《计算机化学》实验教学大纲

一、本课程的教学目的                                                

了解计算机在现代分析中的重要作用，系统学习分析化学中常用的计算方法，并能灵活地用来帮助解决定性、定量和结构分析的问题。

二、实验教学内容及学时分配：                                                       

	序号
	实验项目
	学时
	要求
	类型
	类别
	实验基本要求
	实验对象
	实验分组

	1
	三波长分光光度法测定悬浮体系中染料的浓度
	8
	必做
	设计（上机）
	专业
	掌握三波长分光光度法
	应用化学专业和化学专业
	1人/组



	2
	CPA分光光度法测定复合氨基酸溶液中的色氨酸、酪氨酸和苯丙氨酸
	4
	必做
	设计（上机）
	专业
	掌握MATLAB在化学计量学和矩阵运算中的应用
	
	

	3
	最佳配方的设计
	4
	必做
	设计（上机）
	专业
	掌握Excell数据处理功能
	
	


三、授课计划与学时安排
  本课程理论学时：40学时　　实　　验：16学时。
四、参考教材  

1 俞  斌.《计算机化学》，化学工业出版，1993

    2 俞汝勤.《化学计量学导论》，湖南教育出版社，1991
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