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1. Опис навчальної дисципліни
	Найменування показників 
	Галузь знань, напрям підготовки, освітньо-кваліфікаційний рівень
	Характеристика навчальної дисципліни

	Кількість кредитів – 4.5
	Галузь знань 0401

"Природничі науки"
 
	денна форма навчання

	
	
	Нормативна

	Модулів – 2
	Напрям підготовки
040101 "хімія"

Спеціальність 6.040101
	Рік підготовки:

	
	
	II-й

	
	
	Семестр

	Загальна кількість годин - 162 
	
	3-й

	Тижневих годин для денної форми навчання:

аудиторних – 4

самостійної роботи студента - 5
	Освітньо-кваліфікаційний рівень:

бакалавр
	Лекції

	
	
	36 год.

	
	
	Практичні, семінарські – 

немає

	
	
	Лабораторні

36 год.

	
	
	Самостійна робота

90 год.

	
	
	Вид контролю: 
залік


2. Мета та завдання навчальної дисципліни

Мета: надати студентам, які навчаються за напрямом „Хімія” за ОКР бакалавр базові навички використання комп’ютерів. Студенти навчаються як кваліфіковані користувачі персонального комп’ютера використовувати комп’ютерні технології для розв’язання типових навчальних та наукових задач, роботі з текстами, основам роботи в Інтернет, вивчають програмні пакети, корисні для хіміків. 

У результаті вивчення даного курсу студент повинен 

знати: основи інформатики і інформаційних технологій, методи інформатики, що використовуються в хімії; засади регресійного аналізу в хімії; розрахунок за законом діючих мас; елементи теорії графів; засади побудови та використання адитивних схем при розрахунку фізико-хімічних характеристик молекул.
вміти: володіти основними програмними пакетами, що використовуються у офісній роботі; володіти основами чисельних методів, що використовуються в хімії та проводити розрахунки; сформулювати алгоритм розрахунку та вибрати програмний пакет, що здатен розв’язати поставлену задачу. 
3. Програма навчальної дисципліни
Модуль 1. Лекції
Тема 1. Поняття інформації, отримання, передача та збереження інформації. Кодування інформації. Двійкове кодування інформації в комп’ютері. Одиниці вимірювання інформації. Файл як центральна концепція інформатики. 
Тема 2. Архітектура комп’ютера. Загальна схема пристроїв: системний блок, пристрої вводу та виводу інформації. Склад, принципи роботи та характеристики процесора. Пам’ять, різновиди пам’яті. Запам’ятовуючи пристрої (накопичувачі на жорстких та гнучких дисках, вінчестер, носії інформації).
Тема 3. Програмне забезпечення роботи комп’ютера. Класифікація програмного забезпечення: системне, прикладне, інструментальне. Системне програмне забезпечення. Поняття, функції, характеристики операційних систем. Типи операційних систем. Поняття файлу, файлової системи.

Тема 4. Комп’ютерні мережі. Призначення та типи комп’ютерних мереж. Апаратне забезпечення мережі. Глобальна мережа Internet. Поняття протоколу. Правила адресації Internet. Основні служби Internet.

Тема 5. Програмне забезпечення для хіміків. Пошукові системи. Бази даних для хіміків. Сучасні редактори для хімічних текстів. Проблема сумісності хімічних редакторів з текстовими процесорами. Візуальне відображення молекул, структур та експериментальних даних. Спеціалізовані квантовохімічні програми. 

Тема 6. Основи матричної алгебри. Алгебра векторів. Матриця як лінійне перетворення векторів. Спеціальні матриці (нульова, одинична, скалярна). Операції з матрицями. Функції від матриць. Ранг матриці. Вироджені матриці. Норма матриці. Детермінант матриці. Обернена матриця. Розв’язання систем лінійних алгебраїчних рівняннь. Матричне представлення. Числа обумовленості матриці. Задача на власні значення. Матриці проектування та спектральний розклад.

Тема 7. Використання матриць для опису будови хімічної речовини. Представлення брутто-формули речовини у вигляді векторів. Атомна матриця. Теорема про ранг атомної матриці. Побудова атомних матриць молекулярних та ион-молекулярних сумішей. Узагальнена атомна матриця яка ураховує структурну будову речовини на прикладі насичених вуглеводнів.

Тема 8. Матриці у хімічних реакціях. Зображення реакцій у алгебраічній формі. Кількість лінійно незалежних реакцій, що описують задану реакційну суміш. Ранг стехіометричної матриці. Стехіометричне правило Гіббса. Вибір незалежних компонент у розрахунках стехіометричних коефіцієнтів. Приклади розрахунків реакційних сумішей. 
Тема 9. Рівняння матеріального балансу. Побудова стехіометричної матриці методом прямого обернення субматриць. Кількість речовини у ході реакції. Повнота реакції. Розрахунок матеріального балансу за допомогою стехіометричних співвідношень. Параметричне рівняння простої та складної реакції. Ліва обернена матриця. Ключові речовини. Інваріант хімічної реакції. Теореми про змінення хімічного складу під час реакцій. 

Тема 10. Регресійний аналіз у хімії. Уявлення про рівняння регресії. Полілінійна (множинна лінійна) регресія. Метод найменших квадратів. Стандартне відхилення та коефіцієнт кореляції. Методики перехрестного оцінювання (LOO). Метод найменших модулів.

Тема 11. Теорія інформації та її використання у хімії. Загальне поняття про інформацію. Формула Шеннона. Зв’язок інформації з ймовірністю. Одиниці виміру інформації. Використання інформації у хімії. Зв’язок інформації з ентропією. Інформаційні структурні індекси. ІD, IC0, IC1, IC2 та інші похідні індекси. Проблема прогнозу біологічної активності молекул.

Тема 12. Елементи теорії графів. Поняття про граф. Задача Ейлера. Орієнтований та неорієнтований графи. Двудольний граф. Маршрут у графі, ланцюг, цикл. Топологічна матриця. Матриця інціденції та матриця дистанцій. Деякі теореми з теорії графів. Проблема перерахування ізомерів. Уявлення про теорію Пойа. Топологічні інваріанти графа. Структурні індекси молекул (індекс Вінера, індекс Рандіча). Застосування графів у дослідженні хімічних реакцій. 
Тема 13. Aддитивні схеми у проблемі розрахунків фізико-хімічних характеристик молекул. Методи розкладення структури молекул на фрагменти. Матричне формулювання розрахунків структурних інкрементів. Метод Татєвского. Температури атомізації та ізомерізації насичених вуглеводнів. Ліпофільність вуглеводнів та октанові числа. Еквівалентність та нееквівалентність різноманітних аддитивних схем. Проекційний та статистичний метод оцінювання аддитивних схем. Матрична формуліровка методу найменьшіх квадратів.
Тема 14. Методи вирішення некоректних задач регрессійного аналізу. Загальне уявлення про коректні та некоректні фізико-хімічні задачі. Некоректність за Адамаром та Тихоновим. Число обумовленості матриці. Псевдообернена матриця. Рівняння Пуассона. Розрахунки псевдооберненої матриці. Псевдовирішення прикладної матричної задачі. Метод регуляризації за Тихоновим. Функціонал Тихонова. Нормальне рівняння. Вибір параметру регуляризації. 
Модуль 2. Лабораторні заняття

Тема 15. Створення документів за допомогою текстового процесору OpenOffice.org Word Processor.
Тема 16. Знайомство з редактором хімічних формул xdrawchem.
Тема 17. Створення презентації (OpenOffice.org Presentation).
Тема 18. Знайомство з OpenOffice.org Spreadsheet. Створення таблиці даних. Робота з математичними та логічними функціями. Робота з масивами. Будова діаграм та графіків. 
Тема 19. Знайомство з QtiPlot. Створення таблиці даних. Будова графіків. Апроксимація залежностей.
Тема 20. Знайомство з Scilab. Основні арифметичні операції. Диференціювання. Інтегрування. Побудова графіків. Операції з матрицями. Розв’язання системи лінійних рівнянь. 

Тема 21. Застосування матриць при описі хімічних реакцій.

Тема 22. Рівняння матеріального балансу.

Тема 23. Регресійний аналіз.

Тема 24. Теорія графів та топологічні індекси.

Тема 25. Адитивні схеми
4. Структура навчальної дисципліни

	Назви модулів і тем
	Кількість годин

	
	Денна форма

	
	Усього 
	у тому числі

	
	
	л
	п
	лаб
	інд
	ср

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	Модуль 1 - лекції

	Тема 1. 
	4
	2
	
	
	
	2

	Тема 2.
	7
	3
	
	
	
	4

	Тема 3.
	7
	3
	
	
	
	4

	Тема 4.
	6
	2
	
	
	
	4

	Тема 5.
	5
	2
	
	
	
	3

	Тема 6.
	8
	4
	
	
	
	4

	Тема 7.
	6
	2
	
	
	
	4

	Тема 8.
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 9.
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 10.
	9
	4
	
	
	
	5

	Тема 11.
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 12.
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 13.
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 14.
	9
	4
	
	
	
	5

	Разом за модулем 1
	96
	36
	
	
	
	60

	Модуль 2 – лабораторні заняття

	Тема 15.
	4
	
	
	2
	
	2

	Тема 16.
	2
	
	
	1
	
	1

	Тема 17.
	3
	
	
	1
	
	2

	Тема 18.
	9
	
	
	6
	
	3

	Тема 19.
	6
	
	
	2
	
	4

	Тема 20.
	10
	
	
	6
	
	4

	Тема 21.
	8
	
	
	4
	
	4

	Тема 22.
	6
	
	
	4
	
	2

	Тема 23.
	4
	
	
	2
	
	2

	Тема 24.
	8
	
	
	4
	
	4

	Тема 25.
	6
	
	
	4
	
	2

	Разом за модулем 2
	66
	
	
	36
	
	30

	Усього годин 
	162
	36
	
	36
	
	90


5. Теми лабораторних занять

	№

з/п
	Назва теми
	Кількість

годин

	15
	Створення документів за допомогою текстового процесору Word Processor OpenOffice.org 
	2

	16
	Знайомство з редактором хімічних формул xdrawchem.
	1

	17
	Створення презентації (OpenOffice.org Presentation).
	1

	18
	Знайомство з електронними таблицями  OpenOffice.org Spreadsheet Створення таблиці даних. Робота з математичними та логічними функціями. Робота з масивами. Будова діаграм та графіків.
	6

	19
	Знайомство з QtiPlot. Створення таблиці даних. Будова графіків. Апроксимація залежностей.
	2

	20
	Знайомство з Scilab. Основні арифметичні операції. Диференціювання. Інтегрування. Побудова графіків. Операції з матрицями. Розв’язання системи лінійних рівнянь.
	6

	21
	Застосування матриць при описі хімічних реакцій.
	4

	22
	Рівняння матеріального балансу.
	4

	23
	Регресійний аналіз.
	2

	24
	Теорія графів та топологічні індекси.
	4

	25
	Адитивні схеми
	4


6. Самостійна робота

	Назва теми
	Кількість

годин

	Тема 1. Поняття інформації, отримання, передача та збереження інформації. Кодування інформації. Двійкове кодування інформації в комп’ютері. Одиниці вимірювання інформації. Файл як центральна концепція інформатики. 
	2

	Тема 2. Архітектура комп’ютера. Загальна схема пристроїв: системний блок, пристрої вводу та виводу інформації. Склад, принципи роботи та характеристики процесора. Пам’ять, різновиди пам’яті. Запам’ятовуючи пристрої (накопичувачі на жорстких та гнучких дисках, вінчестер, носії інформації).
	4

	Тема 3. Програмне забезпечення роботи комп’ютера. Класифікація програмного забезпечення: системне, прикладне, інструментальне. Системне програмне забезпечення. Поняття, функції, характеристики операційних систем. Типи операційних систем. Поняття файлу, файлової системи.
	4

	Тема 4. Комп’ютерні мережі. Призначення та типи комп’ютерних мереж. Апаратне забезпечення мережі. Глобальна мережа Internet. Поняття протоколу. Правила адресації Internet. Основні служби Internet.
	4

	Тема 5. Програмне забезпечення для хіміків. Пошукові системи. Бази даних для хіміків. Сучасні редактори для хімічних текстів. Проблема сумісності хімічних редакторів з текстовими процесорами. Візуальне відображення молекул, структур та експериментальних даних. Спеціалізовані квантовохімічні програми. 
	3

	Тема 6. Основи матричної алгебри. Алгебра векторів. Матриця як лінійне перетворення векторів. Спеціальні матриці (нульова, одинична, скалярна). Операції з матрицями. Функції від матриць. Ранг матриці. Вироджені матриці. Норма матриці. Детермінант матриці. Обернена матриця. Розв’язання систем лінійних алгебраїчних рівняннь. Матричне представлення. Числа обумовленості матриці. Задача на власні значення. Матриці проектування та спектральний розклад.
	4

	Тема 7. Використання матриць для опису будови хімічної речовини. Представлення брутто-формули речовини у вигляді векторів. Атомна матриця. Теорема про ранг атомної матриці. Побудова атомних матриць молекулярних та ион-молекулярних сумішей. Узагальнена атомна матриця яка ураховує структурну будову речовини на прикладі насичених вуглеводнів.
	4

	Тема 8. Матриці у хімічних реакціях. Зображення реакцій у алгебраічній формі. Кількість лінійно незалежних реакцій, що описують задану реакційну суміш. Ранг стехіометричної матриці. Стехіометричне правило Гіббса. Вибір незалежних компонент у розрахунках стехіометричних коефіцієнтів. Приклади розрахунків реакційних сумішей. 
	5

	Тема 9. Рівняння матеріального балансу. Побудова стехіометричної матриці методом прямого обернення субматриць. Кількість речовини у ході реакції. Повнота реакції. Розрахунок матеріального балансу за допомогою стехіометричних співвідношень. Параметричне рівняння простої та складної реакції. Ліва обернена матриця. Ключові речовини. Інваріант хімічної реакції. Теореми про змінення хімічного складу під час реакцій. 
	5

	Тема 10. Регресійний аналіз у хімії. Уявлення про рівняння регресії. Полілінійна (множинна лінійна) регресія. Метод найменших квадратів. Стандартне відхилення та коефіцієнт кореляції. Методики перехрестного оцінювання (LOO). Метод найменших модулів.
	5

	Тема 11. Теорія інформації та її використання у хімії. Загальне поняття про інформацію. Формула Шеннона. Зв’язок інформації з ймовірністю. Одиниці виміру інформації. Використання інформації у хімії. Зв’язок інформації з ентропією. Інформаційні структурні індекси. ІD, IC0, IC1, IC2 та інші похідні індекси. Проблема прогнозу біологічної активності молекул.
	5

	Тема 12. Елементи теорії графів. Поняття про граф. Задача Ейлера. Орієнтований та неорієнтований графи. Двудольний граф. Маршрут у графі, ланцюг, цикл. Топологічна матриця. Матриця інціденції та матриця дистанцій. Деякі теореми з теорії графів. Проблема перерахування ізомерів. Уявлення про теорію Пойа. Топологічні інваріанти графа. Структурні індекси молекул (індекс Вінера, індекс Рандіча). Застосування графів у дослідженні хімічних реакцій. 
	5

	Тема 13. Aддитивні схеми у проблемі розрахунків фізико-хімічних характеристик молекул. Методи розкладення структури молекул на фрагменти. Матричне формулювання розрахунків структурних інкрементів. Метод Татєвского. Температури атомізації та ізомерізації насичених вуглеводнів. Ліпофільність вуглеводнів та октанові числа. Еквівалентність та нееквівалентність різноманітних аддитивних схем. Проекційний та статистичний метод оцінювання аддитивних схем. Матрична формуліровка методу найменьшіх квадратів.
	5

	Тема 14. Методи вирішення некоректних задач регрессійного аналізу. Загальне уявлення про коректні та некоректні фізико-хімічні задачі. Некоректність за Адамаром та Тихоновим. Число обумовленості матриці. Псевдообернена матриця. Рівняння Пуассона. Розрахунки псевдооберненої матриці. Псевдовирішення прикладної матричної задачі. Метод регуляризації за Тихоновим. Функціонал Тихонова. Нормальне рівняння. Вибір параметру регуляризації. 
	5

	Тема 15. Створення документів за допомогою текстового процесору Word Processor (OpenOffice).
	2

	Тема 16. Знайомство з редактором хімічних формул xdrawchem. 
	1

	Тема 17. Створення презентації (Presentation).
	2

	Тема 18. Знайомство з  електронними таблицями  Spreadsheet (OpenOffice). Створення таблиці даних. Робота з математичними та логічними функціями. Робота з масивами. Будова діаграм та графіків.
	3

	Тема 19. Знайомство з QtiPlot. Створення таблиці даних. Будова графіків. Апроксимація залежностей.
	4

	Тема 20. Знайомство з Scilab. Основні арифметичні операції. Диференціювання. Інтегрування. Побудова графіків. Операції з матрицями. Розв’язання системи лінійних рівнянь. 
	4

	Тема 21. Застосування матриць при описі хімічних реакцій.
	4

	Тема 22. Рівняння матеріального балансу.
	2

	Тема 23. Регресійний аналіз.
	2

	Тема 24. Теорія графів та топологічні індекси.
	4

	Тема 25. Адитивні схеми.
	2


7. Методи навчання

Лекції, виконання лабораторних робіт на комп’ютері, самостійна робота. 

8. Методи контролю

Письмовий поточний контроль знань за темами лабораторних робіт, залік.

9. Розподіл балів, які отримують студенти

	Поточне тестування та самостійна робота
	Сума

	Мо​дуль 1
	Модуль 2
	

	Теми 1-14
	Т15
	Т16
	Т17
	Т18
	Т19
	Т20
	Т21
	Т22
	Т23
	Т24
	Т25
	

	
	Поточний контроль знань: 20
	Поточний контроль знань: 20
	Поточний контроль знань: 30
	Поточний контроль знань: 30
	100


Для зарахування модуля 2 студент повинен виконати всі лабораторні роботи. Для одержання заліку студент має набрати не менше, ніж 50% балів за підсумком поточного контролю знань з тем 15-25.
Критерії оцінювання

А – впевнене володіння методами інформатики. Вміння сформулювати алгоритм розрахунку, вибрати програмний пакет, що здатен ефективно розв’язати поставлену математичну проблему хімії та проаналізувати одержані результати. 

В – Добре володіння методами інформатики. Розуміння алгоритмів, оцінки точності результатів розрахунку. 

С – Володіння теоретичними основами розрахункової математики. Розуміння основних розрахункових методів. Добре володіння основними програмними пакетами.

D – Володіння базовими основами методів інформатики, що використовуються в хімії. Вміння провести основні розрахунки. Володіння основними програмними пакетами.

E – Мінімальне розуміння основ інформатики. Елементарне володіння основними програмними пакетами. 

Шкала оцінювання

	Сума балів за всі види навчальної діяльності протягом семестру
	Оцінка ECTS
	Оцінка за національною шкалою

	90 – 100
	А
	зараховано

	80-89
	В
	

	70-79
	С
	

	60-69
	D
	

	50-59
	Е 
	

	1-49
	FX
	не зараховано


10. Методичне забезпечення
1. Робоча програма навчальної дисципліни.
2. Навчальні посібники, монографії, наукові статті.

3. Документація до програмного забезпечення.

4. Описи лабораторних робіт.
11. Рекомендована література

Базова
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