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ͧ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ  
ð ΎΏͼΏ΄ ·Ί· ΆͺͻΜΓΏ΄ ΒΓͺΑΏ΄ 

}ʀ.ʉ. ɸʥʪʠʧʠʥ, ʊ.ʀ.ʄʘʜʞʠʜʦʚ  
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ʂʘʟʘʥʴ ʉ.-

ʇʝʪʝʨʙʫʨʛ 

ʄʦʩʢʚʘ ɺʘʨʰʘʚʘ ʂʠʝʚ ʍʘʨʴʢʦʚ 

ʅ.ʅ.ɿʠʥʠʥ 1835-1847 1847-1880 

ɸ.ʄ.ɹʫʪʣʝʨʦʚ 1850-1868 1868-1893 

ɺ.ɺ.ʄʘʨʢʦʚʥʠʢʦʚ 1860-1871 1873-1904 

ɸ.ʄ.ɿʘʡʮʝʚ 1865-1910 

ɸ.ʅ.ʇʦʧʦʚ 1865-1869 1869-1881 

ɽ.ɽ.ɺʘʛʥʝʨ 1874-1876 1886-1903 

ʉ.ʅ.ʈʝʬʦʨʤʘʪʩʢʠʡ 1882-1891 1891-1934 

ɸ.ɸ.ɸʣʴʙʠʮʢʠʡ 1882-1903 1903-1920 

ɸ.ɽ.ɸʨʙʫʟʦʚ 1911-1968 

ʂʦʣʳʙʝʣʴ ʨʦʩʩʠʡʩʢʦʡ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʡ ʭʠʤʠʠ 



ʀ.ʉ. ɸʥʪʠʧʠʥ, ʊ.ʀ.ʄʘʜʞʠʜʦʚ  

͟΄Γ Ύ·Θ΄ͽΏ ΐΑͺΉΓ·ΘΎ΄΄ ΖΏΑΏΙ΄Έ Γ΄ΏΑ·· 
͕ΔΒΓͺͼ ͢Ώͻ΄ΑΓ ͜·ΑΖͽΏΕ  

· Ύ·Θ΄ͽΏ ΑͺΆΑΔΙ·Γ΄ΊΝΎ΄΄ ΐΊΏΖΏΈ  
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ͧ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ  
ð ΎΏͼΏ΄ ·Ί· ΆͺͻΜΓΏ΄ ΒΓͺΑΏ΄ 

}ʀ.ʉ. ɸʥʪʠʧʠʥ, ʊ.ʀ.ʄʘʜʞʠʜʦʚ  

͟΄Γ Ύ·Θ΄ͽΏ ΐΑͺΉΓ·ΘΎ΄΄ ΖΏΑΏΙ΄Έ Γ΄ΏΑ·· 
͕ΔΒΓͺͼ ͢Ώͻ΄ΑΓ ͜·ΑΖͽΏΕ  

· Ύ·Θ΄ͽΏ ΑͺΆΑΔΙ·Γ΄ΊΝΎ΄΄ ΐΊΏΖΏΈ  
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ͦͺΉΓΜ ͻ΄Ά Γ΄ΏΑ·· ð Ύ΄ ΎͺΔΉͺ 
͒.͞.͓ΔΓΊ΄ΑΏͼ  

ʋʞʧʩʡʸ ʮʡʥʡʰʞʪʣʧʜʧ ʪʫʩʧʞʦʡʸ ʧʩʜʙʦʡʰʞʪʣʡʮ ʪʧʞʝʡʦʞʦʡʢ 

> 65,000,000  ʮʡʥʡʰʞʪʣʡʮ ʪʧʞʝʡʦʞʦʡʢ 



 

 

͟ͺ·ͻΏΊ΄΄ ΕΔΎ;ͺΌ΄ΎΓͺΊΝΎΏΈ · ΐΑ·ͼΊ΄ΉͺΓ΄ΊΝΎΏΈ 
Άͺ;ͺΘ΄Έ Β·ΎΓ΄Άͺ ΠͼΊΠ΄ΓΒΠ Ύ΄ ΒΏΆ;ͺΎ·΄ ΎΏͼΜΖ 
ΒΏ΄;·Ύ΄Ύ·Έ, ͺ ΒΏΆ;ͺΎ·΄ ΎΏͼΜΖ ΒͼΏΈΒΓͼ. 

Norris Award Lecture, 1968  

ͣΓͺΑΓΏͼͺΠ 
ͽ·ΐΏΓ΄Άͺ 

ͣ·ΎΓ΄Ά 
ΒΏ΄;·Ύ΄Ύ·Π 

͒ΎͺΊ·Ά 
ͺΉΓ·ͼΎΏΒΓ· 

͟ΏͼΏ΄ 
ΒͼΏΈΒΓͼΏ! 

͟ΏͼͺΠ 
ͽ·ΐΏΓ΄Άͺ 
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͞΄ΓΏ; ΐΑΏͻ · ΏΙ·ͻΏΉ 



͟Ώͻ΄Ί΄ͼΒΉͺΠ ΐΑ΄Ό·Π ΐΏ Ζ·Ό·· 2013 ͽΏ;ͺ: 

Άͺ "ΑͺΆͼ·Γ·΄ ΌΎΏͽΏΌͺΒΙΓͺͻΎΜΖ ΌΏ;΄Ί΄Έ ΉΏΌΐΊ΄ΉΒΎΜΖ 
Ζ·Ό·Θ΄ΒΉ·Ζ Β·ΒΓ΄Ό" 
 

ʄʘʨʪʠʥʫ ʂʘʨʧʣʶʩʫ (ʫʥʠʚʝʨʩʠʪʝʪ ʉʪʨʘʩʙʫʨʛʘ)  

ʄʘʡʢʣʫ ʃʝʚʠʪʪʫ (ʉʪʝʥʬʦʨʜʩʢʠʡ ʫʥʠʚʝʨʩʠʪʝʪ) 

ɸʨʴʝ ɺʘʨʰʝʣʴ (ʫʥʠʚʝʨʩʠʪʝʪ ʖʞʥʦʡ ʂʘʨʦʣʠʥʳ) 



͜ͼͺΎΓΏͼͺΠ Ζ·Ό·Π ͞΄ΓΏ;Μ Β·ΊΏͼΜΖ ΐΏΊ΄Έ 
(ΌΏΊ΄ΉΔΊΠΑΎͺΠ 

Ό΄ΖͺΎ·Ήͺ · ;·ΎͺΌ·Ήͺ) 

ͧ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ 

͞ΏΊ΄ΉΔΊͺ = ΞΊ΄ΉΓΑΏΎΜ · Π;Αͺ ͞ΏΊ΄ΉΔΊͺ = ͺΓΏΌΜ · ΒͼΠΆ· 

͞ΏΊ΄ΉΔΊͺ = ͽΑͺΕΜ, ΒͼΏΈΒΓͼͺ, 
ΖͺΑͺΉΓ΄Α·ΒΓ·Ή·, ;΄ΒΉΑ·ΐΓΏΑΜ 



͠ΒΎΏͼΎΜ΄ ΌͺΓ΄ΌͺΓ·Θ΄ΒΉ·΄ ΐΏ;ΖΏ;Μ  

˴͍͍͊ͤͭͦ͊Ύ ͻ͙͙ͣΎ 

˸͔ͭͦ͒· ͙͍ͫͦ͡·ͻ 
͔͚ͨͦ͡ 

͔͙̆ͣͦͤͺ͙ͦͪͣ͊ͭ͊͟ 

Å͡ Α·ͻΊ·΅΄ΎΎΏ΄ Α΄Ι΄Ύ·΄ 
ΔΑͺͼΎ΄Ύ·Π ͪΑ΄;·Ύͽ΄Αͺ:  

HF, DFT, Iͣ, é 

Å͜ ΊͺΒΒ·Θ΄ΒΉͺΠ Ό΄ΖͺΎ·Ήͺ 
Åͣ ΓͺΓ·ΒΓ·Θ΄ΒΉͺΠ Ό΄ΖͺΎ·Ήͺ 

Åͤ ΄ΏΑ·Π ͽΑͺΕΏͼ 
Å͞ ͺΓ΄ΌͺΓ·Θ΄ΒΉͺΠ ΒΓͺΓ·ΒΓ·Ήͺ 
Åͤ ΄ΏΑ·Π ΉΏΌΐΝΟΓ΄ΑΎΏͽΏ 
ΏͻΔΘ΄Ύ·Π 

1- 10 ΌΏΊ΄ΉΔΊ 
400 ͺΓΏΌΏͼ 

ΓΜΒΠΘ· ΌΏΊ΄ΉΔΊ 
Ό·ΊΊ·ΏΎ ͺΓΏΌΏͼ 

Ό·ΊΊ·ΏΎΜ ΌΏΊ΄ΉΔΊ 



ͧ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ  =  
(chem oinformatics , 
 chem informatics ) 
 
ͧ·Ό·Θ΄ΒΉͺΠ  ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ 
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͚ΏΖͺΎ ͕ͺΙΓͺΈͽ΄Α 
Computer - Chemie - Centrum and  
Institute for Organic Chemistry  

University of Erlangen -N¿rnberg 

ͧ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ -  ΐΑ·Ό΄Ύ΄Ύ·΄ 
Ό΄ΓΏ;Ώͼ ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ή· ;ΊΠ Α΄Ι΄Ύ·Π 
Ζ·Ό·Θ΄ΒΉ·Ζ ΐΑΏͻΊ΄Ό 



ͧ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ ð ·ΒΐΏΊΝΆΏͼͺΎ·΄ IT ;ΊΠ Α΄Ι΄Ύ·Π Ζ·Ό·Θ΄ΒΉ·Ζ Άͺ;ͺΘ 

ͧ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·
Ή  ͅ

͓ͺΆΜ ;ͺΎΎΜΖ 
ΒΏ΄;·Ύ΄Ύ·Έ, ΒΌ΄Β΄Έ · 

Α΄ͺΉΗ·Έ:  
ΒΏΆ;ͺΎ·΄, Ώΐ΄Α·ΑΏͼͺΎ·΄ 

;ͺΎΎΜΌ·, ΏΑͽͺΎ·ΆͺΗ·Π ΐΏ·ΒΉͺ 

͡Α΄;ΒΉͺΆͺΎ·΄ ΒͼΏΈΒΓͼ 
ΒΏ΄;·Ύ΄Ύ·Έ ·  
ΌͺΓ΄Α·ͺΊΏͼ: 

Ε·Ά·Θ΄ΒΉ·΄, Ζ·Ό·Θ΄ΒΉ·΄, 
Ε·Ά·ΉΏ-Ζ·Ό·Θ΄ΒΉ·΄, 

ͻ·ΏΊΏͽ·Θ΄ΒΉ·΄, ΓΏΉΒ·ΘΎΏΒΓΝ 
· ΌΎΏͽ·΄ ;ΑΔͽ·΄ 

ͣΓΑΔΉΓΔΑΜ 
ΒΏ΄;·Ύ΄Ύ·Έ, 
ΏͻΊͺ;ͺΟΚ·Ζ 
Άͺ;ͺΎΎΜΌ· 
ΒͼΏΈΒΓͼͺΌ·: 

Ί΄ΉͺΑΒΓͼͺ, ΉΏΌΐΊ΄ΉΒΏ-
ΏͻΑͺΆΏͼͺΓ΄Ί·, 

;΄ΞΌΔΊΝͽͺΓΏΑΜ, ΑͺΒΓͼΏΑ·Γ΄Ί· 
· ·Ζ ΒΌ΄Β·, ͺΎΓ·ΐ·Α΄ΎΜ · 

ΌΎΏͽ·΄ ;ΑΔͽ·΄   

͠ΐΓ·Ό·ΆͺΗ·Π ΒͼΏΈΒΓͼ 
ΒΌ΄Β΄Έ · ΉΏΌΐΏΆ·ΓΏͼ ͡Α΄;ΒΉͺΆͺΎ·΄ 

ΔΒΊΏͼ·Έ Ζ·Ό·Θ΄ΒΉ·Ζ 
Α΄ͺΉΗ·Έ ͡Α΄;ΒΉͺΆͺΎ·΄ 

ΉͺΓͺΊ·ΆͺΓΏΑΏͼ 

͠ΒΎΏͼΎΏ΄ ΐΑ·Ό΄Ύ΄Ύ·΄ ͼ ΎͺΒΓΏΠΚ΄΄ ͼΑ΄ΌΠ: 

͓ΏΊΝΙͺΠ ΕͺΑΌͺΗ΄ͼΓ·Θ΄ΒΉͺΠ 
ΐΑΏΌΜΙΊ΄ΎΎΏΒΓΝ 

ͧ·Ό·Θ΄ΒΉͺΠ ΐΑΏΌΜΙΊ΄ΎΎΏΒΓΝ 

ͩΓΏ ;ͺ΄Γ Ζ΄ΌΏ·ΎΕΏΑΌͺΓ·Ήͺ Β΄ΈΘͺΒ: 

Å ͣΎ·΅΄Ύ·΄ Ύ  ͅ 15 - 30 % Ε·ΎͺΎΒΏͼΜΖ 
ΆͺΓΑͺΓ Ύ  ͅΑͺΆΑͺͻΏΓΉΔ Ί΄ΉͺΑΒΓͼ 

Å ͯΉΏΎΏΌ·Π ;Ώ 300  ΌΊΎ. $ ͣͪ  ͒ Ύ  ͅ
ΑͺΆΑͺͻΏΓΉΔ Ώ;ΎΏͽΏ Ί΄ΉͺΑΒΓͼͺ  
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G.M. Milne, Jr., F. Boca Grande, Annual Reports in Medicinal Chemistry, 2003 , 38 , 
383 - 396  



 HITS 

 ˨ ͙͎ͦͤ͟ 

~10 1 ð 10 3 
ΌΏΊ΄ΉΔΊ 

~10 6 ð 10 9 
ΌΏΊ΄ΉΔΊ 

͟΄ͺΉΓ·ͼΎΜ΄, 
Ύ΄ΐ΄ΑΒΐ΄ΉΓ·ͼΎΜ΄ 

ͧ·Ό·Θ΄ΒΉͺΠ ͻͺΆͺ 
;ͺΎΎΜΖ 

͔·ΑΓΔͺΊΝΎΜΈ ΒΉΑ·Ύ·Ύͽ 

˽͙ͦͫ͟ ͨͦ ͙ͨͦ͒ͦ͋Ό 

˽ͪͦͫͭ·͔ ͺ͙͡Έͭͪ· 

 

̅͊ͪͣ͊ͦ͟ͺͦͪͤ·͔ ͣ ͔͙ͦ͒͡ 

 

(Q)SAR 

1D                 2D                 3D 
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