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 9/6/2021 תאריך עדכון:

 
 שם ומספר הקורס:

 
 84642-01  העיבוד, ניתוח והצגת נתונים בכימי

 
 דן מאיור שם המרצה:
 

 תרגיל + הרצאה סוג הקורס:

 

 2+2: ף שעותהיק           א: סמסטר      תשפ״ב: שנת לימודים

 

 מודל אתר הקורס באינטרנט:

 

  14:00-16:00יום ד'  :הקורס ות עש

 

 :)מטרות על / מטרות ספציפיות( ותוצרי למידה מטרות הקורסא. 

  –מטרת הקורס 

כמו  שיטות וכלים לעיבוד, ניתוח והדמיה של נתונים.להעניק יכולת מתקדמת בשימוש ב

ומדע החומרים  הבכימי מורכבים פתח מיומנויות להפקת תובנות משמעותיות מנתוניםכן, ל

 פייתון. וכנהבשפת התהכלים יילמדו  .חומים מגווניםתב

 תונים.פים בלימוד מכונה ומדעי נבסיס לקורסים מתקדמים נוסהקורס מהווה 

 

 מתקדמות בעיבוד, ניתוח והצגת נתונים עבור מגוון בעיות בכימיהת ויכול –תוצרי למידה 

המתאימה  הם ברמגיצהלם נומריים וד נתוניבעלח ותנל, כולל: בעזרת שפת תוכנה פייתון

כולל  םגיצהלושל נתונים  טיסטיתסטאנליזה לעשות , ל ביג דאטההנל, יםמדעי מיםפרסול

בכלים ייחודיים  , להשתמשחית ובלתי מונחיתמונלמידת מכונה בסיסית לבצע רסיות, רג

ף הקורס הסטודנטים בסו .מדע החומריםבכלים ייחודיים ל להשתמשו לכמאינפורמטיקה

 במחלקות אחרות. יםהנלמד בקורסי המשך בנושא למידת מכונה יוכלו להשתלב

 

 ב. תוכן הקורס:

תארים מתקדמים מסלול מדע הנתונים )שנה ג( וסטודנטים ללהעניק ל רציונל, נושאים:

בעזרת שפת תכנות  של נתונים הוהצג דובעי, תוחבמחלקה לכימיה יכולות מתקדמות בני

בות הולכת סימולציות ממוחשבבמעבדה וים ניסויב שנוצרדע כיום כמות המי .פייתון

 .ים באופן עצמאיהציג את הנתונלנתח, לעבד וליכולת  תהיהשלסטודנטים חשוב ו, וגדלה

שפת תכנות ספריות מתקדמות בבעזרת  של נתונים הוהצג דובעי, תוחנים הנושאים כוללי

 מטיקה ורפ, וכמאינפייתון

 מטיקה במדע החומרים.ורואינפ
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מאית על מחשב, תרגולים ודה עצשיעורים פרונטליים כוללים עב מהלך השיעורים:

  .שבמח על עבודה עצמאיתהדרכה והכוללים 

 

– כנית הלימודים בקורסתו / רשימת נושאיםתכנית הוראה מפורטת לכל השיעורים: 

 רשימה או טבלה כדוגמת המצ"ב() נולוגיאי ההרצאות בסדר כרורשימה מפורטת של נוש

 

 הערות  קריאה נדרשת רהשיעונושא  מס' השיעור

הקדמה לעיבוד נתונים  - 1

 בפייתון

תכנות חזרה על  -

 יתוןסית בפיבסי

מושגים בסיסיים  -

 כמאינפורמטיקהב

ית הכרות עם ספרי -

RDKit  

 IPythonהכרות עם -

(IPython Shell and 

Jupyter Notebook, 

IPython Magic 

Commands, Input 

and Output, Shell 

Commands, Errors 

and Debugging, 

Profiling and 

Timing code) 

הכרות עם  -

PyCHARM 

  

2 NumPy (The 

ndarray object, 

Universal 

Functions, 

Aggregations, 

Working with data 

files/bases) 
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3 NumPy 

(Vectorization and 

Broadcasting, 

Comparisons, 

masks, and Boolean 

Logic, Fancy 

indexing, NumPy in 

chemistry) 

  

4 Pandas (Tabular 

datasets, The Series 

and DataFrame 

objects, Operating 

on data, Handling 

Missing Data, 

Aggregation and 

Grouping, 

Combining 

Datasets, Pivot 

tables, Pandas in 

chemistry) 

  

5 MatPlotLib (Line 

Plots, Scatter Plots, 

Density and 

Contour Plots, 

Histograms and 

Binning, Figures 

and Subplots, 

Colors, Markers, 

and Line Styles, 

Text and 

Annotation, 3D 

Plots, MatPlotLib in 

chemistry), 
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PlotLy, Dash 

6 Basic statistics with 

SciPy/NumPy 

(Histograms, mean, 

median, variance, 

covariance, 

correlation, physical 

distributions, 

probability density 

function, 

cumulative 

distribution 

functions, 

regression) 

  

7 Basic machine 

learning with 

Scikit-learn 

(supervised: k-

Nearest Neighbors, 

decision trees, 

random forest) 

  

8 Basic machine 

learning with 

Scikit-learn 

(unsupervised: 

dendrograms, k-

means clustering) 

  

9 Basic machine 

learning with 

Scikit-learn 

(Principal 

Components 

Analysis, t-
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distributed 

Stochastic Neighbor 

Embedding) 

10 Cheminformatics 

using RDkit 1 

(molecular 

representations, 

1D/2D,3D 

descriptions of 

molecules) 

  

11 Cheminformatics 

using RDkit 2 

(molecular 

descriptors and ML 

techniques) 

  

12 Materials 

Informatics with 

MatMiner 1 

  

13 Informatics with 

MatMiner 2 

  

 

  :דרישות קדםג. 

 ן.בפייתו יו קורס מקביל בסיסא 84190א למחשבים לכימיה״ קורס ״מבו

 

 

 ות / מטלות:חובות / דרישד. 

 . (90%) רגיליםתו (85%) רצאותהב נוכחות ובתח יש זה ורסבק

 .מתסכעבודה מו (קודים בפייתוןית )עבודות בשל  ההגש יש חובת

 להגיש יורשה לא מוצדקת סיבה ללאאו תרגיל אחד  הרצאות שתיעל מ שייעדר תלמיד

 .בקורסולא יקבל ציון  ,מסכמת עבודה

 

 

 :רכיבי הציון הסופימה. 

 תרגילים 0%5, מתמסכ עבודה %05
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 :גרפיה. ביבליוו

 ים.ים המחולקים להרצאות ותרגילומרח

 

 :שם הקורס באנגלית .ז

Data Processing, Analysis and Visualization in Chemistry 

 


