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陈维明（WM Chen）

  

主要学习与工作经历 

1972.7 -- 1975.8 贵州大学化学系学生  

1975.9 -- 1978.9 贵州大学化学系教师  

1978.10 -- 1981.12 中国科技大学硕士研究生  

1982.1 -- 1991.2 中科院上海有机所  

1991.3 -- 1993.10 美国化学文摘社美国欧洲技术研究大学博士研究生  

1993.11 -- 中科院上海有机所  

主要研究方向： 

化学信息学，特别是化学数据处理、分析和应用技术，包括大规模数据采集、分析、加工和内容整合技术，化学数据共 

享技术，海量数据的结构与性能分析研究等。具体研究内容： 

1. 族性化学结构的计算机处理方法研究－与确定化学结构（Specified Structure）代表一个具体化合物不同，族 

性化学结构（Generic Structure/Markush Structure）代表一组具有某些共同特征的化合物，后者主要用于专利以及 

化学知识（如化学反应通式）的表达。我们以专利文献中的族性结构为对象，从族性结构的基本性质出发，研究化学结 

构的一般表述方法和处理技术，先后完成一系列技术的研究，将于2007年上半年完成族性结构处理系统的测试版。  

2. 化学结构唯一标识和数据整合技术研究－过去20多年我们建立了10多个化学数据库数据总记录数已经超过500万条记 

录。面向应用需求进行大规模数据的整合和集成成为未来几年的重要工作目标。鉴于所有化学数据都与化学物质有关， 

通过化学结构进行相关化学数据的集成与整合是切实可行的方法，其中的技术关键是化学结构的唯一标识技术。我们完 

成了相关技术的研究，建立了化学结构登录系统，将在未来两年完成数百万化学结构的登录工作，进一步探索大规模化 
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学数据的整合和集成技术。 

3. 化合物名称自动翻译技术－已经有不少化合物名称到结构或结构到化合物名称的商品软件，但是还未发现有化合物 

名称中－英互译的软件。我们开发了化合物英文名称到中文名称的机器翻译技术和相关知识集，正在研究基于本体 

（Ontology）的知识表征方法和化合物中译英技术。 

4. 结构性能关系方法研究－化合物的性质主要依赖于结构组成（包括立体构型），在某些场合也与其空间分布（构 

象）有关。目前的结构性能关系研究主要由计算化学家使用统计数学方法根据有限样本找出其规律。我们正在探索结构 

分析和统计数学相结合的方法，建立结构性能关系研究的通用技术和方法提供实验化学家使用，利用化学数据库的大量 

事实数据根据自己的需要探求结构与性能间的关系。 

主要工作成就 

1. “科学数据库及信息系统”项目获1997年中国科学院科技进步一等奖。  

2. 作为主要技术负责人为美国化学文摘社研制的“算法结构显示软件”，已用于国际联机检索系统(STN)（1993年）。  

3. 中国科学院科学数据库工程化学结构库1991年通过鉴定和验收，1994年12月安装于中科院网络中心的计算机上，提 

供服务。  

4. “CISOC-IR红外光谱综合数据处理系统”项目分别获1991年国家科技进步 二等奖和1988年中国科学院科技进步一等奖。  

5. “CISOC-STR化学结构信息处理系统”项目中1988年中国科学院科技进步三等奖。  

6. 获国家教委和国务院学位委员会“做出突出贡献的中国硕士学位获得者”称号（1991年）。  
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