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前言

化学及环境信息可视化技术是指利用计算机图形、图像表示化学学科及环境学科中的化学物质的结构
、性能与变化规律及各类性质测量值与计算结果的特征。
化学是研究化学物质结构及其性能的一门科学。
为了能更形象地表示化学物质的结构、性能及其变化规律，需要大量的图形和图表。
化学图形图像及可视化技术就是研究如何开发或使用现有的软件来满足图形和图表制作的要求。
例如，如何用三维图像或动画形象地表示三维空间中的原子轨道、有机化合物的结构（包括立体结构
与构象）、有机化合物反应机理等；如何用图表或图示表示各种测量参数特别是多维数据，以使人们
更容易、更直观地观察其特征。
图形图像及可视化技术可以帮助科技工作者理解及掌握较为抽象的化学概念，分析及解释多维数据结
构，并从中寻找科学规律。
例如，化学污染物在水等环境介质中的分布、转化及运动等特性如果以图形、曲线表达，能清楚反映
出其运动规律，更能为一般的民众所了解，也更有利于环境管理者作出科学的决策。
在化学及环境科学研究中这样的例子举不胜举。
专门用来进行绘图的软件很多，例如Photoshop、Corel DRAW、AutoCAD等。
另外还有一些软件，如Flash、3DMAX、Maya等。
它们除了能够完成绘图与建模外，还提供强大的动画制作功能。
除了这些专用软件，诸多的计算机语言也都提供了画图功能及制作动画的函数。
虽然多种计算机软件可以用来进行图像的表示及科学计算可视化，但其中功能齐全、强大且使用方便
的首推美国Math Works公司于1967年推出的MATLAB。
本书选择MATLAB作为绘图软件，通过大量的实例讲解如何用MATLAB来绘制化学各学科分支中二维
、三维乃至多维的图形、图像以及动画制作，如何用MATLAB来模拟绘图软件的功能。
之所以选择MATLAB语言，是因为这种语言提供了基于矩阵的二维、三维绘制函数；在图形窗口上和
语言中也都提供了变换视点等功能，用户可以直观地从各个角度观察绘制出的三维物体。
长期以来，在三维图形学中，算法实现是一个难点，选择其他语言，由于三维算法的复杂性而不易被
人们所掌握。
MATLAB还提供了对标量数据和矢量数据进行可视化的函数，可以绘制各类二维、三维以及一些特殊
的图形，如等值线图、矢量图、等值面图、等帽盖图、剖面图、流锥图、流沙图、流带图、流管图和
卷曲图等；MATLAB也提供了四维数组函数用来存储序列图像，这些功能非常有利于处理三维图像图
形学中的一些算法。
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内容概要

本书以MATLAB为工具讲解图形图像技术及其在化学及环境科学中的应用。
    第1章为MATLAB图形技术，主要介绍MATLAB中与图形技术相关的一些常用的命令； 第2章
为MATLAB图像技术，主要介绍MATLAB中与图像处理技术相关的命令； 第3章为虚拟现实，主要介
绍如何用MATLAB实现虚拟现实世界； 第4章为高维数据可视化技术，主要介绍表示化学信息特别是
高维数据的图示技术和方法； 第5章为环境信息可视化，主要介绍基于MATLAB的环境地理信息的开
发； 第6章为化学计算可视化，主要介绍如何应用MATLAB进行化学计算可视化。
    本书可作为高等院校化学、环境专业学生的计算机及软件学习的教材； 也可作为其他专业学生学
习MATLAB、程序设计等的参考书； 工程技术人员可以利用本书掌握MATLAB图形图像等相关方面的
技术。
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章节摘录

插图：
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