	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №1

1. Элементы теории корреляции. Линейная корреляция.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №2

1. Определение параметров линейной корреляции.

	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №3

1. Множественная корреляционная зависимость.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №4

1. Решение системы линейных неоднородных уравнений.

2. Метод Симпсона для проведения численного интегрирования.


	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №5

1. Схема Гаусса для решения системы линейных неоднородных уравнений.

2. Понятие о математическом ожидании и средне-арифметическом значении.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №6

1. Метод Зайделя для решения системы линейных неоднородных уравнений.

2. Критерий Стьюдента и его использование при обработке результатов химических экспериментов. 

	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №7

1. Определение концентраций в смеси веществ методами спектрофотометрии (при числе точек значительно большем числа компонентов смеси).

2.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №8

1. Химические процессы, приводящие к системам дифференциальных уравнений.
2. Метод сопряженных градиентов для проведения оптимизации.

	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №9

1. Решение уравнений методом деления отрезка пополам.

2. Классификация критических точек поверхности потенциальной энергии при помощи Гессиана.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №10

1. Метод Эйлера для решения дифференциальных уравнений.

2. Метод наискорейшего спуска (для оптимизации). 

	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №11

1. Методы решения дифференциальных уравнений методом Рунге-Кутты.

.

2. Понятие о методе молекулярной механики
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №12

1. Метод Эйлера для решения системы дифференциальных уравнений.

2. Оценка вклада различных взаимодействий в методе молекулярной механики.


	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №13

1. Метод Рунге-Кутты для решения систем дифференциальных уравнений.

2. Понятие о методе молекулярной динамики.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №14

1. Методы численного интегрирования. Метод трапеций.

2. Метод квантовой химии как основа химического исследования. 

	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №15

1. Метод Монте-Карло для вычисления определенных интегралов.

2. Понятие о доверительном интервале. Неравенство Чебышева.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №16

1. Методы оптимизации. Их общая характеристика.

2. Правило трех сигм и его применение в теории измерений.

	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №17

1. Метод Ньютона-Рафсона (для оптимизации).

2. Особенности поиска химической информации.
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №18

1. Алгоритм метода Монте-Карло для проведения оптимизации.
2. Особенности химической информации. 

	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №19

1. Методы решения дифференциальных уравнений методом Рунге-Кутты.

.

2. Понятие о методе молекулярной механики
	Вычислительные методы и программирование в химии
Билет №20

1. Метод Эйлера для решения системы дифференциальных уравнений.

2. Оценка вклада различных взаимодействий в методе молекулярной механики.


