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前言

化学计量学(chemometrits)在我国发展已有二十多年的历史，是一门化学与统计学、数学、计算机科学
交叉所产生的新兴的化学学科分支。
它运用数学、统计学、计算机科学以及其他相关学科的理论与方法，优化化学量测过程，并从化学量
测数据中最大限度地提取有用的化学信息。
化学界有时将化学计量学与基于量子化学的计算化学(computational chem-istry)列入同一学科分支领域
，但化学计量学与通常理解的计算化学有显著差异，化学计量学是以化学量测为其基点，实质上是化
学量测的基础理论与方法。
化学计量学为化学量测提供基础理论和方法，为各类化学波谱及化学量测的数据解析，为化学化工过
程的机理的研究和优化提供新途径，它涵盖了化学量测的全过程，包括了采样理论与方法、实验设计
与化学化工过程的优化控制、化学信号处理、分析信号的多元校正与分辨、化学模式识别、化学过程
和化学量测过程的计算机模拟、化学定量构效关系、化学数据库与化学专家系统等主要分支，是一门
内涵相当丰富的化学学科分支。
化学计量学的发展为化学各分支学科，其中特别是分析化学、有机化学、高分子化学、物理化学、无
机化学、化学工程、环境化学、药物化学、生物化学等，提供了不少解决问题的新思路、新途径和新
方法，是一门实用性很强的化学学科分支。
近年来，由于计算机和计算技术的飞速发展，化学计量学的内涵还在不断扩大，怎样将这门新兴的化
学分支学科的基本内容及最新发展成果总结为一本可为化学和化学工程本科学生和研究生使用的教材
，以适应现代化学学科的发展，的确是一件值得做好的工作。
化学计量学是以计算机和近代计算技术为基础的一门新兴交叉学科，所用的方法大都是基于矩阵运算
的方法，对于数学基础学得不够的化学专业的学生来说，的确是有很大难度的。
如按常规教学方法(即依靠BASIC、FORTRAN等经典高级语言为工具，以讲算法为内容)来进行的话，
不但需要很多学时，甚至还很难组织好它的教学，只会使学生感到该课程支离破碎，不成系统。
然而，化学计量学虽的确是以计算机和近代计算技术为其基础，但它是有其深刻的化学内涵的；而且
，如果化学计量学离开了它得以生长的土壤——化学学科，就失去了它存在的必要性。
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内容概要

　　本书是教育部立项招标和“九五”规划教材。
在编排上，本书力图包括化学计量学的大部分内容，并主要以基本概念、基本方法为主线介绍。
本书的主要内容有：概论，采样理论和方法、化学实验设计与优化方法，分析检测理论与信号处理方
法，多元校正与多元分辨，化学模式识别，计算机数字模拟法、化学构效关系的研究方法，人工智能
与化学专家系统方法，以及统计学与线性代数基础知识。
本书可作为化学专业的研究生教材使用。
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书籍目录

第一章　概论第二章　分析采样理论和方法第三章　化学试验设计与优化第四章　分析检测与新好处
理方法第五章　多元校正与多元分辨第六章　化学模式识别第七章　计算机数字模拟法第八章　化学
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章节摘录

插图：
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