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    《计算机在化学中的应用》是化学类专业学生的基础课程之一，随

着计算机技术的普及与发展，对学生计算机综合素质的培养十分重要。

在学习了 《计算机文化基础》、《程序设计与软件基础》等计算机基

本知识的基础上，本课程旨在结合本专业特点，进一步提高学生的计算

机理论与应用能力。

    本教材的基本框架由三部分组成，第一部分为化学中常用的数值方

法，第二部分是数学应用软件Mathcad入门及其编程基础以及部分化学应

用软件的使用，第三部分是}nternet上的化学资源的查找方法与应用。化

学中常用的数值方法包括非线性方程求根、线性代数方程组的求解、实

验观测数据的拟和及模型参数的确定、数值积分与微分方程的数值解等，

同时列举了许多与化学学科相关的实例，力图达到学以致用的目的。数

学软件Mathcad由于其友好的界面和强大的计算和编程等功能，已经被广
泛的应用在化学化工、物理学、电子工程学、机械工程等领域，本教

材引入该软件，一方面利用其内置的M++编程语言来编写数值方法中相

应的程序 另一方面利用其本身的函数解决实际问题.化学软件Chem

Office提供了 “Chem  Draw", "Chem 3D”和 “Chem  Finder”等组件，

可以利用其绘制化学反应方程式、化学物质的三维立体结构、以及使用

和创建Chem  Finder化学数据库等，Origi。软件在化学实验数据处理中有着
最广泛的应用。同时:随着网络的普及与发展，如何更好的利用}n七erne七

上的化学资源也很重要.第三部分即是帮助学生掌握这一运用网络的技

木 。

    本教材由张卫、谢少艾、陈虹锦、范勋培编写，上海交通大学化

学化工学院的童晨_}同学为部分程序编写了程序框图，同时也得到了学院

许多其他许多老师和同学的帮助，在此向他们表示衷心的感谢，在本教

材的编写过程中，编者参考了已出版的相关教材，主要参考书目列于书

后，在此说明并致谢。

    限于水平和时间的仓促，书中有错误和不当之处.恳切希望读者批

评指正。

                                                编者

                                        2002年12月于上海
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第一章 MathCad软件的使用基础

    MathCad软件足山MathSoft公司推出的一种交互式数学系统，

MathCad从oos 15x本发展到今天的MathCad 2000，一直以它的高效、

易用而得到广大用)1，的好评。MathCad交r:'h}}很强，他不像 ‘般的编

程语言那样晦涩难懂，而是所见即所得。MathCad的屏幕就好像 ‘张

电子便笺，用户可以在其，!，进行公式的书写、推导、计算、数值显

示等操作。同时，MathCad的运算速度a{二常快，用户改变任何一个数

据、变}.或数学表达式后，其运算结果可以在瞬间做出相应的改变。

    MathCad足一个功能强大的工具软件，它支持各种科学问题的分

析、求解和显示技术。I =1前，它已经被各门工程技术学科的科研人

员广泛使用，包括工程力学和热力学、数字信号处理、物理学和天

文学、化学和化学工程、数学和统计学等。另外，MathCad软件提

供了一种内部编程语言M+十，它用于编写用户自定义的函数，这样就

使得一些原来看起来是不可能实现的，或者是用其他方法处理起来非

常不方便的任务，通过MathCad程序可以使这 一切变得轻而易举。

1.1  MathCad 2000的功能与特点
    MathCad具有独特的、功能强大地处理方程、数值、符号、文

本以及图形的能力。

}l)界而友好

    MathCad的使用操作十分简单，可以按照白己的方式进行计算，按

Iii在稿纸卜书写的方式，写好公式、方程、图形数据或函数以及带

文本的注释，MathCad就会随}(1显示出计算结果或绘出图形。f}!于nj

以直接使用数学语言，因而形象、直观。例如，在编程语言，!，，求

二次代数方程的根的公式需要写成:X=(-S十SQRT(B}"*2-4*A*C))/(Z}̀A)

而在Math Cad，一}”，这 ·等式可以书写为:



    一b+Vb}一4·a}c
x 二 —

              2。a

(2)强大的编程功能

    内置的M十十编程语言扩充了MathCad处理复杂问题的能力，可

利用程序化的算子来生成功能程序;可定义局部变量、字符串变

}_u-'-;组合数据结构和嵌套数组。利用循环、递归、条件分枝以

及:eturn和continue语句来方便地编制出可以解决复杂问题的程序，

并以提供On error语句处理运行时的错误。

(3)优越的数学功能

    能方便的解决求导、积分、求和以及三角函数、曲线函数和表

达式的扩展、简化、因式分解以及曲线拟合等各种数学问题，

(4)智能的可视化工具

    可以把等式和数据作 几维和不维图形，使等式和数据更加直观和

形象化，并LI- MathCad的等式和图形处于活动状态，如果改变任何

的 一个数据、变量或等式，就会立即对数学公式进行计算，并重

新描绘图形。MathCad还.叮以创建和播放 些较短的动画。

(5)全而X持 OLE2

    如果用户想在技术报告}i}插入L}"算结果，只需要在M athCad中

选中需要的部分，将其拖到{=1标义件，卜即可，无论是客户方还是服

务方，MathCad都能全而支持 OLE2、提供数据交换的拖放功能。

(6)  MathCad资源中心

    提供了一个内容全面的MathCad电子书，其中包含了使用指南、

举例和参考信息，简单的拖动其中的信息就叮以放在MathCad工作
表，于1使用。
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1.2  MathCad 2000的操作界面
    MathCad的工作界而是Windows 95198/NT的‘};;.i}用用)”界而，当

启动Math Cad时，可以看到以{刁L个部分:

    令 无标题的MathCad工作表

    令 资源中心窗I-1

    令 菜单条

    令 数学选项板

    令 常用工具栏

    令 格式栏

1.3  MathCad 2000的使用基}i}i

1.3.1 表达式、变量和函数

(1)表达式的输人与编辑

    表达式的创建足通过键入 串字符来实现的，这终字符包括字}，环口

数字组成的各种变},常},.,}和函数的名字和数f直，以及 “+”和 “一”

等的算符。算符可以通过数学选项板，I}算术、}} (iti-、积分、n}}序等

选项板中相应的按钮来输人。表达式的编辑也很简单，若是需要改变

  个变.a.4或函数的名字，以及插人、删除 个运算符或用 个运算符

来替代另 ，个运算符，只要将编}i{光标移动至该处，用 "Backspace"
键或 “Delete"键来删除字符，I}i}}}人相应的字符即可。

(2)变量

    若要定义 ·个变}.}}或函数，首先输入变晕名或函数名，然后输

入 “:”，fit}输人这个变}.或函数所要赋予的值或表达式。变量

名或函数名叮以是任意长度、包含多种字钧，可利用的字符如 卜:

    令 大小写的字母



    令 0-  }}十个数字

  令无穷大符号 (Ctr卜Z)

    令希I1R字l}J-

    令下划线、百分号

    令 卜标

对变,}名命名的制约如下:

      名字不能以数字、下划线、“”’和百分号为 !;标

    ‘名字“}，所有字符必须具有相同的字休和风格

    *MathCad不能区分变}.名和函数名

      MathCad的内置常量，比}fi二、%、e, TOL=10-3}}}等不能

        用

    *MathCad区分大小写
    “MathCad区分不同字体的名字

(3)函数

    MathCad提供了自定义函数的功能，同I I}}还具有丰富的内置函数

库，主要的函数库包括:

    超越函数:基本的二角函数、指数函数、双曲函数等;

    截断和舍入函数:这些函数从一个数值，}，取得某些fu息，包括实

部、虚部和取模等;

    矩阵和向量函数:包括所有的矩阵、向H}}  }数组的变换和运算;

    排序函数:对向量和矩阵元素进行扣序;

    字符串函数:操作字符串，在字符串和数字、向量之!}}1转换，

创建白定义的错误信息;

    离散变换}}}数:包括离散傅}/_}}变换}}}数和小波变换}}}数。

    如果需要插入 一个内置函数，在工作表的空白区域或在 个.片位

符}.单III鼠标，选择 alnSOft"菜单1‘的 “Function”命令，在于}.

开的“Insert  Function”对话框i}}选择所需要的函数，直接按}‘
“Insert”按钮RP叮。



1.3.2 文本
    文本区域在工作表中作为注释来使用，解释各个计算和程序的功

能和结构。MathCad }卜的文本可以包含各种字体、大小、风格和段

落。可自定义文本区域的排列方式。

(1)创建一个文本区域

    }I}用工作表'-}，的 “Insert"菜单，!，的 “Text Region”命令nJ在

十字光标所在的位置创建 一个文本区域，该文本区域的大小可调，

且可以拖动至任意位置。

(2)在文本，一}，插入表达式

    选择 “Insert"菜单，一卜的 “Math Region”命令，就可以在文

本区域，卜当前光标的位置上，插入一个数学区域，在该数学区域中

可以输入数学表达式，文本中的数学表达式也一样会影响工作表中

的计算结果，若只用作显示，则可以通过选中该表达式，选择

"Format"菜单中的 “Properties”命令，在 “Calculation”标

签}I}，选，f-，其中的禁止选择框 (Disable Evaluatic)，从而文本「fi'

的该数学表达式将不会影响工作表中其他表达式的计算结果。

，.3.3 计算特点及计算的控制
    MathCad在表达式中发现一个错误，会把错误的运算符用另一种

颜色 (通常是红色)显示出来，同时还会出现一条错误信息，有

错误的表达式是不能进行运算的。计算的控制分为自动模式和手动

模式两种，白动模式下，计算结果将会白动更新，即工作表中的

计算结果和图形在任何时候都是最新的。自动模式的特征是在状态

条显示 "Auto”字样，f}}J时菜单 "Math”中的 “Automatic

Calculation”旁边会显示一个选中的符号。手动模式下，可以手动
的控制计算及计算结果的更新，如果只想更新能够看得见的表达

式，只需要在菜单 “Math"，!，选择 “Calculate”命令，若向 【;

移动工作表，计算结果还要再次手动更新，若是想要更新工作表中

                                                                                          一5



的所有表达式，就需要使用菜单 “Math”中的 “Calculate
W orksheet”命令了。处于手动模式的特征是在状态条不再显示

"Auto”字样，同时菜单 "Math"  }/，的 “Automatic   Calculation"

旁边也不会显示选，1，的符号。

1.3.4 向量和矩阵
    在MathCad中单个的变r}_叫做标量，一列变量叫做向量，一个

矩形的多列变量叫做矩阵，向r-+.Vii.和矩阵合称为数组。

(1)创建向A_!t!和矩阵

    创建数组可以使用菜单a1:，:。:、   }}   } }3C;  }Yt ，的 “}3fal} tY”命令，也nJ

以使用数学选项板，!，的矩}}}选项板，确定行、列数后，上作表中

的光标处会出现矩阵算式，在占位符上输人各个元素的值，即成功

的创建了 一个数组，这种方法用于不是太大的数组。另外，当元

素和数组之间存在 定的数学关系时，可以使用范围变量来填充数

组的元素的方法来创建数组，如:

                          1:=}..2}

J:=0..9

                  A，:=i+J

从而创建了一个2l行t0列的 一个数组A

(2)向量与矩阵常用运算符

    令V、一返问指定的向量元素

    令A;，一返回指定的矩阵元素
    令A'一提取矩阵的第n+1列，返回 个向量

    令A’一把 一个矩阵的行和列颠倒转置

    令IM卜 返回矩阵的行列式，返}uj个标量

    令M-’一对矩阵求逆，返回 ‘个矩阵

    令 E v一对向 '} V求和，返回 一个标量
6-
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(=} )  'i i'} 111矩阵和向量Ffl数

rows( A ) 返回数组A行数，若A足 ‘个标量，则返}+I 0

cols(A) 返回数组A列数，若A是 个标量，则返回U

length(V) 返回向'} V}. 的元索个数

last(v) 返回向量V的最后 一个元素的索引值

max(A) 返回数组A中最大的少‘素

mm(A) 返!u}数}1i A卜}x小的元素

(4)字符串

    <<1t然在MatllCad } } }的i'1多场合用到的表达式和变量都是数字，但

也[，以使用字符串构成的表达式和变},，字符串包括任何能用键盘

输入的字符，包括字母、数字、标点和空格，也包括各种特殊符

号。二笋符串不同于变晕和数字，MathCad总足在双引号中显示它们。

在MathCad }}-},可以把 一个字符串指定为变rv}!.名，或是把 个字符
串表达式设置成 一个元素，另外，字符串不会限制大小，并总在

  行显示，尤其需要注意的是一个字符串 "123”不会被当作数字

123，而仅仅是由 。个字符组成的序列。

1.4使用MathCad编写程序
    利用M++编写的程序具有一般}r1i}}X计语}=。的i'1 属性，包括条

件分枝、掀环结构、局部变}}},} .错误处理、迭代递归等，并1J仃个

MathCad程)补部叮以作为r程序被其他MuthCad程序调用，这样就极大

的增强了MathCad的功能，使得MathCad相对于其他高级语言的短处不

复存在，而MathCad相对于其他高级语台的长处就更加突出了。

4.1 定义一个程序

MathCad程序是 个牡殊的表达式，如定义 ‘个函数，

f (x) = xJ } ln(x) + sin(x)就可以JTl一个}}u}简'}}'的程1i来表达:



f(x) t‘一x̀  l叹x)

W‘ Slll(X}

t十 W

    MathCad程序I I-f多条语句组成，你条语句就足 个表达式，这

些语句按照一定的顺序组合，同其他表达式 样，MathCad程序也

必须有一个值，Cli最后一条语句执行返回，可以足字符串、单个

数字或 一个数组，甚至叮以是一个矩阵数据。

    在MathCad程序中，变量可是设为局部变量和全局变量两种，

局部变量的值只有在其所在的表达式或程序中有效，在此范围之外

都没有定义，.}:例如下:

x:= 25

一盆·0.328在语句里x是局部变量
}x一1

卫二三=f1.21:在程序洲、是全局变量
X 一

    局部变量分配算子·卜·有两个占位符，左边的占位符只能

输入 一个变量名 (不能是函数名、数组)，右边的占位符中可以

输入仔何的表达式，但是不能是范围变}.},

    另外，当程序"1，有许多重复的一f表达式时，可以把重复的子表

达式定义为 一个局部变量，以避免多次计算，造成CPu资源浪费。

1.4.2 条件语句

    通常情况下，MathCad从I;往r执行程rr，的每 一个语句，若需

要仅s朵 ‘个特殊条件出现时，刁执行其，!，的一条语句时，可以通过

在程1} }I，使用 “if'’语句来实现条件的选择。+if,’语句的格式如卜
-8-



执行的语句
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  .使用 “if"语句可以定义分段函数，也可以同otherwise语句
配合使用，建立多分支的选择语句，示例如 卜:

                      x，二一2‘一1A二2

F (x)

G(x) if-2_<x_<一13

  }f一1.3 x50

2ifOsx‘14

创爪V}Se

G (x)

一2 0     Z

x

    在使用 “if"语句时需要注意的是:}f语句只能选择程1-i=选项

板 I的}f按钮，不能手工输入单}}}1  "if" , if语句只能在程序中使

用;otherwise语句必须与if语句搭配使用。

1.4.3 循环语句

    MathCad提供了两种循环语句，若知道循环过程要具体执行多少

次，可以使用for循环语句，若希望当某 条件出现时终.r_循环过

程，而用)、，又不知道条件出现的具体时间时，可以使用while循环

语句。.1:例如 下:

                                                                                      -9



输人千fa环变尾名
/ 条件表达式
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循环变量的取iti范围

A}idL}nP输入多条需重

复执子]的语句
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    foi循环支持多重嵌套，而日不会出现交叉嵌套;而、-hale、循环

体的条件等于真的时候，nhile循环才继续下去，在循环体或者程

序中需要有一条语句能够修改、J111P循环的条件，井{{该条件最终会

变成假 同tf语句一样，循环语句也只能选择程序选项板上的f O 1'

或。}h}l。按钮，不能手 I输人单词 "for”或 “+hale,>

1.4.4 程序执行的流程控制

    MathCa<l专业版的程序选项板中提供了break,  eontinu。和，Ptllltl

二种语句用来控制程序执行的流程， 几种语句功能如下:

    break语句:某特殊条件出现，break语句终止程序的执行，若

              break语句在循环体中，则退出循环体，接着循环

                体后面语句执行;

    continue语句:终止当前循环，强迫程序执行下一次循环过程;

    rctun，语句:停止程序执行，并返回一个值‘程序不再执行后

                面语句 ;

    若要插人控制程序语句，需要选择程序选项板中相应的]break ,

continue:或:Phzrn按钮，而不能通过占位符输人关键乡，并日控制

程l r-语句只能用在程序中

门 )ht。ak语呀I}:

    当某一特殊条件出现时，使}fJ I}。一。}, k语句跳出一个程序或循环体

是} } "}̀i}丫i }I}的，hLCak语i},}在}}'lr中I I }J使1-}}方式'}t一1}r }rFi况:

    于在 }a}}序的主流程中使川



  例如 :

a分-io =io

break

a e- 20

入F-- l a =7

V(一7

break if x二12

X

a E- } o =20

break if a = 5

a<一 20

      般情况I"，在主程序，1，使用break语句比较少见。

    ②在for或while循环体:!“使用

      一般是通过 一个语句来判断是否满足特殊条件，只有特殊条件满

足了，刁’退出循环体，执行循环体后而紧接着的语句。百}t得汁意的

足break语句只能跳出break语句所在的循环体，1'。例如:

几um (n):= SLllllE，一U

1任!
  .
二20000}0

511111(一 S11D1-} 1

  !break if i >_，，

SUIIlf-- 5 Sllll7

                  }SUIll(3}=30

③在程序}}集，卜

    程序 f集其实也足 段完整的程序，只是它没有程序名而已，

它也包括 条竖线，IIR}}线右边有钧多语句，放后 一条语句作为程序

子集的返回值，也可把程序 子集的值赋给 一个局部变量。若break语

句不在循环体，卜，则bi eak语句的执行也将终}卜整个程序的执行，并

}!返回该语句之前的计算结果。例如:

x(一 3 =0.5 x<甲 3 = 81

Y<一x

y

{】

一2
一break }f }0
}4

t

2

break }f x<0

4
Y令~X



(2)Continue语句

    如果在foi·或while循环语句中，并不需要终比循环体的执行，

而只足忽略一些特殊的值，叮以用Continue语句进行筛选、过滤操

作 。例 如 :

!1

1

八
钊

1

A}neS(lll, ll}，=一
                }A

lE O，.111一1

continue if i=2

for je 0二n-

一“ntinue
  {H; , j E-- i

1

if j =  2

AOnes (4，4}=!
                    i (}  U

(3)Return语句

      ·般地，Mathcad程序返回的是程序最后一句表达式的值，若

在程序或程序r集，卜使用bleak，则返回的值是break语句前而 一句

表达式的值，Return则允许在程序的任何位置返回任何特殊的值，

如 个标量、向量、数组或是一个字符串。例如:

i}os2 ( v)= fo}'  1 E() last( v}

ict川n v,  i 1- v,)

      「f一4、、
(，n}},zl{3}}

        11一”少少

程序返回的是向量vi卜第一个大于0的值，结束运算。

1.5  Mathcad的解析计算
    Mathcad的解析计算功能可以川来反映出表达式，卜各个部分的

相互关系，是Mathcad提供的一种实时的证明推导方法，是超越

数字计算之外的。表达式进行数字计算的计算结果是 个或多个数

字，而表达式进行解析计算的计算结果足 ‘个表达式，并I-1.可以

灵活的控制解析计算的结果表达式，解析计算可以用来对 个表达

式进行因式分解、求和、积分、展开等操作。

此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com


