Приложение 1 

Аннотация

к рабочей программе дисциплины «Прикладной анализ данных в химии и материаловедении»
направление подготовки 04.04.01 Химия

направленность (профиль): Химия

Форма обучения: очная
1. Цель изучения дисциплины 

Дисциплина Прикладной анализ данных в химии и материаловедении, охватывает круг вопросов, связанных с обработкой экспериментальных данных при проведении научных исследований в области химии и химического материаловедения. Дисциплина знакомит студентов с общими математическими методами обработки и анализа данных, в первую очередь, статистическими, а также с методами обработки данных дифракционных экспериментов с использованием специализированных программ. Применение различных методов рассматривается на конкретных примерах. 
2. Место дисциплины в структуре образовательной программы

Дисциплина Прикладной анализ данных в химии и материаловедении входит в вариативную часть образовательной программы и реализуется в седьмом семестре.

Дисциплины (практики), изучение которых необходимо для освоения дисциплины Прикладной анализ данных в химии и материаловедении введение в хемоинформатику, теория вероятностей и математическая статистика, физическая химия, физика, строение вещества, химия твердого тела, химические основы материаловедения.
Дисциплины (практики), для изучения которых необходимо освоение дисциплины Прикладной анализ данных в химии и материаловедении: производственная практика, научно-исследовательская работа, итоговая государственная аттестация.
3. Планируемые результаты обучения по дисциплине
	Результаты освоения образовательной программы

(компетенции)
	Индикаторы
	Результаты обучения по дисциплине

	С-ОПК-4. Способен планировать химический эксперимент «в стекле» и «in silico», обрабатывать и интерпретировать полученные результаты с использованием теоретических знаний и практических навыков решения математических и физических задач

	С-ОПК-4.2. Обрабатывает данные с использованием стандартных методов аппроксимации численных характеристик 
	- знает базовые математические методы анализа данных химического эксперимента



	С-ОПК-5. Способен использовать информационные базы данных и адаптировать существующие программные продукты для решения задач профессиональной деятельности с учетом основных требований информационной безопасности
	С-ОПК-5.2. Использует стандартные и оригинальные программные продукты, при необходимости адаптируя их для решения зада профессиональной деятельности


	- умеет выбирать оптимальные процедуры обработки экспериментальных данных и оценивать погрешности

	С-ПК-5. Способен использовать современные экспериментальные методы для установления состава, структуры и реакционной способности известных и новых соединений и материалов
	С-ПК-5.1. Выбирает и использует современные экспериментальные методы, в том числе и «in silico», для подтверждения и установления состава и строения соединений и материалов
	- знает различные методы лабораторного дифракционного эксперимента; 

- выбирает необходимый рентгеновский метод для установления кристаллической структуры конкретного материала и его свойств.


4. Трудоемкость дисциплины, вид учебной деятельности и форма промежуточной аттестации
Трудоемкость дисциплины – 2 з.е. (72 ч)

Форма промежуточной аттестации: 7 семестр – дифференцированный зачет.
	№
	Вид деятельности
	Семестр

	
	
	7

	1
	Лекции, ч
	16

	2
	Практические занятия, ч
	18

	3
	Лабораторные занятия, ч
	

	4
	Занятия в контактной форме, ч

из них
	36

	5
	из них аудиторных занятий, ч
	34

	6
	групповая работа с преподавателем, ч
	-

	7
	консультаций, час.
	-

	8
	промежуточная аттестация, ч
	2

	9
	Самостоятельная работа, час. 
	36

	10
	Всего, ч
	72


5. Содержание дисциплины 
	Часть 1. Общие методы обработки экспериментальных данных

	Измерения в химии. Общие принципы постановки задач обработки экспериментальных данных и извлечения достоверной химической информации из них. Признаки и типы шкал. Погрешности измерений и причины их возникновения. Категории ошибок.

	Случайные величины. Параметры случайных величин и их оценки. Точечное оценивание. Виды распределений случайных величин. Интервальное оценивание. Теория статистического вывода, ошибки I и II рода.

	Поиск взаимосвязи двух и более случайных величин. Корреляция и регрессия. Метод наименьших квадратов, линейная модель и анализ остатков, гетероскедактичность данных и варианты перехода к гомоскедактичному случаю.

	Краткий обзор многомерных методов анализа данных и основ хемометрики. Определение источника вариации данных. Дисперсионный анализ. Предсказание и оценивание, градуировка.

	Часть 2. Обработка данных дифракционного эксперимента

	Рентгеновское излучение, его источники. Обзор современных лабораторных дифрактометров и причин возникновения ошибок в экспериментах. Элементы кристаллографии.

	Дифракция рентгеновского излучения на кристалле, основы теории. Способы получения дифракционной картины и определение симметрии кристаллического вещества по ней, правила погасания и определение пространственной группы. Метод Лауэ. Международные таблицы. Ошибки, связанные с неправильным определением ПГС.

	Монокристальный метод. Рентгеноструктурный анализ (РСА), этапы решения и уточнения структур. Критерии правильности определения структур. Представление данных РСА в публикациях и банках данных. 

	Метод порошка. Индицирование дифрактограмм. Качественный и количественный рентгенофазовый анализ (РФА). Кристалличность, определение размеров зерен и ОКР, структурный анализ на основе порошковой дифрактометрии, критерии достоверности. 


