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内容概要

本书为应用分析化学系列教材中的一本，主要介绍新兴交叉学科分析化学计量学中的基本概念和方法
。
　　全书共分为8章，其编排是依照实际化学量测的全过程，从采样开始，经化学量测的试验设计、
信号预处理、定性定量分析的多元校正和多元分辨，再到决策信息的提取，如化学模式识别、化学构
效关系研究等，涵盖了分析化学计量学的基本内容。
　　本书可作为分析化学或应用化学的本科生及研究生的教材。
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第1章　概论　1.1　现代分析化学——化学量测与化学信息的新兴学科　1.2　化学计量学的研究对象
与发展概况　1.3　化学量测的基础理论与方法学　1.4　各章内容简介及基本要求　1.5　本书的编排
和使用说明　习　题第2章　矩阵运算基础及其化学意义　2.1　矢量及其运算　2.2　矩阵及其运算
　2.3　线性相关、子空间和正交性　2.4　矢量范数和矩阵范数　习　题第3章　分析采样理论和采样
方法　3.1　几种基本的采样方法　3.2　最小采样数目　3.3　采样常数　3.4　大批物质的采样　*3.5　
质量检验的采样方法　习　题第4章　化学试验设计与优化方法　4.1　化学试验设计　4.2　化学中常
用的最优化方法　习　题第5章　分析检测理论与信号处理方法　5.1　分析方法的检测限　5.2　分析
数据的统计检验方法　5.3　分析信号的平滑方法　5.4　分析信号的求导方法　5.5　分析信号的变换
运算　习　题第6章　多元校正与多元分辨　6.1　多元校正方法　6.2　多元分辨方法　习　题第7章　
化学模式识别　7.1　模式空间的距离与相似性度量　7.2　特征抽取方法　7.3　数据预处理方法　7.4
　有监督的模式识别方法　7.5　无监督的模式识别方法：聚类分析法　7.6　基于特征投影的模式识别
方法　习　题第8章　化学构效关系研究　8.1　有机反应性相关分析　8.2　化学图论与分子拓扑指数
　8.3　构效关系建模方法　习　题参考文献
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