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介绍：面向21世纪课程教材:本书较系统地介绍了分子设计的基本原理、方法和应用领域。全书共十一章。内容包括：量子化学从头计算方法与半经验计算方法、构象分析、数据库分类、分子设计中的参数、分子设计中的建模方法、分子图形学、药物分子设计、蛋白质分子设计、催化剂分子设计、高分子分子设计等。
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