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1. Место дисциплины в структуре ОПОП ВО 

Дисциплины, предшествующие изучению данной дисциплины (исходя из формирования этапов по
компетенциям):  Базы  данных;Интеллектуальные  системы  автоматизированного
проектирования  ;Основы  нефтегазового  дела;Основы  переработки  нефти  и
нефтепродуктов;Основы  разработки  нефтяных  и  газовых  месторождений;Транспортирование
нефти, газа и продуктов их переработки

Дисциплины,  для  которых  освоение  данной  дисциплины  необходимо  как  предшествующее
(исходя из формирования этапов по компетенциям): Веб-технологии;Интеллектуальные системы
управления и автоматизации ;Основы нефтегазохимии;Основы нефтепереработки;Преддипломная
практика;Разработка  мобильных  приложений;Технологии  бурения  и  разработки  нефтегазовых
месторождений;Трубопроводный транспорт углеводородов

Блок: Блок 1. Дисциплины (модули);

Обязательная  или  часть,  формируемая  участниками  образовательных  отношений  (в  том  числе
элективные дисциплины): Часть, формируемая участниками образовательных отношений; 

Форма обучения: очная

Семестр, 
в котором 

преподается 
дисциплина

Трудоемкость дисциплины
Вид 

промежу-
точной

аттестации

Зачет-
ные

едини-
цы

Часы 

Общая
В том числе 

контакт-
ная

СРО

6 3 108 46 62 диф.зачет;
ИТОГО: 3 108 46 62

Форма обучения: заочная

Семестр, 
в котором 

преподается 
дисциплина

Трудоемкость дисциплины

Вид 
промежу-

точной
аттестации

Зачет-
ные

едини-
цы

Часы 

Общая
В том числе 

контакт-
ная

СРО

9 3 108 12 96 диф.зачет;
ИТОГО: 3 108 12 96

2. Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины 

3



13530025

№ пп.
Формируемые компетен-

ции

Шифр/
индекс

компетен-
ции

1

Способен осуществлять 
концептуальное моделиро-
вание проблемной области 
и проводить формализацию
представления знаний в си-
стемах искусственного ин-
теллекта

ПК-3и-22Г.-
3

В результате освоения дисциплины обучающийся должен:

Шифр 
компетенции

Индикаторы достижения компе-
тенций

Шифр 
результата 
обучения

Результат обучения

ПК-3и-22Г. 

ПК-3.1.   Разрабатывает  концеп-
туальную модель проблемной об-
ласти  системы  искусственного
интеллекта
 

З(ПК-3и-
22Г.)

Знать:
модели  химических
реакций

У(ПК-3и-
22Г.)

Уметь:
находить необходимое
программное  обеспе-
чение для решения по-
ставленной задачи 

В(ПК-3и-
22Г.)

Владеть:
проводят  анализ  ре-
зультатов  и  готовят
отчет  по  итогам  про-
хождения  программы
курса

3. Структура дисциплины 

3.1. Виды учебной работы и трудоемкость (всего и по семестрам, в часах)
Форма обучения: очная

Вид учебной работы

Всег
о

и по
семе-
страм

,
часы

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

Контактная работа, всего в
том числе:

46 46

лекции (всего) 14 14
-в т.ч. лекции on-line курс 0
практические занятия (ПЗ) 6 6
-в т.ч. практические заня-
тия on-line курс

0

лабораторные работы (ЛР) 24 24
контролируемая самостоя-
тельная работа (защита 
курсового проекта, курсо-
вой работы и др. работ 

0
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(при наличии))
-в т.ч. лабораторные рабо-
ты on-line курс

0

иная контактная работа 
(сдача зачета, 
экзамена,консультации)

2 2

проектная деятельность 
(ПД)

0

Самостоятельная работа 
обучающихся (СРО), всего
в том числе: (указать кон-
кретный  вид СРО)

62 62

выполнение и подготовка 
к защите курсового проек-
та или курсовой работы

0

выполнение и подготовка 
к защите РГР работы, ре-
ферата, патентных иссле-
дований, аналитических 
исследований и т.п

0

изучение учебного мате-
риала, вынесенного на 
самостоятельную прора-
ботку

25 25

подготовка к лаборатор-
ным и/или практическим 
занятиям

30 30

подготовка к сдаче зачета, 
экзамена

7 7

иные виды работ обучаю-
щегося (при наличии)

0

освоение on-line курса 0
самостоятельная проект-
ная деятельность (СПД)

0

ИТОГО ПО ДИСЦИПЛИ-
НЕ

108 108

Форма обучения: заочная

Вид учебной работы

Всег
о

и по
семе-
страм

,
часы

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

Контактная работа, всего в
том числе:

12 12

лекции (всего) 4 4

-в т.ч. лекции on-line курс 0

практические занятия (ПЗ) 2 2

-в т.ч. практические заня-
тия on-line курс

0

лабораторные работы (ЛР) 4 4

контролируемая самостоя-
тельная работа (защита 
курсового проекта, курсо-
вой работы и др. работ 
(при наличии))

0

-в т.ч. лабораторные рабо- 0
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ты on-line курс
иная контактная работа 
(сдача зачета, 
экзамена,консультации)

2 2

проектная деятельность 
(ПД)

0

Самостоятельная работа 
обучающихся (СРО), всего
в том числе: (указать кон-
кретный  вид СРО)

96 96

выполнение и подготовка 
к защите курсового проек-
та или курсовой работы

0

выполнение и подготовка 
к защите РГР работы, ре-
ферата, патентных иссле-
дований, аналитических 
исследований и т.п

0

изучение учебного матери-
ала, вынесенного на само-
стоятельную проработку

40 40

подготовка к лаборатор-
ным и/или практическим 
занятиям

49 49

подготовка к сдаче зачета, 
экзамена

7 7

иные виды работ обучаю-
щегося (при наличии)

0

освоение on-line курса 0

самостоятельная проект-
ная деятельность (СПД)

0

ИТОГО ПО ДИСЦИПЛИ-
НЕ

108 108

4. Содержание дисциплины

4.1. Темы (разделы) дисциплины  и виды занятий (в часах)

Форма обучения: очная

Н
ом

ер
 т

ем
ы

(р
аз

де
ла

)

Назва-
ние

темы
(разде-

ла)

С
ем

ес
тр

Трудоемкость, часы Шифр
ре-

зульта-
та обу-
чения

Л ПЗ ЛР СРО Всего

1

Введе-
ние в 
компью-
терное 
модели-
рование 
химиче-
ских ре-
акций

6 2 5 7

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

2 Строе-
ние мо-
лекул и 
их кван-
тово-

6 2 5 7 З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
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Н
ом

ер
те

м
ы

(р
аз

де
ла

)

Назва-
ние

темы

С
ем

ес
тр

Трудоемкость, часы Шифр
ре-

зульта-
Л ПЗ ЛР СРО Всего

химиче-
ское 
пред-
ставле-
ние

3и-22Г.)

3

Типы 
химиче-
ских ре-
акций и 
кван-
тово-
химиче-
ское 
пред-
ставле-
ние

6 2 5 7

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

4

Кван-
тово-
химиче-
ское мо-
делиро-
вание 
химиче-
ских ре-
акций

6 2 5 7

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

5

Реализа-
ция про-
грамм 
по кван-
тово-
химиче-
скому 
модели-
рованию
химиче-
ских ре-
акций

6 2 6 11 19

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

6

Кван-
тово-
химиче-
ское мо-
делиро-
вание 
модель-
ных ре-
акций

6 4 24 31 59

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

ИТОГО: 14 6 24 62 106

Форма обучения: заочная

Н
ом

ер
 т

ем
ы

(р
аз

де
ла

)

Назва-
ние

темы
(разде-

ла)

С
ем

ес
тр

Трудоемкость, часы Шифр
ре-

зульта-
та обу-
чения

Л ПЗ ЛР СРО Всего

1 Введе- 9 1 10 11 З(ПК-
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Н
ом

ер
те

м
ы

(р
аз

де
ла

)

Назва-
ние

темы

С
ем

ес
тр

Трудоемкость, часы Шифр
ре-

зульта-
Л ПЗ ЛР СРО Всего

ние в 
компью-
терное 
модели-
рование 
химиче-
ских ре-
акций

3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

2

Строе-
ние мо-
лекул и 
их кван-
тово-
химиче-
ское 
пред-
ставле-
ние

9 1 10 11

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

3

Типы 
химиче-
ских ре-
акций и 
кван-
тово-
химиче-
ское 
пред-
ставле-
ние

9 1 10 11

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

4

Кван-
тово-
химиче-
ское мо-
делиро-
вание 
химиче-
ских ре-
акций

9 1 10 11

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

5

Реализа-
ция про-
грамм 
по кван-
тово-
химиче-
скому 
модели-
рованию
химиче-
ских ре-
акций

9 2 21 23

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

6

Кван-
тово-
химиче-
ское мо-
делиро-
вание 
модель-
ных ре-
акций

9 4 35 39

З(ПК-
3и-22Г.)
У(ПК-
3и-22Г.)
В(ПК-
3и-22Г.)

ИТОГО: 4 2 4 96 106

8



13530025

4.2. Содержание лекционного курса

№ пп. Номер раздела
Название

темы

Трудоемкость,
часы

оч
на

я

оч
но

-
за

оч
на

я

за
оч

на
я

1 1-Введение в 
компьютерное моде-
лирование химиче-
ских реакций

Компьютерное 
моделирование 
химических ре-
акций. Основ-
ные понятия
Краткая характе-
ристика курса

2  1

2 2-Строение молекул 
и их квантово-хими-
ческое представле-
ние

Квантово-хими-
ческое пред-
ставление строе-
ния молекул
Изучение основ 
строения моле-
кул в квантово-
химическом 
представлении 

2  1

3 3-Типы химических 
реакций и квантово-
химическое пред-
ставление

Типы химиче-
ских реакций
Изучение типов 
химических реак-
ций

2  1

4 4-Квантово-химиче-
ское моделирование 
химических реакций

Квантово-хими-
ческое модели-
рование хими-
ческих реакций
Изучение подхо-
дов к квантово-
химическое мо-
делирование хи-
мических реак-
ций

2  1

5 5-Реализация про-
грамм по квантово-
химическому моде-
лированию химиче-
ских реакций

Реализация про-
грамм по кван-
тово-химическо-
му моделирова-
нию химических
реакций
Изучение про-
граммной реали-
зации по кван-
тово-химическо-
му моделирова-
нию химических 
реакций

2   

6 6-Квантово-химиче-
ское моделирование 
модельных реакций

Квантово-хими-
ческое модели-
рование модель-
ных реакций
изучение модель-
ных реакций

4   

 - ИТОГО:
 

14  4
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4.3. Перечень лабораторных работ

Номер раздела № ЛР
Название ла-
бораторной

работы

Трудоемкость,
часы

оч
на

я

оч
но

-
за

оч
на

я

за
оч

на
я

6-Квантово-химическое моделирование модельных 
реакций

1 Квантово-
химическое 
моделирова-
ние модель-
ных реакций
Апробация 
квантово-хими-
ческого моде-
лирования мо-
дельных реак-
ций

24  4

-  ИТОГО:
 

24  4

4.4. Перечень практических занятий

Номер раздела № ПЗ
Тема прак-
тического
занятия

Трудоемкость,
часы

оч
на

я

оч
но

-
за

оч
на

я

за
оч

на
я

5-Реализация программ по квантово-химическому 
моделированию химических реакций

5 Программная 
реализация 
квантово-
химическое 
моделирова-
ние химиче-
ских реакций
Апробация 
программных 
продуктов для 
квантово-хими-
ческого моде-
лирования хи-
мических реак-
ций

6  2

-  ИТОГО:
 

6  2

4.5. Виды СРО

Номер раздела Вид СРО

Трудоемкость,
часы

оч
на

я

оч
но

-
за

оч
на

я

за
оч

на
я

10
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1-Введение в компьютерное моделирование химических 
реакций

подготовка к сда-
че зачета, экзаме-
на
 

1  1

1-Введение в компьютерное моделирование химических 
реакций

изучение учебно-
го материала, вы-
несенного на 
самостоятельную 
проработку
 

4  9

2-Строение молекул и их квантово-химическое представ-
ление

подготовка к сда-
че зачета, экзаме-
на
 

1  1

2-Строение молекул и их квантово-химическое представ-
ление

изучение учебно-
го материала, вы-
несенного на 
самостоятельную 
проработку
 

4  9

3-Типы химических реакций и квантово-химическое пред-
ставление

подготовка к сда-
че зачета, экзаме-
на
 

1  1

3-Типы химических реакций и квантово-химическое пред-
ставление

изучение учебно-
го материала, вы-
несенного на 
самостоятельную 
проработку
 

4  9

4-Квантово-химическое моделирование химических реак-
ций

подготовка к сда-
че зачета, экзаме-
на
 

1  1

4-Квантово-химическое моделирование химических реак-
ций

изучение учебно-
го материала, вы-
несенного на 
самостоятельную 
проработку
 

4  9

5-Реализация программ по квантово-химическому моде-
лированию химических реакций

подготовка к сда-
че зачета, экзаме-
на
 

1  1

5-Реализация программ по квантово-химическому моде-
лированию химических реакций

подготовка к ла-
бораторным 
и/или практиче-
ским занятиям
 

6  18

5-Реализация программ по квантово-химическому моде-
лированию химических реакций

изучение учебно-
го материала, вы-
несенного на 
самостоятельную 
проработку
 

4  2

6-Квантово-химическое моделирование модельных реак-
ций

подготовка к сда-
че зачета, экзаме-
на
 

2  2

6-Квантово-химическое моделирование модельных реак- подготовка к ла- 24  31

11
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ций бораторным 
и/или практиче-
ским занятиям
 

6-Квантово-химическое моделирование модельных реак-
ций

изучение учебно-
го материала, вы-
несенного на 
самостоятельную 
проработку
 

5  2

- ИТОГО:
 

62  96

Темы для самостоятельной работы обучающихся

Раздел 1. Введение в компьютерное моделирование химических реакций

подходы к компьютерному моделированию химических реакций

Раздел 2. Строение молекул и их квантово-химическое представление

квантово-химическое представление строения молекул

Раздел 3. Типы химических реакций и квантово-химическое представление

изучение типов химических реакций

Раздел 4. Квантово-химическое моделирование химических реакций

моделирование химических реакций с использованием квантово-химических реакций

Раздел 5. Реализация программ по квантово-химическому моделированию химических реакций

 Программная реализация по квантово-химическому моделированию химических реакций

Раздел 6. Квантово-химическое моделирование модельных реакций

моделирование модельных реакций в рамках квантовой химии

5. Формы текущего контроля успеваемости и проведения промежуточной аттестации 

Перечень оценочных средств текущего контроля и промежуточной аттестации по дисци-
плине приведен Фонде оценочных средств (приложение Б).

6. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины 

6.1.Учебно-методическое обеспечение

Сведения об обеспеченности дисциплины основной, дополнительной и учебно-методической
литературой приведены в формах № 1-УЛ и № 2-УЛ (приложение А).

6.2.Перечень современных профессиональных баз данных и информационных справоч-
ных систем, рекомендуемых для освоения дисциплины 

Названия современных профессиональных баз данных и информаци-
онных справочных систем, 

рекомендуемых для освоения дисциплины

Ссылки на
официальные сайты

Научная электронная библиотека eLibrary http://elibrary.ru/
Национальный Открытый Университет  "ИНТУИТ" https://www.intuit.ru
Электронная библиотека УГНТУ http://www.bibl.rusoil.net 

12
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Электронная библиотека УГНТУ http://bibl.rusoil.net/jirbis2/

7. Материально-техническое обеспечение дисциплины

7.1.  Перечень специальных аудиторий,  кабинетов,  лабораторий и пр.,  используемых
при реализации дисциплины  с перечнем основного оборудования 

№
пп.

Номер помеще-
ния

Оснащенность помещения 
(перечень основного обору-

дования)

Наименование поме-
щения

1 Учебный-102 Компьютер в сборе - 10 шт;Прин-
тер Canon LBP3000;Доступ к элек-
тронной информационно-образова-
тельной среде (Корпоративная ин-
формационная система УГНТУ); 
Доступ в интернет; 

Помещение для самостоя-
тельной работы – 
укомплектовано специали-
зированной (учебной) ме-
белью, оснащено компью-
терной техникой с возмож-
ностью подключения к 
сети «Интернет» и обеспе-
чено доступом в электрон-
ную информационно-
образовательную среду ор-
ганизации.

2 Учебный-102 Компьютер в сборе - 10 шт;Прин-
тер Canon LBP3000;Шкаф(ы) для 
хранения

Помещения для хранения и
профилактического обслу-
живания учебного обору-
дования 

3 Учебный-108 Компьютер в сборе - 16 шт.;Плот-
тер HP Designjet 500;Принтер HP 
DeskJet 1220C;Принтер hp LaserJet 
5200;Сканер HP 4370;Столы, сту-
лья

Лаборатория – оснащенная
лабораторным оборудова-
нием, в зависимости от сте-
пени сложности.

4 Учебный-228 Доска интерактивная SMART 
Boards;ПЭВМ DC 38CD 2 GB/160 
SATA/DVD/19'';Учебно-наглядные 
пособия по дисциплине,набор де-
монстрационного  оборудования; 
Столы, стулья; 

Учебная аудитория для 
проведения занятий лекци-
онного типа – укомплекто-
вана специализированной 
(учебной) мебелью, набо-
ром демонстрационного 
оборудования и учебно-
наглядными пособиями, 
обеспечивающими темати-
ческие иллюстрации, соот-
ветствующие рабочим 
учебным программам дис-
циплин (модулей).

5 Учебный-228 Доска интерактивная SMART 
Boards;ПЭВМ DC 38CD 2 GB/160 
SATA/DVD/19'';Столы, стулья

Учебная аудитория для 
проведения групповых и 
индивидуальных 
консультаций

6 Учебный-310 Компьютер в сборе PowerCool 
(AMD Ryzen 5 1600X/ASRock 
A320M-
DVS/8Gb2666/1Tb/GT710/PowerCo
ol600W/LG 21.5" 22MK430H-
B/Oklick 90M/CBR CM 104) - 20 
шт;Столы, стулья

Учебная аудитория для 
проведения занятий семи-
нарского типа – укомплек-
тована специализирован-
ной (учебной) мебелью, 
техническими средствами 
обучения.

7 Учебный-310 Компьютер в сборе PowerCool 
(AMD Ryzen 5 1600X/ASRock 
A320M-
DVS/8Gb2666/1Tb/GT710/PowerCo
ol600W/LG 21.5" 22MK430H-
B/Oklick 90M/CBR CM 104) - 20 
шт;Столы, стулья

Учебная аудитория для те-
кущего контроля и проме-
жуточной аттестации – 
укомплектована специали-
зированной (учебной) ме-
белью, техническими сред-
ствами обучения.

13
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7.2.  Перечень лицензионного  и свободно распространяемого  программного обеспече-
ния, используемых в учебном процессе при освоении дисциплины 

№
пп.

Наименование ПО
Лицензионная чистота

(реквизиты лицензии,свидетельства о гос. реги-
страции и т.п., срок действия)

1 ANSYS Academic Дата выдачи лицензии 30.12.2016
2 Антивирус Kaspersky Дата выдачи лицензии 27.10.2010

8. Организация обучения лиц с ограниченными возможностями здоровья

Для лиц с ограниченными возможностями здоровья, обучающихся по данной образователь-
ной программе, разрабатывается индивидуальная программа освоения дисциплины с учетом осо-
бенностей их психофизического развития, их индивидуальных возможностей и состояния здоро-
вья.

14



13530025

Приложение А
Форма № УЛ-1

СВЕДЕНИЯ 
об обеспеченности дисциплины основной и дополнительной учебной литературой

Наименование дисциплины: (20624)(20624)Компьютерное моделирование химических реакций

Направление подготовки (специальность): 09.03.01 Информатика и вычислительная техника

Направленность: профиль«Технологии искусственного интеллекта в нефтегазовой отрасли»

Форма обучения: очная;заочная;

Кафедра, обеспечивающая преподавание дисциплины: Информационных технологий (ИнТех);

Тип
Назначение

учебных изда-
ний

Семестр

Библиографическое
описание

К
ол

-в
о 

эк
з.

А
др

ес
на

хо
ж

де
ни

я
эл

ек
тр

он
но

го
 

уч
еб

но
го

 и
зд

ан
ия

К
оэ

ф
ф

иц
ие

нт
 

об
ес

пе
че

нн
ос

ти

оч
на

я

оч
но

-з
ао

чн
ая

за
оч

на
я

1 2 3 4 5 6 7 8 9
Основная литература Для изучения тео-

рии;
6 9 Ибрагимов, И. М. Осно-

вы компьютерного мо-
делирования наноси-
стем : учебное пособие /
И. М. Ибрагимов, А. Н. 
Ковшов, Ю. Ф. Назаров.
— Санкт-Петербург : 
Лань, 2022. — 384 с. — 
ISBN 978-5-8114-1032-
3. — Текст : электрон-
ный // Лань : элек-
тронно-библиотечная 
система. — URL: 
https://e.lanbook.com/boo
k/210257 

1 http://www.e.l
anbook.com

 1.00
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Основная литература Для выполнения ла-
бораторных работ;

6 9 Цирельсон, В. Г. Кван-
товая химия. Молекулы,
молекулярные системы 
и твердые тела : учебное
пособие для вузов : 
учебное пособие / В. Г. 
Цирельсон. — 5-е изд. 
— Москва : Лаборато-
рия знаний, 2021. — 522
с. — Текст : электрон-
ный. — URL: 
https://e.lanbook.com/boo
k/172254

1 http://www.e.l
anbook.com

 1.00

Основная литература Для выполнения
практических заня-

тий;

6 9 Нарышкин, Д. Г. Хими-
ческая термодинамика с
Mathcad. Расчетные за-
дачи : учебное пособие /
Д.Г. Нарышкин. — 
Москва : РИОР : ИН-
ФРА-М, 2021. — 199 с. 
— (Высшее образова-
ние). — 
https://doi.org/10.12737/6
556. - ISBN 978-5-369-
01479-0. - Текст : элек-
тронный. - URL: 
https://znanium.com/catal
og/product/1277643

1 http://www.zn
anium.com

 1.00

Дополнительная литерату-
ра

Для выполнения ла-
бораторных работ;

6 9 Ильичев, Е. В. Кванто-
вая информатика и 
квантовые биты на 
основе сверхпроводни-
ковых джозефсоновских
структур: Учебник / 
Е.В. Ильичев, Я.С. 
Гринберг. - Новоси-
бирск: НГТУ, 2013. - 
172 с. - Текст : элек-
тронный. - URL: 
https://znanium.com/catal
og/product/490017 

1 http://www.zn
anium.com

 1.00
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Дополнительная литерату-
ра

Для выполнения
практических заня-
тий;Для изучения

теории;

6 9 Ведринский, Р. В. Кван-
товая механика: учеб-
ник / Ведринский Р.В. - 
Ростов-на-Дону:Изда-
тельство ЮФУ, 2009. - 
384 с. - Текст : элек-
тронный. - URL: 
https://znanium.com/catal
og/product/553266

1 http://www.zn
anium.com

 1.00

Примечание – Графы 1-5,8 заполняются кафедрой, графы 7 и 9 - библиотекой

Составил: 
_____________________________ др. хим. наук, профессор  Халилов Л.М., ас-

систент Гаврилов С.В.

Год приема 2023 г.
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Форма № УЛ-2
СВЕДЕНИЯ 

об обеспеченности дисциплины учебно-методическими изданиями

Наименование дисциплины: (  20624  )  (20624)Компьютерное моделирование химических реакций  

Направление подготовки (специальность): 09.03.01 Информатика и вычислительная техника

Направленность профиль«Технологии искусственного интеллекта в нефтегазовой отрасли»

Форма обучения очная;заочная;

Кафедра, обеспечивающая преподавание дисциплины: Информационных технологий (ИнТех);

Назначение учебных изда-
ний

Семестр

Библиографиче-
ское описание

Кол-во экз.

А
др

ес
 н

ах
ож

де
ни

я
эл

ек
тр

он
но

го
 

уч
еб

но
го

 и
зд

ан
ия

К
оэ

ф
ф

иц
ие

нт
 

об
ес

пе
че

нн
ос

ти

оч
на

я

оч
но

-з
ао

чн
ая

за
оч

на
я

В
се

го

в 
то

м
 ч

ис
ле

на
 к

аф
ед

ре

1 2 3 4 5 6 7 8 9
Для выполнения практических

занятий;
6 9 Квантово-химическое 

моделирование хими-
ческих реакций : 
учебно-методическое 
пособие для выполне-
ния практических зада-
ний по дисциплине 
"Компьютерное моде-
лирование химических 
реакций" / УГНТУ, 
каф. ВТИК ; сост. Л. 
М. Халилов. - Уфа : 
УГНТУ, 2018. - 2,93 
Кб. - URL: 
http://bibl.rusoil.net/base
_docs/UGNTU/VTIK/K
halilov1.pdf. - Текст : 
электронный.

1 0 http://bibl.ruso
il.net

 1.00
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Для выполнения СРО; 6 9 Компьютерное модели-
рование химических 
реакций : учебно-мето-
дические указания к 
выполнению самостоя-
тельных работ для ба-
калавров по направле-
нию "Информатика и 
вычислительная техни-
ка" / УГНТУ, каф. 
ВТИК ; сост. Л. М. Ха-
лилов. - Уфа : УГНТУ, 
2018. - 500 Кб. - URL: 
http://bibl.rusoil.net/base
_docs/UGNTU/VTIK/K
halilov.pdf. - Текст : 
электронный.

1 0 http://bibl.ruso
il.net

 1.00

Примечание – Графы 1-5,8 заполняются кафедрой, графы 6,7 и 9 - библиотекой

                                                  наименование 

Составил:
____________________________
_

др. хим. наук, профессор  Халилов Л.М., ассистент Гаврилов 
С.В.

Год приема 2023 г.
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Приложение Б

Федеральное государственное бюджетное образовательное учреждение высшего образования
«Уфимский государственный нефтяной технический университет»

УТВЕРЖДАЮ

Директор СЛФЛ

_______________Н.Н. Лунева

29.06.2023

Фонд оценочных средств по текущей успеваемости и промежуточной аттестации по дисциплине

(20624)Компьютерное моделирование химических реакций

Направление подготовки (специальность): 09.03.01 Информатика и вычислительная техника

Направленность: профиль «Технологии искусственного интеллекта в нефтегазовой отрасли»

Уровень высшего образования: бакалавриат

Форма обучения: очная;заочная;

Кафедра, обеспечивающая преподавание дисциплины: Информационных технологий (ИнТех);

Трудоемкость дисциплины: 3 з.е.  (108час)

Салават 2023
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ФОС по текущей успеваемости и промежуточной аттестации по дисциплине  разработал (и):

____________________________
_

др. хим. наук, профессор  Халилов Л.М., ассистент Гаврилов 
С.В.

Рецензент
____________________________
_

 доцент, к.т.н. Левина Т.М. 

ФОС по текущей успеваемости и промежуточной аттестации по дисциплине  рассмотрен и одобрен на заседании кафедры Информационных
технологий (ИнТех);, обеспечивающей преподавание дисциплины 29.05.2023, протокол №6.

Заведующий кафедрой Информационных технологий (ИнТех);______________Т.М. Левина

СОГЛАСОВАНО

Заведующий кафедрой ИнТех______________Т.М. Левина

Год приема 2023 г. 

ФОСпо текущей успеваемости и промежуточной аттестации по дисциплине 
зарегистрирован  08.06.2023 № 6   в отделе МСОП и внесен в электронную базу данных
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1. Паспорт фонда оценочных средств

№
п/п

Контролируемые разделы
(темы) дисциплины 

Шифр ре-
зультата обу-

чения
Результат обучения

Индикатор достижения
компетенций

Показатели достиже-
ния результатов освое-

ния компетенций 

Вид
оценоч-

ного
средства

1 Введение в компьютерное
моделирование химиче-
ских реакций

В(ПК-3и-
22Г.)

модели химических ре-
акций

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

оценивает перспективы
и возможности исполь-
зования компьютерно-
го моделирования хи-
мических реакций

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

З(ПК-3и-22Г.) ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

характеризует теорети-
ческие основы 
компьютерного моде-
лирования химических 
реакций

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

У(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

проводит формализа-
цию компьютерного 
моделирования хими-
ческих реакций

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

4 Строение молекул и их 
квантово-химическое 

В(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 

использует способы и 
методы компьютерного

Письмен-
ный и 

22
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представление проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

моделирования хими-
ческих реакций для по-
вышения производи-
тельности труда в неф-
техимических произ-
водствах

устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

З(ПК-3и-22Г.) ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

перечисляет способы и 
методы компьютерного
моделирования хими-
ческих реакций для ре-
шения производствен-
ных задач

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

У(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

использует различные 
способы и методы мо-
делирования химиче-
ских реакций

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

7 Типы химических реакций
и квантово-химическое 
представление

В(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

использует принципы 
построения молекул

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

З(ПК-3и-22Г.) ПК-3.1.  Разрабатывает дает определение поня- Письмен-
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концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

тиям модели и модели-
рования химических 
реакций

ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

У(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

характеризует теорети-
ческие основы 
компьютерного моде-
лирования химических 
реакций

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

10 Квантово-химическое мо-
делирование химических 
реакций

В(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

проектирует модели 
химических реакций

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

З(ПК-3и-22Г.) ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

перечисляет принципы 
построения молекул

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

24



13530025

У(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

анализирует результа-
ты химических реак-
ций и формирует отчет

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

13 Реализация программ по 
квантово-химическому 
моделированию химиче-
ских реакций

В(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

оценивает перспективы
и возможности исполь-
зования компьютерно-
го моделирования хи-
мических реакций для 
повышения производи-
тельности труда в неф-
техимических произ-
водствах

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

З(ПК-3и-22Г.) ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

характеризует теорети-
ческие основы 
компьютерного моде-
лирования химических 
реакций 

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

У(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

выбирает средства реа-
лизации моделирова-
ния химических реак-
ций

Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание
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16 Квантово-химическое мо-
делирование модельных 
реакций

В(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

оценивает перспективы
и возможности исполь-
зования компьютерно-
го моделирования хи-
мических реакций для 
повышения производи-
тельности труда в неф-
техимических произ-
водствах

Лабора-
торная 
работа
Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

З(ПК-3и-22Г.) ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

дает определение 
проектно-технологиче-
ским особенностям 
компьютерного моде-
лирования химических 
реакций 

Лабора-
торная 
работа
Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
вание

У(ПК-3и-
22Г.)

ПК-3.1.  Разрабатывает 
концептуальную модель 
проблемной области си-
стемы искусственного 
интеллекта

описывает порядок ра-
бот по компьютерному 
моделированию хими-
ческих реакций

Лабора-
торная 
работа
Письмен-
ный и 
устный 
опрос
Собесе-
дование
Тестиро-
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вание

2. Перечень оценочных средств для текущего контроля и промежуточной аттестации по дисциплине

п/
п

Вид оценочного сред-
ства

Краткая характеристика оценоч-
ного средства 

Представление оценочного
средства в фонде 

Шкала оценки

1 2 3 4 5
1 Лабораторная работа Средство проверки умений при-

менять полученные знания по 
заранее определенной методике 
для решения задач или заданий 
по лабораторным исследовани-
ям

Темы, задания для выполне-
ния ла-бораторных работ; во-
просы и тре-бования к их за-
щите

оценка «отлично» выставляется обучающемуся, если пра-
вильно выполнено более 90% работы, продемонстрирована 
выполнимость дескрипторов компетенций
оценка «хорошо» выставляется обучающемуся, если правиль-
но выполнено более 75% работы, индикаторы формирования 
компетенции показаны на должном уровне
оценка «удовлетворительно» выставляется обучающемуся, 
если правильно выполнено более 60% работы, индикаторы 
формирования компетенции показаны на допустимом уровне
оценка «неудовлетворительно» выставляется обучающему-
ся, если верно выполнено 60% работы и менее, индикаторы 
формирования компетенции не выполнены
«зачтено» выставляется обучающемуся, если показано пол-
ное владение компетенцией, связанной с применением 
компьютерного моделирования химических реакций 
«незачтено» выставляется обучающемуся, если показано 
плохое владение компетенцией, связанной с применением 
компьютерного моделирования химических реакций

2 Письменный и устный 
опрос

Оценочное средство для теку-
щего контроля успеваемости и 
промежуточной аттестации. 
Позволяет выявить и воспол-
нить пробелы в знаниях; повто-
рить, закрепить, систематизиро-
вать материал; оценить знания, 
умения, теоретические и прак-
тические навыки; определить 
уровень сформированных у сту-
дентов компетенций по дисци-
плине (модулю)

Совокупность вопросов, за-
даний, упражнений, тестов 
для выполнения контроль-
ных работ, домашних зада-
ний, РГР и иных учебных ра-
бот.  Комплект билетов для 
текущей и промежуточной 
аттестации

оценка «отлично» выставляется обучающемуся, если выпол-
нены все задания измерительного материала, при этом дан 
ответ на все предложенные вопросы, а так же на дополни-
тельные вопросы, заданные в ходе ответа; обучающийся по-
казал выполнение индикаторов достижения результата об-
разования
оценка «хорошо» выставляется обучающемуся, если дан от-
вет на все задания измерительного материала, при этом в от-
вете допускаются недочёты, не влияющие на понимание 
темы и исправленные после указания на них преподавателем,
таким образом обучающийся демонстрирует сформирован-
ность заявленных компетенций по указанным индикаторам
оценка «удовлетворительно» выставляется обучающемуся, 
если дан ответ не менее,чем на 70% вопросов, при условии, 
что охвачены все темы измерительного материала. При этом 
в ответе могут присутствовать ошибки, свидетельствующие о
непонимании обучающимся темы вопроса, однако при помо-
щи преподавателя ошибки устраняются, таким образом, обу-
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чающийся демонстрирует достаточную достижимость заяв-
ленного уровня формируемых компетенций
оценка «неудовлетворительно» выставляется обучающему-
ся, если не продемонстрировано выполнение индикаторов 
достижимости формирования заявленного уровня компетен-
ций, то есть ответ не соответствует критерию для выставле-
ния оценки "удовлетворительно" и выше
«зачтено» выставляется обучающемуся, если показано пол-
ное знание теоретических основ компьютерного моделирова-
ния химических реакций, а ,следовательно, полное владение 
компетенцией, связанной с их применением
«незачтено» выставляется обучающемуся, если показано 
плохое знание теоретических основ компьютерного модели-
рования химических реакций, а значит, не полное владение 
компетенцией

3 Собеседование Средство контроля, организо-
ванное как специальная беседа 
преподавателя с обучающимся 
на темы, связанные с изучаемой
дисциплиной, и рассчитанное 
на выяснение объема знаний 
обучающегося по определенно-
му разделу, теме, проблеме и 
т.п.

Вопросы по темам/разделам 
дисциплины.

оценка «отлично» выставляется обучающемуся, если даны 
ответы на все предложенные вопросы, а так же на дополни-
тельные вопросы, заданные в ходе ответа, продемонстриро-
вана выполнимость дескрипторов компетенций
оценка «хорошо» выставляется обучающемуся, если в отве-
тах на предложенные вопросы допускаются недочёты, не 
влияющие на понимание темы и исправленные после указа-
ния на них преподавателем, индикаторы формирования 
компетенции показаны на должном уровне
оценка «удовлетворительно» выставляется обучающемуся, 
если дан ответ на 60% вопросов, при условии, что охвачены 
все темы измерительного материала. При этом в ответе при-
сутствуют ошибки, свидетельствующие о непонимании обу-
чающимся темы вопроса, однако при помощи преподавателя 
ошибки устраняются, индикаторы формирования компетен-
ции показаны на допустимом уровне
оценка «неудовлетворительно» выставляется обучающему-
ся, если ответы на вопросы в большинстве своём неправиль-
ные или отсутствуют, индикаторы формирования компетен-
ции не выполнены
«зачтено» выставляется обучающемуся, если дан ответ не 
менее чем на 60% вопросов, при условии, что охвачены все 
темы измерительного материала. При этом в ответе могут 
присутствовать ошибки, свидетельствующие о непонимании 
обучающимся темы вопроса, однако при помощи преподава-
теля ошибки устраняются, продемонстрирована выполни-
мость дескрипторов компетенций
«незачтено» выставляется обучающемуся, если ответы на 
вопросы в большинстве своём неправильные или отсутству-
ют, индикаторы формирования компетенции не выполнены

4 Тестирование Система стандартизированных Фонд тестовых заданий. оценка «отлично» выставляется обучающемуся, если Даны 
правильные ответы на 95-100% вопросов
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простых и комплексных зада-
ний, позволяющая автоматизи-
ровать процедуру измерения 
уровня знаний, умений и владе-
ний обучающегося.

оценка «хорошо» выставляется обучающемуся, если Даны 
правильные ответы на 75-94% вопросов
оценка «удовлетворительно» выставляется обучающемуся, 
если Даны правильные ответы на 51-75% вопросов
оценка «неудовлетворительно» выставляется обучающему-
ся, если Даны правильные ответы на менее чем 51% вопро-
сов или не даны вообще
«зачтено» выставляется обучающемуся, если Даны правиль-
ные ответы на более чем 51% вопросов
«незачтено» выставляется обучающемуся, если Даны ответы
менее чем на 51% вопросов или не даны вообще
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Приложение В

Федеральное государственное бюджетное образовательное учреждение высшего образования
«Уфимский государственный нефтяной технический университет»

Письменный и устный опрос.

Перечень вопросов (задач, заданий, тем, комплекта тестовых заданий):

1. Определение молекулы как основного понятия в теории химических систем

(Ответ: Молекула — наименьшая устойчивая электронейтральная замкнутая совокупность атомов,
связанных химическими
‘связями и образующих определённую структуру. Молекула вещества сохраняет его химическую 
индивидуальность).

2. Основные понятия теории молекулярных орбиталей как линейной комбинации атомных орбита-
лей
(Ответ: Основные понятия теории молекулярных орбиталей дают представление о распределении 
электронной плотности.
и объясняют свойства молекул).

3. Строение молекулы водорода с точки зрения квантовой химии
(Ответ: Молекула водорода — простейшая молекула, состоящая из двух атомов водорода. В её со-
став входят два ядра
‘атомов водорода и два электрона. Вследствие взаимодействия между электронами и ядрами обра-
зуется ковалентная
химическая связь).

4. Типы химических реакций и их представление
5. Равновесные химические реакции и неравновесные системы
6  Квантово-химическое представление, моделирование химических реакций и поверхность потен-
циальной энергии
7. Определения и энергетическое описание каталитических реакций
8. Описание конкретных программ по квантово-химическому моделированию химических реак-
ций

Полный формат работы представлен в учебно-методическом пособии: Компьютерное моделирова-
ние химических реакций : учебно-методические указания к выполнению самостоятельных работ 
для бакалавров по направлению "Информатика и вычислительная техника" / УГНТУ, каф. ВТИК ; 
сост. Л. М. Халилов. - Уфа : УГНТУ, 2018. - 500 Кб. - URL: 
http://bibl.rusoil.net/base_docs/UGNTU/VTIK/Khalilov.pdf. - Текст : электронный.

Собеседование.

Перечень вопросов (задач, заданий, тем, комплекта тестовых заданий):

Раздел I. Введение в компьютерное моделирование химических реакций
1. что такое химическая реакция?
2. Приведите основные понятия моделирования химических реакций
3. Расскажите о методах компьютерного моделирования химических реакций

Раздел II. Строение молекул и квантово-химическое представление
1. Расскажите строение атома
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2. Как устроена молекула водорода
3. Опишите на качественном уровне электронное строение молекулы водорода с

Раздел III. Типы химических реакций и квантово-химическое представление
1. Приведите типы химических реакций
2. Опишите равновесные и неравновесные реакции
3. Опишите реакцию образования молекулы водорода с точки зрения квантово-химических пред-
ставлений

Раздел IV. Квантово-химическое моделирование химических реакций
1. Приведите методы квантово-химического моделирования химических реакций
2. Поясните квантово-химическое моделирование простейших реакций
3. Опишите маршруты реакций при использовании катализатора

Раздел V Реализация программ по квантово-химическому моделированию химических реакций
1. Какие программные продукты по квантово-химическому моделированию вы знаете?
2. Поясните аппаратные решения конкретных программных продуктов по квантово-химическому 
моделированию
3. Поясните формат входных и выходных данных конкретных программных продуктов по кван-
тово-химическому
моделированию

Раздел VI. Квантово-химическое моделирование модельных реакций
1. Моделирование реакции присоединения
2. Моделирование реакции распада
3 Моделирование каталитических реакций

Лабораторная работа.

Перечень вопросов (задач, заданий, тем, комплекта тестовых заданий):

1.Выбор модельной реакции, описание маршрутов реакции и выбор метода расчета
2.Подготовка исходных данных для запуска расчетов.
3.Запуск квантово-химических расчетов
4.Вывод данных квантово-хинических расчетов для разных маршрутов реакции
5.Выбор маршрута сминимальной энергией поверхности потенциальной энергии
6.Описать квантово-хиническую модель модельной реакции

URL: https://znanium.com/catalog/product/490017 

Для того чтобы получить допуск к выполнению лабораторной работы (ЛР), необходимо в начале 
занятия получить
вариант задания. Студент, получив свой вариант задания, проводит анализ зада-ния и определяет 
порядок выполнения
работы. Преподаватель беседует со студентом и поняв, что студент верно представляет ход рабо-
ты, допускает студента
к выполнению ЛР. Если студент про-пустил соответствующее занятие или неверно понимает ход 
выполнения работы, он
не допускается к выполнению ЛР.
Лабораторная работа выполняется студентом во время проведения лабораторного занятия в соот-
ветствии с
утвержденным Календарным планом под руководством преподавателя. В это время преподаватель
отвечает на все
интересующие студента вопросы и помогает ему в проведении расчетов и анализе полученных ре-
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зультатов. Студенты,
не получившие допуск к ЛРи пропустившие лабораторное занятие, могут выполнять ЛР на следу-
ющем лабораторном
занятии или самостоятельно в свободное время. После окончания плановых сроков проведения ла-
бораторных занятий
преподаватель не консультирует студентов по порядку выполнения ЛР, а только проверяет отчеты
и проводит
собеседования.
Отчет по ЛР должен быть представлен в сроки, не позже предусмотренных утвержденным ка-
лендарным планом
проведения практических и лабораторных занятий. В этом случае отчет по ЛР считается сданным 
в срок, в противном ?
опозданием.
Защита отчета по ЛР проводится только втех случаях, когда у преподавателя возникли вопросы по
его оформлению
или содержанию. В случае, если отчет соответствует установленным требованиям к оформлению 
и содержанию отчета
по ЛР, защищать его не нужно
Студент должен доказать преподавателю, что работа выполнена им самостоятельно, для чего ему 
будет необходимо
ответить на вопросы преподавателя по содержанию отчета. Если студент не сумеет ответить на во-
просы,
преподаватель может не только не принять отчет по ЛР, но и сменить вариант задания на ЛР. Если
студент сумеет
доказать преподавателю, что работа выполнена им самостоятельно, студент должен защитить от-
чет, ответив на
вопросы преподавателя по теме лабораторной работы:

Тестирование.

Перечень вопросов (задач, заданий, тем, комплекта тестовых заданий):

1 Что является химическим объектом?
Атомы
Молекулы
Материалы

2. Что такое молекула?
Наименьшая часть вещества, обладающая химическими свойствами
Относительно устойчивая совокупность атомов, связанных между собой химическими связями

3. Что такое химическая реакция?
Продукт взаимодействия двух или нескольких химических веществ
Взаимодействие химических соединений между собой и/или под действием внутренних и/или 
внешних
факторов,

4. Перечислите классы химических соединений с одной двойной связью
Фуллерены
Графены
 Алкены

5. Типы химических реакций, где из двух соединений образуется одно
Окисление
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восстановление
Этерификация

6. Какие орбитали участвуют в образовании двойных связей?
s- орбитали
p- орбитали
d - орбитали

7. Метод молекулярных орбиталей - это..
Приближенный метод изучения молекулярных орбиталей как линейная комбинация атомных 
орбиталей
Молекулярная орбиталь - линейная комбинация атомных орбиталей
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Аннотация к рабочей программе дисциплины 

(20624)Компьютерное моделирование химических реакций

Направление подготовки (специальность): 09.03.01 Информатика и вычислительная техника

Направленность: профиль«Технологии искусственного интеллекта в нефтегазовой отрасли»

Уровень высшего образования: бакалавриат

Форма обучения: очная;заочная;

Кафедра, обеспечивающая преподавание дисциплины: Информационных технологий (ИнТех);

Компетенции, формируемые в результате освоения дисциплины

 ПК-3и-22Г. Способен осуществлять концептуальное моделирование проблемной области и про-
водить формализацию представления знаний в системах искусственного интеллекта:
  -ПК-3.1.  Разрабатывает концептуальную модель проблемной области системы искусственного 
интеллекта

Результат обучения
Знать:

ПК-3и-22Г.-3 модели химических реакций
Уметь:

ПК-3и-22Г.-3 находить необходимое программное обеспечение для решения поставлен-
ной задачи 

Владеть:
ПК-3и-22Г.-3 проводят анализ результатов и готовят отчет по итогам прохождения про-
граммы курса

Краткая характеристикадисциплины
Введение в компьютерное моделирование химических реакций; Строение молекул и их 
квантово-химическое представление; Типы химических реакций и квантово-химическое 
представление; Квантово-химическое моделирование химических реакций; Реализация 
программ по квантово-химическому моделированию химических реакций; Квантово-
химическое моделирование модельных реакций; 

Трудоёмкость (з.е. / часы)
3 з.е.  (108час)

Вид промежуточной аттестации
диф.зачет; 

Разработчик(и):

_____________________________ др. хим. наук, профессор  Халилов Л.М., ассистент Гаврилов 
С.В.
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