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BUKOPUCTAHHS ITYYHOI'O IHTEJIEKTY IIPU BUBYEHHI
XIMII Y BUIIIUX HABYAJIBHUX 3AKJIAJJAX

Hocsaraenss B raimysi mrydHoro iHrenekty (L), HasBHICTH BeMuKUX
06a3 jgaHux IHTepHeTY TpHHECTM HOBI  MOXIJIMBOCTI B cepy
iH(pOpMaIifHO-KOMyHIKaI[IHHIX TEXHOJIOTiH. Y KOHTEKCTI BUBUSHHS XiMil
HII BHiC 3MiHM Y aHaWli3 Ta 3aCTOCYBaHHS 3HaHb IPO MOJIEKYISPHY
CTPYKTYpY, pEakiiiHy 30aTHICTh i Au3aifH XiMmiuHHX pedoBHH [1].
3acrocyBanns 111l y HaB4aHHI XiMil MICTUTb KiJIbKa Ba)KJIMBHX ACIIEKTIB.
OmHUM 13 HUX € TIepe0aYCHHsT MOJICKY/ISIPHUX BJIaCTUBOCTEH, BiH Hajae
MO>KJIMBOCTI IIPOTHO3YBAaTH XiMiYHI BIaCTHBOCTI HA OCHOBI MOJIEKY/IAPHOT
CcTpykTypu. lle Mae BenMKui BIUIMB Ha CTPYKTYPY HOBHUX MOJIEKYI,
PO3pOOKY JTIKIB 1 qU3aiiH MaTepiaiiB, AKi MalOTh OakaHi BiaacTtuBocTi. 1111
3po0uB GiNbIl ehEKTHBHUM MOJCTIOBAHHS MOJCKYISPHUX CTPYKTYp [2].
Hpyrum acrniektoMm € e, o Bukopuctanss 111 B xiMii nependavae anasis
BEJIMKUX JaHUX, 10 JO3BOJISIE OTPUMYBATH LIHHY 1HQOPMAIIIO 3 BETUKHX
0a3 JaHUX MPO BJIACTUBOCTI MoJieKys abo Ximiuni B3aemomii. llle omHum
ACIIEKTOM € KpallMid JOCTYIl CTY/ACHTIB-XIMIKIB JI0 BJOCKOHAJICHUX Ta
MePCOHATI30BaHUX 1HCTPYMEHTIB HABYaHHS, CKJIAJHUX MPOTHOCTUYHHUX
MOJICTIB Ui PO3YMIHHS MOJEKYJISPHUX BJIACTHBOCTEH, CHUMYISAIIT
XIMIYHAX ~ PEYOBHUH  peakiid, BOHM  MOXYThb  IepeadadrTu
eKCIIePUMEHTANbHI PE3YJIbTATH 3 BUCOKAM CTYIIEHeM TouHOCTI [3].

Meroto pobOTH € aHaji3 MOMEPEAHIX JOCTIIKEHb PO 3aCTOCYBaHHS
I mpu BUBYEHHI XiMil.

IepeBaru 11 y BuBueHHi ximii:

1. III moxe NpOrHo3yBaTH MOJIEKYJISIPHI BJIACTHBOCTI 3 BUCOKOIO
TOYHICTIO Ha OCHOBI MONEKYJSpHOiI CTpykTypu. lle mo3Boisie TouHimme
MIPOTHO3YBaTH PEAKIiHY 3JaTHICTh, CTaOIIbHICTS a00 1HIII BIACTHBOCTI
MOJIEKYTH. Y po0oTi [4] mOKa3aHO pO3BUTOK INTYYHOI HEHPOHHOI Mepexi
Chemception, ska mpuU3HAYEHA I TPOTHO3YBAaHHS MOJEKYISIPHUX
BIIACTUBOCTEH 3 BUILIOIO MTPOAYKTHBHICTIO, HIK Y TPAJHIIHHIX MOZIETICH.

2. MojgenoBaHHs MOJIEKYJISIDHOI CTPYKTYypHu. BHKOpHCTOBYHOYM
METOAM MAIIMHHOIO HaBYaHHSA Ta HeHpoHHi Mepexi, Il moxe
NPUIIBHALNINTA  TIPOIIEC  MOJENIOBAaHHS  MOJICKYISIPHHX — CTPYKTYP,
3a0e3neuyroun eQeKTUBHINTY po3po0Ky HOBHX MOJEKYI. VY craTTi [5]
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MOKA3aHO BHKOPHUCTAHHS IiJIXOXy HEHPOHHO-CHMBOJIIYHOTO MAIIMHHOTO
HaBYaHHS JUIS TPOTHO3YBaHHSA XIMIUYHHMX peakuii peTpOCHHTE3Y, SKi
€ KJIFOYOBUM TIPOIIECOM B OpPTaHigHiM Ximil. ABTOpH MOETHAIA METOIU
MAIIMHHOIO HABYAHHS 3 CHMBOJIIYHMMH TPEACTABICHHSIMU B OPTaHiqHOL
ximii. Ile Moke MaTH Cepio3HI HACTIAKH JUTS PO3YMIHHS Ta PO3POOKH
TIPOLIECIB MOJIEKYJISIPHOTO CHHTE3Y.

3. AHnaxaiz Beamkux ximiunmx ganmx. Il 3gatHnii  mBUAKO
00pOOJISITH ¥ aHANII3YBATH BEIHKI 00’ €MHU XIMIYHUX JaHHX, TOMOMAararyun
BUTSTYBaTH TIPUXOBaHI 3aKOHOMIPHOCTi, 3B’S3KM Ta TEHAEHIII.
VY pobori [6] crBOpeHO mardopMmy IS TECTYBaHHS Ta IOPiBHSHHS
PI3HUX MiOXOJIB [0 MAIIMHHOIO HAaBYaHHS JUIsi IPOTHO3YBaHHS
BIaCTHBOCTEd MoJekyl. MeToro Oyno 3a0e3nedyeHHsT HaAIHHHX
1 TIOCJTITOBHUX CTAHIAPTIB OLIHIOBAHHS [T JOCIITHUKIB, SIKI 3aiMAIOThCS
PO3pOOKOI0 AJTOPUTMIB 1 MAIIMHHUM HaBYaHHAM Y Ximii. Ile BHOCHUTHB
B)XKJIMBUH BHECOK Y 3MIIIHEHHsI 0a3M 3HaHb NMPO €(DEeKTHBHICTH METOIIB
MAaIllMHHOTO HABYaHHS ISl IPOTHO3YBaHHSI MOJIEKYJISIPHUX BJIACTUBOCTEH
1 € Iy)kKe KOPUCHHUM JIOBIJIKOBUM MaTepialioM Y MOPIBHAHHI €()eKTUBHOCTI
PI3HMX aNrOPUTMIB Y XIMIYHOMY KOHTEKCTI.

4. TlporHozyBaHHs XiMiYHOI peaKTHBHOCTI Ta BUKopucTanus. [111
J03BOJIIE  TOYHIIIE MPOrHO3YBATH XIMIYHY peaKLiiHy 31aTHICTS,
JIO3BOJSIFOYM  PO3POOJISATH  HOBI  JIIKK, Marepialld 31  CreliajJbHUMH
BJIACTUBOCTSMH a60 Oiibii epeKTHBHI XiMiuHi Katamizatopu. Y pobori [2]
00rOBOPIOETHCSI BUKOPHCTaHHS TMiIXOAy 0araro3alauHoro TIJIIMOOKOro
HaBYaHHS B KOHTEKCTI (apmaneBTHIHOT MPOMHCIIOBOCTI.
BukopucroBytour rmMOOKI METOAM Ta TJIMOOKE HABYAaHHS, ISl CTaTTS
HAMaraeTbcsl IHTErpyBaTH Ta BHBYATH KiTbKA 3aBAaHb OJHOYACHO,
HATPHKIIAJ, TPOrHO3YBAHHS O10JOTTYHOI aKTUBHOCTI ab0 MOJEKYJISIPHUX
BJIACTHBOCTEH XIMIYHHX CIIOTYK.

5. 3MeHIIeHHS 3aJIe:KHOCTI BiJ excrniepuMeHTY. 3aBASKH BHCOKUM
MOXKJIMBOCTSIM Iporao3yBaHHs LI Mo)ke TOIOMOrTH 3MEHIIUTH KUIBKICTh
MOBTOPIOBAHUX EKCHEPHMEHTIB, 320IIaJMBIIN Yac 1 peCypcH B XIMIYHUX
nociimkeHHsX. 1le TBepKEHHS y3rOKYEThCS 3 BACHOBKaMH cratTi [7],
yAKIH  3HalileHO MmigXiA 10  aBTOMAaTHYHOTO  MOJIEKYIAPHOTO
NPOSKTYBAaHHS 3 BUKOPUCTaHHSAM  OE3MepepBHOIO  MpPENCTaBJICHHS
MOJIEKYyJd Ha OCHOBI maHux. llimxim copsMoBaHHN Ha aBTOMATHYHE
CTBOPEHHS HOBHUX MOJIEKYN i3 OakaHMMH BIACTUBOCTSIMH Ha OCHOBI
0e31epepBHOro MPEICTAaBICHHS MOJIEKYJSPHOI CTPYKTYpPH, IO JO3BOJISE
e(QeKTHBHO MOJIETIOBATH MOJICKYIISIPHI CTPYKTYPH Ta BHKOPHCTOBYBATH
METOAW MAIIMHHOTO HaBYaHHS U NPOrHO3YBAaHHs BJIACTHBOCTEH abo
(GyHKIIA OTpIMaHUX MOJNIEKYN. Taki miIXonu CTBOPIOIOTH MIITHY OCHOBY
I OLIpII  aBTOMATHM30BAHMX Ta IHHOBAIIHHMX  INAXOMIB IO
MOJIEKYJISIPHOTO AU3aiHY B XiMil.
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6. ImnoBauii B xiMmiunmnx pociaimkennsx. 3actocyBanns LI B ximii
BiJIKpUBA€E ABEpi VISl IPOPHBIB, NMPHUCKOPIOE BIIKPUTTS HOBUX XIMIYHHX
PEUOBHH 1 3a0e3reuye rmoIIe po3yMiHHS MOJIEKYISIPHUX BIIACTUBOCTEH.
ABtopu cTaTTi [8] O0OroBOpIOIOTH 3aCTOCYBaHHS TEXHIKM MAIIMHHOTO
HaBYaHHS B MOJIEKYIISIpHIN 1 Matepiano3HaBuiii cdepax. [lokazaHo, 1o
MalllMHHE HaBYaHHS CTAJIO JYy)X€ KOPHCHHM IHCTPYMEHTOM JUIS
MIPOTHO3YBaHHS, aHANi3y, Ta TPOEKTYBAaHHS BIIACTUBOCTEH HOBHX
MOJIEKYJ 1 MartepiayiiB. ABTOpHM TIOSCHIOIOTH PI3HI  3aCTOCYBaHHS
MAaIIMHHOTO HaBYaHHsS JUIl TPOrHO3YBAaHHS BIIACTHBOCTEW MartepiaiB
1 MOIIYKY Oa’kaHUX MOJIEKYJSIPHUX CTPYKTYP, & TAKOXK LITIOCTPYIOTb, SIK 115
TEXHOJIOTISl TPUCKOPWIA TPOrpec yraly3i XiMil Ta JOCIHiPKECHHS
MaTepiais.

7. Onrumizamis ~ xiMmiyHoro  mpomecy.  3aBIsSIKM  KpalluMm
MOXIIUBOCTSIM NPOrHO3yBaHHs Ta mozemoBanHsa Il mMoxe nonmomortu
ONTHMI3yBaTH  XIMi4HI ~TpOLUECH Ta MIABUIIUTH  e(EeKTUBHICTh
BUPOOHHUITBA Ta SKICTh MPOIYKIIIi.

[IpoOneMu, 3 IKMMH CTHKAIOTBhCA Iif dac BrpoBamkenus I
y HaBYaHHI XiMiTl:

e JSkicTh iKinbKicTH BiAmOBiAHMX XiMIYHHX [JAaHHX YacTo
€ mpo0JeMoro, AOCTYNHI 0a3M JaHMX OOMEXEHI B OXOIUIEHHI abo
PI3HOMaHITHOCTI, IO MOXE BIUIMHYTH Ha TOYHICTh 1 y3araJbHEHHS
1o0yI0BaHUX MOJIEIIEH.

* IlepeBipka wmopmemi. CkiamgHi  Momeni  4YacTo  BaXKKO
intepnperyBaru. lle mMoxke OyTu npoOieMoro B XiMmii, lie Ba)KJIMBICTh
PO3YMiHHSI MOJICKYJISIPHOI CTPYKTYPH Ta B32EMO/IIH € KIIFOYOBOIO.

* Etuka Ta Oe3neka. KoHbineHuiiini nmaHi B XIMIYHHX
JOCII/DKEHHSIX HeoOXiHO 30epiraTu B Oe3meli, OCOOJIMBO MijJ dYac
BukopuctanHs ~ meromiB I, sxi  morpedyroTh  mocTymy 1o
KOHQIACHIIIMHUX AaHuX a0o0 LIHHHUX ekcrepuMeHTiB. Bukopucranus 11
M 4Yac BUBYEHHA XIMiIl TAaKOK BHKIMKAE €THYHI NHUTAHHS IOJ0
BiJITIOBIIAJILHOrO BUKOPUCTAHHS Ili€i TEXHONOril, OCOONMBO IijJ 4ac
PO3pOOKH HOBHUX JiKiB 00 XIMIi9YHUX PEUOBHH.

* AaroputMiuHi Ta 00uHMcAOBANbHI 00MeskeHHs. Anroputmu LT
HE € JOCKOHAJMMH Ta BCE IIe MalOTh OOMEXEHHS B PO3YMiHHI CKJIaJHUX
Mozeneil y XiMiuHuMX nmaHuX. Bukopucramus TtexHonorii LI B ximii
BHMAarae IOTY)KHOI OOYMCITIOBaJBHOI iH(PACTPYKTYypH At O0OpOOKH Ta
aHAN3y BENUKUX O00’€MIB JaHUX, IO MOXE CTAaTH MEPEmIKOAO0 It
ESIKUX OCIITHUKIB.

o Inrterpamis 3i 3HaHHAMH AoMeHy. PozymimHs pesynbrarie LI
B XIMIYHOMY KOHTEKCTI Ta iX iHTerpamis 3 HasBHUMH XiMI9HUMH
3HaHHIMH € JONaTKOBUM BHUKIIKOM.

830



* Maiidyrni Bukauku. [loctiiiHe po3MIMpeHHS XIMIYHUX 3HaHb
i texHonori#i 11l BuMarae MOCTIHHOTO OHOBJICHHS ICHYIOUHX MOJEIICH,
10 BUMArae J0JJaTKOBHUX JIOCIiPKEHb.

BupimenHs nux npoOiieM BHMaraTHME CIIBIpami MDK XiMiKaMu,
KOMIT FoTepHUKaMu Ta ekcnepramu 3i LI, mo0 momonatu oOMexeHHS,
MOKPAIUTH  IHTEpIpEeTaIlif0 Ta 3a0e3meunTH Oe3MmeKy Ta CTHKY
3acrocyBanns LI y HaBuaHHI XiMmil.
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