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Jednostka prowadzaca

Wydziat Chemii -> Katedra Chemii i

Radiochemii Srodowiska -> Pracownia Chemoinformatyki Srodowiska

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcdow)
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dr hab. Agnieszka Gajewicz-Skretna

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

mgr Klaudia Chmielewska
Sattibabu Merugu

mgr inz. Michat Katapus

studenta

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ (0.0 0.0 45.0 0.0 0.0 45
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |45 8.0 47.0 100

Cel przedmiotu

Cele kursu to:

»  Osiagniecie zaawansowanych umiejetnosci analizy eksploracyjnej wielowymiarowej przestrzeni
chemicznej (wykonywanie analiz i interpretacja wynikéw)

«  Zapoznanie studentéw z dostepnym oprogramowaniem pozwalajgcym na przeprowadzanie

wielowymiarowowej analizy danych
*  Zapoznanie studentéw ze skryptami Pythona stuzacymi do analizy danych
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMU2_W11] Wykazuje sig
pogtebiong wiedzg na temat
aktualnych kierunkéw rozwoju
chemii jako nauki oraz
najnowszych odkry¢ w tej
dziedzinie.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Na zakonczenie zaje¢ kazdy
student zna klasyfikacje
zaawansowanych metod analizy
danych i podaje przyktady ich
zastosowania w
wielowymiarowych problemach
chemicznych

[CHEMMU2_WO04] Stosuje nabytg
wiedze do pogtebionego opisu
wiasciwosci potaczen
chemicznych, metody ich

syntezy oraz analizy.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Na koniec kursu kazdy student
wyjasnia podstawy teoretyczne
(algorytm) zaawansowanych
metod, w tym HCA, PCA

[CHEMMU2_W09] Klasyfikuje
specjalistyczne narzedzia
informatyczne wykorzystywane w
ocenie statystycznej wynikéw
eksperymentu.

Na koniec kursu kazdy student
zna podstawowe pakiety
oprogramowania stuzace do
wielowymiarowej analizy danych

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[CHEMMUZ2_U06] Prezentuje w
sposob przystepny wyniki odkryé
naukowych z chemii i dyscyplin
pokrewnych.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Na zakonhczenie kursu kazdy
student dokonuje
wielowymiarowej analizy danych i
poprawnie interpretuje wyniki

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz
pokrewnych dyscyplin naukowych.

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Po ukonczeniu kursu kazdy
student jest przekonany, ze
wykorzystanie komputera i
eksploracyjnej analiz danych
wzmacnia potencjat analizy
danych, ponadto student potrafi
krytycznie ocenia¢ wyniki
eksperymentow i rozumieé
koniecznos$¢ ich kontroli

[CHEMMU2_KO01] Zna
ograniczenia wlasnej wiedzy,
rozumie koniecznos¢ dalszego
ksztatcenia sig i potrafi inspirowacé
do tego inne osoby.

[SK4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

At the end of the course every
student understands the need of
deeper learning of
multidimensional data analysis
methods

[CHEMMUZ2_WO07] Dobiera
techniki eksperymentalne oraz
teoretyczne w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozono$ci.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

Na zakonhczenie kursu kazdy
student wykorzystuje srodowisko
Python do wielowymiarowych
analiz przestrzeni chemicznej

Tresci przedmiotu

Tres¢ kursu:

*  Wprowadzenie do danych wielowymiarowych, przeglad podstawowego oprogramowania
umozliwiajgcego przeprowadzenie analizy wielowymiarowe;j.

*  Zaawansowane metody analizy danych: podobienstwo w wielowymiarowej przestrzeni cech, metody
analizy podobienstwa, metody redukcji wielowymiarowosci danych, hierarchiczna analiza skupien
(HCA), analiza gtéwnych sktadowych (PCA), metoda k-Srednich, metoda rozmytej analizy skupien
(metoda c-$rednich), samoorganizujace sie mapy, modele mieszanin Gaussa i inne algorytmy
gtebokiego uczenia sig, przestrzenne klastrowanie na podstawie gestosci z szumem.

*  Przyktady zastosowania tych metod w analizie danych chemicznych.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

test

51.0% 100.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

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

Uzupetniajaca lista lektur

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

scientific publication in the field

Adresy eZasobdéw

Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
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Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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