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前!言

化学是一门实验性较强的学科"其数据积累居于各门学科的前列#化学工作者在实际工
作中首先遇到的问题是如何从繁多的信息中总结出经验或半经验规律"以指导实验或提供线
索"达到事半功倍的效果#在化学信息的分析!处理中"必然要应用到复杂数据的数学处理!数
值计算!模型分析等知识"同时"化学学科本身也逐步从经验科学向理论科学迈进"这些都对化
学工作者提出了较高的数学知识要求#但由于种种原因"一般的化学工作者都缺乏系统的数
学知识#
数学知识的缺乏"不利于化学工作者提高研究工作的效率和理论水平"并且从现代化学科

学的发展趋势看"化学工作者更加需要具备相当的数学知识和理论"但要他们从头系统学习和
掌握这些知识"困难较大#值得庆幸的是随着计算机技术的发展"出现了许多有名的数学软
件"可以帮助人们在较短的时间内了解!掌握并应用数学知识"其中 #BCDE;F<=公司推出的

#$%&$’软件"是国际上公认的最优秀的数值计算和仿真分析软件#

#$%&$’是一套高性能的数值计算和可视化软件"它集数值分析!矩阵运算!信号处理
和图形显示于一体"构成了一个方便的!界面友好的用户环境##$%&$’于"27(年推出第
一版后""223年以来又相继推出了6)*"()*"+)*等基于 E9GH;I=系统的版本"充分利用各
种系统资源"并且针对不同的应用科学"开发出了三十多个应用工具箱#这些工具箱给各个领
域的研究和工程应用提供了有力的工具"借助于这些工具箱"各个学科和层次的研究人员可直
观!方便地进行分析!计算及设计工作"从而提高工作效率#由于 #$%&$’所具有的特点"它
一经推出"就得到了各个领域专家学者的广泛注意"并在多门类的学科如信号分析!计算机技
术!控制!生物医学工程和数学中都得到了广泛的应用#本书就是在总结我们在化学研究中应
用 #$%&$’的经验基础上编写而成的#
本书内容分为+章’前3章基于 #$%&$’()*和+)*版本"介绍了 #$%&$’软件的基

本知识"通过对功能!指令函数!#$%&$’程序语言设计等的描述"使读者能基本掌握和应用

#$%&$’语言$后3章主要通过化学研究中的各种实例介绍了 #$%&$’语言在化学中的
具体应用方法"重点是基本概念的阐述和基本方法的讲解"并不过多地纠缠于理论问题的推
导"因此讲解内容以实例为主线"包括问题描述!分析求解等#由于受篇幅的影响"没有全面介
绍 #$%&$’函数的各种调用格式$在讲解某些问题时所涉及实例的数据有时显得少了一些"
影响了求解的精度#需要说明的是"实例中的数据纯粹是讲解方法的道具"作者的目的并不是
让读者检验数据的准确性"而是通过例子的讲解"使读者能基本掌握各种方法的应用技巧#读
者如需进一步详细了解和掌握 #$%&$’的有关内容"借助本书的引导及 #$%&$’的
,J8KL-功能"可很快达到目的#希望通过这样的介绍"使读者特别是化学工作者能举一反三"
在工作中能熟练地应用 #$%&$’软件解决各自研究领域中的实际问题#这也是作者编写本
书的目的#由于作者水平有限"书中难免存在一些不足和错误之处"欢迎读者特别是化学工作
者不吝赐教#

作!者

!--(年"月于西安
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第第第第第第第第第第第第

!!!!!!!!!!!!
章章章章章章章章章章章章

!"#$"%基础

!!"#$%#&代表 "’()*+%’,-)’(-).!它最早是/0121"-01)博士于!345年在新墨西哥大
学讲授线性代数课程时为学生编写的使用%678#/9和:6;8#/9软件包的接口程序!主要
是为了方便矩阵的存取"经过多年的开发和完善!"#$%#&已成为一个具有高性能数值计
算和可视化功能的科学计算平台"它集成了数值计算#矩阵计算和图形绘制等众多功能!具有
简单易用的环境!问题的提出和解答只需以数学方式表达和描述!不需要大量原始而传统的编
程过程!这样可花费较少的时间来解决众多的数值问题!因此它特别适用于研究#解决工程中
的各种数学问题"

"#$%#&最重要的特点是它的易扩展性"每个使用者都可创造自己的应用程序!并可
能成为促进其发展的有贡献的作者之一""#$%#&的众多工具箱就是由许多科学家#数学
家和工程师开发的"

!<!!"#$%#&简介

!!&’&’&!!"#$"%环境

&’系统要求
$!%=4>以上的/8?&
$@%内存至少4"&以上!建议采用!>"&以上的内存配置&
$A%硬盘可用空间最少为!55"&&
$B%操作系统为 C*DE-FG3=’34以上#C*DE-FG7$等&
$=%当使用7-(1,--HG时!还需要 "; C-)E><5以上的中英文版"

(’安装

"#$%#&的安装比较容易!不需要另外设定其他参数"同其他软件一样!可以根据(安
装向导)来完成其安装"
在版本升级时!最好不要用高版本覆盖以前安装的低版本!应该选择新的安装目录"当用

高版本覆盖低版本时!最好在开始安装前备份你所编写的所有 "文件"
安装成功后!可进入(I10J)查看帮助文件!各种函数#工具箱等的使用方式#格式#具体例

子演示等都在其中"



!!&’&’(!!"#$"%工作空间

运行 "#$%#&会在屏幕上创建一个或多个窗口!其中命令窗口$K-LL’DEF*DE-F%是
用户与 "#$%#&进行交互的主要场所"提示符(*)显示在命令窗口中!当命令窗口是活动窗
口时!光标会出现在提示符右边!显示正在等待执行数学运算"
当工作在命令窗口时!窗口存储着输入的命令和创建的所有变量值"这些命令和变量驻

留在工作空间中!可以在任何需要的时刻被调用"如果忘记了变量名!可以使用(FM-)命令来
查询变量列表"
可以使用光标键"#$%调用前面的命令及在命令行中移动光标位置以修改命令"例如

按一次#键!就可在提示符处调出上一次的命令"

"#$%#&显示数值结果时遵循一定的规则"在缺省的情况下!当结果是整数时!就作为
整数显示&当结果是实数时!则以小数点后B位的精度近似显示&如果结果中的有效数字超出
了这一范围!则以类似于计算器的科学计数法显示"用户可以另定数值格式以取代缺省格式"

!!&’&’)!!"#$"%通用命令

&’管理命令与函数

"#$%#&提供了几条文件管理命令!可以列文件名#显示和删除 " 文件#显示和改变当
前目录或文件夹及显示和修改 "#$%#&的搜索路径"表! !简要给出了这些命令"

表& &!文件管理功能

命 令 功 能

KE

JNKE

KEJ’(M

KME*)

KME*)J’(M

E101(1O*01G

E*)

0G

L’(M0’)--(

J’(M$PD1FE*)P%

JFE

(.J1O*01G

FM’(

FM*KMO*01G

显示当前工作目录或文件夹

返回当前工作目录到J
改变目录或文件夹为J’(M
同KE
同KEJ’(M
删除 "文件

列出当前目录或文件夹的所有文件

同E*)
返回到 "#$%#&根目录

将搜索路径改变为字符串PD1FE*)P指定的路径

同KE
在命令窗口显示 "文件

列出当前目录或文件夹下的所有 "文件和L’(格式文件

显示O*01G$文件名%所在目录

(’命令窗口控制命令
根据所配置的硬件!命令窗口可能没有菜单条或滚动条"为此!"#$%#&提供了表! @

所示的几条命令!可用来管理命令窗口"

@ "#$%#&在化学中的应用



表& (!命令窗口控制命令

命 令 功!!能

K0K 清除命令窗

E*’). 将命令窗保存到文件

M-L1 移动光标到左上角

L-)1 命令窗分页输出

K01’) 删除工作空间中的所有变量!且不能再恢复

K01’)D’L1 清除工作空间中的 "文件#":Q文件或变量D’L1

E*G$% 显示文本或数组

!!&’&’*!变量!函数及 !文件

&’变量

"#$%#&像其他计算机语言一样!有自己的变量命名规则!如表! A所示

表& )!变量命名原则

变量命名规则 说明’举例

变量名区分大小写

变量名最多不超过!4个字符

变量名必须以字母打头!之后可以是任意字

母#数字或下划线"许多标点符号由于在

"#$%#&中具有特殊意义!所以变量中不

允许使用

L.D’L1#".D’L1和 L.7’L1是不同的变

量

L.+E’(’#L.D’L1#L.D’L1+’’’#

+A@!=#D’L1+’’+.1’)+-0E等

除了这些命名原则!"#$%#&还有几个特殊的变量!见表! B"

表& *!特殊变量表

特殊变量 取 值 特殊变量 取 值

’DG

J*

1JG

O0-JG

*DO

用于结果的缺省变量名

圆周率

计算机的最小数!当和!相加

就产生一个比!大的数

浮点运算数

无穷大

7’7

*!R
D’)S*D

D’)S-T(

)1’0L*D

)1’0L’+

不定量!如5’5
复数

所用函数的输入变量数目

所用函数的输出变量数目

最小可用正实数

最大可用正实数

(’注释与标点
程序中U符号后的所有文字为注释!计算机不执行"注释主要为 " 文件中的命令做文

A第!章!"#$%#&基础



档!以免今后阅读时忘记其功用"
程序中多条命令可以放在同一行!但要用逗号或分号隔开"逗号表示显示结果!分号则禁

止显示"
连续A个点表示该语句的余下部分将在下一行出现!如果相连的A个点在变量名或运算

符之间出现!则变量名或运算符无效"同样地!注释语句不能续行"

)’函数

"#$%#&所支持的部分常用函数见表! =!其中大部分函数可以以数学方式书写"

表& +!常用函数

函 数 意 义 函 数 意 义

’,G$+%

G*D$+%

K-G$+%

(’D$+%

1+J$+%

K-GM$+%

G*DM$+%

(’DM$+%

0-S!5$+%

0-S$+%

GV)($+%

G*SD$!%

’G*D$!%

绝对值或复数的幅值

正弦

余弦

正切

指数

双曲余弦

双曲正弦

双曲正切

常用对数

自然对数

平方根

符号函数,返回自变量的符号"

如G*SD$!=<>%N!
反正弦

’K-G$+%

’(’D$+%

’K-GM$+%

’G*DM$+%

’(’DM$+%

K1*0$+%

O0--)$+%

O*+$+%

SKE$+!.%

0KL$+!.%

)1’0$+%

*L’S$+%

)-TDE$+%

K-DR$+%

反余弦

反正切

反双曲余弦

反双曲正弦

反双曲正切

对WX方向取整数

对YX方向取整数

对零方向取整

整数!和"的最大公约数

整数!和"的最小公倍数

复数实部

复数虚部

四舍五入到最接近的整数

复数共轭

*’!文件
将 "#$%#&命令放在一个简单的文件中!然后告诉 "#$%#&打开文件并执行命令!如

同在 "#$%#&提示符处键入命令一样!这些文件被称为 "文件"
创建文件可以从O*01G菜单选择D1F及"ZO*01项!此时打开一个文本编辑器以输入"#$Z

%#&命令"在其他平台也很容易打开一个独立的终端窗口!选择你最熟悉的文本编辑器来生
成 "文件"下面给出了一个简单的 "文件的例子,

!"#$%&’"(文件举例

)*’+,-&$."$/!0&&+!1/%&

2*-+,$)%&

&’3)$)!2!454%&

当这个文件以 "文件名L.O*01<L存盘后!调用时只需在提示符下键入 L.O*01就可执行
文件中的内容!即计算正弦函数值并用红线画出其曲线"

"文件中的命令可以访问工作空间中的所有变量!而且 " 文件中创建的所有变量也成
为工作空间的一部分"通常!从 "文件中读入命令在执行时并不显示在屏幕上"1KM--D命
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令可以将命令显示或回响到命令窗口上!相反!1KM--OO则关闭显示"

"文件给用户带来了极大的方便!使用户可以根据需要编写 " 文件来解决实际问题"
对于输入大的数组!利用 "文件也很方便"例如对于来自实验室的大批量的测试数据!通过
使用 "文件可以很容易地修改输入时发生的小差错!而不必重新键入整个数据组!同时可以
保存在磁盘上以便今后调用"
由于 "文件的使用!"#$%#&提供了几个特别有用的文件函数!见表! >"

表& ,!!文件函数

函 数 意 义

E*GJ$’DG%

1KM-

*DJT(

H1.,-’)E

J’TG1

J’TG1$D%

F’*(O-),T((-DJ)1GG

显示结果!而不显示变量名

控制命令窗口对 "文件命令的回响

提示用户输入

暂时把控制权交给键盘$按回车退出%

暂停!直到用户按任意键

暂停#秒

暂停!直到用户按鼠标或键盘键

+’在线帮助

"#$%#&功能强大!命令也很多!用户不可能对所有的命令都很清楚"为了帮助用户找
到命令并掌握其功能#调用格式等!"#$%#&通过在线帮助功能提供帮助"这些功能主要有

A种形式,M10J命令#0--HO-)命令及交互使用M10J菜单条"
$!%M10J命令
如果确切知道要寻求帮助的标题!且在 "#$%#&中存在!则键入标题就能显示关于该标

题的帮助信息!如,

*6"’&-+,
!789!7+,":
!!789$;%+-)6"-+,"3<)6""’"%",)-3<;:
=>"5’3$?"?%")63?-
!6"’&-2%’-+,:%

在这里得到了有关正弦函数的帮助!并且提示如需要更详细的帮助!可通过键入M10J
O*01G<L命令调阅G*D<L文件"

$@%0--HO-)命令

0--HO-)命令提供所指定关键词$不一定是 "#$%#&命令%的有关项"它是通过搜寻所
有 "#$%#&标题!以及搜寻途径中 " 文件的第一行!返回包含所指定关键词的有关项"如
通过键入下列命令!可以搜寻到有关(K-LJ01+)的信息!虽然它不属于 "#$%#&命令,

*’33@<35.3%&’"#

$A%菜单驱动的帮助
与从命令窗口获取帮助不同的另一种方式是从菜单条获取菜单驱动的帮助""#$%#&
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帮助窗口采用标准 ";窗口标准格式!允许用户搜寻主题#设置书签#注释主题以及打印帮助
屏幕"

!<@!"#$%#&的主要功能

"#$%#&的主要功能有数学计算#绘图等"数学计算功能有数值计算和符号计算两种形
式"在数值计算中表达式#矩阵变量不允许包含未定义的自由变量!而在符号计算则被允许"

"#$%#&的绘图功能可以具有二维#三维乃至四维的图形表现"通过对图形线型#色
彩#视角等特性的处理!可以充分体现数据的特征性质"

!!&’(’&!!"#$"%的数值计算

!<@<!<!!矩阵与数组运算

&’矩阵创立

通常矩阵与数组的意义相同!都是指$[#维$$ 行##列%的矩形结构!矩阵中的元素可
以是实数或者复数"
数组的创立很容易!以左括号开始!各元素之间以空格$或逗号%为间隔!直接在变量后输

入元素值!最后以右括号结尾"
例&<&

*#*-A01BC.&!!分号表示不显示结果
*#
!#*
!!A!0!1!B!C
*#A*-A01BC.

!#A*
!!A!0!1!B!C
*#0*-A0&1B.! !分号是矩阵行间的分隔符

!#0*
!!!A!0
!!!1!B

对于数目较多数组的输入!则采用下述命令$见表! \%比较简便"

表& -!处理数组输入的命令及其意义

命 令 意 义

+NO*)G(,0’G(

+NO*)G(,*DK)1L1D(,0’G(

+N0*DGJ’K1$O*)G(!0’G(!D%

+N0-SGJ’K1$O*)G(!0’G(!D%

从第一$O*)G(%开始!加!计数!到最后$0’G(%结束

O*)G(开始!加增量*DK)1L1D(!到0’G(结束的行向量

O*)G(开始!到0’G(结束!有#个元素

从!5O*)G(开始!到!50’G(结束!有#个元素
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例&<(
*#*A,C
#*
A 0 1 B C

*#*A,/:C,1
#*

!!A:////!!A:C///!!0:////!!0:C///!!1:////
*#*#4 !改为列向量

#*
A:////
A:C///!
0:////
0:C///!!
1:////

*#*’+,-&$."$A!1!C%

#*
!!A:////!!A:C///!!0:////!!0:C///!!1:////
*#*’3D-&$."$A!1!C%

#*
!A:/"E//1&
!!/:/A//!!/:/1AF!!/:A///!!/:1AF0!!A:////
而对于一些特殊的矩阵!则可利用表! 4中的函数创立"

表& .!特殊矩阵函数及其意义

矩!阵 意 义 矩!阵 意!!义

-.

K-LJ’D

1.1

-D1G

]1)-G

)’DE

)’DED

L’S*K

空矩阵

伴随矩阵

单位矩阵

全部元素为!的矩阵

全部元素为5的矩阵

元素服从5#!之间均匀分布

的随机矩阵

元素服从零均值单位方差正

态分布的随机矩阵

魔方矩阵

S’00.

J’GK’0

M’DH10

)-GG1)

(-1J0*(]

2’DE1)

F*0H*DG-D

M’E’L’)E

M*0,

几个小的实验矩阵

8’GK’0三角矩阵

I’DH10矩阵

对称特征值试验矩阵

$-1J0*(]矩阵

’̂DE1)L-DE1矩阵

C*0H*DG-D矩阵

I’E’L’)E矩阵

I*0,1)(矩阵

例&<)

*3,"-$@!@%

$,-N
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!! !

!! !
*?+-&$"2"$@!@%%

! 5
5 !

*?+-&$G"53-$@!@%%

5 5
5 5

*?+-&$5$,?$@!A%%

!!5:3=5!!!5:>5>4!!5:43!A

!!5:@A!!!!5:B4>5!!5:\>@!
*?+-&$5$,?,$@!A%%

Y5:BA@>!!5:!@=A Y!:!B>=
Y!:>>=>!!5:@4\\!!!:!353

(’矩阵运算
通常矩阵和数组的意义相同!但其运算有所区别"表! 3列出了这两种运算指令及其实

质内涵"

表& /!两种运算指令形式及其实质内涵

矩阵

运算指令
意 义

数组

运算指令
意!!义

#P

#W&

#Y&

+W#

+Y#!#Y+

#&&

+&#

#’&

&’#

*D2$#%

#_D

#_J

J_#

矩阵共轭转置

矩阵相加

矩阵相减

标量!与矩阵相加

标量!与矩阵相减

内维相同矩阵的乘

!的每个元素乘!

!右除"

!左除"
求!的逆

!阵的#次幂

!阵的非整数乘方

标量的矩阵乘方

#<P

#W&

#Y&!!

+W#

#<&&

#<&+!+<&#

#<’&

&<’#

+<’#!#<’+

#<_D

#<_J

+<_#

#<_&

数组元素转置!但不共轭

两数组中的对应元素相加

两数组中的对应元素相减

!中每个元素加!
两数组对应元素相乘

!中每个元素!次幂

两数组对应元素左除

两数组对应元素右除

! 分别被!的每个元素除

!每个元素的% 次幂

!每个元素非整数乘方

!被!每个元素求幂

对应元素求幂

例&&*
*HN-!@A&B=>.&IN-!@A&!!!.&#N@&

*H&I !矩阵相乘!由于内维数不同!不能相乘
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///J5535K-+,DNN( &
8,,"5%$)5+#?+%",-+3,-%K-)$D5"":
*H:&I !两数组对应元素相乘

$,-N
! B 3
B = >

*H&#
$,-N

@ B >
4!!!5!!!@

*H:&#
$,-N

@ B >
4!!!5!!!@

*H:_I !两数组对应元素求幂

$,-N
! B!!@\
B = >

*H:_# !!!!H的每个元素求#次幂

$,-N
! B 3

!! !>!!@=!!A>
*#:_H !#被H的每个元素求幂

$,-N
@ B 4

!! !>!!A@!!>B

)’数组操作

!!$!%数组的插入#提取和重排
由于数组和矩阵是 "#$%#&的基础!在 "#$%#&中提供了许多方式对它们进行操作"

矩阵一旦形成!就可以通过确认有关下标!对矩阵进行插入子块#提取子块和重排子块的操作"
掌握这些性能是有效使用 "#$%#&的关键"
例&<+
*HN-!@A&B=>. ! 建立矩阵

HN
! @ A
B = >

*H$@!A%N5 !将H的第@行#第A列元素置为5
HN
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! @ A
B = 5

*!将H的第!行#第=列元素置为5!因H不足=列!用5补充
*H$!!=%N5
HN
! @ A 5 5
B = 5 5 5

*!按逆序提取H的各行!列提取到第@列元素形成矩阵
*INH$@,Y!,!!!,@%

IN
B =
! @

*!以整个H及I中所有行第一列元素构成L
*LN-HI$,!!%.!!冒号代表所有的行$列%

LN
! @ A 5 5 B
B = 5 5 5 !

*!依次提取I所有行的第!列#第@列#第!列元素建立L
*LNI$,!-!@!.%!
LN
B = B
! @ !

!!$@%数组大小和子数组查找

!!对于数组!知道其大小是很重要的"在 "#$%#&中FM-G命令提供了这些附加信息"
例&<,

*M63- !上例中有关数组$变量%的大小

9$%" 7+G" I2)"-!L’$--

! H 0#C N/!?3KO’"$55$2
! I 0#0 10!?3KO’"$55$2
! L 0#1 BN!?3KO’"$55$2
! $,- !0#1 BN!?3KO’"$55$2
! #A !A#C !B/!?3KO’"$55$2
P5$,?)3)$’+-1N"’"%",)-K-+,D1/BO2)"-

如果不清楚矩阵或向量的大小!但某些操作需要其大小信息!这时可利用G*]1和01DS(M
这两个函数查找!见表! !5"
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