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1. Опис навчальної дисципліни

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

	Кількість кредитів – 5
	Галузь знань 0401

"Природничі науки"


	денна форма навчання 

за вибором



	Модулів – 2
	Напрям підготовки

 040101 “хімія”

спеціальність 7.04010101 “хімія” та 8.04010101  “хімія”


	Рік підготовки:

V-й

	
	
	Семестр

9-й

	Загальна кількість годин 150
	
	

	
	
	Лекції

54 год.

	Тижневих годин для денної форми навчання:

аудиторних – 4
самостійної роботи студента – 78
	Освітньо-кваліфікаційний рівень: магістр, спеціаліст

	Лабораторні роботи 

18 год.

	
	
	Самостійна робота

78 год.

	
	
	Вид контролю:

екзамен


2. Мета та завдання навчальної дисципліни

Мета: навчити студентів використовувати хемометричні (статистичні, квантовохімічні та інші математичні) методи для обробки масивів експериментальних даних, та побудови прогностичних моделей зокрема, кількісного фізико-хімічного аналізу.
У результаті вивчення даного курсу студент повинен 

знати: засади хемометрії як міждисциплінарної науки для вилучення змістовної інформації з експериментальних та теоретичних даних, обробки даних хімічного експерименту.
вміти: використовувати комплекс хемометричних методів та розрахункових засобів для оцінювання параметрів хімічних систем.
3.  Програма навчальної дисципліни

Модуль 1. Лекції (частина 1)
Тема 1. Хемометрія як міждисциплінарна наукова дисципліна. Хемометрія та хімія, хемометрія та прикладна статистика.
Тема 2. Огляд завдань хемометрії та головних хемометричних методів.
Тема 3. Засади параметричної статистики. Розподіл похибок Гауса як граничний. Метод максимуму правдоподібності. Метод найменших квадратів (МНК). Розрахункова схема МНК. Некоректний характер задачі МНК та засоби регуляризації (Тихонівська регуляризація, сингулярний розклад як одна з реалізацій Тихонівської регуляризації). Статистичні властивості оцінок МНК. Аналіз адекватності моделей (глобальні та локальні критерії).
Тема 4. Закон розподілу Лапласа як граничний. Метод найменших модулів (МНМ). Розрахункова схема МНМ.
Тема 5. Робастні оцінки. Різновиди робастних оцінок. М-оцінки Хьюбера. Розрахункова схема М-оцінювання. Робастні оцінки теорії нечітких множин (ТНМ). Розрахункова схема оцінювання за допомогою ТНМ.
Тема 6. Крос-валідація як засіб оцінки адекватності та верифікації моделей. Параметрична ідентифікація на основі крос-валідації.
Тема 7. Розв’язання некоректно поставлених задач, що виникають при оцінці енергетичної неоднорідності поверхонь.
Тема 8. Кластерний і дискримінантний аналіз. Приклади використання для вилучення змістовної хімічної інформації з великих масивів експериментальних даних.
Тема 9. Кореляційний аналіз. Кореляційні рівняння в хімії.
Тема 10. Проблема розробки математичних моделей, що пов’язують структуру речовини із її властивостями. Основні підходи. Квантова хімія як метод прогнозу та цілеспрямованого створення систем із заданими властивостями.

Тема 11. Систематика квантовохімічних методів. Напівемпіричні та неемпіричні (ab initio) методи. Метод Гюккеля та ППП. Параметризація ППП. Метод Гартрі-Фока. Всевалентні наближення – CNDO, MNDO, MINDO, AM1, PM3, RM1, PM6. Молекулярна механіка. Знайомство з програмними пакетами HyperChem. MOPAC.

Тема 12. π–електронна будова та властивості полімерних π–спряжених систем поліацетілени, кумулени, конденсовані вуглеводні. інтерпретації фізико-хімічних властивостей молекул. Наносистеми. Фуллерен, Вуглецеві нанотрубки, графен.

Тема 13. Історичний огляд досліджень зв(язку біологічної активності та структури молекул. Методи розрахунків біологічної активності (БА) хімічних речовин як частина проблематики QSAR. Основні етапи оцінки БА. Загальний тезаурус типів БА.

Тема 14. Пакети прикладних програм орієнтовані на проблематику QSAR: Avogadro, HYPERCHEM, DRAGON, ACDLabs, PASS, тощо. Програми візуалізації. Візуалізація біомолекул.

Тема 15. Логіко-комбінаторний метод у конструюванні лікарських препаратів. Байєсові оцінки ймовірності.

Тема 16. Метод програмованих нейронних мереж. Генетичні алгоритми. Застосування до проблем класифікації та кластеризації.

Тема 17. Аналіз багатовимірних даних. Метод головних компонент. Факторний аналіз багатоваріантних даних. Обертання факторів.
Модуль 2. Лабораторні заняття

Тема 18. Засади параметричної статистики. Розподіл похибок Гауса як граничний. Метод максимуму правдоподібності. Метод найменших квадратів (МНК). Розрахункова схема МНК. Некоректний характер задачі МНК та засоби регуляризації (Тихонівська регуляризація, сингулярний розклад як одна з реалізацій Тихонівської регуляризації). Статистичні властивості оцінок МНК. Аналіз адекватності моделей (глобальні та локальні критерії).

Тема 19. Закон розподілу Лапласа як граничний. Метод найменших модулів (МНМ). Розрахункова схема МНМ.

Тема 20. Робастні оцінки. Різновиди робастних оцінок. М-оцінки Хьюбера. Розрахункова схема М-оцінювання. Робастні оцінки теорії нечітких множин (ТНМ). Розрахункова схема оцінювання за допомогою ТНМ.

Тема 21. Крос-валідація як засіб оцінки адекватності та верифікації моделей. Параметрична ідентифікація на основі крос-валідації. 

Тема 22. Розв’язання некоректно поставлених задач, що виникають при оцінці енергетичної неоднорідності поверхонь.

Тема 23. Кластерний і дискримінантний аналіз. Приклади використання для вилучення змістовної хімічної інформації з великих масивів експериментальних даних.

Тема 24. Кореляційний аналіз. Кореляційні рівняння в хімії.
Тема 25. Знайомство з програмним пакетом МОРАС. Оптимізація геометрії всевалентними методами. Порівняння розрахованих даних із експериментальними.

Тема 26. «Сборка» наносистем за допомогою візуалізуючих програм. Розрахунки електронної будови вуглецевих нанотрубок.

Тема 27. Розрахунки біологічної активності за допомогою on-line  ресурсу PASS.

Тема 28. Побудова прогностичних моделей за логіко-комбінаторним методом.

Тема 29. Використання нейронних мереж для прогнозу канцерогенної активності  конденсованих вуглеводнів.

Тема 30. Факторний аналіз даних.

4. Структура навчальної дисципліни
	Модулі і теми
	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
	3
	
	
	
	1

	Тема 2
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 3
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 4
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 5
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 6
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 7
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 8
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 9
	4
	3
	
	
	
	1

	Тема 10
	4
	2
	
	
	
	2

	Тема 11
	7
	5
	
	
	
	2

	Тема 12
	6
	4
	
	
	
	2


	Тема 13
	5
	3
	
	
	
	2

	Тема 14
	5
	3
	
	
	
	2

	Тема 15
	5
	2
	
	
	
	3

	Тема 16
	8
	5
	
	
	
	3

	Тема 17
	6
	3
	
	
	
	3

	Разом за модулем 1
	82
	54
	
	
	
	28

	Модуль 2 – лабораторні роботи

	Тема 18
	6
	
	
	2
	
	4

	Тема 19
	6
	
	
	1
	
	5

	Тема 20
	7
	
	
	2
	
	5

	Тема 21
	5
	
	
	1
	
	4

	Тема 22
	5
	
	
	1
	
	4

	Тема 23
	5
	
	
	1
	
	4

	Тема 24
	5
	
	
	1
	
	4

	Тема 25
	4
	
	
	1
	
	3

	Тема 26
	4
	
	
	1
	
	3

	Тема 27
	4
	
	
	1
	
	3

	Тема 28
	5
	
	
	2
	
	3

	Тема 29
	6
	
	
	2
	
	4

	Тема 30
	6
	
	
	2
	
	4

	Разом за модулем 2 
	68
	54
	
	18
	
	50

	Усього годин
	150
	54
	
	18
	
	78


5. Теми лабораторних занять

	№

з/п
	Назва теми
	Кількість

годин

	Модуль 2

	18
	Засади параметричної статистики. Розподіл похибок Гауса як граничний. Метод максимуму правдоподібності. Метод найменших квадратів (МНК). Розрахункова схема МНК. Некоректний характер задачі МНК та засоби регуляризації (Тихонівська регуляризація, сингулярний розклад як одна з реалізацій Тихонівської регуляризації). Статистичні властивості оцінок МНК. Аналіз адекватності моделей (глобальні та локальні критерії).
	2

	19
	Закон розподілу Лапласа як граничний. Метод найменших модулів (МНМ). Розрахункова схема МНМ.
	1

	20
	Робастні оцінки. Різновиди робастних оцінок. М-оцінки Хьюбера. Розрахункова схема М-оцінювання. Робастні оцінки теорії нечітких множин (ТНМ). Розрахункова схема оцінювання за допомогою ТНМ.
	2

	21
	Крос-валідація як засіб оцінки адекватності та верифікації моделей. Параметрична ідентифікація на основі крос-валідації.
	1

	22
	Розв’язання некоректно поставлених задач, що виникають при оцінці енергетичної неоднорідності поверхонь.
	1

	23
	Кластерний і дискримінантний аналіз. Приклади використання для вилучення змістовної хімічної інформації з великих масивів експериментальних даних.
	1

	24
	Кореляційний аналіз. Кореляційні рівняння в хімії.
	1

	25
	Знайомство з програмним пакетом МОРАС. Оптимізація геометрії всевалентними методами. Порівняння розрахованих даних із експериментальними.
	1

	26
	«Сборка» наносистем за допомогою візуалізуючих програм. Розрахунки електронної будови вуглецевих нанотрубок.
	1

	27
	Розрахунки біологічної активності за допомогою on-line  ресурсу PASS.
	1

	28
	Побудова прогностичних моделей за логіко-комбінаторним методом.
	2

	29
	Використання нейронних мереж для прогнозу канцерогенної активності  конденсованих вуглеводнів.
	2

	30
	Факторний аналіз даних.
	2

	
	Усього годин
	18


6. Самостійна робота

	Назва теми
	Кількість

годин

	
	ср
	пір

	Тема 1. Хемометрія як міждисциплінарна наукова дисципліна. Хемометрія та хімія, хемометрія та прикладна статистика.
	3
	

	Тема 2. Огляд завдань хемометрії та головних хемометричних методів.
	3
	

	Тема 3. Засади параметричної статистики. Розподіл похибок Гауса як граничний. Метод максимуму правдоподібності. Метод найменших квадратів (МНК). Розрахункова схема МНК. Некоректний характер задачі МНК та засоби регуляризації (Тихонівська регуляризація, сингулярний розклад як одна з реалізацій Тихонівської регуляризації). Статистичні властивості оцінок МНК. Аналіз адекватності моделей (глобальні та локальні критерії).
	3
	

	Тема 4. Закон розподілу Лапласа як граничний. Метод найменших модулів (МНМ). Розрахункова схема МНМ.
	5
	

	Тема 5. Робастні оцінки. Різновиди робастних оцінок. М-оцінки Хьюбера. Розрахункова схема М-оцінювання. Робастні оцінки теорії нечітких множин (ТНМ). Розрахункова схема оцінювання за допомогою ТНМ.
	6
	

	Тема 6. Крос-валідація як засіб оцінки адекватності та верифікації моделей. Параметрична ідентифікація на основі крос-валідації.
	3
	

	Тема 7. Розв’язання некоректно поставлених задач, що виникають при оцінці енергетичної неоднорідності поверхонь.
	6
	

	Тема 8. Кластерний і дискримінантний аналіз. Приклади використання для вилучення змістовної хімічної інформації з великих масивів експериментальних даних.
	6
	

	Тема 9. Кореляційний аналіз. Кореляційні рівняння в хімії.
	4
	

	Тема 10. Проблема розробки математичних моделей, що пов’язують структуру речовини із її властивостями. Основні підходи. Квантова хімія як метод прогнозу та цілеспрямованого створення систем із заданими властивостями.
	5
	

	Тема 11. Систематика квантовохімічних методів. Напівемпіричні та неемпіричні (ab initio) методи. Метод Гюккеля та ППП. Параметризація ППП. Метод Гартрі-Фока. Всевалентні наближення – CNDO, MNDO, MINDO, AM1, PM3, RM1, PM6. Молекулярна механіка. Знайомство з програмними пакетами HyperChem. MOPAC.
	2
	

	Тема 12. π–електронна будова та властивості полімерних π–спряжених систем поліацетілени, кумулени, конденсовані вуглеводні. інтерпретації фізико-хімічних властивостей молекул. Наносистеми. Фуллерен, Вуглецеві нанотрубки, графен.
	5
	

	Тема 13. Історичний огляд досліджень зв(язку біологічної активності та структури молекул. Методи розрахунків біологічної активності (БА) хімічних речовин як частина проблематики QSAR. Основні етапи оцінки БА. Загальний тезаурус типів БА.
	5
	

	Тема 14. Пакети прикладних програм орієнтовані на проблематику QSAR: Avogadro, HYPERCHEM, DRAGON, ACDLabs, PASS, тощо. Програми візуалізації. Візуалізація біомолекул.
	2
	

	Тема 15. Логіко-комбінаторний метод у конструюванні лікарських препаратів. Байєсові оцінки ймовірності.
	6
	

	Тема 16. Метод програмованих нейронних мереж. Генетичні алгоритми. Застосування до проблем класифікації та кластеризації.
	7
	

	Тема 17. Аналіз багатовимірних даних. Метод головних компонент. Факторний аналіз багатоваріантних даних. Обертання факторів.
	7
	

	Усього годин
	78
	


7. Методи навчання

Лекції, лабораторні роботи, самостійна робота, виконання розрахункових завдань на комп’ютері.

8. Методи контролю

Екзамен.

9. Розподіл балів, які отримують студенти

	Поточне тестування та самостійна робота
	Підсумковий семестровий контроль 

(екзамен)
	Сума

	
	
	

	
	
	

	Модуль 2
	
	

	60
	
	

	
	40
	100


Шкала оцінювання

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

	90 – 100
	А
	відмінно

	80 – 89
	В
	добре

	70 – 79
	С
	

	60 – 69
	D
	задовільно

	50 – 59
	Е
	

	1 – 49
	FX
	незадовільно


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

3. Документація до програмного забезпечення.
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