Тема 1 Компьютерная химия. Роль методов компьютерной химии.  

Цель: Ознакомить с  методами компьютерной химии.

План:

1 Компьютерная химия и рассмотрение роли методов компьютерной химии.

1 Компьютерная химия (Математическая химия) — сравнительно молодая область химии, основанная на применении теории графов к химическим задачам фундаментального и прикладного характера. Исходя из общего определения химии как науки о веществах и превращениях их в друг друга, можно сказать, что вещества (молекулы) моделируются в компьютерной химии молекулярными графами, а превращения веществ (химические реакции) — формальными операциями с графами. Такой формально-логический подход в ряде случаев заметно упрощает алгоритмизацию химических задач, сводя их к типовым задачам комбинаторики и дискретной математики и позволяет искать решения с помощью компьютерных программ. При этом наряду со специальными программами в компьютерной химии могут применяться и универсальные программы: для работы с таблицами, математические программы (например, Maple или Mathematica) и т. д.

В качестве примера типовых задач компьютерной химии можно назвать: поиск зависимостей типа «структура — свойство»; генерацию наборов химических структур, отвечающих заданным параметрам (составу, наличию функциональных групп и т. д.); перечисление всевозможных химических реакций между заданными реагентами (так называемый «компьютерный синтез») и т. д. Наряду с общими химическими задачами в компьютерной химии существует также большая группа узкоспециальных задач, тесно связанных с задачами химической информатики, например, задачи распознавания химических структур при обращении к химическим и физико-химическим базам данных. Эта группа задач в свою очередь тесно связана с проблемой изоморфизма графов.

При решении задач компьютерной химии широко используются различные вычислительные методы и операции с топологическими индексами (инвариантами графов). В ряде случаев формально-логический подход расширяется химическими подходами, например, в дополнение к топологическим индексам, отражающим строение молекулы, используются электроотрицательности атомов в молекуле, отражающие состав вещества. Методы компьютерной химии часто используются в сочетании с методами квантовой химии, молекулярной механики и др. Для обработки результатов вычислительного эксперимента широко применяются методы математической статистики. В некоторых случаях для поиска решений применяются методы искусственного интеллекта.

Особую роль методы компьютерной химии играют в органической химии, что объясняется трудной формализуемостью последней, как по сравнению с другими естественными науками, например, с физикой, так и по сравнению с другими областями химии, например, с неорганической химией. Компьютерная химия имеет большое значение и для многих важнейших областей биохимических исследований, например, при решении задач типа «структура-фармакологическая активность», часто в таких исследованиях методы компьютерной химии дополняются методами моделирования, специфическими для молекулярно-биологических систем.

В период становления и формирования в самостоятельную область новое научное направление нередко получает разные названия у разных авторов. Так произошло и с компьютерной химией: исторически закрепились два названия — «компьютерная химия» и «математическая химия». Так, один из научных журналов, оказавший значительное влияние на становление компьютерной химии, называется «Journal of Mathematical Chemistry». Однако название «математическая химия» представляется неудачным, если учесть, что многие области химии, сформировавшиеся задолго до появления компьютерной химии, изначально были основаны на математическом фундаменте, например, физическая химия, кинетика и катализ, квантовая химия. При том, что ряд основополагающих работ в компьютерной химии был выполнен во время ЭВМ первых поколений, развитие компьютерной химии стало возможным только с появлением современных компьютеров. Несмотря на то, что сегодня компьютеры используются практически во всех областях современной химии как для теоретических так и для экспериментальных исследований, именно компьютерная химия гораздо больше многих других областей химии зависит от уровня развития компьютерных технологий. Такая зависимость связана прежде всего со спецификой важнейших алгоритмов теории графов, многие из которых имеют экспоненциальную вычислительную сложность — теоретическая оценка времени, затраченного на исполнение алгоритма, является экспоненциальной функцией от размера графа, то есть от количества его вершин и ребер, или говоря общехимическим языком — от числа атомов и химических связей в молекуле.

С другой стороны, многие задачи химической информатики, решаемые с помощью методов компьютерной химии, уже по своей постановке невозможны без использования компьютера, например, формирование и эксплуатация компьютерной базы данных по свойствам химических соединений. Необходимо при этом отметить, что сама химическая информатика возникла задолго до появления компьютеров. Так, были и продолжают широко использоваться многочисленные химические справочники и реферативные журналы, отпечатанные на бумаге. Существуют зарекомендовавшие себя и ставшие классическими методы поиска по этим изданиям с применением всевозможных печатных указателей (авторского, предметного, формульного и т. д.), организуемые без привлечения аппарата компьютерной химии. 
Таким образом, в отличие от компьютерной химии, химическая информатика, как и подавляющее большинство традиционных областей химии, основана на применении докомпьютерных технологий. В этом и заключается основное методологическое отличие компьютерной химии. С известной долей неточности можно утверждать, что если целью большинства химических исследований является установление некоторых химических закономерностей, то целью исследований в компьютерной химии является, как правило, некоторый алгоритм и реализующая его компьютерная программа, позволяющая искать химические закономерности, эксплуатация такой программы может проходить уже вне области компьютерной химии.

Тема 2 История развития глобальной компьютерной сети Интернет. Географическая и сетевая структура Интернет. Составляющие Интернет.
1 Крупнейшая глобальная компьютерная сеть Интернет. 
2 История развития Интернет, цель и основа ее создания. 
3 

 HYPERLINK "http://www.tspu.tula.ru/res/informat/Uchebnik/progr.htm" Программы для Интернет
Развитие компьютерных сетей может коренным образом изменить систему образования, облегчить обмен научными знаниями, поиск информации, усовершенствовать распространение печатных материалов. Дидактические возможности компьютеров после объединения их в КС существенно возрастают.

С точки зрения использования ИТО представляют интерес возможности КС в части обмена учебной информацией в виде текста, статической и анимированной графики, речи. Преподаватель и обучаемый могут обмениваться в интерактивном режиме информацией на расстоянии от нескольких метров до нескольких тысяч километров, причем это может происходить в реальном масштабе времени или асинхронно. Восприятие учебного материала в этом случае происходит визуально с экрана монитора или с твердой копии (распечатки на бумаге). Работа в КС представляет возможность так называемого массового индивидуализированного обучения, где обучаемый может работать в удобном для него месте, в удобное время, в удобном темпе. Кроме этого он может при этом, во-первых, обращаться за справками в базу данных, во-вторых, проводить автоматизированный самоконтроль степени усвоения учебного материала, в-третьих, участвовать в электронных семинарах и практических занятиях, в-четвертых, получать консультационные услуги. Дидактические возможности КС представляют большой простор для разработки различных вариантов организации ИТО.

Крупнейшей глобальной компьютерной сетью является Интернет – это мощнейший информационный резервуар, глобальная телекоммуникационая сеть, охватывающая все развитые страны мира. Интернет позволяет обеспечить связь между миллионами компьютерных пользователей и доступ к ресурсам всего мира. Человек может получить доступ к самым большим мировым архивам; он может работать в сети, учиться и сотрудничать со своими партнерами по всему миру. Всемирная сеть Интернет предоставляет возможность выбора разного вида информации из неорганизованного и неупорядоченного информационного пространства. Пользователь может совершать виртуальные прогулки и экскурсии по различным порталам, городам и крупнейшим музеям мира. Интернет внедряется в образовательное пространство все активнее и предлагает новые возможности для работы во “всемирной паутине”. Интернет можно назвать наиболее мощной и динамично развивающейся телекоммуникационной сетью настоящего времени. За сравнительно короткий промежуток времени эта сеть сделала скачок от ведомственной сети к всемирной информационно-телекоммуникационной инфраструктуре. 

Каждые 30 минут к Интернет присоединяется новая сеть, каждый месяц прибавляется 1 млн. новых пользователей.

Если вспомнить историю, то Интернет родился как объединение научных, военных и коммерческих сетей. Сеть Интернет возникла в результате проекта, который был начат в середине 70-х годов XX века и возглавлялась агентством Министерства обороны США DARPA. Для реализации проекта были привлечены научные и технологические ресурсы университетских, промышленных и правительственных лабораторий США.  Получившуюся в результате интерсеть называют Connected Internet, Darpa Internet или просто Интернет. Можно отсчитывать возраст Интернета от 1 января 1983 года, когда почти 400 компьютеров сети ARPANET стали использовать протокол TCP/IP.

В 1971 году была разработана первая программа для электронной почты. В 1972 знак @ был применен для обозначения имени адресата в электронных письмах. А  вот 1988 год отличился появлением вируса-червя, который заражал сообщения электронной почты. 17 мая 1991 года считается официаль​ной датой рождения World Wide Web. В этот день на компьютерах CERN заработал первый веб-сервер. Мы и ныне наблюдаем Всемирную паутину в соответствии с заложенными тогда принципами.

Интернет предоставляет следующие основные классы услуг: электронная почта, служба  новостей и конференций, доступ к файлам, доступ к документам, подготовленным в стандарте HTML (всемирная паутина), удаленная обработка данных.
Интернет в современном понимании появился тогда, когда был разработан протокол обмена информацией TCP/IP (Transmission Control Protocol/Internet Protocol). Он позволил обмениваться данными любым компьютерам, независимо от их типа и конфигурации, и дал возможность присвоить всем компьютерам в сети цифровые уникальные адреса (IP-aдpeca).
Через некоторое время, для удобства пользователей была создана система доменных имен. В отличие от IP-адресов, представляющих собой последовательность цифр, доменные имена — это понятные и легко запоминаемые названия. Вы их видите в адресных строчках браузеров, например, www. Kaznu. kz — это сервер КазНУ им.Аль-Фараби. 

Древообразная адресная сеть, очень логичная и гибкая. была наброшена на хаотическое образование - беспорядочное объединение различных вычислительных сетей. В результате получился привлекательный симбиоз: продуманная структура имен позволяет найти в сети любой компьютер, где бы он ни находился, а какой он и как соединен с другими компьютерами — не имеет большого значения.
Раз мы можем установить связь с конкретным компьютером, то можем обменяться и с ним информацией: текстовой, графической (рисунки, анимация, видео​ролики) и звуковой. Это верхушка айсберга, которую мы видим, путешествуя по Интернету, и которую так любят показывать по телевизору. 
В Интернете есть все, но найти конкретную вещь бывает весьма непросто!
Интернет — это управляемое сообщество сетей.
Интернет — это компьютерная сеть, поэтому вся информация хранится в виде файлов. Сами файлы расположены на серверах, постоянно подключенных к линиям связи, через которые и происходит доступ к файлам. Все файлы в совокупности - это ресурсы Интернета.
Сами ресурсы (файлы) могут быть различных типов: текстовые, гипертекстовые, звуковые, графические, электронные письма и т. д. Обратите внимание, что файлы не «свалены в кучу», а организованы в определенные структуры, из которых их легко можно «достать». Способы «доставания» файлов определяются специальными правилами, называемыми протоколами доступа. Для каждого типа ресурса Интернета имеется свой протокол доступа. Например, с файловыми архивами работают по протоколу FTP (File Transfer Protocol), a c web-страницами по протоколу HTTP (Hypertext Transfer Protocol). 

Веб-страницы, которые и принесли популярность Интернету, находятся на веб-серверах и представляют собой текстовые файлы, содержимое которых размечено в соответствии со стандартом HTML (Hypertext Markup Language, язык гипертекстовой разметки). Основной изюминкой этого языка являются гиперссылки (links) — слова или картинки. Пользователь, наведя на них курсор мыши и щелкнув ее кнопку, переходит к следующему документу, файлу. Т.е. войдя в Интернет, пользователь попадает в интерактивную среду, где он лично сам определяет последовательность просмотра большого документа или множества файлов (веб-страниц).
Обычно HTML-файлы, находящиеся в Интернете и принадлежащие одному человеку или фирме, группируются в сайты. Все страницы одного сайта стараются выполнить в единообразном, фирменном стиле, что считается признаком профессионализма веб-мастера (программиста) и создает соответствующий имидж владельцу.
Основополагающее понятие Интернета — сервер. Под этим термином понимают уда​ленный компьютер, на котором работает серверная программа, выполняющая обработку запросов пользователей: идентификацию пользователей, проверку их полномочий, прием информации от пользователей и передачу им затребованных данных. 

Сайт - группа веб-страниц, связанных гиперссылками и объединенных общей темой, автором, фирмой и т. п. Физически может располагаться на многих серверах, а не только на одном. Для маленького сайта используется термин «персональная» или «домашняя» веб-страница. Точной границы между сайтом и персональной страницей нет, так как она почти всегда состоит из нескольких HTML-документов, связанных друг с другом.

Условно сайты разделяются на ряд категорий, причем в разных странах, на разных серверах количество категорий и их названия тоже разные. Для примера ниже приведены названия типов сайтов и их характеристики, в соответствии с которыми сортируются сайты в каталоге MAIL.RU (ранее LIST.RU). 

Корпоративный - это сайт, который принадлежит фирме или коммерческой, или некоммерческой организации, созданный с целью предоставления информации о своей деятельности.
Персональный - это представительский сайт отдельного человека. Конкретный человек создал его, чтобы рассказать о своей деятельности или предложить свои услуги.
Частный (семейный) — такой сайт создается кем-либо с целью рассказа о себе как о личности.
Информационный -  предназначен для распространения информации о других лицах, организациях, явлениях, процессах и объектах (например, агентство новостей).
Сайты-сервисы - это сайты, предоставляющие платные или бесплатные услуги непосредственно в режиме он-лайн (через Интернет): поисковые системы, каталоги, форумы, чаты, мастерские сайты, различные архивы, интернет-магазины.
Порталы - высшая степень развития сайта. Для порталов характерно наличие множества различных сервисов и информационных разделов, которые находятся в структурном и логическом единстве. Подразумевается, что именно портал является отправной точкой при путешествии по Интернету.

 База данных (БД) - организованная совокупность данных, которая отображает состояние объектов и их отношений в данной предметной области. БД обеспечивает использование одних и тех же данных в различных приложениях, допускает решение задач планирования, проектирования, исследования, управления. Функционирование БД обеспечивается системой управления базами данных (СУБД). Базой данных иногда называют организованный набор фактов из данной предметной области, информацию, упорядоченную в виде набора элементов записей одинаковой структуры. Для обработки записей используются специальные программы, позволяющие их упорядочить, делать выборки по указанному правилу (правилам). Базой данных еще называют информацию и программы ее обработки.

База знаний (БЗ) - организованная совокупность знаний, представленная в форме, которая допускает автоматическое или автоматизированное использование этих знаний на основе реализации возможностей средств информационных технологий. Базой знаний иногда называют совокупность систематизированных основополагающих сведений, относящихся к определенной области знаний, хранящихся в памяти ЭВМ, объем которых необходим и достаточен для решения заданного круга теоретических или практических задач. В системе управления БЗ используются методы искусственного интеллекта, специальные языки описания знаний, интеллектуальный интерфейс. База знаний содержит не только конкретные факты, но и описание общих закономерностей (например, предметной области). БЗ используется в приложениях искусственного интеллекта для решения задач в определенной области.

Банк данных - это совокупность всех массивов информации длительного хранения, как правило, организованных в библиотеки данных, а также   программно-технических средств, обеспечивающих ее накопление, обновление, корректировку и использование.

Тема 3 Электронная почта. Работа с группами новостей. Система Telnet, работа с базами данных и библиотечными каталогами.
Тема 4 Службы FTP и Gopher. Передача и прием файлов с использованием ftp-клиентов.
Тема 5 Система WWW (World-Wide Web).

Специфика технологий Интернет - WWW (от англ. World Wide Web - всемирная паутина) заключается в том, что они предоставляют пользователям громадные возможности выбора источников информации: базовая "информация на серверах сети; оперативная информация, пересылаемая по электронной почте; разнообразные базы данных ведущих библиотек, научных и учебных центров, музеев; информация о гибких дисках, компакт-дисках, видео- и аудиокассетах, книгах и журналах, распространяемых через Интернет-магазины, и др. Авторы WWW - исследователи Европейской лаборатории физики элементарных частиц в Женеве, физики Тим Берненс-Ли и Роберт Кайо. Эта система впервые задействована в 1990 году и дорабатывалась вплоть до 1993 года. Резкое увеличение числа пользователей Интернет в последнее время во многом связано с созданием языка для описания гипертекстовых документов HTML (HiperText Markup Language). HTML позволяет создавать документы гибкой структуры, объединяющие текстовую, табличную, графическую и звуковую информацию. За счет расширенной структуры адреса в ссылках HTML появилась возможность размещать страницы одного документа на различных серверах сети Интернет. Именно механизм гипертекстовых ссылок позволил объединить отдельные серверы Интернет во "всемирную паутину".
Тема 6 Основные группы новостей по химии. Система химических баз данных STN International и ее составляющие.
Тема 7 Важнейшие указатели на химические ресурсы в WWW.
Тема 8 Основы web-дизайна
Тема 9 Графический редактор  ISIS Draw.
Тема 10 Создание компьютерных презентаций
