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内容概要

本书介绍化学计量学的基础知识及其应用，主要内容包括数学基础知识与MATLAB简介、相关分析及
其应用、回归分析及其应用、实验设计与实验数据的处理、主成分分析及其在回归分析中的应用、化
学校正理论及光谱定量分析技术、化学模式识别及其应用等。
为了便于读者学习，本书配有82学时的教学课件，可作为高等院校教师教学时参考使用。

本书适合化学、应用化学及其相关专业本科生选作教材，同时也可作为分析化学计量专业研究人员的
参考书和工具书。
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书籍目录

第1章绪论
　1．1　为什么学习化学计量学
　1．2　化学计量学的定义
　1．3　化学计量学解决问题的方法
　1．4　化学计量学的研究对象与内容
　1．5　化学计量学与现代分析化学的关系
　1．6　化学计量学教学及其目的
　思考题
　参考文献
第2章　数学基础知识与MATLAB简介
　2．1　线性代数基础知识
　　2．1．1　向量和矩阵
　　2．1．2　矩阵的加法和数乘
　　2．1．3　矩阵乘法
　　2．1．4　矩阵的转置和对称性
　　2．1．5　某些特殊矩阵
　　2．1．6　矩阵的逆
　　2．1．7　矩阵的秩
　　2．1．8　矩阵的特征值和特征向量
　　2．1．9　线性相关与线性无关
　2．2　矩阵概念与化学信息
⋯⋯
第3章　相关分析及其应用
第4章　回归分析及其应用
第5章　实验设计与实验数据的处理
第6章　主成分分析及其在回归分析中的应用
第7章　化学校正理论及光谱定量分析技术
第8章　化学模式识别及其应用
第9章　如何用好化学计量学
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章节摘录

版权页：插图：在各行各业的科研、生产实践活动中经常需要对某些未能直接观测（或尚未直接观测
）的性质进行估计或预报。
如化学家需要估计一个未知样品的分子结构或化学组成；材料学家需要估计一批尚未制备的新材料的
物理、化学性质；药物学家需要估计某一类化合物的药效等。
如果我们对被估计或预报的事物的理论知之甚详，就可以对未知事物进行严格的理论预测。
但在大多数情况下，由于研究对象过于复杂或详细机理不清楚、理论工作量太大使得严格的理论预测
难以实现等原因，这就需要从大量的已知实验数据中总结经验规律，进而估计或预报未知性质。
回归分析是一种古典而又充满生机的数学方法，是数理统计中最成熟、最常用的方法。
其目的就是通过多次测量数据建立自变量与因变量之间的统计关系，这一过程通常被称为建模。
例如，色谱、光谱的标准工作曲线就是通过对仪器响应值与物质浓度的一元线性回归建立的。
有了自变量与因变量之间的数学关系模型，我们就可以根据自变量（往往是易于获得的数据或信息）
来预测因变量（往往是难以直接获得的数据或信息）。
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编辑推荐

《基础化学计量学及其应用》是“十二五”国家重点图书之一。
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