘份

妙
“代

份
友 ,

,

」

〕 一
,

〕
一

、,、尹、、产、产、、

一
,

加
,

一
, ,

一
, ,

一
,

目
,

一
, , 一
, , 一

一
‘

‘

,

‘

,

,

达 〔 〕

】切旧 〔 〕

助即 扭

〔 〕

】丈洲叼 〔 〕

创 〕 声 〔 〕

伪

, ,

,

“ 训茸 介 详
” , 一 , ,

五 加” ,

一
目幸廿 , , ,

图 铭 子系统的主要功能

堪
,

脚

责任编辑 许定发


