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前言

随着计算机科学与技术的高速发展及其与传统化学、化工学科的不断交叉、渗透与整合，现代计算机
技术正在化学、化工专业的科研、生产、教学中起到日益重要的作用。
计算机在化学、化工专业的应用已不仅局限于传统的办公、图形处理等范围。
在化学品开发、反应机理研究、设备设计、过程控制、工艺优化、辅助教学等领域，计算化学和计算
化学工程的重要作用日益凸显。
对于化学、化工专业的学生和科研人员，熟练应用计算机解决学习、科研、工作中面临的各种问题已
成为必备的基本技能。
本书主要介绍应用计算机解决化学、化工领域一些常见问题的基本理论、方法、软件和应用。
在全书的编排组织上，根据化学化工专业科研问题的一般研究思路和常用方法，全书分为文献检索与
管理、实验设计与数据处理、化学化工图形与图像处理、化学化工计算、论文撰写与演示五个相对独
立的部分。
第1、2章主要介绍化学化工相关文献、专利、文摘等的检索及文献的管理与应用；第3章介绍正交实验
设计方法、实验结果的分析处理方法及计算机实现；第4～6章介绍化学、化工常用图形的编辑制作，
包括化学分子式、实验设备图形的绘制，实验数据的图形化以及工艺流程图和设备图的绘制；第7～9
章主要介绍化学化工常见计算问题，包括Matlab在插值、方程求根、方程组求解等方面的应用，最优
化问题的模型、算法及计算机求解，以及过程模拟技术。
第10章主要介绍学术论文的撰写思路、结构、格式要求，相关排版技术及演示文稿的制作。
本书由李谦、毛立群、房晓敏任主编，郭泉辉、李润明、徐元清任副主编。
全书由李谦统稿。
唐少峰、李静茹、孙伟娜、王虹、朱琳等参加了本书部分章节的编校工作。
由于编者水平所限，不妥之处在所难免，敬请广大读者和专家批评指正。
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内容概要

　　《计算机在化学化工中的应用》主要介绍应用计算机解决化学、化工领域一些常见问题的基本理
论、方法、软件和应用。
全书分为文献检索与管理、实验设计与数据处理、化学化工图形与图像处理、化学化工计算、论文撰
写与演示五个相对独立的部分。
具体内容包括：计算机文献检索，计算机文献管理，正交试验设计，化学编辑排版，实验数据的图形
化处理，使用Visio 2007绘制化学化工图形，Matlab与化学化工计算，Excel与化工最优化问题，化工过
程模拟，计算机在科技论文撰写及演讲中的应用，附录部分介绍了Matlab应用基础及学术论文撰写规
范示例。
　　《计算机在化学化工中的应用》可供高等及高职高专院校化学、化学工程及相关专业师生使用，
也可供计算机技术爱好者参考。
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章节摘录

插图：专利、专利文献与专利说明书专利（Patent）是发明人或设计人所做出的发明、实用新型和外
观设计，经申请批准后，在法律规定的有效期内，授予受保护的专利权，即专利权人享有独占利益。
专利可分为发明专利、实用新型专利和外观设计专利3种类型。
专利文献的内容包括：一切与工业产权（包括专利权和显著标记权）有关的文献，尤其指专利局出版
的公报（专利公报）、专利说明书、专利文献、专利题录、与专利有关的法律文件、专利检索工具等
。
据统计有90％～95％的创新发明最先表现在专利文献中，因此专利文献是及时跟踪科学技术领域最新
进展的重要媒介。
专利文献的主体是专利说明书，专利说明书包含如下内容：发明的名称、所属技术问题领域、现有技
术、发明的目的、发明的内容、发明的效果、附图及附图简单说明、实施例等。
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编辑推荐

《计算机在化学化工中的应用》是高等学校“十一五”规划教材。
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