《计算机在化学化工及材料中的应用》课程教学大纲
课程代码：CHEM3065
课程性质：跨专业选修课
授课对象：材料类、化学类、环工、化工
开课学期：秋
总  学时：36学时          学    分：2学分
讲课学时：36学时          实验学时：0学时        实践学时：0学时
主讲教师：李耀文
指定教材：李谦、毛立群、房晓敏，《计算机在化学化工中的应用》，化学工业出版社，2010年

参考书目（五号黑体）

   欧阳曙光、王光辉、吴晓琴，《计算机在化工中的应用》、化学工业出版社
方利国，《计算机在化学化工中的应用》、化学工业出版社
马江权、杨德明、龚方红《计算机在化学化工中的应用》、高等教育出版社
罗华军，《计算机在化学化工及生物工程中的应用》、中国水利水电出版社

方利国，《计算机在化学化工中的应用》、化学工业出版社
教学目的：（五号黑体）

    随着计算机科学与技术的高速发展及其与传统化学、化工学科的不断交叉、渗透与整合，现代计算机技术正在化学、化工专业的科研、生产、教学中起到日益重要的作用。计算机在在化学品开发、反应机理研究、设备设计、过程控制、工艺优化、辅助教学等领域，计算化学和计算化学工程的重要作用日益凸显。本课程开设目的在于帮助化学、化工专业的学生熟练应用计算机解决学习、科研、工作中面临的各种问题。
第一章  计算机文献检索
课时：3周，共6课时
教学内容

第一节  Internet上的化学化工信息资源及搜索
1、 Internet上的化学化工信息资源
1. 让学生了解Internet上关于化学化工方面的信息类型。
2. 了解Internet上化学化工信息的获取途径。

2、 通过Internet上的搜索引擎查找化学化工信息
1. 了解搜索引擎在化学化工信息检索中的重要作用。
2. 掌握用谷歌搜索引擎进行化学化工信息检索的检索方法。
3. 掌握用百度搜索引擎进行化学化工信息检索的检索方法。   

第二节 化学化工文献数据库的检索
1、  化学化工文献数据库简介
        了解常见的化学化工文献数据库类型及检索方法。
二、 化学化工文献数据库的使用
1. 掌握使用中国期刊全文数据库检索文献的方法。
2. 掌握使用工程索引EI数据库检索文献的方法。
3. 掌握使用科学引文SCI数据库检索文献的方法。
4. 掌握几种著名的化学化工数据的检索文献的方法，具体包括：Elsevier，Wiley InterScience, 美国化学学会（ACS），英国皇家化学会（RSC）。

第三节 专利检索
一、专利基本介绍及检索方法
1. 了解专利的基本概念。
2. 掌握中国专利的检索方法。
3. 掌握美国专利的检索方法。
思考题： 
1、请利用百度或谷歌搜索引擎检索关于“纳米生物材料”领域的PDF文档？ 
2、Web of Science 检索文献的方法有哪些？并尝试如何获得文献的引用次数。
3、请列举专利的种类，以及检索方式有哪些？
第二章  计算机文献管理

课时：2周，共4课时

第1节 Endnote 软件简介

一、 化学化工文献数据库简介及建立数据库
1. 了解Endnote的发展历史。
2. 了解Endnote软件的基本界面功能。
3. 掌握建立Endnote数据库的方法。
2、 文献录入

1. 掌握手工录入文献的基本原则和方法。
2. 掌握手联网直接检索的基本原则和方法。
3. 掌握从网络数据库下载导入的基本原则和方法。
第2节 Endnote 软件的使用

一、 在word中插入并编排参考文献
1. 学会在word2007以上版本中使用Endnote插入文献的方法。
2. 掌握Endnote插入文献后对文献进行格式化的方法。
3. 掌握通过编辑Endnote文献格式实现文献格式的调整。
第3节 正交试验设计
一、 正交试验的基本概念和设计
1. 正交表

2. 交互作用表

3. 混合型正交表

4. 正交实验设计

二、正交试验的数据处理
1. 正交实验数据的直观分析。
2. 正交试验数据的方差分析。

思考题： 

1、分别在美国化学会（ACS）、中国科技期刊数据库和中国期刊网等数据库中检索文献，并导入到自建的Endnote数据库。 

2、练习使用Endnote在word中插入文献并修改其著录格式。
3、简述正交试验一般步骤，选择正交表基本原则是什么？
第三章  化学编辑排版

课时：3周，共6课时
第一节 化学结构绘制软件ACD/ChemSketch简介
一、ACD/ChemSketch简介及模式
      1. ACD/ChemSketch发展历史。
2. ACD/结构模式和绘图模式界面介绍
第二节 ChemSketch软件实际操作
一、分子结构和图形的绘制
1. 简单分子结构的绘制。
2. 复杂分子结构的绘制。
3. 化学学习中常见图形的绘制及排版。
二、ChemSketch预测宏观性质及其他化学绘图软件介绍

1. 利用ChemSketch预测宏观性质基本界面介绍。
2. 学习利用ChemSketch预测化学物质的若干基本物理属性。
3. 学习Chemoffice和ChemBioOffice软件的基本功能。
思考题： 

1、 画出下列结构的化合物
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2、画出下列结构的化合物，并预测其分子量、沸点、密度数据。
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第四章  实验数据的图形化处理

课时：3周，共6课时
第一节 Origin软件介绍

一、Origin基础知识
1. Origin主界面
2. Origin项目文件
3. Origin子窗口
第二节 数据录入

一、数据录入的基本操作
1. 手动输入。
2. 通过剪切板传送。
3. 由数据文件导入。
第三节 绘图和图形输出
1、 单层二位图形及实际操作
1. 绘制二位图形。
2. 添加图形数据。
2、 多层二维图形及实际操作
3、 图形定制

1. 定制线、符号。
2. 设定坐标轴。
4、 三维图形及实际操作
1. XYY型三维图

2. XYZ型三维图
3. 矩阵三维图

5、 图形输出
1. 通过剪切板输出。
2. 输出图形文件。
第4节 数据拟合
一、 常见的几种数据拟合方式及应用实例
1. 线性拟合及实际操作。
2. 多项式拟合及实际操作。
3. 其他非线性拟合及实际操作。
4. 自定义函数拟合及实际操作。

思考题：
1. 参照书中例子，联系Origin的数据导入、图形绘制和曲线拟合。
2. 导入一些化合物的红外图谱数据，用Origin绘制图形。
3. 表4-1是某化合物的质谱数据，用Origin绘制质谱图。
	m/z
	14
	15
	28
	29
	30
	43
	44
	45
	46
	47
	60
	61
	62

	Intensity%
	0.7
	33
	0.56
	0.65
	0.11
	100
	2.2
	26
	0.31
	0.1
	62
	1.48
	0.26


第五章  Excel与化工最优化问题

课时：3周，共6课时
第一节 化工最优化问题
一、 化工最优化问题的提出
二、化工最优化问题的几个概念
3、 化工最优化问题的分类

1. 按照最优化问题的目标分类。
2. 根据最优化问题有无约束分类。
3. 根据目标函数和约束条件的特性分类。
第二节 线性规划
一、 线性规划的基本理论
1. 线性规划的标准形式。
2. 线性规划模型的标准化。
3. 线性规划问题的解。
2、 化线性规划问题的常用求解方法
1. 图解法。
2. 单纯形法。

3、 Excel的规划求解工具

1. Excel的规划求解工具简介。
2. 规划求解工具的加载。
3. Excel的规划求解工具的使用步骤。
4、 使用Excel的规划求解工具求解线性规划问题。
第三节 线性规划
一、 解析法求解非线性规划问题

1. 无约束最优化问题的解析求解方法。
2. 有约束最优化问题的经典求解方法。
二、非线性规划问题的数值求解。
3、 使用Excel求解非线性规划问题。
思考题：
1. CompuQuick公司生产两种型号的计算机：Standard和Turbo。每出售一台Standard计算机可获利100元，每出售一台Turbo计算机可获利150元。CompuQuick公司的Standard生产线每天最多可生产100台计算机，Turbo生产线每天最多可生产120台计算机。每生产一台Standard计算机需要1工时，每生产1台Turbo计算机需要2个工时。公司的劳动力每天最多可提供160个工时。（a）如何安排生产科实现最大利润？（b）如劳动力不够，可外购工时。价格为20元/工时，外购工时最多不超过60，此时应如何安排生产最优？（c）Turbo生产线可用于生产Standard计算机。只是效率略低，每生产一台Standard计算机需要1.2个工时，此时应如何安排生产？
2. 已知某炼油厂各中间产品数量、辛烷值见下，若93号汽油价格为1979.91元/吨，90号汽油价格为1839.74元/吨，MTBE价格为2000元/吨，应如何安排生产，可使利润最大？设辛烷值服从线性调和规律。
	组分名
	数量/万吨
	辛烷值

	重料组
	1.25
	66

	抽余油
	3.85
	66.4

	甲苯
	1.8
	110

	二甲苯
	1.25
	130

	重芳烃
	0.2
	97

	汽油
	42.64
	90.2

	MTBE(外购)
	1.5
	117


第六章  化工过程模拟

课时：2周，共4课时
第一节 化工过程模拟技术

一、 化工过程模拟技术简介。
2、 稳态模拟与动态模拟。
第二节 Aspen Plus的基本操作
一、 Aspen Plus软件介绍。
1. Aspen Plus软件的历史。
2. Aspen Plus软件的特点。
二、Aspen Plus的用户界面。
3、 使用Aspen Plus进行过程模拟的一般步骤。
第三节 使用Aspen Plus进行过程模拟的应用实例
一、 闪蒸单元模拟。
二、C2组分蒸馏分离过程设计。
1. 初步设计参数的获得。
2. 使用RADFRAC模型进行严格模拟。
3. 使用RADFRAC的设计规定。
4、 复杂过程的模拟。
第四节 计算流体力学
一、 CFD简介。
2、 CFD模拟的基本步骤。
3、 商品化通用CFD软件。
思考题：
1. 设计精馏塔，满足以下分离要求：分离苯-甲苯物系，处理量为5100kg/h, 进料组分为0.41（苯的质量分数）。塔顶苯质量分数XD＞0.97，釜液中质量分数≤0.01，操作压力5kPa。
其他参数：
单板压降≤0.7kPa  全塔效率=52%，推荐热力学方法：Peng-Rob

2. 常压下用水吸收空气中的氨，氨的摩尔分数为0.1，要求吸收率为99%，混合气初温10oC，处理量6000m3/h，设计吸收塔并确定操作参数。
第七章  计算机在科技论文撰写及演讲中的应用

课时：2周，共4课时
第1节 科技论文
1、 科技论文简介

2、 科技论文的基本结构

3、 期刊发表的学术论文

4、 学位论文

5、 科技论文的内容与格式要求

第2节 Microsoft Word在论文撰写中的应用

1、 Microsoft Word2010的用户界面

2、 Microsoft Word的基本操作

1. 文本、符号的输入

2. 公式的编辑输入

3. 字体与段落格式的设置

4. 页面设置

5. 页眉页脚的编辑

6. 表格的制作

7. 目录的操作

8. 文档的打印

3、 使用Microsoft Word撰写论文

第3节 PowerPoint在制作幻灯片中的应用

1、 PowerPoint的用户界面
2、 PowerPoint的基本操作

1. 创建演示文稿

2. 添加、删除幻灯片

3. 幻灯片的设计

4. 动画设置
思考题：
1. 请用检索Journal of the American Chemical Society， 2016，138， 15829文献，并用PowerPoint做出文献讲演稿件。
2. 请结合文献Journal of the American Chemical Society，2017，139，6369
Advanced Science，2017，3，1500201
Advanced Materials，2016，28，9648
对钙钛矿太阳能电池领域的热点问题进行总结，并撰写一篇2000字以内的总结报告。
要求：（1）至少引用10篇相关参考文献；
（2）左下角有页码，页眉有自己的姓名、学号。
（3）有能量输出公示
考核方式：开卷考试
                                执笔人：李耀文
                             2017 年 6 月15日  

（大约5000字左右，一律使用A4纸）
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