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内容概要

本书除介绍化学化工领域中常用的曲线拟合、回归分析、高次方程求根、线性方程组求解、数值积分
、微分子方程求解等经典算法外，特别对—些近年来在化学化工领域中得到广泛应用的计算技术作了
详细介绍，如单纯形(simplex)优化技术、模式识别技术、人工神经网络方法、蒙特卡罗(Monte Carlo)
方法、定量结构—活性相关分析(QSAR)等，并以相当篇幅介绍这些方法解决化学化工实际问题时的应
用。此外，对国外一些优秀的科技软件如Oringin、ACD／ChemSketch等也略作介绍。附录中编写了常
用算法的QBASIC程序。 　    本书可作为高等院校化学化工及相近专业本科生的教材或教学参考书，
也可供化学工作者及其他科技工作者使用。
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精彩短评

1、该书在世纪初,确实是一本好书.由于计算机应用发展太快,书中内容太单薄了.
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