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内容概要

　　《计算机在化学化工中的应用》是介绍计算机在化学化工中应用的实用基础教材。
全书分为6章，内容包括数据分析处理及科学绘图软件Origin 7．5的使用，化学编辑排版和分子模拟计
算软件ChemOffiee Ultra 2004和ChemWindow 6．O的使用，化学化工中的常用算法，典型化工单元操作
的计算，化工过程的仿真，Internet网上化学化工资源、专利文献的计算机检索和查阅。
　　《计算机在化学化工中的应用》涵盖了当今计算机在化学化工领域的一些主要应用，可作为高等
院校化学化工及相近专业本科学生的计算机应用教材，对化学化工、高分子及相关专业的广大科技和
教育工作者也有重要的参考价值。
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章节摘录

书摘6．3 Origin自定义公式拟合技巧  Origin7．5中虽然提供了强大的拟合曲线库，但在实际使用中，
用户可能会发觉在所提供的曲线库中没有自己想要拟合的公式，这时就可以使用用户自定义公式进行
拟合。
过程如下：  1)打开主工具栏中analysis的non—linear curve fit⋯，会出现一个选择公式界面。
  2)选择编辑公式，需要你提供公式名称以供系统保存；还要提供参数的个数及自变量及因变量符号。
  3)将公式写在编辑框内(注意千万别写错了)，写完后按Save进行保存。
  4)开始拟合：在action中选dataset，提供自变量和因变量的一些相关参数。
  5)在action中选simulate，在参数中填上你根据数据及其他一些条件确定的粗略的初始参数以及拟合起
始点的位置及拟合点数，然后按下create curve就会在图上出现一条拟合曲线，但这往往与期望值差距
较大，因此接下来需要进行参数优化。
  6)参数优化采用试错法，根据曲线形状逐渐改变参数，注意，多参数时改变任何一个参数都会改变曲
线形状，因此可以一次变一个参数，直到达到满意的形状。
7)在act，ion中选fit，按下Chi—sqr和10一lit。
8)在action中选-restllts，按下param worksheet生成拟合曲线及数据。
此时可以关闭拟合界面。
9)在图左上角右键点1，选add／remove!plot，，将多余的曲线删除，将nlsf系列曲线留下。
拟合数据可在param WOI’ksheet中看到。
这样就完成了一次自定义曲线拟合。
                 ——第44页
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编辑推荐

本书是介绍计算机在化学化工中应用的实用基础教材，做到内容充实、新颖、实用，涵盖了当今计算
机在化学化工领域的一些主要应用，可作为高等院校化学化工及相近专业本科生的教材或教学参考书
，也可供化学工作者及其他科技工作者使用。
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