
第一图书网, tushu007.com
<<化学图文设计与分子模拟计算>>

图书基本信息

书名：<<化学图文设计与分子模拟计算>>

13位ISBN编号：9787562328544

10位ISBN编号：7562328544

出版时间：2009-3

出版时间：华南理工大学出版社

作者：刘江燕，武书彬　编著

页数：347

版权说明：本站所提供下载的PDF图书仅提供预览和简介，请支持正版图书。

更多资源请访问：http://www.tushu007.com

Page 1



第一图书网, tushu007.com
<<化学图文设计与分子模拟计算>>

前言

近十年来，计算机技术在化学化工领域得到了广泛的应用，计算（机）化学的发展呈现出蓬勃发展的
喜人前景。
近年来出版了不少计算机化学方面的教材和参考书，但大多侧重于与数学密切相关的数值计算方法的
介绍。
计算机图形接口技术的广泛应用，使得化学结构与图文处理变得如此方便，尤其是大型桌面化学办公
系统软件ChemOffice版本的不断更新与升级，量化模拟计算软件功能的不断完善，使得我们可以在计
算机上轻松地完成许多以往在实验室才能完成或要通过大量编程才能完成的工作。
化学及相关专业学生的计算机应用能力的培养是多方面的，熟悉并掌握一些常用化学软件的使用，是
其计算机应用能力的一个重要方面，是进行毕业设计与撰写毕业论文的重要基础。
此外，计算机化学模拟是近年来化学、生物及材料研究中十分活跃的领域，未来的化学研究很大程度
上需要理论计算的辅助支撑，熟悉并掌握化学模拟计算的一般方法，对于化学工作者来说，也是一种
十分必要的知识储备。
本书是为理工科院校化学化工及其相关专业高年级本科生和研究生编写的，旨在通过本课程的学习，
使学生初步掌握化学及相关领域常用软件的使用技巧，具备从事科学研究的化学图文设计能力和初步
的分子模拟计算能力。
本书以最新版桌面化学办公系统软件仁ChemBioOffice2008及量化计算软件包Gaussian03为载体，以化
学结构为基础，以结构－性质－模拟计算为主线，通过大量实例和上机操作练习，详细介绍了化学图
文设计与分子模拟计算的一般方法，使读者对计算（机）化学及分子模拟计算有一个初步了解，为进
一步的深入学习打下基础。
本书既可作为系统学习的教材，也可作为相关软件的使用手册备查，是化学工作者的重要参考书。
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内容概要

本书以著名的桌面化学办公系统软件ChemBioOffice2008和广泛使用的量化计算软件Gaussian03的使用
为例，采用图形界面与文字叙述相对照的方式，详细介绍了化学图文设计和分子模拟计算的方法。
内容包括：计算机化学及化学模拟的概念与方法；ChemSketch化学图文绘制技巧；ChemBioDraw化学
生物绘图工具的使用方法、结构查询、结构与性质计算；ChemBio3D结构模型构建、修改、显示与输
出的方法和技巧；ChemBio3D中量子化学接口软件(MOPAC、Gaussian、Jaguar等)在分子模拟计算中的
应用；Gaussian03输入文件的编制、计算作业的运行、计算结果的观察等方法；利用GaussView4．1创
建、设置、运行与观察Gaussian输入／输出文件的方法。
书中采用众多计算实例，介绍了单点能计算、几何优化计算、频率计算、高精度计算、化学反应路径
计算、激发态的计算和溶液中的模拟等计算方法和计算结果的查看。
    本书可作为化学及相关专业高年级本科生、研究生的教材和化学专业教师及有关研究人员的参考书
，也可作为相关软件的使用参考书。
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章节摘录

插图：第1章　计算机与化学计算机及网络技术的应用现已深入到化学研究的各个领域，使传统化学
研究的手段和方法发生了深刻的变化。
如今的化学研究已由纯实验科学，演变为先实验再计算、边实验边计算，直至成为先理论计算再实验
验证、实验研究与理论计算相结合的全新科学研究模式，逐步形成了专门研究计算机技术在化学及其
相关领域中应用的分支学科——计算机化学与化学模拟。
1.1计算机与化学自20世纪80年代DOS操作系统问世以来，尤其是90年代中期Windows操作系统的诞生
，加上计算机硬件技术的飞速发展，整个计算机系统得到了空前的完善，人类社会的生活方式也发生
了革命性变化，互联网把整个世界连成一体，计算机不再是少数高级专门研究人员的特殊工具，已成
为普通人群必不可少的工作平台。
目前，化学研究人员可以在计算机上方便地开展研究工作，从而诞生了与计算机相关的众多化学分支
学科，促进了研究手段、研究方法的不断更新和完善，并逐步产生了一些新的名词和术语，如计算机
化学、计算化学、化学信息学、化学数据库等。
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编辑推荐

《化学图文设计与分子模拟计算》可作为化学及相关专业高年级本科生、研究生的教材和化学专业教
师及有关研究人员的参考书，也可作为相关软件的使用参考书。
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