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A kurzus célja, hogy a hallgatok

alapvetd ismereteket szerezzen a kémiai €s analitikai kémiai informacio minél teljesebb kinyeréséhez sziikséges
matematikai statisztikai, linearis algebrai, konvex geometriai, szamitastechnikai és formal logikai modszerek és
eljarasok elméleti alapjaiban.

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismerje a leiro statisztika alapvetd modszereit.

Ismerje a legelterjedtebb statisztikai hipotézisvizsgalatok elvi alapjait.

Ismerje a legelterjedtebb regresszios modszerek elvi alapjait.

Ismerje a kémiai adatsorok feldolgozasara hasznalt alapvetd alakzatkeresési €s osztalyozasi modszereket.
Ismerje a legalapvet6bb statisztikai kisérlettervezési és optimalasi modszereket.

Ismerje az analitikai kémidban altalanosan hasznalt kalibracios modszereket.

Képesség:

Képes adott gyakorlati probléma esetén a kémiai informéci6é minél teljesebb kinyerését lehetové tevo kemometriai
eljarasok kivalasztasara.

Képes szakirodalmi leiras alapjan kemometriai eljarasok megtervezésére és a kapott eredmények kritikai
értékelésére.

Képes kemometriai alapismereteinek tovabbfejlesztésére.

Attitiid:

Nyitott arra, hogy kémiai témakdrben kemometriai eljarasokat alkalmazzon adatok értékelésére, és arra, hogy
kemometria modszerek eredményét kritikailag értékelve felhasznalja munkajahoz.

Autonomia és felelGsség:
Szakmai iranyitas mellett kemometria témaju részfeladatokat onalléan képes a kurzusban szerepld témakdorok
kapcsan elvégezni, a kapott eredményeket értelmezni, valamint reélisan, kritikailag értékelni.

IA kurzus tartalma, témakorei
— Leiro statisztika.
— Statisztikai hipotézisvizsgalatok.
— Variancia-analizis. Egyutas-, tobbutas modszerek.
— Regresszi6 szamitas. Legkisebb négyzetek modszere.
— Mintak osztalyozéasa. Fokomponens analizis.
— Linedris diszkriminancia-analizis.
— Klaszteranalizis.
— Kisérlettervezés. Teljes- és részfaktoros kisérlettervek.
— Optimalasi modszerek. Szimplex optimalas.

— Kalibracio. Mérégorbék készitése. Kiilso és belsé standard modszer, addicios modszer.

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi médszerek
El6adas, sziikség szerint konzultacio.




Ertékelés
Kollokvium (szobeli és irasbeli).

Kotelezo olvasmany:
Ajanlott szakirodalom:

Matthias Otto, Chemometrics: statistics and computer application in analytical chemistry, WILEY-VCH, 1999, New
York

Heti bontott tematika

1. hét Leiro statisztika.
Eloszlas matematikai jellemzése. Strtiségfiiggvény, eloszlasfiiggvény, varhat6 érték, szoras,
variancia. Centralis hatareloszlas tétel.

TE: Felismeri és alkalmazza a kiilonboz6 statisztikai modelleket.

2. hét Statisztikai hipotézisvizsgalatok I.: t-préba.
Fajtai, alkalmazasa, gyakorlati példak.

TE: Ismereteket szerez a t-proba elvi alapjairdl és alkalmazasarol.

3. hét Statisztikai hipotézisvizsgalatok II.: ANOVA.
Fajtai, alkalmazasa, gyakorlati példak.

TE: Ismereteket szerez az ANOVA elvi alapjairol és alkalmazasarol.

4. hét Fékomponens-analizis (principal component analysis) 1.
Elméleti hattér. Fokomponensek altal kodolt informacid. Variancia, sajatérték, loading, score.
A transzformaci6é menete.

TE: Ismereteket szerez a PCA elvi alapjairdl és alkalmazasarol.

5. hét Fékomponens-analizis (principal component analysis) I1.
Gyakorlati alkalmazasok. A transzformacioval nyerhetd informaciok. Buktatok.

TE: Megismeri a PCA-val nyerhet6 informaciok rendszerét, a modszer helyes alkalmazasat.

6. hét Klaszteranalizis és linearis diszkriminancia-analizis.
Moédszerek altalanos jellemzése, fajtai. Gyakorlati alkalmazasok.

TE: Ismereteket szerez a klaszteranalizis és az LDA elvi alapjairdl és alkalmazasarol.

7. hét Matematikai modellezés 1.
Linearis legkisebb-négyzetes illesztés. Felhasznalas, gyakorlati példak.

TE: Ismeri a linearis legkisebb-négyzetes illesztés elvi alapjait és felhasznalasat.

8. hét Matematikai modellezés II.
Nemlinearis legkisebb-négyzetes illesztés. A numerikus matematika néhany médszere.

TE: Ismeri a nemlinedris legkisebb-négyzetes illesztés elvi alapjait és felhasznalasat.

9. hét Kisérlettervezés (design of experiment) 1.
Erzékenységvizsgalat (screening).

TE: Ismeri az érzékenységvizsgalat elvi alapjait. Képes teljes- illetve részfaktorialis kisérlet-
tervet késziteni.

10. hét Kisérlettervezés (design of experiment) II.
Optimalas.

TE: Ismeri a legelterjedtebb optimumkeresési modszerek elvi alapjait.

11. hét Kalibracio az analitikai kémiaban.
Kiils6 standard, bels6 standard, standard addicio, kisér6 standard modszerek.

TE: Ismeri és alkalmazni tudja a kémiai analitikaban hasznalt kalibraciés modszereket.

12. hét Tobbvaltozos kalibracié (multivariate calibration)
A PCR és a PLS elvi alapjai és alkalmazasa.

TE: Ismeri a PCR és a PLS elvi alapjait és alkalmazasat.




