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Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 5
Wyktad, Cw. audytoryjne, Cw. laboratoryjne zajecia 45 godz.
Sposéb realizacji zajec konsultacje 25 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca wiasna studenta 55 godz.
Liczba godzin RAZEM: 125 godz. - 5 pkt. ECTS
Cw. laboratoryjne: 15 godz., Cw. audytoryjne: 15 godz., Wyktad: 15 godz.
Termin realizacji przedmiotu
2019/2020 letni
Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

wymagania egzaminacyjne

- Rozwigzywanie zadan wymagajacych Spos6b zaliczenia

zastosowania informacji prezentowanych na ] .
Zaliczenie na ocene

wyktadzie oraz zdobytych przez studenta w ramach . .
Formy zaliczenia

studiow wiasnych

- Wykonywanie zestawu éwiczen w pracowni » zaliczenie pisemne z pytaniami testowymi i otwartymi (zadaniami) oraz
komputerowej na podstawie instrukcji otrzymanej zaliczenie ustne (uzupetnienie egzaminu pisemnego).
od prowadzacego, potaczone z analizg i dyskusjg * pisemne kolokwium po kazdym bloku tematycznym,
uzyskanych wynikow w formie pisemnego » wykonywanie zestawu ¢wiczen w laboratorium komputerowym oraz
sprawozdania pisemna prezentacja uzyskanych wynikdw na zakonczenie kazdego

- Wykiad z prezentacjg multimedialng, ¢wiczenia (sprawozdania),

sustalenie oceny zaliczeniowej na podstawie ocen czgstkowych.
Podstawowe kryteria oceny
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Wyktad:

« Zaliczenie pisemne sktadajace sie z kilkunastu pytan testowych oraz kilku pytan
otwartych (zadan) obejmujacych zagadnienia wymienione w tresciach programowych
wyktadu, ¢wiczen audytoryjnych i laboratoryjnych.

» Warunkiem uzyskania pozytywnej oceny z zaliczenia pisemnego jest zdobycie
minimum 51% punktéw mozliwych do uzyskania. Skala ocen jest zgodna z
obowigzujacym na Uniwersytecie Gdaskim regulaminem studiéw.

« Studenci, ktérzy uzyskali w pierwszym terminie zaliczenia pisemnego wynik 51% i
wiecej, a chcg podwyzszy¢ ocene, mogg zgtosic sie na zaliczenie ustne. Ocena
koncowa jest w tym przypadku $rednig arytmetyczng z ocen uzyskanych na zaliczeniu
pisemnym i ustnym.

« Zaliczenie ustne jest obowigzkowe dla studentéw, ktdrzy uzyskali z egzaminu
pisemnego wynik pomiedzy 41% a 50%. W tym przypadku na student otrzymuje szanse
uzupetnienia punktéw brakujacych do uzyskania oceny dostatecznej (omawia sposob
poprawnego rozwigzania zadan z zaliczenia pisemnego). W tym przypadku nie ma
mozliwosci poprawienia oceny z pierwszego terminu zaliczenia na wyzszg. Negatywna
ocena z zaliczenia (pisemnego i ustnego) musi by¢ poprawiona podczas zaliczenia
poprawkowego odbywajgcego sie w oparciu o te same zasady co zaliczenie w
pierwszym terminie.

Cwiczenia audytoryjne:

» Czynne uczestnictwo w zajeciach audytoryjnych. W przypadku nieobecnosci lub
nieprzygotowania do zaje¢ student zobowigzany jest do uzupetnienia brakéw
samodzielnie.

» Pozytywne oceny z kolokwiow odbywajgcych sie po kazdym bloku tematycznym
obejmujgce zadania zamknigte i rachunkowe. Niezaliczone kolokwia nalezy poprawi¢ w
dodatkowym terminie wyznaczonym przez prowadzacego na zakonczenie semestru
(poza zajeciami).

» Ocena kohncowa z ¢wiczen nastepuje na podstawie ocen czastkowych otrzymanych ze
wszystkich kolokwiéw (z uwzglednieniem kolokwiéw poprawkowych, jesli student do
nich przystepowat). Niezaliczenie ¢wiczen audytoryjnych skutkuje niedopuszczeniem do
zaliczenia wyktadu do chwili uzyskania zaliczenia.

Cwiczenia laboratoryjne:

» Samodzielne wykonanie wszystkich zadanych ¢éwiczen w pracowni komputerowej.
Nieobecnos$¢ mozna odrobi¢ podczas zaje¢ z inng grupg ¢wiczeniowag lub w trakcie
konsultacji u prowadzacego.

« Potwierdzenie umiejetnosci prezentacji uzyskanych wynikéw oraz ich naukowe;j
dyskusji poprzez uzyskanie pozytywnej oceny ze sprawozdan obejmujacych wykonane
¢wiczenia. Sprawozdanie w wers;ji elektronicznej nalezy wysta¢ na adres wskazany
przez prowadzacego na koniec zajec.

» Ocena kohcowa z ¢wiczen nastepuje na podstawie ocen czastkowych otrzymanych ze
wszystkich sprawozdan. Niezaliczenie ¢wiczen audytoryjnych skutkuje

niedopuszczeniem do zaliczenia wyktadu do chwili uzyskania zaliczenia

Sposéb weryfikacji zatozonych efektow ksztatcenia

Sposoéb weryfikacji przyswojenia wiedzy: Podczas zaliczenia pisemnego sprawdzana jest wiedza studenta na temat podstawowego podziatu metod
chemometrycznych (K_WO06), student wymienia zastosowania poszczegélnych grup tych metod w chemii (analityce chemicznej, naukach sadowych,
kosmetologii i innych) (K_WO07); wie, jakie oprogramowanie komputerowe realizuje poszczegolne metody (K_W09).

Sposoéb weryfikacji nabycia umiejetnosci: Po ukonczeniu kursu kazdy student: wykorzystuje program KNIME do obliczerh chemometrycznych; potrafi
odpowiednio przygotowaé¢ dane do analiz chemometrycznych i przeprowadzi¢ wstepng kontrole danych; przeprowadzi analizy struktury wewnetrznej
zbioru danych metodami HCA i PCA oraz poprawnie zinterpretuje uzyskane wyniki (K_UO05); zbuduje model regresyjny (metodg LR/MLR), poprawnie
przeprowadzi proces walidacji oraz wykona predykcje zmiennej zaleznej w oparciu 0 zmienng niezalezng (zmienne niezalezne) przy uzyciu
odpowiedniego oprogramowania stosowanego w chemometrii (K_U06).

Sposoéb weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych: Po ukonczeniu kursu kazdy student: jest przekonany o korzysci wykorzystania komputera i
wprowadzenia metod chemometrycznych do swojej codziennej praktyki badawczej oraz rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sie¢ w zakresie metod
chemometrycznych (K_KO01).

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
» chemia ogdlna
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» matematyka (1. semestr)

B. Wymagania wstepne

znajomos¢ chemii ogdlinej

» znajomos$¢ podstaw matematyki
Cele ksztalcenia

Zaprezentowanie studentom zakresu mozliwosci zastosowania metod chemometrycznych w chemii.
Zdobycie przez studentéw umiejetnosci postugiwania sie najwazniejszymi metodami chemometrycznymi (wykonywanie analiz i interpretaciji
uzyskanych wynikow).
Zapoznanie sie przez studentéw z dostepnym oprogramowaniem realizujgcym metody chemometryczne
Tresci programowe

A. Problematyka wyktadu:

1. Wprowadzenie do metod chemometrycznych: specyfika danych wielowymiarowych; réznice pomiedzy statystyka chemiczng a chemometrig;
obszar zainteresowan chemometrii; podziat metod chemometrycznych; przeglad oprogramowania komputerowego realizujacego metody
chemometryczne (m.in. srodowisko R, MATLAB, Statistica, Ori-gin, SPSS, KNIME).

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

3. Modelowanie zjawisk i proceséw z wykorzystaniem metod regresyjnych i klasyfikacyjnych: regresja liniowa jednej i wielu zmiennych (LR i MLR),
regresja gtownych sktadowych (PCR) oraz regresja metoda czesciowych najmniejszych kwadratéw (PLS); liniowa analiza dyskryminacyjna (LDA),
nieliniowy klasyfikator k-najblizszych sgsiaddéw (kNN); wykorzystanie sztucznych sieci neuronowych (ANN) do rozwigzywania problemoéw
regresyjnych i klasyfikacyjnych; 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.

B. Problematyka ¢wiczen audytoryjnych:

1. Kontrola danych wymiarowych — etapy oraz cele

2. Hierarchiczna analiza skupien (HCA).

3. Analiza gtéwnych sktadowych (PCA).

4. Regresja liniowa jednej i wielu zmiennych (LR/MLR).

C. Problematyka ¢wiczen laboratoryjnych:
1. Wprowadzenie do chemometrycznych w programie KNIME. Zasady pracy z komputerem.
2. Hierarchiczna analiza skupien (HCA) — praca z komputerem.
3. Analiza gtéwnych sktadowych (PCA) — praca z komputerem.
4. Regresija liniowa jednej i wielu zmiennych (LR/MLR) — praca z komputerem.
Wykaz literatury

Wykaz literatury podstawowe;j:

1. J. Miller, J. Miller: Statystyka i chemometria. Wydawnictwo Naukowe PWN, Warszawa 2016.

2. J. Mazerski: Podstawy chemometrii. Gdansk. Wydawnictwo Politechniki Gdanskiej, 2004.

3. Skrypt do éwiczen laboratoryjnych przygotowywany przez pracownikéw Pracowni Chemometrii Srodowiska

Wykaz literatury uzupetniajace;j:

1. S. D. Brown, R. Tauler, B. Walczak (red): Comprehensive chemometrics: Chemical and biochemical data analysis. Amsterdam: Elsevier, 2009
2. R. Kramer: Chemometric techniques for quantitative analysis. New York: Marcel Dekker, Inc, 2005

3. D. Zuba, A Parczewski (red.): Chemometria w analityce: wybrane zagadnienia. Krakow: Wydawnictwo Instytutu Ekspertyz Sgdowych, 2008

4. JM. Dobosz: Wspomagana komputerowo statystyczna analiza danych. Warszawa: Akademicka Oficyna Wydawnicza EXIT, Warszawa 2004

Kierunkowe efekty ksztatcenia Wiedza
K_WO05: posiada podstawowg wiedze w zakresie Po ukonczeniu kursu kazdy student:
studiowanej specjalnosci chemicznej 1. zna podstawowy podziat metod chemometrycznych, wymieni zastosowania
K_WO06: wybiera techniki matematyki wyzszej w zakresie poszczegdlnych grup tych metod w chemii (analityce chemicznej, naukach
niezbednym dla zrozumienia i opisu proceséw chemicznych sadowych, kosmetologii i innych);
oraz procesow fizycznych waznych dla zrozumienia chemii 2. wie, jakie oprogramowanie komputerowe realizuje poszczegdlne metody;
K_WO07: rozumie oraz opisuje prawidtowo$ci, zjawiska i 3. zna podstawy teoretyczne (algorytm dziatania) najwazniejszych metod
procesy fizykochemiczne wykorzystujac jezyk matematyki chemometrycznych, m.in: HCA, PCA oraz LR/MLR.
K_WO09: opisuje praktyczne zastosowania narzedzi Umiejetnosci
informatycznych (programéw komputerowych) do obliczen | Kompetencje spoteczne (postawy)
chemicznych i analizy danych
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Sylabusy - Centrum Informatyczne UG

K_U05: stosuje podstawowe metody statystyczne i techniki Po ukonczeniu kursu kazdy student:
informatyczne do opisu procesoéw chemicznych i analizy 1. jest przekonany o korzysci wykorzystania komputera i
danych eksperymentalnych wprowadzenia metod chemometrycznych do swojej codziennej praktyki badawczej;

K_U06: wykorzystuje podstawowe pakiety oprogramowania 2. rozumie potrzebe dalszego ksztalcenia sie w zakresie metod chemometrycznych;
uzytkowego do rozwigzywania probleméw z zakresu nauk
Scistych
K_UO07: przygotowuje udokumentowane opracowanie
okreslonego problemu z zakresu wybranych zagadnien
chemicznych i fizycznych
K_U09: umie uczy¢ sie samodzielnie

Kontakt

tomasz.puzyn@ug.edu.pl
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