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内容概要

本书是《21世纪化学丛书》中的一册。
本书全面介绍了计算化学的基本内容，包括：计算机数值计算的基本概念、计算误差、方程求根、函
数插值、数值积分、常微分方程求解、线性和非线性方程组的求解、非线性拟合、一元和多元回归等
。
同时还介绍了计算化学发展的前沿，如正交试验法、多元统计校正理论、蒙特卡罗方法等。
本书选材合适、概念准确、条理清楚，对于希望了解计算化学的高等院校师生、科研人员均具有参考
价值。
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