
СОДЕРЖАНИЕ ПРОГРАММЫ  

Наименование разделов и тем Содержание учебного материала и формы организации 

деятельности обучающихся 

 
Объем часов 

1 2  3 

Модуль 1.  Введение. 

Современные 

информационные 

технологии в химии. 

Введение. Современные информационные технологии в химии Уровень 

освоения
1
 

6 

Современные тренды цифрового материаловедения. Обзор цифровых 

решений прямой естественнонаучной задачи. Дизайн химических 

соединений и материалов на их основе с применением методов 

машинного обучения. 

1 

2 
 

Теоретические (информационные) занятия  4 

Практические (упражнения) занятия 2 

Модуль 2.  Основы языка 

программирования Python 

Основы языка программирования Python Уровень 

освоения 
3 

Основы языка программирования Python.  

Синтаксис языка Python; 

- Переменные и типы данных (строки, числа, булевые значения); 

- Операторы (арифметические, логические, сравнительные); 

- Условия: if, else, elif; 

- Циклы for и while; 

- Функции; 

- Работа с коллекциями данных, списки (list), кортежи (tuple), 

множества (set), словари (dict), генераторы списков и словарей; 

- Исключения и обработка ошибок try, except; 

- Работа с библиотеками. 

1 

2 

3 

 

Теоретические (информационные) занятия  2 

Практические (упражнения) занятия 1 

Модуль 3.  Наука о данных 

Наука о данных Уровень 

освоения 
6 

Общие сведения о Науке о данных (Pandas + датасеты). 

Форматы файлов для представления данных (xlsx, CSV, JSON); 

- Работа с данными в Python (Библиотека Pandas); 

- Основы построения химических датасетов; 

- Разбор примеров датасетов 

1 

2 

3 
 



- Поиск научных данных, репозиториев и публикаций с 

использованием LLM и RAG-систем, основы промпт-инжиниринга. 

Теоретические (информационные) занятия 2 

Практические (упражнения) занятия 4 

Модуль 4.  Введение в 

хемоинформатику и 

представления молекул. 

Основы машинного 

обучения. 

Введение в хемоинформатику и представления молекул. Основы 

машинного обучения. 
Уровень 

освоения 
6 

Введение в хемоинформатику и представления молекул. 

SMILES и InChI; 

- RDKit: чтение и обработка молекул, основные функции; 

- Общие сведение о задаче QSAR; 

- Fingerprints: MACCS keys, ECFP; 

- Генерация дескрипторов с помощью RDKit. 

 

Основы машинного обучения 

- Регрессия и классификация: постановка задач; 

- Линейная регрессия, Логистическая регрессия; 

- Деревья решений, настройка гиперпараметров; 

- Метрики качества: MAE, RMSE, R2, Accuracy, Confusion Matrix, ROC-

AUC, F1-Score. 

- Разбор примеров. 

1 

2 

3 
 

Теоретические (информационные) занятия  2 

Практические (упражнения) занятия 4 

Модуль 5.  Продвинутые 

методы машинного обучения 

Продвинутые методы машинного обучения Уровень 

освоения 
8 

Продвинутые методы машинного обучения. 

- Bootstrap и bagging; 

- Random Forest; 

- Boosting; 

- XGBoost, LightGBM, Catboost. 

Оптимизация гиперпараметров. 

- Optuna и Grid Search: оптимизация гиперпараметров 

- Использование агентных LLM-систем для решения химических задач.  

- Интеграция моделей машинного обучения с большими языковыми 

моделями.  

- Автоматизация запросов к химическим базам данных и обработка 

результатов с помощью LLM 

1 

2 

3 
 



Теоретические (информационные) занятия 3 

Практические (упражнения) занятия 5 

 Итоговая аттестация Уровень 

освоения 
1 

Контроль знаний слушателей 3 1 

Всего: 
30 

 Для характеристики уровня освоения учебного материала используются следующие обозначения: 

1. – ознакомительный (узнавание ранее изученных объектов, свойств);  

2. – репродуктивный (выполнение деятельности по образцу, инструкции или под руководством) 

3. – продуктивный (планирование и самостоятельное выполнение деятельности, решение проблемных задач) 

 


