
Załącznik do zarządzenia nr 110 Rektora UMK 
z dnia 17 lipca 2013 r.
Formularz opisu przedmiotu (formularz sylabusa) na studiach wyższych, 
doktoranckich, podyplomowych i kursach dokształcających

A. Ogólny opis przedmiotu 
	Nazwa pola

	Komentarz

	Nazwa przedmiotu (w języku polskim oraz angielskim)
	Metody statystyczne i numeryczne w chemii

(Statistical and numerical methods in chemistry_

	Jednostka oferująca przedmiot
	Wydział Chemii
Katedra Chemii Fizycznej i Fizykochemii Polimerów

	Jednostka, dla której przedmiot jest oferowany
	Wydział Chemii
Studia Doktoranckie

	Kod przedmiotu 
	0600-S3-DSC-MSNCH

	Kod ERASMUS
	13300

	Liczba punktów ECTS
	3

	Sposób zaliczenia
	egzamin

	Język wykładowy
	j.polski

	Określenie, czy przedmiot może być wielokrotnie zaliczany
	nie

	Przynależność przedmiotu do grupy przedmiotów 
	Przedmiot może należeć do kilku grup jednocześnie.

	Całkowity nakład pracy studenta/słuchacza studiów podyplomowych/uczestnika kursów dokształcających
	1. 15 h wykład, tj. 15 godzin kontaktowych,

2. 15 h praca indywidualna,

3. 15 h przygotowanie do zaliczenia,

4. całkowity czas nakładu pracy studenta 45 h. 

	Efekty kształcenia – wiedza

	W1: Zna nowoczesne metody prezentacji wyników badań własnych - EK_W04

	Efekty kształcenia – umiejętności
	U1: Samodzielnie formułuje i rozwiązuje problemy naukowe z chemii stosując odpowiednie techniki badawcze - EK_U03

	Efekty kształcenia – kompetencje społeczne
	K1: Zabiega o wprowadzenie innowacyjnych rozwiązań naukowych do praktyki - EK_K03 

	Metody dydaktyczne
	prezentacja multimedialna, tablica, praca z komputerem

	Wymagania wstępne
	podstawowa wiedza z zakresu chemii ogólnej i matematyki na poziomie uniwersyteckim.

	Skrócony opis przedmiotu
	Celem wykładu jest zapoznanie studenta z zasadami statystycznej analizy danych doświadczalnych (definicje estymatorów, przedziałów ufności, weryfikacje podstawowych  hipotez, analiza regresji, kalibracja) oraz podstawami obliczeń numerycznych (interpolacja, rozwiązywanie układu równań liniowych, nieliniowych oraz różniczkowych). Poszczególne zagadnienia ilustrowane są przykładami z zakresu chemii z wykorzystaniem arkusza kalkulacyjnego Excel oraz programu matematycznego Mathematica(.

	Pełny opis przedmiotu
	Wykład składa się z 2 części – omówienia metod statystycznych oraz numerycznych. W części statystycznej omawiane są następujące kwestie: 

1) podstawowa charakterystyka zmiennej losowej

- zmienna losowa i rozkład prawdopodobieństwa, funkcja gęstości prawdopodobieństwa, dystrybuanta zmiennej losowej;

- charakterystyka liczbowa zmiennej losowej (momenty zmiennych losowych, wartość oczekiwana, wariancja, odchylenie standardowe, współczynnik asymetrii (skośności), mediana, znormalizowana zmienna losowa); 

- rozkład normalny (centralne twierdzenie graniczne);

2) estymatory, przedziały ufności, weryfikacja hipotez statystycznych

- próba i populacja (histogram, estymator zgodny, estymator nieobciążony);

- metoda maksymalnego prawdopodobieństwa;

- estymatory wartości oczekiwanej i wariancji;

- prawo sumowania błędów losowych;

- błędy pomiarów pośrednich;

- odrzucanie wyników obarczonych błędem grubym - test Dixona;

- przedział ufności i poziom ufności;

- ocena wartości oczekiwanej zmiennej losowej – rozkład t-Studenta;

- ocena wariancji zmiennej losowej – rozkład chi kwadrat;

- porównanie dwóch wariancji – rozkład F-Snedecora;

- porównanie dwóch wartości średnich;

- normalizacja rozkładu zmiennej;

3) analiza regresji, kalibracja, modelowanie

- kowariancja i współczynnik korelacji;

- metoda najmniejszych kwadratów;

- regresja liniowa jednej zmiennej (resztki, ich graficzna analiza, współczynnik korelacji, determinacji, dopasowany współczynnik korelacji, istotność współczynników równania regresji, określanie przedziału ufności obliczanej wartości y, regresja klasyczna i odwrotna);

- regresja liniowa wielu zmiennych (współczynnik korelacji z próbki, współczynnik korelacji wielokrotnej, skorygowany (dopasowany) współczynnik korelacji wielokrotnej, istotność zmiennych, błąd parametrów a planowanie eksperymentu, ortogonalność zmiennych,  problemy z rozwiązywaniem układów równań liniowych);

- regresja głównych składowych (PCR);

- metoda PLS (partial least squares);

- regresja nieliniowa;

- walidacja modelu.

W części numerycznej wykładu omawiane są następujące zagadnienia:

1) interpolacja (wielomiany, funkcje sklejane);

2) rozwiązywanie układu równań liniowych;

3) rozwiązywanie równań nieliniowych;

- rozwiązywanie pojedynczego równania (metoda bisekcji, stycznych, siecznych);

- rozwiązywanie układu równań nieliniowych (metoda Newtona-Raphsona);

4) różniczkowanie numeryczne;

5) całkowanie numeryczne;

6) równania różniczkowe

- formułowanie problemu w postaci różniczkowej;

- zapis bezwymiarowy wyrażeń i liczby bezwymiarowe;

- rozwiązywanie równań różniczkowych zwyczajnych (metoda Eulera, metody różnicowe, metody Rungego-Kutty);

- rozwiązywanie równań różniczkowych cząstkowych (metoda różnicowa).

Wszystkie zagadnienia ilustrowane są przykładami z zakresu chemii. Przykłady realizowane są przez studenta w arkuszu kalkulacyjnym Excel, bardziej złożone przykłady demonstrowane są przez prowadzącego za pomocą programu matematycznego Mathematica(.

	Literatura
	1. Achnazarowa S.Ł., Kafarow W.W., Optymalizacja eksperymentu w chemii i technologii chemicznej, WNT, Warszawa, 1982.

2. Brandt S., Analiza danych, PWN, Warszawa, 1998.

3. Eckschlager K., Błędy w analizie chemicznej, PWN, Warszawa, 1974.

4. Gonet M., Excel w obliczeniach naukowych i inżynierskich, Helion, Gliwice, 2011.

5. Harvey D., Modern Analytical Chemistry, McGraw-Hill Higher Education, 2000.

6. Mazerski J., Podstawy chemometrii, Wyd. PG, Gdańsk, 2000.

	Metody i kryteria oceniania
	Kolokwium (wykonanie zadań obliczeniowych w arkuszu kalkulacyjnym) – W1, U1.

	Praktyki zawodowe w ramach przedmiotu
	brak


B) Opis przedmiotu cyklu 
	Nazwa pola
	Komentarz

	Cykl dydaktyczny, w którym przedmiot jest realizowany
	semestr zimowy lub letni

	Sposób zaliczenia przedmiotu w cyklu
	egzamin

	Forma(y) i liczba godzin zajęć oraz sposoby ich zaliczenia
	wykład praktyczny, 15 h,
egzamin

	Imię i nazwisko koordynatora/ów przedmiotu cyklu
	dr hab. Stanisław Koter, prof. UMK

	Imię i nazwisko osób prowadzących grupy zajęciowe przedmiotu
	dr hab. Stanisław Koter, prof. UMK

	Atrybut (charakter) przedmiotu

	przedmiot fakultatywny
przedmiot do wyboru

	Grupy zajęciowe z opisem i limitem miejsc w grupach
	optymalnie 12 osób, maksymalnie do 24 osób.

	Terminy i miejsca odbywania zajęć
	Wg planu 

	Efekty kształcenia, zdefiniowane dla danej formy zajęć w ramach przedmiotu

	W1: Zna nowoczesne metody prezentacji wyników badań własnych - EK_W04

U1: Samodzielnie formułuje i rozwiązuje problemy naukowe z chemii stosując odpowiednie techniki badawcze - EK_U03

K1: Zabiega o wprowadzenie innowacyjnych rozwiązań naukowych do praktyki - EK_K03

	Metody i kryteria oceniania danej formy zajęć w ramach przedmiotu
	Kolokwium (wykonanie zadań obliczeniowych w arkuszu kalkulacyjnym) – W1, U1.

	Zakres tematów
	Wykład składa się z 2 części – omówienia metod statystycznych oraz numerycznych. W części statystycznej omawiane są następujące kwestie: 

1) podstawowa charakterystyka zmiennej losowej

- zmienna losowa i rozkład prawdopodobieństwa, funkcja gęstości prawdopodobieństwa, dystrybuanta zmiennej losowej;

- charakterystyka liczbowa zmiennej losowej (momenty zmiennych losowych, wartość oczekiwana, wariancja, odchylenie standardowe, współczynnik asymetrii (skośności), mediana, znormalizowana zmienna losowa); 

- rozkład normalny (centralne twierdzenie graniczne);

2) estymatory, przedziały ufności, weryfikacja hipotez statystycznych

- próba i populacja (histogram, estymator zgodny, estymator nieobciążony);

- metoda maksymalnego prawdopodobieństwa;

- estymatory wartości oczekiwanej i wariancji;

- prawo sumowania błędów losowych;

- błędy pomiarów pośrednich;

- odrzucanie wyników obarczonych błędem grubym - test Dixona;

- przedział ufności i poziom ufności;

- ocena wartości oczekiwanej zmiennej losowej – rozkład t-Studenta;

- ocena wariancji zmiennej losowej – rozkład chi kwadrat;

- porównanie dwóch wariancji – rozkład F-Snedecora;

- porównanie dwóch wartości średnich;

- normalizacja rozkładu zmiennej;

3) analiza regresji, kalibracja, modelowanie

- kowariancja i współczynnik korelacji;

- metoda najmniejszych kwadratów;

- regresja liniowa jednej zmiennej (resztki, ich graficzna analiza, współczynnik korelacji, determinacji, dopasowany współczynnik korelacji, istotność współczynników równania regresji, określanie przedziału ufności obliczanej wartości y, regresja klasyczna i odwrotna);

- regresja liniowa wielu zmiennych (współczynnik korelacji z próbki, współczynnik korelacji wielokrotnej, skorygowany (dopasowany) współczynnik korelacji wielokrotnej, istotność zmiennych, błąd parametrów a planowanie eksperymentu, ortogonalność zmiennych,  problemy z rozwiązywaniem układów równań liniowych);

- regresja głównych składowych (PCR);

- metoda PLS (partial least squares);

- regresja nieliniowa;

- walidacja modelu.

W części numerycznej wykładu omawiane są następujące zagadnienia:

1) interpolacja (wielomiany, funkcje sklejane);

2) rozwiązywanie układu równań liniowych;

3) rozwiązywanie równań nieliniowych;

- rozwiązywanie pojedynczego równania (metoda bisekcji, stycznych, siecznych);

- rozwiązywanie układu równań nieliniowych (metoda Newtona-Raphsona);

4) różniczkowanie numeryczne;

5) całkowanie numeryczne;

6) równania różniczkowe

- formułowanie problemu w postaci różniczkowej;

- zapis bezwymiarowy wyrażeń i liczby bezwymiarowe;

- rozwiązywanie równań różniczkowych zwyczajnych (metoda Eulera, metody różnicowe, metody Rungego-Kutty);

- rozwiązywanie równań różniczkowych cząstkowych (metoda różnicowa).

Wszystkie zagadnienia ilustrowane są przykładami z zakresu chemii. Przykłady realizowane są przez studenta w arkuszu kalkulacyjnym Excel, bardziej złożone przykłady demonstrowane są przez prowadzącego za pomocą programu matematycznego Mathematica(.

	Metody dydaktyczne
	prezentacja multimedialna, tablica, praca z komputerem

	Literatura
	j.w.
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