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1. ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА МОДУЛЯ Информационные технологии и моделирование

1.1. Аннотация содержания модуля  

Модуль состоит из двух дисциплин: «Численные методы в химии» и «Химические базы 
данных». В рамках модуля проходит интенсивное обучение студентов численным методам, 
математическому моделированию, основам программирования и специализированным базам 
данных в химии. Особое внимание уделяется практическим работам по написанию программ с 
использованием численных методов и созданию специализированных баз данных для решения 
конкретных химических задач.

1.2. Структура и объем модуля 
Таблица 1

№ 
п/п Перечень дисциплин модуля в последовательности их освоения 

Объем дисциплин модуля 
и всего модуля в зачетных 

единицах

1 Химические базы данных  2

2 Численные методы в химии  3

ИТОГО по модулю: 5

1.3.Последовательность освоения модуля в образовательной программе
Пререквизиты модуля 1. Математика и информатика

Постреквизиты и кореквизиты 
модуля

Не предусмотрены

1.4. Распределение компетенций по дисциплинам модуля, планируемые результаты 
обучения (индикаторы) по модулю 

Таблица 2

Перечень 
дисциплин 

модуля

Код и наименование 
компетенции

Планируемые результаты обучения 
(индикаторы) 

1 2 3

Химические 
базы данных

ОПК-4 - Способен 
выбирать и использовать 
существующие 
информационно-
коммуникационные 
технологии и 
вычислительные методы 
для решения задач в 

З-1 - Представлять возможности 
современных информационно-
коммуникационных средств и технологий 
сбора, передачи, обработки и накопления 
информации, создания баз данных, 
используемых в области профессиональной 
деятельности
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области 
профессиональной 
деятельности

(Фундаментальная и 
прикладная химия)

П-1 - Иметь опыт сбора, анализа и 
обработки информации при решении задач 
профессиональной деятельности с 
использованием современных 
информационно-коммуникационных 
технологий и баз данных

Д-1 - Демонстрировать аналитические и 
системные умения, способность к поиску 
информации

ОПК-4 - Способен 
решать задачи 
профессиональной 
деятельности с 
использованием 
информационно-
коммуникационных 
технологий и с учетом 
основных требований 
информационной 
безопасности

(Химическое 
материаловедение)

З-1 - Формулировать представления о роли 
современных информационно-
коммуникационных технологий для 
решения задач профессиональной 
деятельности

П-1 - Предлагать способы сбора, анализа и 
обработки информации по профилю 
деятельности с использованием 
современных информационно-
коммуникационных технологий

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-4 - Способен 
решать задачи 
профессиональной 
деятельности с 
использованием 
информационно-
коммуникационных 
технологий и с учетом 
основных требований 
информационной 
безопасности

(Химия)

З-1 - Формулировать представления о роли 
современных информационно-
коммуникационных технологий для 
решения задач профессиональной 
деятельности

П-1 - Предлагать способы сбора, анализа и 
обработки информации по профилю 
деятельности с использованием 
современных информационно-
коммуникационных технологий

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-4 - Способен 
решать задачи 
профессиональной 
деятельности с 
использованием 
информационно-
коммуникационных 
технологий и с учетом 
основных требований 
информационной 
безопасности

З-1 - Формулировать представления о роли 
современных информационно-
коммуникационных технологий для 
решения задач профессиональной 
деятельности

П-1 - Предлагать способы сбора, анализа и 
обработки информации по профилю 
деятельности с использованием 
современных информационно-
коммуникационных технологий
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(Химия, физика и 
механика материалов)

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-5 - Способен 
использовать 
существующие 
программные продукты 
и информационные базы 
данных для решения 
задач профессиональной 
деятельности

(Химическое 
материаловедение)

З-2 - Сделать обзор возможностей 
использования информационных баз в 
профессиональной деятельности

У-2 - Осуществлять поиск и выбор 
необходимых информационных баз данных 
для решения профессиональных задач

П-2 - Иметь опыт решения задач 
профессиональной деятельности с 
использованием современных 
информационных баз данных

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-5 - Способен 
использовать 
существующие 
программные продукты 
и информационные базы 
данных для решения 
задач профессиональной 
деятельности

(Химия)

З-2 - Сделать обзор возможностей 
использования информационных баз в 
профессиональной деятельности

У-2 - Осуществлять поиск и выбор 
необходимых информационных баз данных 
для решения профессиональных задач

П-2 - Иметь опыт решения задач 
профессиональной деятельности с 
использованием современных 
информационных баз данных

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-5 - Способен 
использовать 
существующие 
программные продукты 
и информационные базы 
данных для решения 
задач профессиональной 
деятельности

(Химия, физика и 
механика материалов)

З-2 - Сделать обзор возможностей 
использования информационных баз в 
профессиональной деятельности

У-2 - Осуществлять поиск и выбор 
необходимых информационных баз данных 
для решения профессиональных задач

П-2 - Иметь опыт решения задач 
профессиональной деятельности с 
использованием современных 
информационных баз данных

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ПК-2 - Способен 
проводить патентно-
информационные 
исследования в 
выбранной области 

З-1 - Представлять возможности 
существующих поисковых систем и 
электронных библиотек, используемые для 
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химии и/или смежных 
наук

(Фундаментальная и 
прикладная химия)

поиска химической, в том числе патентной 
информации

У-1 - Анализировать и обобщать результаты 
информационного/патентного поиска по 
тематике проекта в выбранной области 
химии и/или смежных наук

П-1 - Иметь опыт работы с поисковыми 
системами, электронными библиотеками, 
базами данных по химии и смежным 
областям

ПК-3 - Способен 
оказывать 
информационную 
поддержку 
специалистам, 
осуществляющим 
научно-
исследовательские 
работы

(Химическое 
материаловедение)

З-1 - Описать существующие базы данных 
по химии и смежным областям, в том числе 
на английском языке

З-2 - Указать поисковые системы и 
электронные библиотеки, используемые для 
поиска научной химической информации

У-1 - Проводить первичный поиск 
информации по заданной тематике с 
использованием данных по химии и 
смежным областям, в том числе на 
английском языке

У-2 - Анализировать информацию, 
полученную из поисковых систем и 
электронных библиотек, используемых для 
поиска научной химической информации

П-1 - Иметь опыт работы с базами данных 
по химии и смежным областям, в том числе 
на английском языке

П-2 - Демонстрировать навыки выполнения 
поисковых запросов в электронных 
библиотеках, поисковых системах

ПК-3 - Способен 
оказывать 
информационную 
поддержку 
специалистам, 
осуществляющим 
научно-
исследовательские 
работы

(Химия)

З-1 - Описать существующие базы данных 
по химии и смежным областям, в том числе 
на английском языке

З-2 - Указать поисковые системы и 
электронные библиотеки, используемые для 
поиска научной химической информации

У-1 - Проводить первичный поиск 
информации по заданной тематике с 
использованием данных по химии и 
смежным областям, в том числе на 
английском языке
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У-2 - Анализировать информацию, 
полученную из поисковых систем и 
электронных библиотек, используемых для 
поиска научной химической информации

П-1 - Иметь опыт работы с базами данных 
по химии и смежным областям, в том числе 
на английском языке

П-2 - Демонстрировать навыки выполнения 
поисковых запросов в электронных 
библиотеках, поисковых системах

ПК-3 - Способен 
оказывать 
информационную 
поддержку 
специалистам, 
осуществляющим 
научно-
исследовательские 
работы

(Химия, физика и 
механика материалов)

З-1 - Описать существующие базы данных 
по химии и смежным областям, в том числе 
на английском языке

З-2 - Указать поисковые системы и 
электронные библиотеки, используемые для 
поиска научной химической информации

У-1 - Проводить первичный поиск 
информации по заданной тематике с 
использованием данных по химии и 
смежным областям, в том числе на 
английском языке

У-2 - Анализировать информацию, 
полученную из поисковых систем и 
электронных библиотек, используемых для 
поиска научной химической информации

П-1 - Иметь опыт работы с базами данных 
по химии и смежным областям, в том числе 
на английском языке

П-2 - Демонстрировать навыки выполнения 
поисковых запросов в электронных 
библиотеках, поисковых системах

ПК-6 - Способен 
оказывать 
информационную 
поддержку 
специалистам, 
осуществляющим 
научно-конструкторские 
работы и 
технологические 
испытания

(Химическое 
материаловедение)

З-1 - Сформулировать принципы 
классификации и особенности баз данных 
технологической информации

З-2 - Указать поисковые системы и 
электронные библиотеки, используемые для 
поиска технологической информации

У-1 - Проводить поиск технологической 
информации в профессиональных базах 
данных (в т.ч., патентных)

У-2 - Анализировать технологическую 
информацию, полученную из поисковых 
систем и электронных библиотек
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П-1 - Иметь опыт работы с базами данных 
технологической информации

П-2 - Демонстрировать навыки выполнения 
поисковых запросов технологической 
информации в электронных библиотеках, 
поисковых системах

ПК-6 - Способен 
оказывать 
информационную 
поддержку 
специалистам, 
осуществляющим 
научно-конструкторские 
работы и 
технологические 
испытания

(Химия)

З-1 - Сформулировать принципы 
классификации и особенности баз данных 
технологической информации

З-2 - Указать поисковые системы и 
электронные библиотеки, используемые для 
поиска технологической информации

У-1 - Проводить поиск технологической 
информации в профессиональных базах 
данных (в т.ч., патентных)

У-2 - Анализировать технологическую 
информацию, полученную из поисковых 
систем и электронных библиотек

П-1 - Иметь опыт работы с базами данных 
технологической информации

П-2 - Демонстрировать навыки выполнения 
поисковых запросов технологической 
информации в электронных библиотеках, 
поисковых системах

ПК-6 - Способен 
оказывать 
информационную 
поддержку 
специалистам, 
осуществляющим 
научно-конструкторские 
работы и 
технологические 
испытания

(Химия, физика и 
механика материалов)

З-1 - Сформулировать принципы 
классификации и особенности баз данных 
технологической информации

З-2 - Указать поисковые системы и 
электронные библиотеки, используемые для 
поиска технологической информации

У-1 - Проводить поиск технологической 
информации в профессиональных базах 
данных (в т.ч., патентных)

У-2 - Анализировать технологическую 
информацию, полученную из поисковых 
систем и электронных библиотек

П-1 - Иметь опыт работы с базами данных 
технологической информации

П-2 - Демонстрировать навыки выполнения 
поисковых запросов технологической 
информации в электронных библиотеках, 
поисковых системах
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ОПК-4 - Способен 
выбирать и использовать 
существующие 
информационно-
коммуникационные 
технологии и 
вычислительные методы 
для решения задач в 
области 
профессиональной 
деятельности

(Фундаментальная и 
прикладная химия)

З-1 - Представлять возможности 
современных информационно-
коммуникационных средств и технологий 
сбора, передачи, обработки и накопления 
информации, создания баз данных, 
используемых в области профессиональной 
деятельности

У-1 - Выбирать и использовать современные 
IT-технологии и базы данных при сборе, 
анализе, обработке и представлении 
информации для решения задач 
профессиональной деятельности

П-1 - Иметь опыт сбора, анализа и 
обработки информации при решении задач 
профессиональной деятельности с 
использованием современных 
информационно-коммуникационных 
технологий и баз данных

Д-1 - Демонстрировать аналитические и 
системные умения, способность к поиску 
информации

ОПК-4 - Способен 
решать задачи 
профессиональной 
деятельности с 
использованием 
информационно-
коммуникационных 
технологий и с учетом 
основных требований 
информационной 
безопасности

(Химическое 
материаловедение)

З-1 - Формулировать представления о роли 
современных информационно-
коммуникационных технологий для 
решения задач профессиональной 
деятельности

У-1 - Обосновывать выбор современных IT-
технологий для сбора, анализа, обработки и 
представления информации по профилю 
деятельности

П-1 - Предлагать способы сбора, анализа и 
обработки информации по профилю 
деятельности с использованием 
современных информационно-
коммуникационных технологий

П-2 - Иметь опыт использования 
информационно-коммуникационных 
технологий с учетом основных требований 
информационной безопасности

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

Численные 
методы в химии

ОПК-4 - Способен 
решать задачи 
профессиональной 
деятельности с 

З-1 - Формулировать представления о роли 
современных информационно-
коммуникационных технологий для 
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использованием 
информационно-
коммуникационных 
технологий и с учетом 
основных требований 
информационной 
безопасности

(Химия)

решения задач профессиональной 
деятельности

У-1 - Обосновывать выбор современных IT-
технологий для сбора, анализа, обработки и 
представления информации по профилю 
деятельности

П-1 - Предлагать способы сбора, анализа и 
обработки информации по профилю 
деятельности с использованием 
современных информационно-
коммуникационных технологий

П-2 - Иметь опыт использования 
информационно-коммуникационных 
технологий с учетом основных требований 
информационной безопасности

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-4 - Способен 
решать задачи 
профессиональной 
деятельности с 
использованием 
информационно-
коммуникационных 
технологий и с учетом 
основных требований 
информационной 
безопасности

(Химия, физика и 
механика материалов)

З-1 - Формулировать представления о роли 
современных информационно-
коммуникационных технологий для 
решения задач профессиональной 
деятельности

У-1 - Обосновывать выбор современных IT-
технологий для сбора, анализа, обработки и 
представления информации по профилю 
деятельности

П-1 - Предлагать способы сбора, анализа и 
обработки информации по профилю 
деятельности с использованием 
современных информационно-
коммуникационных технологий

П-2 - Иметь опыт использования 
информационно-коммуникационных 
технологий с учетом основных требований 
информационной безопасности

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-5 - Способен 
использовать 
существующие 
программные продукты 
и информационные базы 
данных для решения 

З-1 - Сравнивать возможности различных 
современных программных средств для 
сбора, передачи, обработки и накопления 
информации
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задач профессиональной 
деятельности

(Химическое 
материаловедение)

У-1 - Осуществлять выбор адекватного 
программного обеспечения при решении 
задач по профилю деятельности

П-1 - Предлагать пути решения задач по 
профилю деятельности, используя 
адекватное программное обеспечение

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-5 - Способен 
использовать 
существующие 
программные продукты 
и информационные базы 
данных для решения 
задач профессиональной 
деятельности

(Химия)

З-1 - Сравнивать возможности различных 
современных программных средств для 
сбора, передачи, обработки и накопления 
информации

У-1 - Осуществлять выбор адекватного 
программного обеспечения при решении 
задач по профилю деятельности

П-1 - Предлагать пути решения задач по 
профилю деятельности, используя 
адекватное программное обеспечение

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ОПК-5 - Способен 
использовать 
существующие 
программные продукты 
и информационные базы 
данных для решения 
задач профессиональной 
деятельности

(Химия, физика и 
механика материалов)

З-1 - Сравнивать возможности различных 
современных программных средств для 
сбора, передачи, обработки и накопления 
информации

У-1 - Осуществлять выбор адекватного 
программного обеспечения при решении 
задач по профилю деятельности

П-1 - Предлагать пути решения задач по 
профилю деятельности, используя 
адекватное программное обеспечение

Д-1 - Демонстрировать развитие 
компетенций в области IT

ПК-2 - Способен 
выбирать и использовать 
технические средства и 
методы испытаний для 
решения 
исследовательских задач 
химической 
направленности, 
поставленных 
специалистом более 
высокой квалификации

З-1 - Сформулировать теоретические 
принципы и описать техническое 
исполнение методов исследования, 
необходимых для решения научно-
исследовательских материаловедческих 
задач

У-1 - Выбирать экспериментальные методы 
и технические средства (из набора 
имеющихся) для решения конкретной 
научно-исследовательской 
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(Химическое 
материаловедение)

материаловедческой задачи в выбранной 
области профессиональной деятельности

П-1 - Применять экспериментальные 
методы и технические средства (из набора 
имеющихся) для решения конкретной 
научно-исследовательской 
материаловедческой задачи в выбранной 
области профессиональной деятельности

ПК-2 - Способен 
выбирать и использовать 
технические средства и 
методы испытаний для 
решения 
исследовательских задач 
химической 
направленности, 
поставленных 
специалистом более 
высокой квалификации

(Химия)

З-1 - Перечислить экспериментальные 
методы и описать их техническое 
исполнение для решения конкретной 
научно-исследовательской задачи

У-1 - Выбирать экспериментальные методы 
и технические средства (из набора 
имеющихся) для решения конкретной 
научно-исследовательской задачи в 
выбранной области профессиональной 
деятельности

П-1 - Применять экспериментальные 
методы и технические средства (из набора 
имеющихся) для решения конкретной 
научно-исследовательской задачи в 
выбранной области профессиональной 
деятельности

ПК-2 - Способен 
выбирать и использовать 
технические средства и 
методы испытаний для 
решения 
исследовательских задач 
химической 
направленности, 
поставленных 
специалистом более 
высокой квалификации

(Химия, физика и 
механика материалов)

З-1 - Сформулировать теоретические 
принципы и описать техническое 
исполнение методов исследования, 
необходимых для решения научно-
исследовательских материаловедческих 
задач

У-1 - Выбирать экспериментальные методы 
и технические средства (из набора 
имеющихся) для решения конкретной 
научно-исследовательской 
материаловедческой задачи в выбранной 
области профессиональной деятельности

П-1 - Применять экспериментальные 
методы и технические средства (из набора 
имеющихся) для решения конкретной 
научно-исследовательской 
материаловедческой задачи в выбранной 
области профессиональной деятельности

1.5. Форма обучения
Обучение по дисциплинам модуля может осуществляться в очной формах.
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1. СОДЕРЖАНИЕ И ОСОБЕННОСТИ РЕАЛИЗАЦИИ ДИСЦИПЛИНЫ 
Авторы: 

 Киселев Евгений Александрович, Доцент, физической и неорганической химии
1.1. Технологии реализации, используемые при изучении дисциплины модуля

 Традиционная (репродуктивная) технология
 Разноуровневое (дифференцированное) обучение 

o Базовый уровень

*Базовый I уровень – сохраняет логику самой науки и позволяет получить упрощенное, но верное и полное 
представление о предмете дисциплины, требует знание системы понятий, умение решать проблемные ситуации. Освоение 
данного уровня результатов обучения должно обеспечить формирование запланированных компетенций и позволит 
обучающемуся на минимальном уровне самостоятельности и ответственности выполнять задания;
Продвинутый II уровень – углубляет и обогащает базовый уровень как по содержанию, так и по глубине проработки 
материала дисциплины. Это происходит за счет включения дополнительной информации. Данный уровень требует умения 
решать проблемы в рамках курса и смежных курсов посредством самостоятельной постановки цели и выбора программы 
действий. Освоение данного уровня результатов обучения позволит обучающемуся повысить уровень самостоятельности 
и ответственности до творческого применения знаний и умений.

1.2. Содержание дисциплины

Таблица 1.1

Код

раздела, 
темы 

Раздел, тема
дисциплины* Содержание 

1
Базы данных их структура, 
системы управления базами 

данных

Элементы теории баз данных, основные понятия и 
определения: информационная система, банк данных, база 
данных (БД), система управления базами данных (СУБД). 
Основные типы данных в БД: текстовый, числовой, 
логический, дата/время, объект OLE, гиперссылка. 
Классификации БД и СУБД по типу хранимой информации: 
документальные, фактографические, мультимедийные; по 
функциональному назначению: операционные и справочно-
информационные (электронные каталоги библиотек); по сфере 
возможного применения: универсальные и 
специализированные; по степени доступности: общедоступные 
и с ограниченным (управляемым) доступом; по способу 
доступа к данным: с локальным и удаленным (сетевым) 
доступом; по технологии обработки данных: 
централизованные и распределенные по степени 
структурированности информации: неструктурированные, 
частично структурированные и структурированные; по числу 
пользователей: однопользовательские и 
многопользовательские; по модели данных 
(структурированные БД): иерархические, сетевые, 
реляционные, постреляционные, объектно-ориентированные, 
многомерные. Реляционные БД и СУБД: приложение, 
сущность, атрибут, связь, первичный ключ, внешний ключ, 
нормализация данных. Особенности создания и управления 
базами данных по химии.
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Информационные ресурсы 
научной и научно-

технической информации по 
химии в сети Интернет

Зональная библиотека УрФУ (http://lib.urfu.ru), основные 
сервисы: виртуальная справочная служба, заказ литературы из 
электронного каталога, доступ к электронно-библиотечным 
системам ЭБС «Университетская библиотека» ЭБС Лань, 
электронный научный архив; информационный поиск: 
электронные каталоги и ресурсы по химии: Springer ( 
http://link.springer.com), Oxford University Press 
(www.oxfordjournals.org), ProQuest (http://search.proquest.com), 
Wiley Online Library (http://onlinelibrary.wiley.com), American 
Chemical Society (http://pubs.acs.org), Royal Society of Chemistry 
(www.rsc.org/Publishing), журналы электрохимического 
общества (http://ecsdl.org). Информационные системы: 
http://elibrary.ru, www.sciencedirect.com, www.scopus.com, 
http://apps.webofknowledge.com, ВИНИТИ, EBSCO Discovery 
Service:

Представление химической информации в БД: SMILES, 
SMIRK, InChi, элементы хемоинформатики.

Открытые реестры баз данных Роспатента www1.fips.ru, 
www.google.com/patents. Патентный поиск. Поиск и анализ 
патентных документов по различным критериям в системе 
https://worldwide.espacenet.com/ Работа с различными 
информационно-аналитическими ресурсами по подписке 
университета в удаленном режиме: http://ezproxy.urfu.ru.

Выбор и анализ наиболее перспективных и востребованных 
научных направлений в области химии, материаловедения и 
смежных дисциплинах (www.scopus.com, 
http://apps.webofknowledge.com,) и перспективы реализации в 
промышленности (https://worldwide.espacenet.com ).

3
Специализированные базы 

данных по химии и смежным 
дисциплинам

On-line БД по химии: www.reaxys.com, http://scifinder.cas.org: 
фактологическая информация по свойствам, синтезу, реакциям 
с указанием библиографических ссылок на научные статьи и 
патенты, возможность предсказания путей синтеза нового 
соединения и его биологической активности, структуры, 
анализ данных с помощью встроенных функций и 
программных средств; базы NIST (Национального института 
стандартов и технологии): http://srdata.nist.gov по 
рентгеновской фотоэлектронной микроскопии (NIST X-ray 
Photoelectron Spectroscopy Database) и http://www.lasurface.com, 
по термопарам (NIST ITS-90 Thermocouple Database). Базы по 
ЯМР-спектроскопии, РФА и физико-химическим свойствам 
органических и неорганических соединений. Базы данных 
NIST по химии http://webbook.nist.gov, термические константы 
веществ http://www.chem.msu.ru/cgi-
bin/tkv.plshow=welcome.html/welcome.html, БД по 
номенклатуре органических соединений 
http://www.chem.qmul.ac.uk/iupac, специализированный 
информационный ресурс органической химии 
http://www.organicworldwide.net, российский химико-
аналитический портал http://www.anchem.ru, БД по 
неорганическим веществам и материаловедению http://iric.imet-



db.ru. Открытые базы данных по структуре органических и 
неорганических веществ http://www.crystallography.net

1.3. Направление, виды воспитательной деятельности и используемые технологии
Таблица 1.2

1.4. Программа дисциплины реализуется на государственном языке Российской Федерации .

2. УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКОЕ И ИНФОРМАЦИОННОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ  

Химические базы данных

Электронные ресурсы (издания) 

1. Сосновиков, , Г. К.; Средства разработки реляционных баз данных в СУБД Access 2010 : учебное 
пособие.; Московский технический университет связи и информатики, Москва; 2017; 
http://www.iprbookshop.ru/92481.html (Электронное издание)

2. Борзунова, , Т. Л.; Базы данных освоение работы в MS Access 2007 : электронное пособие.; Вузовское 
образование, Саратов; 2014; http://www.iprbookshop.ru/20700.html (Электронное издание)

3. Быкова, В. В.; Искусство создания базы данных в Microsoft Office Access 2007 : учебное пособие.; 
Сибирский федеральный университет (СФУ), Красноярск; 2011; 
https://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=229161 (Электронное издание)

Печатные издания 

1. Советов, Б. Я.; Базы данных: теория и практика : учеб. для студентов вузов, обучающихся по 
направлениям "Информатика и вычисл. техника" и "Информ. системы".; Высшая школа, Москва; 2005 
(21 экз.)

2. Советов , Б. Я. ; Базы данных: теория и практика : учеб. для студентов вузов, обучающихся по 
направлениям "Информатика и вычисл. техника" и "Информ. системы".; Юрайт, Москва; 2012 (26 экз.)

3. Советов, Б. Я.; Базы данных. Теория и практика : учебник для вузов.; Высшая школа, Москва; 2005 
(62 экз.)

Профессиональные базы данных, информационно-справочные системы

http://lib.urfu.ru

Направление 
воспитательной 

деятельности

Вид 
воспитательной 

деятельности

Технология 
воспитательной 

деятельности
Компетенция Результаты 

обучения

Формирование 
информационно
й культуры в 
сети интернет

целенаправленна
я работа с 
информацией 
для 
использования в 
практических 
целях

Технология 
формирования 
уверенности и 
готовности к 
самостоятельной 
успешной 
профессиональн
ой деятельности

ПК-3 - Способен 
оказывать 
информационную 
поддержку 
специалистам, 
осуществляющим 
научно-
исследовательские 
работы

З-1 - Описать 
существующие 
базы данных по 
химии и смежным 
областям, в том 
числе на 
английском языке



http://ezproxy.urfu.ru

https://biblioclub.ru

https://www.iprbookshop.ru

https://www.elibrary.ru

https://www.scopus.com

https://www.webofscience.com

https://materials.springer.com/

https://www.sciencedirect.com

http://www.chem.msu.ru/rus/library

https://www.reaxys.com

http://scifinder.cas.org

https://www1.fips.ru

Материалы для лиц с ОВЗ 

Весь контент ЭБС представлен в виде файлов специального формата для воспроизведения 
синтезатором речи, а также в тестовом виде, пригодном для прочтения с использованием экранной лупы 
и настройкой контрастности.

Базы данных, информационно-справочные и поисковые системы

https://webbook.nist.gov

http://iric.imet-db.ru

http://www.crystallography.net

https://worldwide.espacenet.com

https://www.google.com

3. МАТЕРИАЛЬНО-ТЕХНИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ

Химические базы данных

Сведения об оснащенности дисциплины специализированным и лабораторным 
оборудованием и программным обеспечением

Таблица 3.1

№ 
п/п

Виды занятий Оснащенность специальных 
помещений и помещений для 

самостоятельной работы

Перечень лицензионного 
программного обеспечения

1 Практические занятия Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc



соответствии с количеством 
студентов

Рабочее место преподавателя

Доска аудиторная

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

Office 365 EDUA3 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

2 Лекции Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 
соответствии с количеством 
студентов

Рабочее место преподавателя

Доска аудиторная

Подключение к сети Интернет

Office 365 EDUA3 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

3 Консультации Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 
соответствии с количеством 
студентов

Рабочее место преподавателя

Доска аудиторная

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

Office 365 EDUA3 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

4 Текущий контроль и 
промежуточная 
аттестация

Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 
соответствии с количеством 
студентов

Рабочее место преподавателя

Доска аудиторная

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

Office 365 EDUA3 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

5 Самостоятельная 
работа студентов

Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 
соответствии с количеством 
студентов

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

Office 365 EDUA3 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES





РАБОЧАЯ ПРОГРАММА ДИСЦИПЛИНЫ  
Численные методы в химии

Рабочая программа дисциплины составлена авторами:

№ п/п Фамилия Имя Отчество Ученая степень, 
ученое звание Должность Подразделение

1 Зуев Андрей Юрьевич доктор 
химических наук, 

профессор

Профессор Кафедра 
физической 

химии

Рекомендовано учебно-методическим советом института Естественных наук и математики

Протокол № _6_ от _15.10.2021_ г.



1. СОДЕРЖАНИЕ И ОСОБЕННОСТИ РЕАЛИЗАЦИИ ДИСЦИПЛИНЫ 
Авторы: 

 Зуев Андрей Юрьевич, Профессор, физической и неорганической химии
1.1. Технологии реализации, используемые при изучении дисциплины модуля

 Традиционная (репродуктивная) технология
 Разноуровневое (дифференцированное) обучение 

o Базовый уровень

*Базовый I уровень – сохраняет логику самой науки и позволяет получить упрощенное, но верное и полное 
представление о предмете дисциплины, требует знание системы понятий, умение решать проблемные ситуации. Освоение 
данного уровня результатов обучения должно обеспечить формирование запланированных компетенций и позволит 
обучающемуся на минимальном уровне самостоятельности и ответственности выполнять задания;
Продвинутый II уровень – углубляет и обогащает базовый уровень как по содержанию, так и по глубине проработки 
материала дисциплины. Это происходит за счет включения дополнительной информации. Данный уровень требует умения 
решать проблемы в рамках курса и смежных курсов посредством самостоятельной постановки цели и выбора программы 
действий. Освоение данного уровня результатов обучения позволит обучающемуся повысить уровень самостоятельности 
и ответственности до творческого применения знаний и умений.

1.2. Содержание дисциплины

Таблица 1.1

Код

раздела, 
темы 

Раздел, тема
дисциплины* Содержание 

1.1. Основы программирования. 
Основные понятия

Алгоритм. Блок схема программы. Различные подходы к 
программированию. Языки низкого и высокого уровня. 
Интерпретация и трансляция текста программы. Разница 
между исходным текстом и исполняемым модулем.

2.1.

Программирование на 
процедурном языке (Maple). 

Среда компьютерной 
математики Maple

Основные возможности Maple. Выражения и функции. 
Символьные и численные вычисления. Решение уравнений и 
построение графиков. Векторная алгебра.

2.2.
Программирование на 

процедурном языке (Maple). 
Программирование в Maple.

Правила вычислений. Типы структур данных. Функция и 
выражение Использование стандартных математических 
функций. Присвоение, ввод и вывод значений, организации 
циклов и разветвлений. Процедуры и функции, их организация 
и использование в программах. Формальные и фактические 
параметры. Параметры-значения и параметры-переменные. 
Локальные и глобальные переменные. Организация 
взаимодействия программы с внешними файлами данных. 
Стандартные файлы ввода и вывода информации.

3.1. Численные методы. Решение 
уравнений.

Решение системы линейных алгебраических уравнений 
методом Гаусса. Вычисление собственных значений и 
собственных векторов симметричной матрицы с помощью 
преобразований подобия. Метод Якоби. Решение нелинейного 
алгебраического уравнения методом деления отрезка пополам. 
Условия применимости метода и скорость сходимости к 



решению. Решение нелинейного алгебраического уравнения 
методом Ньютона и методом хорд. Условия применимости и 
сходимости. Скорость сходимости. Обобщение метода 
Ньютона на случай системы нелинейных уравнений.

3.2. Численные методы. Решение 
задач минимизации.

Поиск минимума функции одной переменной. Методы 
золотого сечения и квадратичной интерполяции. Минимизация 
функции нескольких переменных: метод прямого поиска Хука 
- Дживса, метод скорейшего спуска, метод Ньютона. Общее 
представление о методах сопряженных направлений и 
переменной метрики. Частный случай минимизации суммы 
квадратов: метод Гаусса - Ньютона. Обработка данных 
методом наименьших квадратов (МНК). Линейный МНК. 
Статистические характеристики оценок параметров модели. 
Нелинейный МНК.

4.1. Математическое 
моделирование в химии

Математическая модель. Эмпирические, феноменологические 
и детальные модели. Параметры модели. Прямая и обратная 
задачи. Особенности численного (компьютерного) 
моделирования. Виды и цели математического моделирования. 
Моделирование как способ проверки гипотез. Обработка 
данных эксперимента как решение обратной задачи 
математического моделирования. Имитационное 
моделирование (вычислительный эксперимент).

1.3. Направление, виды воспитательной деятельности и используемые технологии
Таблица 1.2

Направление 
воспитательной 

деятельности

Вид 
воспитательной 

деятельности

Технология 
воспитательной 

деятельности
Компетенция Результаты 

обучения

Профессиональн
ое воспитание

учебно-
исследовательск
ая, научно-
исследовательск
ая

Технология 
формирования 
уверенности и 
готовности к 
самостоятельной 
успешной 
профессиональн
ой деятельности

ПК-2 - Способен 
выбирать и 
использовать 
технические 
средства и методы 
испытаний для 
решения 
исследовательских 
задач химической 
направленности, 
поставленных 
специалистом 
более высокой 
квалификации

У-1 - Выбирать 
экспериментальн
ые методы и 
технические 
средства (из 
набора 
имеющихся) для 
решения 
конкретной 
научно-
исследовательско
й задачи в 
выбранной 
области 
профессионально
й деятельности



1.4. Программа дисциплины реализуется на государственном языке Российской Федерации .

2. УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКОЕ И ИНФОРМАЦИОННОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ  

Численные методы в химии

Электронные ресурсы (издания) 

1. Костомаров, , Д. П.; Программирование и численные методы : учебное пособие.; Московский 
государственный университет имени М.В. Ломоносова, Москва; 2001; 
http://www.iprbookshop.ru/13108.html (Электронное издание)

2. Костомаров, Д. П.; Вводные лекции по численным методам : учебное пособие.; Логос, Москва; 2006; 
https://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=89794 (Электронное издание)

3. Калиткин, Н. Н., Самарский, А. А.; Численные методы; Наука, Москва; 1978; 
https://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=456957 (Электронное издание)

Печатные издания 

1. Гартман, Т. Н., Клушин, Д. В.; Основы компьютерного моделирования химико-технологических 
процессов : учеб. пособие для студентов вузов, обучающихся по специальности "Основ. процессы хим. 
пр-в и хим. кибернетика".; Академкнига, Москва; 2006 (18 экз.)

2. Костомаров, Д. П., Фаворский, А. П.; Вводные лекции по численным методам : учеб. пособие для 
студентов вузов.; Логос, Москва; 2004 (22 экз.)

3. Калиткин, Н. Н., Самарский, А. А.; Численные методы : Учеб. пособие для вузов.; Наука, Москва; 
1978 (21 экз.)

4. Калиткин, Н. Н., Самарский, А. А.; Численные методы : [учебное пособие для вузов].; Наука, Москва; 
1978 (10 экз.)

5. Киреев, В. И.; Численные методы в примерах и задачах : учеб. пособие для втузов.; Высшая школа, 
Москва; 2004 (19 экз.)

6. Киреев, В. И.; Численные методы в примерах и задачах : учеб. пособие для втузов.; Высшая школа, 
Москва; 2006 (27 экз.)

7. Ращиков, В. И., Рошаль, А. С.; Численные методы решения физических задач : учеб. пособие.; Лань, 
СПб. ; Москва ; Краснодар; 2005 (16 экз.)

8. Бахвалов, Н. С., Садовничий, В. А.; Численные методы в задачах и упражнениях; Высшая школа, 
Москва; 2000 (44 экз.)

Профессиональные базы данных, информационно-справочные системы

American Chemical Society

eLibrary

ООО Научная электронная библиотека

Elsevier

ScienceDirect Freedom Collection

Scopus

SpringerLink

Springer Nature



Web of Science Core Collection

Web of Science

Материалы для лиц с ОВЗ 

Весь контент ЭБС представлен в виде файлов специального формата для воспроизведения 
синтезатором речи, а также в тестовом виде, пригодном для прочтения с использованием экранной лупы 
и настройкой контрастности.

Базы данных, информационно-справочные и поисковые системы

Ivtantermo, Термические константы веществ

3. МАТЕРИАЛЬНО-ТЕХНИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ

Численные методы в химии

Сведения об оснащенности дисциплины специализированным и лабораторным 
оборудованием и программным обеспечением

Таблица 3.1

№ 
п/п

Виды занятий Оснащенность специальных 
помещений и помещений для 

самостоятельной работы

Перечень лицензионного 
программного обеспечения

1 Лекции Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 
соответствии с количеством 
студентов

Рабочее место преподавателя

Доска аудиторная

Подключение к сети Интернет

OriginPro

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

Office 365 EDUA5 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

Maple 11

2 Практические занятия Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 
соответствии с количеством 
студентов

Рабочее место преподавателя

Доска аудиторная

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

OriginPro

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

Office 365 EDUA5 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

Maple 11

3 Консультации Рабочее место преподавателя

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

OriginPro

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc



Office 365 EDUA5 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

Maple 11

4 Текущий контроль и 
промежуточная 
аттестация

Мебель аудиторная с 
количеством рабочих мест в 
соответствии с количеством 
студентов

Рабочее место преподавателя

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

OriginPro

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

Office 365 EDUA5 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

Maple 11

5 Самостоятельная 
работа студентов

Персональные компьютеры по 
количеству обучающихся

Подключение к сети Интернет

OriginPro

Microsoft Windows 8.1 Pro 64-bit 
RUS OLP NL Acdmc

Office 365 EDUA5 ShrdSvr ALNG 
SubsVL MVL PerUsr В Faculty EES

Maple 11
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