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内容概要

全书共九章。
第1章是化工模拟计算概述，主要叙述化工模拟的重要性、数值计算技术的发展现状、化工模拟计算
文献综述等。
第2章介绍MATLAB的编程基础，帮助读者快速MATLAB入门。
第3章结合实例介绍常用数值计算方法及相应MATLAB函数的使用方法，内容包括插值与拟合、数值
积分与数值微分、线性和非线性代数方程（组）的数值解法、常微分方程初值问题和边值问题的解法
等。
第4章专门介绍化工常微分方程初值问题和边值问题的应用实例，包括间歇反应器、连续槽式搅拌反
应器、管式反应器、半连续反应器、传质过程、伴有反应的扩散过程、传热过程、流体流动、生化反
应和过程控制等。
第5章是化工中的偏微分方程及其求解，介绍有限差分法、正交配置法、MOL法和有限元法，其中有
限元法主要介绍MATLAB的PDE求解器及其求解化学工程PDE问题的具体方法，例子包括一维动态方
程组、二维稳态方程（组）、二维动态方程等问题。
第6章介绍最优化方法及其MATLAB常用算法，内容包括单变量最优化问题、线性规划、无约束多变
量问题最优化、二次规划、多变量有约束最优化（非线性规划）问题和最小二乘法等。
第7章结合实例详细介绍参数估计方法和模型辨识方法。
第8章介绍化工试验设计方法及化工数据处理。
第9章介绍神经网络（线性神经网络、BP神经网络和径向基神经网络）及其相应的MATLAB函数，并
结合实例介绍神经网络的使用方法。
    本书可供化学工程、化工工艺、生化工程、环境工程、制药工程及相关专业的大学高年级本科生、
硕士和博士研究生教材及参考书，也可供应用数学、过程控制等相关专业的科研人员参考。
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书籍目录

第1章  化工模拟计算概述  1.1  化工模拟计算的重要性  1.2  几个重要的化工软件  1.3  几个重要的化工软
件  1.4  数值计算技术的发展现状和编程语言的选择  1.5  MATLAB简介  1.6  化工模拟计算文献综述  1.7  
本书的特点  1.8  本书用途及读者对象第2章  MATLAB编程基础  2.1  MATLAB的集成开发环境和基本操
作  2.2  MATLAB的编码基础  2.3  变量、常数和数据类型  2.4  数据输出和输入  2.5  函数和过程  2.6  程序
程序控制  2.7  数值计算  2.8  符号运算  2.9  图形可视化  2.10  调试方法及程序设计实例  2.11  优
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值徽分  3.3  代数方程（组）的数值解法  3.4  常微分方程（组）的数值解法  3.5  小结第4章  化工中的常
微分方程及其求解  4.1  间歇反应器（BatchReactor）  4.2  连续槽式搅拌反应器（CSTR）  4.3  管式反应
器  4.4  半连续反应器  4.5  传质过程  4.6  伴有反应的扩散过程  4.7  传热过程  4.8  流体流动  4.9  生化反应 
4.10  分离-反应-体化设备  4.11  过程控制第5章  化工中的偏数分方程及其求解  5.1  概述  5.2  用有限差分
法解偏微分方程  5.3  用正交配置法解偏微分方程  5.4  用MOL法解偏微分方程  5.5  用有限元法解偏微分
方程  5.6  小结第6章  化工最优化方法  6.1  最优化方法及其常用算法  6.2  化工过程的设计优化  6.3  化工
过程的操作优化  6.4  其他化工优化问题  6.5  全局最优化简介第7章  参数估计和模型辨识  7.1  概述  7.2  
数学模型结构  7.3  参数估计  7.4  模型辨识第8章  化工试验设计及数据处理  8.1  概述  8.2  常用数理统计 
8.3  正交实验设计与数据处理  8.4  序贯实验设计  8.5  MATLAB实验设计函数  8.6  化工数据处理指南第9
章  神经网络在化工中的应用  9.1  概述  9.2  神经元模型与网络结构  9.3  线性神经网络  9.4  BP神经网络 
9.5  径向基神经网络  9.6  神经网络工具箱nntoolGUI求解方法  9.7  神经网络在化工中的应用实例光盘内
的程序文件一览表
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