Программа «Информационные технологии в химии» 2026-27 уч.год. 
https://www.hse.ru/ba/chem/courses/1163558675.html 
Модуль ИИ 
1. Лекция: (Медведев) Как пользоваться большим калькулятором (компьютером) и что он может дать химии - что там можно/нужно считать; понятия команды, программы, методы задания и выполнения программы процессором. Чем отличается расчет и, например, просмотр веб-страниц. 
Какие существуют ОС и специфические программы для химиков и для каких целей (с примерами интерфейса - работа с командной строкой, когда это необходимо), проприетарная графика, онлайн – java и пр.) применяются химиками (какими и в каких областях). Отличия задач и соответствующего ПО для органиков и неоргаников/материаловедов, примеры. 
Семинар: Аннотация трека «искусственный интеллект в химии». Входной тест 
Лекция: Структура ИИ: 
· собирательный, аналитический, генеративный, агентский; 
· по видам логики, human (нестандартная логика) и machine (алгоритмическая): Human-like systems: обладают воспринимаемой агентностью; воспринимаются как социальные акторы; оцениваются через межличностные критерии. System-like systems: воспринимаются как инструменты; оцениваются через функциональность и надежность; рассматриваются как технические объекты. 
ИИ в химии в целом и в химии новых материалов. ИИ в экспериментальных приложениях (общий обзор объектов, методов и существующих оболочек). Поиск информации в Интернете: подходы, основные поисковые машины, общие и специализированные системы ИИ, расширенный научный поиск. Примеры поиска и обработки информации (моделирование) в химии. Рейтинг агентских оболочек с точки зрения химика. Агентские надстройки типа Fusion Table, собирающая и сравнивающая информацию от разных систем поиска. Co-Scientist — ИИ-система для генерации научных гипотез от Google и DeepMind. 
Анализ информации с помощью ИИ. Генерация модели свойства. 
3. Лекция: (Медведев) Проблемы ИИ (overfitting, data leakage, extrapolation) и что с ними делать. ИИ для генеративных задач: ретросинтез, исследование химического и конформационного пространств. Примеры собирательных, аналитических и расчетных работ и примеры использования ИИ в химии. Почему современная квантовая химия - это тоже ИИ (со всеми плюсами и минусами). Квантово-химические расчеты и машинное обучение в исследовании механизмов химических реакций и планировании направленного синтеза веществ и получения новых материалов. 
Молекулярное моделирование химических и физических свойств (и где там ИИ); использование квантовохимических дескрипторов для построения ИИ-моделей свойств, которые так просто не посчитаешь. 
Семинар (для трека): расчёт констант инверсии фосфина и аммиака, а также соотношения продуктов в CN(-) + MeCl -> MeCN + Cl(-) с помощью Orca и Excel. Семинар (основной поток): Базовая структура интернет-адреса. Фишинг. Основы информационной безопасности. 
Семинар: Сравнение ретросинтетических моделей и работа с ними. 
На практикумах и ДЗ - задачки с объектами по поиску опубликованных данных (при этом поиск осложнить так, чтоб общеупотребимый ИИ по большей части давал галлюцинации), по поиску активных структур - например, найти катализатор, ускоряющий синтез аммиака в 10 раз по сравнению с железным - или как расплавить алюминий без добавок не при 660 гр, а при меньшей температуре, как изменить запах мяты на лимонный с минимальными изменениями структуры ментола (лимонен). 
Лекция (ИОНХ): ИИ в моделировании новых материалов: машинное обучение (в том числе каскадное), молекулярная динамика, прогнозирование свойств и генерация структур с заданными термодинамическими параметрами. 
Лекции (4 часа): Нейросети в формировании базы знаний о свойствах веществ. Структуры нейросетей, способы обучения, использование в химии. 

Курс «ИИ в химии» (3 курс факультета химии НИУ ВШЭ). : Включает изучение практических навыков работы с химическими данными, нейросетевыми представлениями молекул, виртуальным скринингом, анализом спектроскопических данных (ЯМР, масс-спектрометрия) и построением автономных агентских систем.
https://www.hse.ru/ba/chem/courses/1163512773.html
Курс «Анализ данных»
https://www.hse.ru/ba/chem/courses/1163527558.html 

