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Podmienky na absolvovanie predmetu

Pocas semestra kazdy Student vypracuje a odprezentuje 1 projekt z odborného ¢asopisu na vybranu tému
z aplikacie modernych Statistickych a chemometrickcyh metdd na aktualne analyticke a bioanalyticke
problemy. Na konci semestra Student navrhne formou projektu postup chemometrického spracovania
pripravovanych vysledkov svojej temy dizertacnej prace, vyskumne otazky, dizajn experimentov aich
vyhodnotenie. Jednotlive projekty sa hodnotia 40 bodmi, pricom na ziskanie hodnotenia ,prospel” je
potrebné ziskat 60 bodov.

Vysledky vzdelavania

- Student ovlada zakladné principy chemometrickych metdd, integruje poznatky chémie, biochémie,
matematiky a informatiky s cielom vytvarat alebo zvolit optimalne metody a spdsoby realizacie
experimentov, ako aj poskytovat maximalny obsah informacie v skimanom systéme analyzou a
spracovanim ziskanych experimentalnych Udajov z analytickych merani.

- Aplikuje principy chemometrie v koncepte inteligentneho analytickeho resp. bioanalytickeho
laboratoria na zikanie uzivatel'sky orientovanej finalnej informacie, ktora v rozhodovacom procese
umozni jednoznacne a objektivne odpovedat.

Struéna osnova predmetu

1. SU¢€asny stav v chemometrii. Analyza jednorozmernych dat, vyuzitie deskriptivnej Statistiky.
2. Robustna statistika, prieskumova analyza dat, testy Statistickych hypotze, analyza rozptylu
(ANOVA).

3. Linearna, nelinearna a mnohonasobna regresia. Linearna a nelinearna kalibracia. Pokrocile
techniky regresnej analyzy. Porovnavanie laboratornych metod s vyuzitim regresie.

4. Optimaliza¢né techniky, gradientove metody a metody priameho hladania.

5. Chemometricke metddy spracovania instrumentalneho signalu a jeho transformacie.

6. Zakladne predpoklady, rozdelenie a techniky mnohorozmernej analyzy dat.

7. Prehl'ad zobrazovacich a klasifikaCnych technik. Umelé neurénove siete.

8. Pripadoveé Studie: analyza potravin, znecistovanie ovzdusia, klinické laboratorne testy.

9. Kvantitativne vztahy $truktura - vlastnosti (QSAR). Molekulové deskriptory a biologicka aktivita.
10. Kontingencné tabulky. Miera citlivosti, miera Specifickosti, kriticka hodnota. ROC krivky.
Zostavenie modelu merania.

11. Prezentacie projektov spracovanych z vedeckych clankov.

12. Prezentacie projektov navrhujucim postupom chemometrického spracovania v ramci temy



dizertaCnej prace.
13. Zavere¢né hodnotenie.
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Jazyk, ktorého znalost je potrebna na absolvovanie predmetu
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