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化工计算课程综述 
一、本课程的主要内容 

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

化学、化工专业的应用已不仅局限于传统的办公、图形处理等范围。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。对于化学、化工专业的学生和科研人员，熟练应用计算机解决学习、科研、

工作中面临的各种问题己成为必备的基本技能。 

 

二、本课程与其他课程的关系 
 

本课程程是一门综合性技能课与其它课程，能同很多门检测课程建立联系，但都比其它

课程更注重基础和技能的培养。课程以实际分析检测中的应用例子为对象， 在叙述和分析

中将实验设计与数据处理、化学化工计算通过学习，使学生应用计算机解决分析化学、仪器

分析领域一些常见问题的能力在实践中得到培养和提高，并对化工常用软件有较好的了解和

掌握，是化工类专业的专业选修课程。 

 

 

 

三、本课程的现状 
 

 

《化工计算》是应用化工技术、商检技术专业一门实用性较强的技能课。课程内容与工作岗

位对接性强，是新开课，课程教学经验还需要累积。 

 

 

 

 

四、本课程的发展 

 
努力方向： 

a、采用项目式教学，将教学内容项目化； 

 

 



授课日期 第 1-3 周 教案编号 01 

课程名称 化工计算 专业班级 应化、商检 

教材名称 自编讲义 

授课题目 分析检测通用计算 

授课学时 2 节（    ）；3 节（    ）；其它（  ∨  ） 

课   型 理论（ ∨  ）；上机（  ∨ ）；见习（   ）；实训（   ）；其它（   ） 

教学目的 

 

 1、了解分析化学常用计量单位。 

 2、掌握化学分析中常用的溶液浓度表示方法。 

 3、掌握分析化学计算基础。 

 

教学重点 

 

 掌握化学分析中常用的溶液浓度表示方法。 

 掌握分析化学计算基础。 

 

教学难点 

 学会用电脑完成溶液配制的相关计算 

 

教学方法 讲授（  ∨ ）；讨论（∨  ）；指导（   ）；示教（∨    ）；其它（   ） 

电子教案 
有（   ） Microsoft PowerPoint（∨  ）；Author ware（   ）；其它（   ） 

无（   ） 

教学资源 
多媒体（∨  ）；模型（  ∨ ）；标本（   ）；实物（   ）；音像（∨   ）；其它

（   ） 

教学过程 
时间安排 

6 学时 

思 考 题 
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化验分析数据处理及结果计算 

 

本章教学目的：�

1、了解分析化学常用计量单位。�

2、掌握化学分析中常用的溶液浓度表示方法。�

3、掌握分析化学计算基础。�

4、掌握可疑值概念，分析数据的取舍方法 4d、Q 检验法、Grubbs 法，它们
的特点及相互关系。�

5、理解平均值精密度的表示方法，平均值的置信区间。�

教学重点与难点：溶液浓度表示方法；滴定分析结果计算；可疑数据的取舍。�

教学内容： 

 

第一节  分析化学中的计量关系 

一、法定计量单位     

什么是法定计量单位？�

法定计量单位：由国家以法令形式规定使用或允许使用的计量单位。 

我国的法定计量单位：以国际单位制单位为基础，结合我国的实际情况制定。 

国际单位制 SI—International System of Units  

SI 基本单位 

量的名称 单位名称 符号 量的名称 单位名称 符号 

长度 米 m 时间 秒 s 

热力学温度 开[尔文] K 光强度 坎[德拉] cd 

质量 千克（公斤） kg 电流 安[培] A 

物质的量 摩[尔] mol    

简单介绍 SI 基本单位。 

二、分析化学中常用法定计量单位 

1、 物质的量：用符号 nB表示，单位为摩尔（mol）。 

规定：1mol 是指系统中物质单元 B 的数目与 0.012kg 碳-12 的原子数目   

(6.02×1023)相等。 

物质基本单元：可以是原子、分子、离子、电子及其它粒子和这些粒子的特
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定组合。 

例如：H2O 为基本单元，则 0.018kg 水为 1mol 水。 

H2SO4为基本单元，则 0.098kg H2SO4为 1mol。 

1/2 H2SO4为基本单元，则 0.098kg H2SO4 为 2mol 

由此可见：相同质量的同一物质，由于所采用基本单元不同，其物质的量也

不同。 

表示方法：1 mol H 其质量为 1.008g； 

1 mol H2其质量为 2.016g； 

1 mol 1/2Na2CO3其质量为 53.00g； 

1 mol1/5 KMnO4其质量为 31.60g。 

2、质量（m）：单位为千克（kg）；克（g）；毫克（mg）；微克（μg）。 

1kg = 1000g = 1×106mg = 1×109μg 

3、体积（V）：单位为米 3（m3） 

分析化学中：升（L）；毫升（ml）；微升（μl）。 

1m3 = 1000L = 1×106ml = 1×109μl 

4、摩尔质量（MB）：单位为千克/摩（kg/mol），常用 g/mol 表示。 

              m 

MB=       

           nB 

介绍 p185 页表 5-7，常用物质的摩尔质量。 

5、摩尔体积（Vm）：单位为 m3/mol；常用 L/mol。 

理想气体：22.4L/mol 。 

            v 

     Vm=        

            nB 

6、密度（ρ）：kg/m3；g/cm3；g/ml。 

7、元素的相对原子质量（Ar） 

指元素的平均原子质量与 12C 原子质量的 1/12 之比。 

8、物质的相对分子质量（Mr），即以前的分子量。 

指物质的分子或特定单元平均质量与 12C 原子质量的 1/12 之比 

三、分析化学计算基础 
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四、溶液浓度表示方法 

1、物质的量浓度 

物质的量浓度 = 物质的量/混合物的体积 

cB = nB/V 

式中：  

cB—物质B的物质的量浓度，mol/L；  

nB—物质B的物质的量，mol； 

V—混合物（溶液）的体积，L 

B—基本单元 

2、质量分数 

B的质量分数 = B的质量/混合物的质量 

ωB表示，量纲为1。 

ω(HCl)=0.38 或ω(HCl)=38 % 

质量分数表示：mg/g、μg/g、ng/g 

3、质量浓度 

B的质量浓度 = B的质量/混合物的体积 

ρB表示，单位为g/L或mg/L、μg/L、ng/L。 

ρB= mB/V 

式中：  

ρB—物质B的质量浓度，g/L；  

mB—物质B的质量，g； 

V—混合物（溶液）的体积，L。 

4、体积分数 

B 的体积分数 = 混合前 B 的体积/混合物的体积 

φB 表示，量纲为 1。 

φ(C2H5OH)= 0.70 或φ(C2H5OH) = 70 % 

质量分数表示：mg/g、μg/g、ng/g。 
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2、仪器与试剂： 

滴定管、三角瓶、标准溶液、

被测溶液、指示剂 

 

 

5、比例浓度 

容量比浓度 ：液体试剂相互混合的表示方法。 

(1+5)HCl：1 体积浓盐酸与 5 体积蒸馏水混合。质量比浓度：两种固体试剂

相互混合的表示方法。 

(1+100)钙指示剂-氯化钠混合试剂—1单位质量的钙指示剂与100个单位的氯

化钠相互混合。 

6、滴定度(Titer) 

滴定度有两种表示方法： 

（1）Ts：每毫升标准溶液中所含滴定剂（溶质）的克数表示浓度。单位 g/mL。 

       溶质的质量        m（g） 

Ts=                  =          

溶液的体积        V（ml） 

例如：THCl = 0.001012g/ml 的 HCl 溶液，表示每毫升此溶液含有 0.001012g

纯 HCl。 

（2）Ts/x：以每毫升标准溶液所相当的被测物的克数表示的浓度。 

S：代表滴定剂的化学式。 

X：代表被测物的化学式。 

       被测物的质量       m（g） 

TS/X =                  =               

标准溶液的体积     V（ml） 

THCL/Na2CO3=0.005316g/mol HCl 溶液，表示每毫升此 HCl 溶液相当于

0.005316g Na2CO3。这种滴定度表示法对分析结果计算十分方便。 

 

第二节  滴定分析结果计算 

一、滴定分析计算的依据 

1、滴定：将试样制备成溶液置于三角瓶中，再将另一种已知准确浓度的试

剂溶液（标准溶液）由滴定管滴加到待测组分的溶液中去，直到所加标准溶液

和待测组分恰好完全定量反应为止。 
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3、滴定分析法（titrimetric analysis）：根据滴定反应的化学计量关系、标准

溶液的浓度和体积用量，计算出被测组分含量的定量分析方法。 

假如选取分子、离子或原子作为反应物的基本单元，此时滴定分析结果计算

的依据为：当滴定到化学计量点时，它们的物质的量之间关系恰好符合其化学反

应所表示的化学计量关系。 

（1）待测物的物质的量 nA 与滴定剂的物质的量 nB 的关系： 

Aa  +  bB → dD  +  eE 

待测物溶液的体积为 VA，浓度为 cA，到达化学计量点时消耗了浓度为 cB
的滴定剂的体积为 VB，则： 

浓度高的溶液稀释为浓度低的溶液，可采用下式计算： 

c1V1 = c2V2 式中：c1、V1—稀释前某溶液的浓度和体积； 

c2、V2—稀释后所需溶液的浓度和体积。 

实际应用中，常用基准物质标定溶液的浓度，而基准物往往是固体，因此必

须准确称取基准物的质量 m，溶解后再用于标定待测溶液的浓度。 

（2）待测物含量的计算 

滴定分析中计算被测物含量的一般通式： 

若称取试样的质量为 ms，测得待测物的质量为 mA，则待测物 A 的质量分数

为：wA={a/b(cBVBMA)}/ms×100%  

二、标准溶液浓度的计算  

1、标准溶液浓度的计算 

    例1：配制0.02000 mol·L-1 K2Cr2O7标准溶液250.0mL，需称取多少克K2Cr2O7 ? 

解：已知MK2Cr2O7= 294.2 g· mol 
-1

 

m = n·M = c·V·M 

    m = 0.02000 mol·L
-1 ×0.2500L×294.2 g· mol 

-1  

=1.471 (g) 
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配制方法：准确称量 1.47g(±10%)�K2Cr2O7 基准物质于容量瓶中，溶解定
容，再计算出其准确浓度。例 2：已知浓盐酸的密度为 1.19g·mL-1 ，其中 HCl 含

量为37%。计算： 

（1）浓盐酸的浓度（物质的量浓度）； 

（2）欲配制浓度为0.1mol ·L-1的稀盐酸1.0×103mL，需要量取浓盐酸多少毫

升?（c HCl = 12 mol·L-1 ） 

（1）解：已知 MHCl = 36.46 g· mol -1c HCl =（1.19g·mL-1 × (1.0 × 103mL)

×0.37）/36.46 g·mol
-1

 = 12 mol·L
-1

 

（2）解：根据稀释定律 

（nHCl）前 = （nHCl）后（cHCl·VHCl）前 = （cHCl·VHCl）后 

VHCl = 0.1 mol·L-1 ×( 1.0 × 10
3
mL)/ 12 mol·L

-1
 = 8.4 mL 

用 10mL 量筒量取 9mL 浓盐酸，注入 1000mL 水中，摇匀，贴上标签，备
用。2、标定溶液浓度的有关计算 

例3：用基准无水碳酸钠标定HCl溶液的浓度，称取0.2023gNa2CO3，滴定至

终点时消耗HCl溶液37.70mL，计算HCl 溶液的浓度。 

解：已知 MNa2CO3 =105.99 g· mol 
–1 

Na2CO3 + 2HCl      2NaCl  +  CO2↑ + H2O 

c HCl 
= 2 (m/M) Na2CO3 /VHClc HCl 

= 2×（0.2023g/105.99g· mol –1）/ 37.70 ×10-3 L 

=0.1012mol·L
–1
 

    例 4：要求在标定时用去 0.10mol·L-1 NaOH 溶液 20~25mL，问应称取基准试

剂邻苯二甲酸氢钾（KHP）多少克？如果改用草酸（H2C2O4·2H2O）作基准物质，

又应称取多少克？（要求相对误差小于 0.1%） 

nKHP = nNaOH 

解：已知MKHP  = 204.22 g· mol –1 

NaOH  +  KHP ＝ NaKP  +  H2O 

mKHP = (cV) NaOHMKHP 

（1）V=20mL 

mKHP = 0.10mol·L-1 ×20×10-3L×204.22 g· mol 
–1 

mKHP = 0.41g 

（2）V=25mL 

mKHP = 0.10mol·L-1 ×25×10-3L×204.22 g· mol –1 
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mKHP = 0.51g 

同理计算以草酸为基准物质情况。 

已知 MH2C2O4 = 126.07 g· mol 
–1 

2NaOH  + H2C2O4      Na2C2O4   +  2H2O 

（1）V=20mL，m = 0.13g 

（2）V=25mL，m = 0.16g 

由此可知：在标定同一浓度的NaOH溶液时，若分析天平的绝对称量误差一

定时，采用摩尔质量较大的邻苯二甲酸氢钾作为基准试剂，可以减少称量的相对

误差。 

如何配制 0.1mol·L-1 NaOH 溶液？称取 120gNaOH 固体，溶于 100mL 水中，

摇匀，注入聚乙烯容器中，密闭放置清亮。用塑料管虹吸 5mL 上层清液，注入

1000mL 无二氧化碳的水中，摇匀，贴上标签备用。 

    例5：准确量取30.00mL HCl溶液，用0.09026mol·L-1 NaOH溶液滴定，到达化

学计量点时消耗NaOH溶液的体积为31.93mL，计算HCl溶液的浓度。 

解： 
NaOH  +  HCl      NaCl  +  H2O 

cHCl·VHCl = cNaOH·VNaOH 

c HCl 
=0.09026 mol·L-1 × 32.93mL / 30.00mL = 0.09908 mol·L

-1  

3、物质的量浓度与滴定度之间的换算 

例6：HCl标准溶液的浓度为0.09908 mol·L-1 ，HCl标准溶液对NaOH的滴定度

THCl/NaOH（g·mL-1 ）为多少？ 

解：已知 M NaOH = 40.00 g· mol 
–1 

HCl  + NaOH      NaOH  +  H2OTHCl/NaOH = 0.09908 mol·L
-1 ×(1.00 ×

10-3 L ) × 40.00 g· mol 
–1

       

T
HCl/NaOH

 = 0.00396 g·mL
-1  

三、滴定分析法计算实例 

例7：准确移取食用白醋25.00mL，置于250mL容量瓶中，用蒸馏水稀释至刻度、
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摇匀。用50mL移液管称取上述溶液，置于250mL三角瓶中，加入酚酞指示剂，用

0.1000mol·L-1NaOH标准溶液滴定至微红色，计算每100mL食用白醋中含醋酸的质

量。 

解: 

NaOH  +  HAc     NaAc  +  H2O 

 

（1）50mL 溶液中 HAc 浓度： 

（2）25mL 白醋中 HAc 浓度： 

（3）100mL 食用白醋中含醋酸的质量。 

M HAc = 60.00 g· mol 
–1
例 8：测定铝盐中铝含量。称取样品 0.2500g，溶解后

加入 EDTA 标准溶液，c (EDTA) =0.05000mol ·L-1 ，V (EDTA)=25.00mL。选择适当条

件，用 

c (Zn2+)
 = 0.02000mol ·L

-1 标准溶液返滴定，用去 V(Zn2+) = 21.50mL，求铝的含量？ 

解：Al
3+  +  H2Y

2-  → AlY-  +  2H+ 

       Zn
2+  +  H2Y

2-  → ZnY
2-  +  2H+ 

       Al
3+  ~  H2Y

2-   ~   Zn
2+  

n (EDTA) = 0.05000mol ·L
-1 ×25.00 ×10

-3
L =1.25×10-3mol 

n (Zn2+) = 0.02000mol ·L-1 ×21.50 ×10
-3

L = 0.43×10-3mol 

n 
(EDTA) = n (Zn2+) 

+ n (Al3+) 
n (Al3+) = 1.25×10-3mol - 0.43×10-3mol = 0.82×

10-3mol 

铝的含量 ={ (26.98g ·mol-1 × 0.82×10-3mol)/ 0.2500g} ×100% 

铝的含量 = 8.85% 

 

第三节 分析结果数据处理 

一、分析结果的判断 

可疑值：在消除了系统误差后，所测得的数据出现显著的特大值或特小值，

25mL 

白醋

250mL 

溶液 
50mL 测 定 
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这样的数据是值得怀疑的。 

对可疑值应做如下判断： 

1、 分析实验中，已然知道某测定值是操作中的过失所造成的，应立即将此

数据弃去。 

2、 找不出可疑值出现的原因，不应随意弃去或保留，而应按照下面介绍的

方法来取舍。 

二、分析结果数据的取舍 

1、4d 法：也称“4 乘平均偏差法”。 

例 1：我们测得一组数据如下表示： 

测得值      30.18   30.56  30.23   30.35   30.32     X = 30.27 

d = │xi - x│ 0.09          0.04     0.08    0.05     d = 0.065 

从上表可知 30.56 为可疑值。 

①求可疑值以外其余数据的平均值： 

        30.18 + 30.23 + 30.35 + 30.32 

X =                             = 30.27 

                4 

②求可疑值以外其余数据的平均偏差： 

       |d1| + |d2| + |d3| + |d4|       0.09 + 0.04 + 0.08 + 0.05 

d =                       =                          = 0.065 

               n                     4 

③求可疑值和平均值之间的差值： 

30.56 - 30.27 = 0.29 

④将平均偏差 d 乘 4，再和求出的差值比较，若差值≥4d 则弃去，若小于 4d

则保留。 

4d = 4×0.065 = 0.26 ＜ 0.29 

所以 30.56 值该弃去。 

4d 法适用于测定 4 到 6 个数据的测量实验中。 

2、Q 检验法 

Q 检验法的步骤如下： 

①将测定数据按大小顺序排列，即 x1、x2、……xn 

②计算可疑值与最邻近数据之差，除以最大值与最小值之差，所得商称为 Q

值。 
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可疑值出现在首项： 

             x2 – x1 

   Q 计算 =         （检验 x1） 

             xn - x1     

可疑值出现在末项： 

             xn - xn -1 

   Q 计算 =              （检验 xn） 

             xn - x1     

查表 8-1：Q 计算 ≥ Q，弃去 

         Q 计算 ＜ Q，保留 

表 8-1：舍弃商 Q 值表（置信度 90%和 95%） 

例如：标定 NaOH 标准溶液时测得 4 个数据，试用 Q 检验法确定 0.1019 数据

是否应舍去？置信度 90%。 

解：排列  0.1012，0.1014 ，0.1016 ，0.1019 

                    0.1019 - 0.1016      0.0003 

计算：Q 计算 =                  =           = 0.43 

                0.1019 - 0.1012       0.0007         

查 Q 表：4 次测定的 Q 值 = 0.76，0.43 ＜ 0.76，故数据 0.1019 不能弃去。 

3、4d 法和 Q 检验法的比较 

相同处：从误差出现的机率考虑。 

不同处：4d 法将可疑数据排除在外，方法简单只适合处理一些要求不高的实

验数据。Q 检验法准确性相对较高，方法也是简单易行。 

三、平均值精密度的表示方法： 

平均值精密度：为说明平均值之间的精密度，用平均值的标准差（Sx）表示。 

复习前面学过的： 

                  |d1| + |d2| + |d3| + …… |dn| 

平均偏差 d =                               = |∑di|/n   

n 

标准偏差 S = {Σ(xi – x)2 / (n – 1)}1/2 = {Σd2 (n – 1)}1/2 

d 和 S 计算出以后，只不过解决了个别测定和它们平均值之间的偏差，那么

平均值不是真实值，平均值与真实值之间的误差是怎样处理的呢？ 

数理统计方法已证明： 

Sx = S/ n1/2 
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Sx：平均值的标准偏差 

S 为：准偏差，n 为测定次数 

Sx 代表平均值与真实值之间的接近程度。 

即真实值 = x ± Sx 

[讨论]： 

①增加测定次数可以提高测量的精密度，使所得的平均值更接近真实值。 

②当 n＞10 时，Sx↓慢。 

③当 n＞5 时，Sx 几乎没有什么变化，实际分析中测定次数大都在 5 次左右。 

例如：进行污水中铁含量测定，结果如下： 

67.48  67.47  67.47  67.43  67.40  mg/L 

求：平均偏差、标准偏差和平均值的标准偏差。 

解：Fe，mg/L    |d1| = |x - x|      d2 =（x - x）2 

     67.48          0.03           = 0.0009 

     67.47          0.02             0.0004 

     67.47          0.02             0.0004 

     67.43          0.02             0.0004 

     67.40          0.05             0.0025 

X= 67.45         Σ|d| = 0.14         Σd2 = 0.0046 

           

   Σ|d|    0.14 

平均偏差 d =       =       = 0.028 

             n        5 

 

             Σd2     0.0046 

标准偏差 S=       =         = 0.034 

             n - 1      5 - 1        

 

                        S     0.034 

平均值的标准偏差：Sx =      =        = 0.015 

                        n       5         

四、平均值的置信区间 

偶然误差在分析操作中是无法避免的。例如一个很有经验的人，进行很仔细

的操作，对同一试样进行多次分析，得到的分析结果仍不能完全一致，进行多次

测定的结果绘成曲线后会发现一些规律： 
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    正误差和负误差出现的几率相等。 

    小误差出现的次数多，大误差出现次数少。 

置信度 P：是指测量结果的准确性有的可靠程度，又称置信水平。它是由分

析工作者根据对测定的准确的要求来确定的。 

置信系数 t：查表 P348 表 8-3 

例：P = 95% ，n = 5，则 t = 2.78 

平均值的置信区间：在一定置信度下，以平均值为中心包括真实值的可能范

围称为平均值的置信区间，又称为可靠性区间界限。 

平均值的置信区间 = X ± t S/ n1/2  = X±tSx 

                            

X：平均值        t：置信系数 

S：标准偏差      Sx：平均值的标准偏差 

n：测定次数       

例：在测定水中镁杂质含量，测定结果如下所示。 

测定结果，mg/L      d = （x - x）     d2 = （x - x）2 

      60.04              0.01              0.0001 

      60.11              0.06              0.0034 

      60.07              0.02              00004 

      60.03              0.02              0.0004 

      60.00              0.05              0.0025 

X = 60.05           Σd = 0.16        Σd2 = 0.0070 

    Σd2     0.0070 

S =       =          = 0.04 

n-1       5-1        

P = 95%   f = 5 -1 = 4 

                                       

置信区间 = X±t S/ n 1/2 = 60.05±2.78×0.04/51/2 = 60.05±0.05  

                                       

真实值落在 60.00 ~ 60.10 范围内 

此例说明通过 5 次测定，有 95%的可靠性认为镁杂质的含量是在 60.00mg/L

至 60.10mg/L 之间。 

讲课后评：平均值精密度的概念，教材中讲解的很模糊，需要在讲课中明确。�



授课日期 第 4-6 周 教案编号 02 

课程名称 化工计算 专业班级 应化、商检 

教材名称 自编讲义 

授课题目 分析检测通用计算 

授课学时 2 节（    ）；3 节（    ）；其它（  ∨  ） 

课   型 理论（ ∨  ）；上机（  ∨ ）；见习（   ）；实训（   ）；其它（   ） 

教学目的 

 

 1、滴定分析的计算原理 

 2、滴定分析计算 Excel 化 

 

教学重点 

 

 滴定分析的计算原理 

 

 

教学难点 

 学会用电脑完成滴定分析的相关计算 

 

教学方法 讲授（  ∨ ）；讨论（∨  ）；指导（   ）；示教（∨    ）；其它（   ） 

电子教案 
有（   ） Microsoft PowerPoint（∨  ）；Author ware（   ）；其它（   ） 

无（   ） 

教学资源 
多媒体（∨  ）；模型（  ∨ ）；标本（   ）；实物（   ）；音像（∨   ）；其它

（   ） 

教学过程 
时间安排 

6 学时 

思 考 题 
 

 

 



1 2 3 4

m倾样前/g 31.1372 29.6418 28.1453 26.6050

m倾样后/g 29.6418 28.1453 26.605 25.1526

m(氧化锌)/g 1.4954 1.4965 1.5403 1.4524

移取试液体积/mL 25.00 25.00 25.00 25.00

滴定管初读数/mL 0.00 0.00 0.00 0.00

滴定管终读数/mL 34.75 34.85 35.86 33.80

滴定消耗EDTA体积/mL 34.75 34.85 35.86 33.80

体积校正值/mL -0.100 -0.100 -0.100 -0.100

溶液温度/℃ 16 16 16 16

温度补正值 0.64 0.64 0.64 0.64

溶液温度校正值/mL 0 022 0 022 0 023 0 022

化工计算滴定分析检验数据处理分析案例一

EDTA标准滴定溶液的标定

溶液温度校正值/mL 0.022 0.022 0.023 0.022

实际消耗EDTA体积/mL 34.67 34.77 35.78 33.72

空白/mL

c/mol/L 0.052991 0.052878 0.052888 0.052918

c平/mol/L

相对极差/%

0.05292

0.21

0.00



项目 1 2 3

m倾样前/g 130.3605 127.3308 124.4104

m倾样后/g 127.3308 124.4104 121.5220

m(硫酸镍溶液)/g 3.0297 2.9204 2.8884

滴定管初读数/mL 0.00 0.00 0.00

滴定管终读数/mL 25.78 25.11 24.67

滴定消耗EDTA体积/mL 25.78 25.11 24.67

体积校正值/mL -0.090 -0.090 -0.090

溶液温度/℃ 16 16 16

温度补正值 0.64 0.64 0.64

溶液温度校正值/mL 0.016 0.016 0.016

实际消耗EDTA体积/mL 25.71 25.04 24.60

硫酸镍的测定

w

实际消耗EDTA体积/mL 25.71 25.04 24.60

c (EDTA)/mol/L

w(Ni)/g/kg 26.352 26.626 26.447

  (Ni)/g/kg

相对极差/%

选手数据 真值 相对误差/极差%
0.21 0.215

0.05292 0.053054 (0.255)

1.03 1.032

26.47 26.408 0.254  w平(Ni)/g/kg=

c平/mol/L=

0.05292

1.03

26.47

结果准确度和精密度

标液浓度相对极差/%=

样液浓度相对极差/%=

w





cc
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授课日期 第 7-8 周 教案编号 03 

课程名称 化工计算 专业班级 应化、商检 

教材名称 自编讲义 

授课题目 检测流程图的绘制 

授课学时 2 节（    ）；3 节（    ）；其它（  ∨  ） 

课   型 理论（ ∨  ）；上机（  ∨ ）；见习（   ）；实训（   ）；其它（   ） 

教学目的 

 

 1、流程图的组成内容 

 2、流程图软件的使用 

 

教学重点 

 

 流程图软件的使用 

 

 

教学难点 

 流程图的组成内容 

 

教学方法 讲授（  ∨ ）；讨论（∨  ）；指导（   ）；示教（∨    ）；其它（   ） 

电子教案 
有（   ） Microsoft PowerPoint（∨  ）；Author ware（   ）；其它（   ） 

无（   ） 

教学资源 
多媒体（∨  ）；模型（  ∨ ）；标本（   ）；实物（   ）；音像（∨   ）；其它

（   ） 

教学过程 
时间安排 

4 学时 

思 考 题 
 

 

 



化工计算检测流程图绘制案例 

标准物的检测                                                                                                                                汽水的检测 

 
 
 
 
 

 

稀释 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

配置 1mg/ml 苯甲

酸标准使用溶液 

0.02mg/ml 0.04mg/ml 0.08mg/ml 0.16mg/ml 0.32mg/ml 

0.45um 水相滤膜过滤 

230nm 紫外检测 
流动相 1ml/min 

甲醇+乙酸铵溶液（5+95）

上机检测 

数据信号 

建立外标法工作曲线 

数学模型 

汽水样品 

取 50.00ml 

煮沸 除去乙醇 除去二氧化碳 

氨水调 PH≈7 

定容到 100ml 

0.45um水相滤膜过滤 

上机检测 

数据信号 

汽水样品结果ρ2 

上机样品结果ρ1 



授课日期 第 9-10 周 教案编号 04 

课程名称 化工计算 专业班级 应化、商检 

教材名称 自编讲义 

授课题目 电位滴定数据处理与计量点的计算 

授课学时 2 节（    ）；3 节（    ）；其它（  ∨  ） 

课   型 理论（ ∨  ）；上机（  ∨ ）；见习（   ）；实训（   ）；其它（   ） 

教学目的 

 

 1、电位滴定数据处理 

2、计量点的计算 

教学重点 

 

 电位滴定数据处理 

 

 

教学难点 

计量点的计算 

教学方法 讲授（  ∨ ）；讨论（∨  ）；指导（   ）；示教（∨    ）；其它（   ） 

电子教案 
有（   ） Microsoft PowerPoint（∨  ）；Author ware（   ）；其它（   ） 

无（   ） 

教学资源 
多媒体（∨  ）；模型（  ∨ ）；标本（   ）；实物（   ）；音像（∨   ）；其它

（   ） 

教学过程 
时间安排 

4 学时 

思 考 题 
 

 

 



Administrator
文本框
化工计算电位滴定数据处理与分析案例



授课日期 第 11-15 周 教案编号 05 

课程名称 化工计算 专业班级 应化、商检 

教材名称 自编讲义 

授课题目 线性方程的求解与标准工作曲线的绘制 

授课学时 2 节（    ）；3 节（    ）；其它（  ∨  ） 

课   型 理论（ ∨  ）；上机（  ∨ ）；见习（   ）；实训（   ）；其它（   ） 

教学目的 

 

 1、线性方程的求解 

2、标准工作曲线的绘制 

3、origin 软件的使用 

教学重点 

 

标准工作曲线的绘制 

origin 软件的使用 

教学难点 

线性方程的求解 

 

教学方法 讲授（  ∨ ）；讨论（∨  ）；指导（   ）；示教（∨    ）；其它（   ） 

电子教案 
有（   ） Microsoft PowerPoint（∨  ）；Author ware（   ）；其它（   ） 

无（   ） 

教学资源 
多媒体（∨  ）；模型（  ∨ ）；标本（   ）；实物（   ）；音像（∨   ）；其它

（   ） 

教学过程 
时间安排 

10 学时 

思 考 题 
 

 

 



试样编号 0 1 2 3 4 5 6 7 8 平均值
x 0 2 4 8 12 16 20 8.857
y 0 0.071 0.14 0.281 0.421 0.563 0.701 0.3110

空白 测定1 测定2 测定3 平均值

样品测定值 0 0.402 0.400 0.401 0.401
稀释倍数 10 10 10

测定溶液浓度 11.450 11.393 11.422 11.422
样品原液浓度 114.50 113.93 114.22 114.22 µg/mL

b= 0.0350930 a= 0.0001766

精密度= 0.002 真值= 114.990

︱RE︱ (0 007) 相关系数 0 999996

化工计算线性拟合定量分析案例
定量分析

样品测定值
y = 0.0351x - 3E-05

R² = 1

0

0.1
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0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

吸
光
度

标准溶液浓度

工作曲线

︱RE︱= (0.007) 相关系数r= 0.999996

0

0.1

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

标准溶液浓度



授课日期 第 16-17 周 教案编号 06 

课程名称 化工计算 专业班级 应化、商检 

教材名称 自编讲义 

授课题目 分子结构式的绘制 

授课学时 2 节（    ）；3 节（    ）；其它（  ∨  ） 

课   型 理论（ ∨  ）；上机（  ∨ ）；见习（   ）；实训（   ）；其它（   ） 

教学目的 

 

 1、分子结构式的绘制 

2、Chemistry sketch 软件的使用 

教学重点 

 

Chemistry sketch 软件的使用 

教学难点 

分子结构式的绘制 

 

教学方法 讲授（  ∨ ）；讨论（∨  ）；指导（   ）；示教（∨    ）；其它（   ） 

电子教案 
有（   ） Microsoft PowerPoint（∨  ）；Author ware（   ）；其它（   ） 

无（   ） 

教学资源 
多媒体（∨  ）；模型（  ∨ ）；标本（   ）；实物（   ）；音像（∨   ）；其它

（   ） 

教学过程 
时间安排 

4 学时 

思 考 题 
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3. 绘制简单结构 

3.1 目标 

本章介绍绘制结构的一些基本知识, 这些功能只在结构模式适

用。您将掌握以下的功能: 

 画原子, 化学键(单键, 双键, 三键, 共价键, 等等), 和标签。 

 翻转分子结构式。 

 选择, 旋转和扩大与缩小结构图。 

 将结构式输出至文件夹, 文件及打印机。 

 清理屏幕。 

3.2 画原子、化学键和标签 

ChemSketch 的基本功能是画化学键和原子, 您必须在结构模

式进行以下操作:  

 

3.2.1 使用常用画图工具 

当程序开始时，常用画图工具 是默认的。在这种模式

下，您可以很容易地画直鏈和分支结构，并用元素周期表中

的原子取代所画的原子。 

5. 在画图模式(Draw Mode)下 ,从原子工具条选择碳原子

。 

6. 单击空白处，画出CH4。 
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7. 单击CH4以增加一个CH3基团，并以标准键长连接。再双击同

一个碳原子，画出  。 

8. 单击Set Bond Vertically , 将从上一步得到的结构旋转

至 。 

9. 单击结构工具栏中常用画图工具 。 

10. 单击最右边的碳原子，画出 。 

11. 重 复 以 上 步 骤 ， 画 出 一 些 结 构 ，

，  ，

。 
 

3.2.2 双键和三键 

1.在3.2.1节的第7步所画的结构式中的最后一个单键上再次单击

获得双键: 
CH 3 C H 2

C H 3  

2. 再次在双键上单击获得三键: 

CH 3 C H

C H 3  

3. 再次在三键上点击将重新得到单键. 
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3.2.3 个别原子的删除 

如果您加了过多的原子, 可以逐一去除原子: 

1. 点击Delete 键 . 

2. 在以上的分子结构上进行逐一去除原子的练习. 

 

3.2.4 撤销命令 

另外一个重要的功能是如何恢复以前的界面设置: 

1.单击 Undo 键。这会将 ChemSketch 的界面恢复到以前的

设置. 

注意: 点击 Undo 键将会击活重做(Redo)键。 

2.多次单击恢复 Undo 键,直到将其恢复至以下结构: 
CH3

CH3

CH3

 

注意:  Undo 键可以连续点击 50 次.当您画比较复杂的结构或者物体

时, 我们建议您养成及时保存文件的习惯。 

3.2.5 聚合物 

ChemSketch提供了聚合物结构的绘制功能： 

1. 在结构工具栏上点击Polymers 键，出现聚合物面板后

就可以进行如下设置的更改了： 
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2. 通过点击或拖拽来选定产生聚合物的区域。当区域被选择, 

聚合物出现在工作区: 

   

3. 再次点击Polymers 键就可以离开聚合物绘制模式。 

3.2.6 非原子 

按照以下步骤来创建无终止的聚合物和弯键： 

1. 在原子工具栏，点击Pseudo Atom 键。 

2. 点击结构的结束原子用空的原子替换他们。那么就可以得到

一个无终止的聚合物了。 

3.2.7 改变原子 

按以下方式用一个原子工具栏中没有的元素替换当前元素： 

1. 点击撤销键 直至回到下面的结构或者画出它： 

 

2. 单击原子工具条下的元素周期表(Periodic Table)键 ,打开元

素周期表(Periodic Table of Elements): 
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3. 单击元素周期表中的氟 (Fluorine) 键  , 注意现在氟 

(Fluorine)键出现在原子工具条中。 

4. 单 击 最 左 边 的 碳 (Carbon), 用 氟 原 子 替 代 碳 原 子 : 

 

注意: 当您选择了元素周期表中的某个元素时, 相应的元素键将自动

加到原子工具条中。去除工具条中的原子键可以通过双击任何一个原

子键或者双击原子工具条, 然后选择 YES。但是后者将删除默认原子

以外的所有原子键。 
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3.2.8 使用连续画图工具 

当连续画图工具(Draw continuous Tool) 被激活后，只有

在原子工具条中被选定的原子才能用于画化学键。点击工具条中的原

子键，可使其成为被选中的原子。这种连续画图工具模式在由一个选

定原子“衍生”多个相同原子时，非常方便。 

1. 在结构工具栏中，点击连续画图键  。或者单击鼠标右键，

选择画图模式。 

2. 在原子工具栏(Atoms)中选择 原子。 

3. 点击最右边的碳原子，双击以“衍生”出F原子。在同一碳原子

上双击，以“衍生”第二个F原子  。 

3.2.9 使用鼠标拖拽绘图 

在正常画图(Draw Normal) 和连续画图(Draw 

Continuous) 两种模式下，您可以从一个原子拖动鼠标到另一个

原子，画出单键。如果您从一个空白处开始(或结束)拖动，将在开始

处(或结束处)生成一个新的原子。在下面结构中，点击一端的碳原子，

拖动鼠标到另一端的碳原子。 

当 正 常 画 图 (Draw Normal) 和 连 续 画 图 (Draw 

Continuous) 被激活后，指向到终端碳的当中一个和扯拽到其它

终端碳画以下结构： 
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3.2.10 优化结构 

点击结构工具栏中“清洁” 命令，将使结构中所有的键长与

角度平均化，得到如下结构： 

 

Clean命令不仅使键长和角度平均化，令结构看上去更好看，更

使该结构符合于化学意义。例如循环结构，它将SP2轨道上的碳原子

的键按120度分布，将SP轨道上的碳原子的键按180度分布。当画平面

和立体异构体时，Clean命令保持以上特性将键长和角度平均化。 

3.2.11 编辑原子标签 

编辑原子标签工具 允许您用简短的缩写代替最终端的原子。 

1. 在原子工具栏中，点击原子标签工具  键，然后将鼠标移

动到结构中最右端的F原子上。 

2. 在打开的编辑标签(Edit Label)对话框中，键入(CH2)3PH，再

点击插入键(Insert)，画出如下结构。 

 

3. 选择改变位置(Change Position) , 然后点击原子标

签,调换Ph 和(CH2)的位置得到以下结构: 



 

ACD/ChemSketch              中文使用指南 25

 

提示：如果在选中 Change Position 键后, 用手指按住 Shift, 同时

点击结构中的原子标签将达到与 3.同样的效果。 

4. 利用已激活的编辑原子标签工具(Edit Atom Label) ，

点击已得到的缩写，将编辑标签对话框再次打开，点击 “展

开”(Expand) 键，得到如下结构： 

 

3.2.12 使用画链工具 

使用画链 工具，通过点击和拖动鼠标，您可以很容易地画出

长、短键。 

1. 点击结构工具栏中画链工具键 ，将鼠标移动到键头所指的

原子上。

F

F

 

2. 按下鼠标键，向左拖动。当鼠标离开结构时，自动生成碳链。

注意鼠标箭头旁的碳原子数(C#)随着碳原子的增减而变化： 
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