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1. Опис навчальної дисципліни

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

	Кількість кредитів -7.0
	Галузь знань 0401

"Природничі науки"
	денна форма навчання 

нормативна



	Модулів – 4
	Напрям підготовки
040101 "хімія"

Спеціальність 6.040101
	Рік підготовки:

IV -й

	
	
	Семестр

8 -й

	Загальна кількість годин 252
	
	

	
	
	Лекції

32  год.

	Тижневих годин для денної форми навчання:

аудиторних – 6 

самостійної роботи студента – 9.75
	Освітньо-кваліфікаційний рівень: бакалавр


	

	
	
	Лабораторні

64  год.

	
	
	Самостійна робота

156 год.

	
	
	Види контролю:

лабораторні роботи

контрольні роботи

екзамен


2. Мета та завдання навчальної дисципліни

Мета: надати студентам знання про (1) чисельні методи вирішення фізико-хімічних задач, що виникають при дослідженні хімічних речовин, явищ та процесів з використанням комп’ютерів; (2) сучасні можливості розрахункової хімії при вирішенні  задач QSAR та хімічної кінетики: методи розрахунків активності (зокрема біологічної) молекул, регресійні методи оцінки активності, дискримінацію кінетичних механізмів, особливості кінетики каталітичних реакцій, нелінійні режими в хімічних реагуючих системах. 

У результаті вивчення даного курсу студент повинен: 

знати: основні математичні концепції і методи, що мають безпосереднє застосування в сучасній хімії при дослідженні хімічних властивостей речовин та їх перетворень; основні теоретичні положення QSAR,  аналізу кінетичних механізмів хімічних реакцій, кінетики каталітичних реакцій; володіти інформацією про наявне загальне та спеціалізоване програмне забезпечення, яке може бути використано при вирішенні розрахункових задач в цих галузях.

вміти: використовувати загальне та спеціалізоване програмне забезпечення та математичні методи, зокрема чисельне диференціювання, інтегрування, методи оптимізації та інтерполяцію даних при вирішенні фізико-хімічних задач, для побудови аддитивних схем, проведення факторного аналізу, класифікації та розпізнавання образів, аналізу кінетичних механізмів хімічних реакцій, розрахунку основних параметрів каталітичних реакцій, дослідження нелінійних режимів в хімічних системах.
3.  Програма навчальної дисципліни

Модуль 1. Лекції (частина 1)

Тема 1. Елементи математичної статистики і теорії похибок.  Випадкова величина, математичне чекання, дисперсія і середнє квадратичне відхилення. Закони розподілу випадкових величин. Рівномірний розподіл; нормальний розподіл (Гауса-Лапласа), правило “трьох сигм”. 

Типи похибок: систематичні, випадкові і промахи; абсолютні і відносні; помилки обчислень і округлень.  Систематичні похибки: джерела і їх усунення, помилки непрямих вимірів. Приклади: зважування, готування розчинів, визначення фізико-хімічних величин (електрометричне і спектроскопічне). Випадкові похибки: кількісні характеристики, похибки непрямих вимірів. Статистична обробка результатів кількісних вимірювань.

Тема 2. Лінійний метод найменших квадратів та його застосування в регресійному аналізі. Подібність та відмінність кореляційного та регресійного аналізу. Елементи кореляційного аналізу. Постановка задачі регресійного аналізу. Припущення й алгоритм оцінювання параметрів регресії за методом найменших квадратів. Властивості оцінок МНК. Зважений ЛМНК, критерії застосування.

Тема 3. Інтерполяція даних і наближення функцій. Постановка задачі. Критерії методу рішення (ЛМНК або класична інтерполяція). Поліноміальна інтерполяція: програмна реалізація, схема Горнера; апроксімаційна теорема Вейерштраса, глобальний інтерполянт, базис Лагранжевих поліном. Кусочна інтерполяція, інтерполяція кубічним сплайном.

Тема 4. Чисельне диференціювання. Різницеві відношення. Похибка апроксимації різницевими відношеннями. Некоректність операції чисельного диференціювання. 

Тема 5. Чисельне інтегрування. Класифікація типів функцій що інтегруються. Найпростіші формули чисельного інтегрування. Квадратурні формули інтерполяційного типу. Формули Ньютона-Котеса. Адаптивні квадратурні алгоритми. Метод Гауса обчислення визначених інтегралів.

Тема 6. Методи оптимізації. Постановка задачі: фізико-хімічна і математична. Класифікація методів оптимізації. 

Методи одномірної оптимізації (мінімізації).

Методи багатомірної мінімізації і нелінійний метод найменших квадратів. Формальна задача нелінійної регресії, переформулювання її в задачу багатомірної оптимізації: геометрична й аналітична інтерпретація, приклади постановки задач у реальних дослідницьких задачах (на прикладі електрометричних і спектроскопічних).

Ітераційні методи оптимізації (мінімізації). метод параболоїдів (Ньютона-Канторовича). Критерії закінчення мінімізації, необхідні і достатні умови глобального мінімізатора. Статистична оцінка параметрів нелінійної регресії. Труднощі і модифікації методу параболоїдів. Алгоритм методу параболоїдів. Методи без обчислення похідних: метод багатогранника що деформується. Геометрична інтерпретація.

Особливості застосування методів багатомірної нелінійної мінімізації при дослідженні розчинів електролітів. Розрахунок рівноважного складу у випадку симетричних електролітів. Несиметричні, змішані і складно асоційовані електроліти і їх природні й антропогенні аналоги (морська вода, стічні води, технологічні електроліти та інш.). Розрахунок рівноважного складу в несиметричних електролітах, метод Брінклі.

Особливості застосування методів багатомірної нелінійної мінімізації при обробці спектроскопічних даних. 

Тема 7. (факультативна). Ряди Фур’є  й інтегральні перетворення Фур’є.

Дискретне і неперервне перетворення Фур'є. Швидке Фур’є-перетворення. Приклади використання Фур'є перетворення: експериментальні спектри і часові кореляційні функції, структурний фактор і функція радіального розподілу.

Модуль 2. Лекції (частина 2)

Тема 8. Мета та методи розрахунків активності (зокрема біологічної) молекул. Дескрипторний метод опису молекулярної структури.

Тема 9. Регресійні методи оцінки активності. Адитивні схеми, модель Хенча та метод порівнювального аналізу молекулярних полів (CoMFA).

Тема 10. Основи теорії класифікації та розпізнавання образів. Дискримінаційний аналіз. Логістична регресія.
Тема 11. Візуалізація молекул важливих у біологічному сенсі (фрагменти ДНК, ферменти, тощо). Проблема опису взаємодії «протеїн-ліганд». Докінг.
Тема 12. Різноманіття задач хімічної кінетики та комп’ютерних методів їх вирішення.

Тема 13. Аналіз кінетичних механізмів хімічних реакцій.

Тема 14. Основні закономірності кінетики гетерогенних реакцій.

Тема 15. Нелінійні режими в хімічних реагуючих системах.

Модуль 3. Лабораторні заняття (частина 1)

Тема 16. Розрахунок систематичних похибок непрямих вимірів.

Тема 17. Застосування ЛМНК та зваженого ЛМНК в регресійному аналізі.

Тема 18. Інтерполяція даних за допомогою ЛМНК.

Тема 19. Інтерполяція даних за формулою Лагранжа.

Тема 20. Чисельне диференціювання та інтегрування.

Тема 21. Застосування методу Ньютона першого для розрахунку рівноважного складу 1-1 електроліту з врахуванням коефіцієнтів активності.

Тема 22. Застосування методів оптимізації для знаходження мінімуму функції багатьох змінних (на прикладі абстрактних математичних, електрометричних або спектроскопічних задач). 

Модуль 4. Лабораторні заняття (частина 2)

Тема 23. Знайомство з програмами проблематики QSAR (MOPAC, HyperChem, ArgusLab, DRAGON). Методи напівемпіричної квантової хімії.

Тема 24. Регресійні моделі біологічної активності.

Тема 25. Класифікатори та побудова дискримінаційних функцій алергічної активності молекул.
Тема 26. Молекулярне моделювання в дизайні (біо)активних молекул. Докінг.
Тема 27. Аналіз кінетичних механізмів хімічних реакцій.

Тема 28. Розрахункові методи в кінетиці гетерогенних реакцій.

Тема 29. Розрахункові методи в кінетиці ферментативних реакцій.

Тема 30. Комп’ютерне дослідження нелінійних режимів хімічних реагуючих систем. 

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 (частина 1)

	Тема 1 
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 2
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 3
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 4
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 5
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 6
	16
	6
	
	
	
	10

	Тема 7
	5
	
	
	
	
	5

	Разом за 
модулем 1 
	56
	16
	
	
	
	40

	Модуль 2 – лекції (частина 2)

	Тема 8 
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 9
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 10
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 11
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 12
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 13
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 14
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 15
	7
	2
	
	
	
	5

	Разом за 
модулем 2
	56
	16
	
	
	
	40

	Модуль 3 – лабораторні заняття (частина 1)

	Тема 16
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 17
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 18
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 19
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 20
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 21
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 22
	16
	
	
	8
	
	8

	Разом за 
модулем 3
	70
	
	
	32
	
	38

	Модуль 4 – лабораторні заняття (частина 2)

	Тема 23
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 24
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 25
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 26
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 27
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 28
	9
	
	
	4
	
	5

	Тема 29
	8
	
	
	4
	
	4

	Тема 30
	8
	
	
	4
	
	4

	Разом за 
модулем 4
	70
	
	
	32
	
	38

	Усього годин 
	252
	32
	
	64
	
	156


5. Теми лабораторних занять

	№

з/п
	Назва теми
	Кількість

годин

	16
	Розрахунок систематичних похибок непрямих вимірів.
	4

	17
	Застосування ЛМНК та зваженого ЛМНК в регресійному аналізі.
	4

	18
	Інтерполяція даних за допомогою ЛМНК.
	4

	19
	Інтерполяція даних за формулою Лагранжа.
	4

	20
	Чисельне диференціювання та інтегрування.
	4

	21
	Застосування методу Ньютона першого порядку для розрахунку рівноважного складу 1-1 електроліту з урахуванням коефіцієнтів активності.
	4

	22
	Застосування методів оптимізації для знаходження мінімуму функції багатьох змінних (на прикладі абстрактних математичних, електрометричних або спектроскопічних задач).
	8

	23
	Знайомство з програмами проблематики QSAR (MOPAC, HyperChem, ArgusLab, DRAGON). Методи напівемпіричної квантової хімії.
	4

	24
	Регресійні моделі біологічної активності.
	4

	25
	Класифікатори та побудова дискримінаційних функцій алергічної активності молекул.
	4

	26
	Молекулярне моделювання в дизайні (біо)активних молекул. Докінг.
	4

	27
	Аналіз кінетичних механізмів хімічних реакцій
	4

	28
	Розрахункові методи в кінетиці гетерогенних реакцій
	4

	29
	Розрахункові методи в кінетиці ферментативних реакцій. 
	4

	30
	Нелінійні режими в хімічних реагуючих системах
	4


6. Самостійна робота

	Назва теми
	Кількість

годин

	
	ср
	пір

	Тема 1 та 16. Застосування математичної статистики та теорії похибок для аналізу результатів фізико-хімічних вимірювань
	10
	

	Тема 2 та 17. Матричне представлення ЛМНК
	10
	

	Тема 3 та 18 та 19. Застосування методів інтерполяції у спектроскопії
	15
	

	Тема 4 та 20. Застосування чисельного диференціювання в квантово-хімічних розрахунках
	10
	

	Тема 5. Чисельне інтегрування в молекулярно-динамічному моделюванні та спектроскопії
	5
	

	Тема 6 та 21 та 22. Розрахунок рівноважного складу електролітного розчину за допомогою методів оптимізації
	23
	

	Тема 7. Особливості застосування Фур'є перетворення в дифракційних методах дослідження рідин
	5
	

	Тема 8 та 23. Порівняльний аналіз даних напівемпіричних методів АМ1, РМ3, РМ6.
	10
	

	Тема 9 та 24. QSAR аналіз констант зв’язування насичених фтор вуглеводнів із атмосферним радикалом ОН·
	10
	

	Тема 10 та 25. Порівняльний аналіз дискримінаційного методу та логістичної регресії
	10
	

	Тема 11 та 26. Інформаційні технології в дослідженнях біомолекул.
	10
	

	Тема 12 та 27. Задачі хімічної кінетики та комп’ютерні методи їх вирішення.
	10
	

	Тема 13 та 28. Основні підходи до аналізу кінетичних механізмів хімічних реакцій.
	10
	

	Тема 14 та 29. Особливості кінетики гетерогенних та ферментативних реакцій .
	9
	

	Тема 15 та 30. Нелінійні режими в сучасній хімії та хімічній технології.
	9
	


7. Методи навчання

Лекції, виконання лабораторних робіт, самостійна робота.

8. Методи контролю

Поточний контроль, модульні контрольні роботи, підсумковий семестровий контроль у формі письмового екзамену.

9. Розподіл балів, які отримують студенти

	Модульний і поточний контроль
	Підсумковий семестровий контроль (екзамен)
	Сума

	Модуль 1
	Модуль 2
	Модуль 3
	Модуль 4
	40
	100

	Теми 1-7
	Теми 8-15
	Т 16
	Т 17
	Т 18
	Т 19
	Т 20
	Т 21
	Т 22
	Т 23
	Т 24
	Т 25
	Т 26
	Т 27
	Т 28
	Т 29
	Т 30
	
	

	Модульна 
К/Р - 5 балів
	Модульна
 К/Р - 5 балів
	Поточний контроль
	Поточний контроль
	
	

	
	
	3
	3
	3
	3
	3
	4
	6
	3
	3
	3
	3
	3
	3
	3
	4
	
	

	
	
	Разом: 25
	Разом: 25
	
	


1. Студент допускається до підсумкового семестрового контролю (екзамену) за умови виконання та оформлення всіх лабораторних робіт та написання кожної модульної контрольної роботи на оцінку не меншу 2.5 балів. 

2. Якщо студент без поважних причин несвоєчасно виконав та оформив лабораторну роботу чи модульну контрольну роботу, оцінка за роботу знижується на 25%. Терміни оформлення лабораторних і виконання модульних контрольних робіт визначаються викладачами, які ведуть лабораторні заняття.

3. Студент допускається до семестрового підсумкового контролю за умови, якщо за результатами поточного контролю та виконання модульних контрольних робіт він набрав не менше 30 балів.

4. Екзамен вважається зданим, якщо студент одержав за нього оцінку не меншу 20 балів.

5. За спільним рішенням кафедр хімічного матеріалознавства і неорганічної хімії студент може отримати до 40 додаткових (заохочувальних) балів за якісну роботу протягом семестру і високі результати модульних контролів, підготовку наукових публікацій, що відповідають змісту навчальної дисципліни, тощо.

Шкала оцінювання

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

	90 – 100
	А
	відмінно  (5)

	80-89
	В
	добре  (4)

	70-79
	С
	

	60-69
	D
	задовільно (3) 

	50-59
	Е 
	

	1-49
	FX
	незадовільно (2)


10. Методичне забезпечення

1. Робоча програма навчальної дисципліни.

2. Навчальні посібники, методичні вказівки, монографії, наукові статті.

3. Вільно розповсюджуване загальне та спеціалізоване програмне забезпечення. 
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