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MATHCAT 

(1) ::
3 3 6

3 2 12
2 4 0

x y z
x y z
x y z

I :GivenFind:
xyz
=

Boolean
:

3. 3. 6
3. 2. 12
2. 4. 0

x y z
x y z
x y z

=
=

Initial Gauss
x:=1 y:=1 z:=1
Given

3
Find(x,y,z) 0.667

1.667



II :Solve:
       xyzA

b
lsolve(x,y,z):

1 3 3 6
A : 3 2 1 b : 12

2 1 4 0

3
lsolve(A,b) 0.667

1.667

III :II 
: 

 

:
Ax = b

1x = A b
:

1

1 3 3 6 3
A : 3 2 1 b : 12 A .b 0.667

2 1 4 0 1.667



(2) ::
3( ) 10. 2f x x x

x
)(2x3

:

polyroots(V)=
:

3( ) : x 10.x 2f x

3

3.258
0 10. 2 solve,(x) 0.201

3.057
x x

0 x2. 
Solve : 

 
 
 
 

. 

2
3.258

10
V : polyroots(V) 0.201

0
3.057

1



: 
: 

 :Matrix 
: 

 
 
 
 
  

N N : 
 

3 3 : 
 



 : 
 
 

: 
 
 
 

:

 :: 
ORIGIN = 1   

: 
 
 
 
 
 
 

a xn Matrix 
 



: 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

a M<> Matrix. 
 

: 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



MATHCAD 

: 
    

: 
 

m b 
R2. 

( ) .f x b m x

(1) :: 
 
 

mbSR2. 
 :

DATA MATHCAD

b:=intercept(x,V)m:=slope(x,V)
stderr(x,V)=corr(x,V)2=

fit(x)=b + m.x . 

10 20 30 40 50 60 70 80 90
0.37 0.38 0.83 1.15 1.36 1.62 1.90 2.18 2.45

x
V



x V 
fit(x) Vinsert 

 . 



x V 
 . 

V

f(x)

x

 .
stderr(x,V)= 
corr(x,V)2= 

R2 . 



 

:
 

i ij ic

:
 

,
0

n

ij ij i
i j

H ES c



:
 1 2 3 4

C C C C
11 11 1 12 12 2 13 13 3 14 14 4

21 21 1 22 22 2 23 23 3 24 24 4

31 31 1 32 32 2 33 33 3 34 34 4

41 11 1 42 42 2 43 43 3 44 44 4

0

0

0

0

H ES C H ES C H ES C H ES C

H ES C H ES C H ES C H ES C

H ES C H ES C H ES C H ES C

H ES C H ES C H ES C H ES C

:
 

11 11 12 12 13 13 14 14 1

21 21 22 22 23 23 24 24 2

31 31 32 32 33 33 34 34 3

41 41 42 42 43 43 44 44 4

H ES H ES H ES H ES C
H ES H ES H ES H ES C
H ES H ES H ES H ES C
H ES H ES H ES H ES C

0

:
 

11 12 13 14 11 12 13 14

21 22 23 24 21 22 23 24

31 32 33 34 31 32 33 34

41 42 43 44 41 42 43 44

11 12 13 14 1

21 22 23 24 2

31 32 33 34 3

41 42 43 44

0 0 0
0 0 0
0 0 0
0 0 0

H H H H c c c c
H H H H c c c c
H H H H c c c c
H H H H c c c c

S S S S E
S S S S E
S S S S E
S S S S E

11 12 13 14

21 22 23 24

31 32 33 34

41 42 43 444

0

c c c c
c c c c
c c c c
c c c c



:
   orHC SEC 0 HC SEC

S = 1:
 

1 1

HC EC
C HC C EC E

:
 

TC HC E
C

 :
 CHC E

)(4
(C))

4( .MATHCAD
H:

 

eigenvals(H)
H:

 

0 when or when   is not attacted with 
1 when  and   attact with 

i j i j
i j i j

H

eigenval
 .



C:
 

eigenvecs(H)
:

 
eigenvec(H,E)

E
E . :
 0 1 0 0

1 0 1 0
H

0 1 0 1
0 0 1 0

1.618
0.618

eigenvals(H)
1.618
0.618

0.372 0.602 0.372 0.602
0.602 0.372 0.602 0.372

eigenvecs(H)
0.602 0.372 0.602 0.372
0.372 0.602 0.372 0.602

0.372
0.602

eigenval(H, 1.618)
0.602

0.

0.602
0.372

eigenval(H, 0.618) ,...
0.372

372 0.602



.

MATHCAD

.
 

:
.C

: 
 
 

 
.q

C[
1,3C1,3.

 



     :Mo
TiV  .

1cm 330nm410460 
40 mg L-1: 

          Mo          Ti           V 
330     10.4       3.25       0.00 
410     1.20      15.2        3.70 
460     0.050    10.25      5.10 

: 
10.4 3.25 0.00
1.20 15.2 3.70
0.050 10.25 5.00

a



0.2840.8570.718
 .:

{0.284,0.857,0.718}b

MoTiV.

 : .
MTV:

–:
{ , , }M T Vc

1 cmA a c

 
)(

: 
 

1 1

2 2 2

3 3 3

0.284
0.857
0.718

M T

M T V

M T V

a M a T
a M a T a V
a M a T a V

  
10.4 3.25 0.284
1.20 15.2 3.70 0.857
0.050 10.25 5.10 0.718

M T
M T V

M T V



MoTi
V: 

10.40 3.25 0.00 0.284
1.20 15.2 3.70 0.857
0.050 10.25 5.10 0.718

M
T
V

MATHCAD : 

10.40 3.25 0.00 0.284 0.014
: 1.20 15.2 3.70 : 0.857 lsolve(A,b) 0.041

0.050 10.25 5.10 0.718 0.058
A b

 :
CHn

PS
TQ

PSTQ
 .

: 
298

298

298

298

(ethane) 83.81 2P

(propane) 104.7 2P S

(isobutane) 134.2 3P T

(neopentane) 168.1 4P Q

f

f

f

f

H

H

H

H



b:

A:

{ 83.81, 104.7, 134.2, 168.1}b

2 0 0 0
2 1 0 0
3 0 1 0
4 0 0 1

A

MATHCAD
:

2 0 0 0 83.81 41.905
2 1 0 0 104.7 20.89

lsolve
3 0 1 0 134.2 8.485
4 0 0 1 168.1 0.48

A b

C CH3CH3

CH3

CH3

CH CH3

CH3

CH3

CH2CH3 CH3CH3 CH3
ethane propane

isobutane neopentane

.



CH3

C C

CH3

CH3CH3

CH3

CH3

298 1(tetramethylbutane) 225.9 1:9 kJ mol 6P 2Q

6 ( 41.905) 2 ( 0.48)
252.39

f H

:

.
 :

:

  :
 .MATCAD

.

2 4 2 6 2 3 2{O , CH ,C H ,H O,CH OH,CH O}{C,O,H}



 .
 :

.
:

rref(N)MATCAD :

2 4 2 6O CH C H{ , R , }R R

2 3 2H O CH OH CH O{R 22 mol,R 17 mol,R 19}

0 1 2 0 1 1
0 4 6 2 4 2
2 0 0 1 1 1

C
N H

O

rref(N)MATHCAD :

:

1 1 1
2 2 21 0 0

rref(N) 0 1 0 2 1 1
0 0 1 1 0 1

1 1 1 1 1 1
2 2 2 2 2 2

2

4

2 2
2 6

4 3
2

2 6 2
3

2

O

CH
O H O

C H
CH CH OH

H O
C H CH O

CH OH

CH O

1 0 0 0 1 0 0 0
0 1 0 2 1 1 0 0 1 0 2 1 1 0
0 0 1 1 0 1 0 0 0 1 1 0 1 0

R

R
R R

R
R R

R
R R

R

R



MATCAD
R“.”:

 :
.

1 1 1
2 2 22 2

4 3

2 6 2

O H O

CH CH OH

C H CH O

2 1 1
1 0 1

R R

R R

R R

2 3 2H O CH OH CH O: 22 mol : 17 : 19R R R

2 4 2 6O CH C HR R R




