《化学信息学》实验教学大纲

课程代码：
适用专业：化学工程与工艺

实验总学时：8

实验一：CA文献检索
一、实验学时：2学时。

二、实验类型：综合实验。

三、实验目的：掌握CA文献检索和专利文献检索技巧。
四、实验所需仪器设备：计算机

五、实验方法和步骤

用分子式索引，主题索引（普通主题、化学物质）进行专利文献检索“1998年以后关于青霉素的制备”的文献。

实验二：Origin应用
一、实验学时：2学时。

二、实验类型：综合实验

三、实验目的：掌握Origin的使用方法
四、实验所需仪器设备：计算机。
五、实验方法和步骤：

使用Origin进行标准曲线绘制、方差分析、参数检验、建立回归方程、
实验三：ChemWindow应用
一、实验学时：2学时。

二、实验类型：综合实验

三、实验目的：掌握ChemWindow的使用方法
四、实验所需仪器设备：计算机。
五、实验方法和步骤：

使用ChemWindow绘制青霉素的结构式、反应方程式
实验四：HyperChem应用
一、实验学时：2学时。

二、实验类型：综合实验

三、实验目的：掌握HyperChem的使用方法
四、实验所需仪器设备：计算机。
五、实验方法和步骤：

使用HyperChem的量子力学、分子力学方法计算卡托普利的稳定结构，并计算分子体积、表面积、能量、原子电荷、摩尔折射率、极化率
PAGE  
1

