化学工具软件
Chemical Software and Applications
课程编号：CHEM004800              学分： 2                  学时： 36

先修课程： 无           替代课程：无
一、课程简介：
《化学软件及其应用》是我院对化学各专业本科生开设的一门课程。内容主要包括：计算机应用过程中的基本问题、化学专业画图软件、量子化学计算软件、晶体结构显示和处理软件、教育软件、数据处理软件以及多媒体课件制作等；涉及硬盘分区和文档管理、计算机应用基本常识和注意事项、化学分子结构的建立、3D分子结构的显示和分析、常见物理化学性质的计算和结果分析、晶体结构的显示和编辑、中学化学实验模拟及其实验装置的搭建、实验数据的作图和拟和，综合运用化学工具实现和美化多媒体课件等。教学方式采用讲解和上机实践相结合的办法，目的是让学生在科技高速发展的今天掌握计算机在化学领域中的应用技术，促进自己的化学专业学习，增强化学办公、科研、教学和工作等的计算机运用能力和综合竞争能力。

二、教学主要内容

第一章 计算机基础知识及其在化学中的应用简介                  2学时 

第二章 化学画图软件                                          8学时 

2.1专业化学画图软件—chemoffice2004的使用方法及其在化学中的应用

2.2分子结构和化学图形软件—ACD/chemsketch的使用技巧

2.3 用Chemwindow构图及表示分子对称性的方法

2.4 IsiDraw的使用简介

第三章 简单化学计算软件                                      6学时 

3.1分子模建及计算软件—hyperchem的应用

3.2 Chem3D中的MOPAC—学习量子化学半经验计算方法
第四章 数据处理软件                                                6学时 
4.1数据处理与分析软件Origin7.0

4.2 Excel2003的数据处理方法

第五章 化学教育软件                                                  10学时 
5.1化学实验仿真与模拟系列

—仿真化学实验室

—Corelab使用方法

—Crocdile Chemistry 化学实验模拟

—chemlab 介绍及应用

5.2 化学教育办公系列

—化学金排

—嘉科化学专家

—超级化学助手

—化学word模板

—ChemPaster

5.3计算机网络与化学教育资源

考核                                                                    4学时                     
三、适用专业

化学各专业。
4、 教学方式

课堂讲授和上机结合的教学方式
5、 考核方式

结合平时作业，以作业或上机方式进行考核。
6、 参考文献
a) 方利国，陈砺 编著，计算机在化学化工中的应用（第二版），化学工业出版社，2006.
b) 赵文元，计算机在化学化工中的应用技术，科学出版社，2011.
c) Chemoffice 2004、Hyperchem6、Mercry1.4 等的help 文件。
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