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Jednostka prowadzaca

Rektor -> Wydziat Chemii -> Katedra Chemii i Radiochemii Srodowiska -> Pracownia Chemoinformatyki
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dr Alicja Mikotajczyk
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dr hab. Celina Sikorska

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
Liczba godzin zaje¢ [30.0 0.0 0.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtosc¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywnosc¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 5.0 40.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Zapoznanie studentéw z teorig uczenia maszynowego i jego zastosowaniami w chemii, przedstawienie zalet

i wad réznych typow algorytméw uczenia maszynowego w chemii.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_W08] Wykazuje sig
pogtebiong znajomoscia
teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych
stosowanych do rozwigzywania
probleméw z chemii.

Umiejetnos¢ oceny skutecznosci
opracowanego modelu i krytycznej
interpretacji wynikdw uzyskanych
za pomoca specyficznych metod
uczenia maszynowego

[SW4] test/exam - oral or written
[SW2] presentation/project/paper/
report

[CHEMMUZ2_W09] Klasyfikuje
specjalistyczne narzedzia
informatyczne wykorzystywane w
ocenie statystycznej wynikéw
eksperymentu.

Umiejetno$¢ samodzielnego
doboru odpowiednich narzedzi
chemii komputerowej do
posiadanych danych.

[SW4] test/exam - oral or written
[SW2] presentation/project/paper/
report

[CHEMMUZ2_KO06] W sposéb
Swiadomy i odpowiedzialny
podejmuje sie

realizacji zadan badawczych,
rozumiejac spoteczne aspekty
praktycznego zastosowania
zdobytej wiedzy i umiejetnosci
oraz zwigzang z tym
odpowiedzialnos¢.

Umiejetnos¢ wykonywania analiz
chemoinformatycznych, ktére
pozwalajg obnizy¢ koszty i czas
badan.

[SK2] presentation/project/paper/
report
[SK4] test/exam - oral or written

[CHEMMU2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Umiejetnos$¢ wyboru i
zastosowania odpowiedniego
algorytmu uczenia maszynowego,
aby rozwigza¢ konkretny problem
rozwazany w dziedzinie nauk
chemicznych.

[SW4] test/exam - oral or written
[SW2] presentation/project/paper/
report

[CHEMMU2_WO06] Stosuje
matematyke w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i modelowania proceséw
chemicznych o $rednim poziomie
ztozono$ci.

Znajomos¢ podstawowych typow
deskryptorow struktury chemicznej
i metod ich obliczania

[SW4] test/exam - oral or written
[SW2] presentation/project/paper/
report

[CHEMMUZ2_KO03] Rozumie
koniecznos¢ systematycznej pracy
nad réznymi projektami o
charakterze dlugofalowym oraz
umie okresli¢ priorytety stuzace
realizacji podjetych zadan.

Znajomos¢ zasad funkcjonowania
systemu REACH w Europie oraz
wynikajgce z niego obowigzki
prawne

[SK2] presentation/project/paper/
report
[SK4] test/exam - oral or written

[CHEMMUZ2_KO02] Pracuje w
zespole przyjmujgc w nim rézne
role.

Umiejetnos$¢ wspdtpracy w grupie.

[SK2] presentation/project/paper/
report
[SK4] test/exam - oral or written

[CHEMMUZ2_U03] Wyszukuje
potrzebne informacje w literaturze
fachowej, bazach danych i innych
zrodtach, wymienia

podstawowe czasopisma

naukowe z chemii.

Umiejetnos¢ pracy z tektem
naukowym.

[SUZ2] presentation/project/paper/
report
[SU4] test/exam - oral or written

Tresci przedmiotu

Ten kurs jest zaprojektowany, aby dostarczy¢ studentom podstawowej wiedzy na temat praktycznych
aspektéw uczenia maszynowego w chemii, w tym: wprowadzenia do teorii uczenia maszynowego i jego
zastosowan,przegladu réznych typow algorytméw uczenia maszynowego (metody nadzorowanego i
péthadzorowanego uczenia maszynowego; metody klasyfikacji i regresji; algorytmy uczenia przez
wzmochienie; modele generatywne kontra dyskryminacyjne), wyzwan w zastosowaniu uczenia
maszynowego w chemii (metody radzenia sobie z niepewnymi, ograniczonymi, niezrownowazonymi i
szumigcymi danymi; selekcja cech; wybodr i ocena modeli),otwartego oprogramowania

chemoinformatycznego.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Repetytorium z matematyki- Repetytorium z chemii ogélnej i nieorganicznej- Wprowadzenie do
programowania w Pythonie- Wprowadzenie do programowania w REksploracyjna analiza wielowymiarowej

przestrzeni chemicznej

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

egzamin

51.0%

100.0%
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Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur S. D. Brown, R. Tauler, B. Walczak (ed): Comprehensive
chemometrics: Chemical and biochemical data analysis. Amsterdam:
Elsevier, 2009 R. Kramer: Chemometric techniques for quantitative
analysis. New York: Marcel Dekker, Inc, 2005

Uzupetniajaca lista lektur J. Leszczynski, A. Kaczmarek-Kedziera, T. Puzyn, M. G. Papadopulos,
H. Reis, M. Shukla (ed): Handbook of Computational Chemistry (2nd
Edition). Springer 2016. Volume 5: Chemoinformatics, Puzyn T (ed.).

Adresy eZasobdw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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