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前言

随着计算机技术的普及与发展以及计算机与其他学科的交叉、渗透，众多高等院校纷纷开设了计算机
在化学中应用类课程，并编写了相应的教材。
这些教材从一定程度上体现了计算机在化学方面应用类课程的教学改革中取得的成果，但这类课程整
体性不强。
对于综合性大学的化学及化学近缘专业的数学以及计算机理论基础相对较强的学生来说，建立计算机
在化学中应用类的课程中各学科之间理论知识和计算方法的相互联系，并掌握其综合运用的方法显得
尤为重要。
为适应综合性大学化学、应用化学专业及环境等化学近缘专业本科生对计算机在化学中应用类课程教
学的要求，本书包含了实验数据的误差及数理统计基础、化学中常用的数值分析方法、实验设计与优
化方法、数学建模及其在化学中的应用以及化学中常用软件的应用等基本理论，有较为完整、系统的
计算机在化学中应用类课程的知识体系，并通过一定学时的上机训练实践，循序渐进地引导学生根据
上机实践去理解其基本原理，了解其在化学、化工、环境等领域的应用，全面提高学生灵活运用理论
知识的能力。
在教材的写作过程中，本教材注重将繁复难懂的理论以通俗易懂、简单明了的语言加以阐述，便于学
生的理解和运用，为他们后续的学习和科学研究实践打下坚实的基础。
本书共分5章，由张卫任主编，在编写过程中，上海交通大学化学化工学院的研究生曾圆、万会师等
同学承担了大量的文字编辑、排版等工作，在此表示最诚挚的谢意！
另外，上海交通大学化学化工学院的孙淮、李江波、李丰、陈虹锦、马荔等教师对本书的编写也给予
了较多的建议和帮助，在此亦表示衷心的感谢！
同时，本书的出版得益于上海交通大学教务处、化学化工学院的大力支持，并获得教材出版基金资助
，另外，在本书的编写过程中，编者参考了大量的Internet上的资源及已出版的相关教科书，并引用了
其中的一些图表，在此说明并表示衷心的感谢！
由于编者水平和专业知识所限，书中难免会有疏漏之处，真诚地恳请专家、学者以及广大的读者批评
指正。
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内容概要

本书是一本介绍化学实验数据的统计与计算的应用型书籍，具有系统性、实用性强的特点，共5章，
分别为：实验数据的误差及数理统计基础、化学中常用的数值分析方法、化学实验的最优设计、数学
建模及其在化学中的应用、化学中常用软件的应用。
    本书可作为高等院校化学、材料、化工、生命、制药等非计算化学专业高年级学生及研究生了解和
掌握化学实验数据的统计和计算等的基本原理及其在该领域的应用基础课程的教材和参考书，也可供
信息以及相关专业领域的科技工作者参考。
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章节摘录

插图：第1章实验误差是指测定结果与真实结果之间的差值，是客观存在的，根据其性质及产生的原
因，可以分为系统误差和偶然误差两类。
系统误差是指在测定过程中由于实验方法本身不够完善、仪器缺陷、试剂不纯等原因所造成的误差，
对实验结果的影响比较恒定。
重复测定不能发现和减小系统误差，只有改变实验条件才能发现系统误差，通常可以利用对照实验、
空白实验、仪器校准等办法加以校正。
偶然误差是指在测定过程中一系列有关因素微小的随机波动而形成的具有相互抵偿性的误差，是由测
定过程中无法避免的偶然因素引起的，有正有负，可大可小，随着测定次数的增加，大量的偶然误差
就表现出一定的统计规律性：绝对值相近而符号相反的误差出现的概率相等，绝对值较小的误差比绝
对值较大的误差出现的概率大，在一定的测量条件下，偶然误差的绝对值有一定的限值，即超出该限
值的误差出现的概率为零，而且对于同一物理量的等精度观测，其偶然误差的算术平均值，随着观测
次数”的无限增大而趋于零，符合正态分布。
因此，增加测定次数，可以减少偶然误差。
表征实验误差的大小通常通过给出实验数据的准确度与精密度加以判别，准确度是指测量值x与真实
值u的接近程度，分为绝对误差和相对误差，若无法确定真实值，可用测定值偏离测定的平均值的程
度来衡量测定结果的好坏，将对同一样品进行多次重复测定时各测定值相互接近的程度称为精密度，
其大小用偏差表征，偏差同样可以用绝对偏差和相对偏差来表示。
对于一组实验结果，通常还采用平均偏差、样本标准偏差或总体标准偏差等物理量来表征精密度的大
小（注：研究对象全体的集合称为总体，样本是指通过观察或实验得到的数据）。
精密度是保证准确度的先决条件，精密度差，所得结果不可靠，但高的精密度也不一定能保证高的准
确度。
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编辑推荐
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