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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 gyakorlati megvalositasarol.

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismerje és alkalmazni tudja a leir6 statisztika alapveté modszereit.

Ismerje és alkalmazni tudja a legelterjedtebb statisztikai hipotézisvizsgalatokat.
Ismerje és alkalmazni tudja a legelterjedtebb regressziés modszereket.

Ismerje és alkalmazni tudja a kémiai adatsorok feldolgozasara hasznalt alapvet6 alakzatkeresési és osztalyozasi
modszereket.

Ismerje és alkalmazni tudja az analitikai kémiaban altalanosan hasznalt kalibracios modszereket.

Képesség:

Képes adott gyakorlati probléma esetén a kémiai informacio minél teljesebb kinyerését lehetévé tevé kemometriai
eljarasok kivalasztasara és végrehajtasara szakértoi feliigyelet mellett.

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

Képes kemometriai alapismereteinek tovabbfejlesztésére.

Attitiid:

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

Autonomia és feleldsseg:

Szakmai iranyitas mellett kemometria témaja részfeladatokat 6nalldan képes a kurzusban szerepl6 témakorok
kapcsan elvégezni, a kapott eredményeket értelmezni, valamint realisan, kritikailag értékelni.

A kurzus tartalma, témakorei
— Leiro statisztikai szamitasok.
— Statisztikai hipotézisvizsgalatok gyakorlata.
— Variancia-analizis gyakorlata. Egyutas-, tobbutas modszerek.
— Regresszio szamitas. Legkisebb négyzetek modszere.
— Minték osztalyozasa. Fékomponens analizis szoftveres alapjai.
— Linearis diszkriminancia-analizis szoftveres alapjai.
— Klaszteranalizis szoftveres alapjai.
— Kalibracio. Mérégorbék készitése. Kiilso és belsd standard mddszer, addiciés mddszer.

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek
Szeminarium: valoés mérési adatsorok szoftveres értékelése.
Laboratorium: IR, XRF, UV-vis mérések, mérési adatok szoftveres értékelése.

Ertékelés
Gyakorlati munka, jegyzékonyv (50%).
Gyakorlathoz kapcsolodo irasbeli szamonkérés (50%).




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. Statisztikai hipotézisvizsgalatok
Eloszlasokhoz kapcsolddd egyszerli szamitasok. Statisztikai probak (t-proba, ANOVA) vég-
rehajtasa valos adatsorokon szoftveresen.

TE: Felismeri és alkalmazza a kiilonb6z6 statisztikai modelleket, és statisztikai probakat.

2. hét Matematikai modellezés.
Linearis és nemlinearis fliggvényillesztések (legkisebb-négyzetek modszere) szoftveres sza-
mitasa valos adatsorokon. Az eredmények kritikai értékelése.

TE: Megismeri a legkisebb négyzetes illesztés szoftveres végrehajtasanak néhany modjat
kémiai problémak kapcsan.

3. hét Fékomponens-analizis, klaszteranalizis.
IR és UV-vis spektrumsorok felvétele ¢s értékelése. Egyéb valos adatsorok szoftveres értéke-
Iése. Adatsorok eldkészitésének jelentdségei.

TE: Ismereteket szerez a PCA és a klaszteranalizis alkalmazasarol kémiai rendszerekben
el6forduld alakzat-felismerési problémakban.

4. hét Fékomponens-analizis, linearis diszkriminancia analizis.
IR spektrumok felvétele és értékelése. Tanitokészlet, ismeretlenck elemzése. A matematikai
modszer validalasa.

TE: A PCA és az LDA alkalmazasa a kémiaban felmeriil6 osztalyozasi problémak kapcsan.

5. hét Kalibracio 1.
Tobbvaltozos kalibracios eljarasok (PCR, PLS) gyakorlati alkalmazasanak alapjai. Szoftveres
eljarasok megismerése. Valos adatsorok értékelése.

TE: A PCR és a PLS alkalmazasa a kémiaban felmeriil6 kalibralasi problémak kapcsan.

6. hét Kalibracio I1.
IR és XRF modszerek kalibracioja. Spektrumok felvétele és az eredmények szoftveres érté-
kelése.

TE: A PCR és a PLS alkalmazasa a kémiaban felmeriil6 kalibralasi problémak kapcsan.




