
第一图书网, tushu007.com
<<计算化学>>

图书基本信息

书名：<<计算化学>>

13位ISBN编号：9787564028176

10位ISBN编号：7564028173

出版时间：2010-1

出版时间：北京理工大学出版社

作者：聂长明,廖力夫

页数：337

版权说明：本站所提供下载的PDF图书仅提供预览和简介，请支持正版图书。

更多资源请访问：http://www.tushu007.com

Page 1



第一图书网, tushu007.com
<<计算化学>>

前言

　　计算化学是化学、计算方法、统计学和程序设计等多学科知识融合的一门综合性新课程。
它运用数学、统计学与计算机程序设计的方法，进行化学、化工的理论计算，试验设计，数据与信息
处理、分类、分析和预测。
　　现代的化学研究中，计算机已经成为不可缺少的有力工具。
学习使用计算机解决化学领域中遇到的各种数值计算，已成为化学中不可或缺的一部分。
计算化学的研究领域非常丰富，本书主要内容包括数理统计分析、一元回归分析、多元校正回归基础
、主成分分析与多元校正、模式识别方法、神经网络在化学中的应用、构效关系研究和分子拓扑指数
、分子模拟、实验设计与优化、MATLAB在化学中的应用等。
　　本书可用作化学类、化学工程与工艺、制药工程、高分子材料、环境科学与工程等专业本科生和
研究生教材，也可作为对计算化学有兴趣的化学、化工等专业技术人员和青年教师的参考书。
　　本书由聂长明、廖力夫任主编。
参加本书编写工作的有林英武、彭国文、戴益民、武亚新、姜赛红、文松年、肖方竹、徐印堂、陈炫
。
在本书编写过程中，我们努力按照国防特色教材的要求进行编写、统稿和定稿。
我们感谢国防科工局“十一五”规划教材基金对本书的资助，并感谢南华大学领导和北京理工大学出
版社在成书过程中给予的大力支持和积极帮助。
同时编写此书参考了不少书籍和期刊，本书的出版同这些图书以及有关论文的作者的辛勤工作是分不
开的，在此一并表示衷心的感谢。
由于篇幅有限，因此本书仅将主要的书籍和期刊列入参考文献中。
　　由于编者水平有限和编写时间仓促，书中难免存在错误和疏漏，甚至谬误之处，敬请各位同仁和
读者不吝赐教和指正。
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内容概要

　　计算化学是化学、计算方法、统计学和程序设计等多学科交叉融合的一门新兴学科。
它运用数学、统计学与计算机程序设计的方法，进行化学、化工的理论计算，试验设计，数据与信息
处理、分类、分析和预测。
　　《计算化学》主要内容有数理统计分析、一元回归分析、多元校正回归基础、主成分分析与多元
校正、模式识别方法、神经网络在化学中的应用、构效关系研究和分子拓扑指数、分子模拟、实验设
计与优化、MATLAB在化学中的应用等。
　　《计算化学》可用作化学类、化学工程与工艺、制药工程、高分子材料、环境科学与工程等专业
本科生和研究生教材，也可作为对计算化学有兴趣的化学、化工等专业技术人员和青年教师的参考书
。
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章节摘录

　　仪器自动化发展迅速，内容包括数据采集（将仪器测得的模拟量通过模数转换电路转换为数字，
以便计算机处理）、数据处理（自动记录、换算、校正、平滑）、自动控制（用程序控制进样、加压
、升温、调节等操作）以及屏幕指导（操作人员不用带纸笔和操作规程，一切工作都由屏幕提示，人
机对话，操作过程和结果都由机器打印记录）等。
　　仪器智能化是一个新的课题，是仪器自动化并配备专家系统的产物，其低级阶段是配备小型数据
库，能选择实验条件，存贮、调用谱图等；其高级阶段是用专家系统指导人们工作，检查仪器，对操
作人员辅导、答疑等。
　　2.计算机在有机化学中的应用（简称计算有机）　　（1）谱图检索　　物质的不同结构引起谱图
上的不同特征。
因此，谱图的检索就成为有机分析的重要手段，常用的有红外、核磁、质谱等谱图。
例如，由实验测出未知物的红外谱图，把它和标准谱图对照，参照质谱数据求得相对分子质量，就可
求得未知物的组成和结构。
但是，标准谱图数量太大，如果有18万张标准谱图，每2 s翻阅1张，一个人要半个月才能翻完一遍，还
谈不上思考和比较。
若将谱图信息数字化，用计算机进行检索，就可以迅速指出实测谱图与哪一张标准谱图相同，或与哪
几张标准谱图相似程度最大，这将为分析者提供解决问题的线索。
　　（2）差谱技术　　实测谱图的可靠性通常存在一些问题，如溶剂、基体的影响，共存物质的干
扰等。
一般试样本身就是未知物，欲将它提纯为纯化合物测谱是困难的，这就产生了差谱技术，即用差减的
方法产生相应于纯化合物的谱图。
　　传统的差谱是用光学方法，如利用参比溶液、双光束补偿等方法，对于识别未知浓度的干扰物质
有困难。
利用计算机执行差谱程序，可将干扰物质的标准谱图通过换算，与试样的谱图进行差减，达到扣除基
体、数据平滑、多组分逐级差谱等效果，为有机物的成分、结构分析提供新的手段。
　　（3）结构解析　　结构解析方法是利用已有的光谱、波谱数据，由人工归纳出结构单元与谱图
性质关系的“知识规则”，存入计算机，作为逻辑判断的标准。
试样数据输入时，计算机推理判断，指出试样结构的若干种可能方案。
这种方法模拟了化学专家的智能，属于“化学专家系统”的研究。
　　结构解析的目标是结构自动分析，将未知物在红外光谱仪、核磁共振谱仪等几台仪器上同时测谱
，所得数据联机送人计算机进行实时处理。
在屏幕上显示出平面或立体结构图形，不过这种工作仅在小范围内实现，要处理天然有机化合物等复
杂问题为时尚早。
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