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Grupa zajec

Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiéw

Forma studiéw stacjonarne Sposab realizacii na uczelni
Rok studiow 3 Jezyk wyktadowy angielski
Semestr studiow 5 Liczba punktéw ECTS 1.0
Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia egzamin

Jednostka prowadzaca

Wydziat Chemii -> Katedra Chemii i

Radiochemii Srodowiska -> Pracownia Chemoinformatyki Srodowiska

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr hab. Agnieszka Gajewicz-Skretna

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
Liczba godzin zaje¢ [15.0 0.0 0.0 0.0 0.0 15
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywno$¢ studenta Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |15 2.0 8.0 25
studenta

Cel przedmiotu

Cele przedmiotu to:

»  Zaprezentowanie studentom zakresu mozliwosci zastosowania metod chemometrycznych i
statystycznych w analizie danych chemicznych.

*  Zdobycie przez studentéw umiejetnosci postugiwania sie najwazniejszymi metodami statystycznymi lub/
i chemometrycznymi w celu wykonywanie analiz i interpretacji uzyskanych wynikow,

*  Zapoznanie studentéw z dostepnym oprogramowaniem, ktére moze by¢ uzyte do wizualizacji danych, w
celu utatwienia przygotowywanie rycin i wykreséw w pracy magisterskiej
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[BCHINZ_WO04] Opisuje role
eksperymentu i symulacji
komputerowych w procesie
projektowania zagadnien
inzynierskich.

Po ukonczeniu kursu kazdy
student zna zasady prezentac;ji i
przekazywania informaciji
uzyskanych na podstawie danych.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[BCHINZ_U04] W toku realizacji
zadan inzynierskich stosuje
metody statystyczne, techniki
informatyczne oraz wykorzystuje
pakiety oprogramowania
uzytkowego do opisu proceséw
chemicznych i danych
eksperymentalnych.

Po ukonczeniu kursu kazdy
student: (1) potrafi obliczy¢
podstawowe statystyki opisowe;
(2) wykorzystuje srodowisko R/
KNIME do obliczen
chemometrycznych; (3) potrafi
odpowiednio przygotowa¢ dane
do analiz chemometrycznych; (4)
przeprowadzi analizy struktury
wewnetrznej zbioru danych
metodami HCA i PCA oraz
poprawnie zinterpretuje uzyskane
wyniki; (5) zbuduje model
regresyjny (metodg LR/MLR),
poprawnie przeprowadzi proces
walidacji oraz wykona predykcje
zmiennej zaleznej w oparciu o
zmienng niezalezng (zmienne
niezalezne).

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[BCHINZ_WO03] Opisuje w
zaawansowanym stopniu techniki
matematyki wyzszej oraz
narzedzia informatyczne
niezbedne do opisu oraz
modelowania zjawisk
chemicznych i procesow
technologicznych.

Po ukonczeniu kursu kazdy
student zna podstawy teoretyczne
(algorytm dziatania)
najwazniejszych metod
chemometrycznych: HCA, PCA,
LR/MLR.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[BCHINZ_U08] Wiasciwie
postuguje sie nomenklaturg
chemiczng i terminologig
inzynieryjna.

Po ukonczeniu kursu kazdy
student: (1) wie, na czym polega
wykonywanie pomiarow; (2)
rozumie potrzebe rzetelnego
dokumentowania wynikow,
wskaze potencjalne problemy,
ktére moga wyniknaé w zwigzku z
niewtasciwym prowadzeniem
dokumentacji badan; (3) wie, w
jakim celu oblicza sie
poszczegdlne statystyki opisowe
($rednia, odchylenie standardowe
i inne); (4) wskaze potencjalne
zrodta btedéw pomiarowych i
niepewnosci w procesie
badawczym.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Tresci przedmiotu

Tres¢ kursu:

*  Wprowadzenie do metod chemometrycznych: specyfika danych wielowymiarowych; réznice pomiedzy
statystykg chemiczng a chemometrig; obszar zainteresowan chemometrii; podziat metod
chemometrycznych; przeglad oprogramowania komputerowego realizujgcego metody chemometryczne
(m.in. Srodowisko MATLAB, Statistica, Origin, SPSS, QSARINS, KNIME).

*  Metody analizy struktury wewnetrznej wielowymiarowych danych chemicznych: podobienstwo obiektow
w wielowymiarowej przestrzeni cech; hierarchiczna analiza skupien (HCA) jako przyktad metody analizy
podobienstwa; analiza gtéwnych sktadowych (PCA) jako przyktad metody poszukiwania projekcji.
Przyktady wykorzystania tej grupy metod w réznych obszarach chemii.

*  Modelowanie zjawisk i proceséw z wykorzystaniem metod regresyjnych i klasyfikacyjnych: regresja
liniowa jednej i wielu zmiennych (LR i MLR), regresja gtéwnych sktadowych (PCR) oraz regresja
metoda czesciowych najmniejszych kwadratéw (PLS); liniowa analiza dyskryminacyjna (LDA),
nieliniowy klasyfikator k-najblizszych sgsiadow (kNN); metody wyboru optymalnego zestawu zmiennych
w modelu (wybor krokowy, wybér przy uzyciu algorytmu genetycznego); walidacja modeli regresyjnych i
klasyfikacyjnych. Przyktady wykorzystania tej grupy metod w réznych obszarach chemii.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Znajomos¢ podstaw matematyki i statystyki

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

test

51.0%

100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

J.Mazerski: Podstawy chemometrii. Gdansk: Wydawnictwo Politechniki

Gdanskie, 2000
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Uzupetniajaca lista lektur

S. D. Brown, R. Tauler, B. Walczak (red): Comprehensive
chemometrics: Chemical and biochemical data analysis. Amsterdam:
Elsevier, 2009

R. Kramer: Chemometric techniques for quantitative analysis. New
York: Marcel Dekker, Inc, 2005

D. Zuba, A Parczewski (red.): Chemometria w analityce: wybrane
zagadnienia. Krakéw: Wydawnictwo Instytutu Ekspertyz Sadowych,
2008

Adresy eZasobdw

Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu
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