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TumoBkle 3a1aHUs UISI KOHTPOIBHON PaOOTHI:

1.

AHaJN3 CIEKTPAIbHBIX JAaHHBIX JIJI ONPEAEICHUS XUMUYECKUX COCTMHEHUI:
HccnenoBanre BO3MOXHOCTEH MPUMEHEHUSI METOJJOB MAITUHHOTO OOYYEHHUS IS aHAIH3a
CHEKTPaJIbHBIX JAHHBIX C IENbI0 UACHTU(DUKAIIIN XUMHUYECKUX COSTUHEHUH.
[Iporao3upoBaHue CBOMCTB XUMUYECKUX COCTMHEHN HA OCHOBE MOJIEKYJISIPHBIX
JECKpUMNTOPOB: PazpaboTka u mpuMeHEHHE MOJIeTIeH MAaITMHHOTO O0yYeHHMSI ISt
MIPOTHO3UPOBAHUS PUZNKO-XUMUIECKUX CBONCTB HOBBIX XUMUYECKHX COCTUHEHHI Ha
OCHOBE UX MOJIEKYJIAPHBIX JECKPUITOPOB.

OnTuMH3aIns XUMAYECKOI0 CHHTE3a C NCIT0JIb30BAHUEM METOJIOB OIITUMHU3AIIMU U
MaIuHHOTO 00y4eHus: [I[pumMeHeHrne MeTo10B ONTUMHU3AITMN U MAIITMHHOTO O0yYeHHUS JIJIs
ONITUMHU3AINHU YCIOBUI XUMHUYECKOTO CUHTE3a C IIeIbI0 MOBBIIIEHUS YPPEKTUBHOCTH U
CHWKEHHMS 3aTpar.

AHanu3 JaHHBIX XpoMaTorpaduu AJis BEISBICHHS MPUMECEH B XUMUYECKIX COCTUHEHUSIX:
Hcnons3zoBanne metogoB Data Science aJis aHanmu3a TaHHBIX XpOMAaTorpaduu C MesIbio
OOHaApyKEHUS U UACHTHPUKAIIUN PUMECEH B XUMUIECKUX COCTUHEHUSX.

Pa3zpaboTka cucteMbl OANEPKKY MIPUHATHS PEIICHUH 17151 BEIOOpA ONTHUMAJIBHBIX YCIOBUI
XUMHUYECKOT0 dKcniepuMenTa: Co3naHue cucTeMbl Ha OCHOBE MeToioB Data Science,
CIOCOOHOM aHAIM3UPOBATH TAHHBIC TTPEABIYIINX IKCIIEPUMEHTOB U TIPeIJiaraTh
ONTUMAaJIbHBIE YCIIOBUS JIJIsl TPOBEACHHSI HOBOT'O SKCIIEPUMEHTA.

Tunosble BONPOCHI K 3a4eTy:
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BI/IHBI JaHHBIX B XUMHH . KOJTHYECCTBCHHBIC, HOpSIJIKOBBIe U HOMUWHAJIBHBIC.

3amaun aHamM3a JaHHBIX B XUMUU: KIACCU(PHUKAINS, TPYIITUPOBKA, TPOTHO3UPOBAHHE,
HaXO0XJIEHHE acCOLMalMid U 3aBUCUMOCTEN, BU3yalu3alus.

OcHoBHbIE pa3iesbl, Ha KOTOPbIX 0a3upyeTcs aHaJIu3 JaHHBIX B XUMUHU.
Knaccudukanmst MeTo10B aHaIM3a JaHHBIX B XUMUH.

3Tam,1 dHaJIn3a JaHHbIX B XUMHWHU.

Cdeppl npuMeHEHUS aHAIN3a JaHHBIX B XUMUHU.

Hawnbosee BaxHbIC 3aKOHBI paclpeiesieHUsT B XUMUHU, UX CBOMCTBA.

3aKoHBI paciipeie]IeHUs] B XUMUU: paBHOMEPHOE, HOpMalbHOe (TayccoBo), CThIOACHTA, «XU-
KBaJpaTy», SKCIIOHEHIMaIbHOe, Durepa.

UuciioBble XapaKTEPUCTUKU CIIyYalHbIX BEJIMYUH B XUMUHU.

10. XapakTepuCTHKH IIEHTpa IPYIIUPOBAHUS U BapHAlIMH B XUMHUH.
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OCHOBHBIE OIPEENICHHS U TIOHATHS BHIOOPOYHOTO METO/a B XUMUHU.
IIpencraBieHus 0 reHepalbHOM COBOKYITHOCTH U BBIOOPKE B XHUMUHU.

[TonsiTHE penpe3eHTaTUBHON BBIOOPKH B XUMHUH.

[ToBTOpHBIE N OECIIOBTOPHBIE BHIOOPKU B XUMUHU.

IlepBuuHbBIil aHAaIU3 JAHHBIX B XUMHH, IPYIIIMPOBKA.

JIMCKpeTHbIE U MHTEPBAJIbHBIE BApUAIIIOHHBIE PSAAbI B XUMUU.

®opmyna Crepkeca B XUMHH.

I'eHepanbHbIE XapaKTEePUCTUKU B XUMHHU: CPEJIHEE, TUCIIEPCHSI, MOMEHTHI BBICIITHX
MOPSAKOB (ACUMMETpPHSI, SKCIIECC).

MaremaTHueckoe 0KUIaHuE U AUCIIEPCUsl BBIOOPOYHOTO CPEIHEr0 U JOJIH 11l IOBTOPHOM
1 0€CIIOBTOPHOM BHIOOPKU B XUMUHU.

Moga u MennaHa B XUMHH.

OMnupuueckas QyHKINS pacnpeeseHus, MOJIUroH U TUCTOrpaMMa B XUMUHU.
ToueuHble OLICHKN B XUMHH.

HecmemEéHHOCTb, COCTOATENBHOCTD U 3((HEKTUBHOCTh TOUEYHBIX OLIEHOK B XMMHUHU.
OneHka HEM3BECTHOM BEPOSITHOCTH 110 YaCTOTE B XUMUH.

ToueuHble OLEHKU AJI1 MATEMATHYECKOTO OKUAAHUS U AUCIIEPCUU B XUMUMU.
OueHrBaHue MapaMeTpoB PYHKLUUHU paclpeieeHUs] B XUMUH.

MeTo MOMEHTOB B XUMUH.

MeToa MaKCUMaIbHOT'O TIPABONOI00US B XUMHH.

HHTepBanbHble OLIEHKU B XUMHUH.

30. TouHOCTh U HAAEKHOCTD BEIOOPOYHBIX OLIEHOK B XUMHUHU.



