1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant superior

Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

Chimie si Inginerie Chimica

1.3 Departamentul Chimie
1.4 Domeniul de studii Chimie
1.5 Ciclul de studii Master

1.6 Programul de studiu / Calificarea

Chimie Criminalistica (CCR)/ Diploma de master

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei | Chemometrie - CMR6121

2.2 Titularul activitatilor de curs

Lect. Dr. Augustin C. Mot

2.3 Titularul activitatilor de seminar Lect. Dr. Augustin C. Mot

2.4 Anul de studiu] | [2.5 Semestrul | 2

[2.6. Tipul de evaluare | E

2.7 Regimul disciplinei | Ob/DF?

% DF = disciplina fundamentala

3. Timpul total estimat (ore pe semestru al activitatilor didactice)

3.1 Numar de ore pe 4 Din care: 3.2 curs | 2 3.3 seminar 2
sdptamanad

3.4 Total ore din planul de 56 Din care: 3.5curs | 28 3.6 seminar 28
invatamant

Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 21
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 21
Pregétire seminarii, teme, referate, portofolii si eseuri 12
Tutoriat 11
Examinari 4

Alte activitati: .......cccernne.

3.7 Total ore studiu individual 69
3.8 Total ore pe semestru 125
3.9 Numarul de credite 5

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum

e Nu este cazul

4.2 de competente

e Nu este cazul

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 De desfasurare a
cursului

e Studentii vor primi suportul de curs printat

Se va incuraja participarea interactiva
Nu va fi acceptata utilizarea telefonului Tn timpul cursului

5.2 De desfasurare a
seminarului/laboratorului

Studentii se vor prezenta la seminar cu notitele de la curs

Studentii se vor prezenta in laborator la data si ora programate.
Studentii nu pot folosi calculatorul decét in scopul lucrarii programate
Este interzis accesul cu mancare in laborator




6. Competentele specifice acumulate

C6.1 Efectuarea unui studiu extins a literaturii de specialitate aferentd temei de cercetare alese,
organizarea si sintetizarea datelor cu insusirea terminologiei specifice domeniului

C6.2. Utilizarea cunostintelor de specialitate pentru stabilirea strategiei cercetarii; explicarea si
interpretarea rezultatelor

C6.3. Utilizarea conceptelor, metodelor si teoriilor avansate pentru dezvoltarea de abordari
teoretice si practice noi n activitatea de cercetare

C6.4 Selectarea si utilizarea adecvata a criteriilor si metodelor de evaluare in vederea
interpretarii pertinente a rezultatelor cercetarii. Formularea de concluzii si argumentarea
solutiilor propuse

Competente profesionale

C6.5 Aplicarea inovativa a conceptelor si teoriilor avansate pentru rezolvarea unei teme de
cercetare specifice domeniului chimie

CT1 Executarea cu independenta a sarcinilor profesionale complexe, cu respectarea normelor
de etica profesionala si de conduitd morald, urmand un plan de lucru propriu si propunand
solutii inovative problemelor specifice aparute

CT2 Planificarea, monitorizarea si asumarea sarcinilor profesionale ale unui grup/grupuri
profesional(e) subordonate. Demonstrarea capacitatii de coordonare a activitatii, gandire
analitica, adaptabilitate si flexibilitate, colaborare cu membrii echipei

Competente
transversale

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al e Sa familiarizeze studentii cu notiunile de baza, conceptele, teoriile si
disciplinei metodele de baza din domeniul chemometriei
7.2 Obiectivele specifice o Familiarizarea studentilor cu notiunile de baza ale chimiei analitice

cantitative, precum si cu principiile fundamentale si aplicatiile practice
ale metodelor statistice si chemometrice

e Formarea studentilor privind prelucrarea si interpretarea optima a
datelor de analiza si calitatea acestora

o Extragerea si exploatarea maxima a informatiei din analizele si
masurarile de laborator Tn scopul luarii unor decizii juste si Tn timp util

e Evaluarea caracteristicilor de performanta ale metodelor analitice prin
metode statistice si informationale

e Validarea metodelor analitice

e Optimizarea metodelor analitice

e Controlul de calitate prin metode statistice

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de Observatii
predare
8.1.1. Notiuni generale de chemometrie. | Prelegerea Concepte de baza, cuvinte-cheie:
Chemometria ca subdomeniu al chimiei | Explicatia elemente de metrologie, unitati de
analitice. Repere istorice. Notiuni de | Conversatia masura, cifre semnificative, cifre sigure
metrologie si unititi de masura. Cifre si cifre nesigure, marimi si masurarea
semnificative. Reguli pentru stabilirea lor (2 ore)
cifrelor semnificative
8.1.2. Erori si surse de erori. Evaluarea Prelegerea Concepte de baza, cuvinte-cheie: erori
caracteristicilor de performanta a metodelor | Explicatia de masurare si  incertitudinea de
Conversatia masurare, propagarea erorilor,




analitice. Propagarea erorilor.

exactitatea, precizia, sensibilitatea,
selectivitatea si specificitatea,
fiabilitatea metodelor analitice (2 ore)

8.1.3. Variabile statistice. Clasificarea
variabilelor. Analiza univariatid a datelor.
Statistica descriptiva. Reprezentari grafice a
datelor statistice.

Prelegerea
Explicatia
Conversatia

Concepte de baza, cuvinte-cheie:
Variabila aleatoare, variabile calitative
si cantitative, marimi medii si parametri
ai dispersiei, deviatia standard si
cuantile, diagrama cutiei cu mustati,
histograma. (2 ore)

8.1.4. Functii de distributie a datelor 1.
Functii distributie a variabilelor aleatoare
discrete.

Prelegerea
Explicatia
Conversatia

Concepte de baza, cuvinte-cheie:
functia densitatii de probabilitate,
functia de repartitie a probabilitatii,
functia de distributie binomiala, functia
de distributie Poisson (2 ore)

8.1.5. Functii de distributie a datelor 2.
Functii distributie a variabilelor aleatoare
continue.

Prelegerea
Explicatia
Conversatia

Concepte de baza, cuvinte-cheie:
functia de distributie normala, functia
de distributie normal-normata, functia
de distributie “student” (t), functia de
distributie %, functia de distributie F,
tabele de distributie (2 ore)

8.1.6. Statistica inferentiali. Esantionarea.
Teorema limita centrala. Intervalul de
Tncredere.

Prelegerea
Explicatia
Conversatia

Concepte de baza, cuvinte-cheie:
populatie, esantion, interval de
incredere al mediei adevarate, interval
de Tncredere al variantei (2 ore)

8.1.7. Verificarea ipotezelor statistice 1.
Teste statistice pentru verificarea
distributiei.

Prelegerea
Explicatia
Conversatia

Concepte de baza, cuvinte-cheie: testul
¥, testul Kolmogorov-Smirnov, testul
Shapiro-Wilk, histograme statistice (2
ore)

8.1.8. Verificarea ipotezelor statistice 2.
Teste si erori statistice. Compararea mediei
cu o valoare adeviarata. Compararea a doua
medii. Testul z. Testul t. Testul t pe perechi.
Puncte extreme si verificarea lor.

Prelegerea
Explicatia
Conversatia

Concepte de baza, cuvinte-cheie:
ipoteza de nul si ipoteza alternativa,
tipuri de erori statistice, teste
parametrice, testul t, testul F, material
de referinta certificat, compararea
metodelor analitice, testul Dixon, testul
Grubbs (2 ore)

8.1.9. Verificarea ipotezelor statistice 3. Prelegerea Concepte de baza, cuvinte-cheie:
Teste statistice neparametrice si teste Explicatia Testul semnului, testul Wilcoxon,
robuste. Conversatia Testul U (2 ore)

8.1.10. Analiza de varianta ANOVA. Teste Prelegerea Concepte de baza, cuvinte-cheie:
statistice pentru compararea mai multor Explicatia ANOVA unifactoriala, testul Bartlett,
variante. Conversatia testul Cochran, testul Hartley (2 ore)
8.1.11. Analiza de regresie si analiza de Prelegerea Concepte de baza, cuvinte-cheie:
corelatie Explicatia regresie, corelatie, calibrare, metoda

Conversatia

celor mai mici patrate, metoda
adaosului standard simpla si
generalizata, compararea metodelor
analitice cu ajutorul analizei de regresie,
metode de regresie robuste (2 ore)

8.1.12. Analiza de regresie. Regresia Prelegerea; Concepte de baza, cuvinte-cheie:

ponderati. Metode de regresie robuste. Explicatia limitade  detectie si limita de

Metode de liniarizare. Conversatia; determinare, factor de ponderare (2 ore)
Descrierea

8.1.13. Analize multivariate a datelor. Prelegerea; Concepte de baza, cuvinte-cheie analiza

Metode de clasificare si reducere a Explicatia clusterilor, analiza componentelor




dimensionalitatii. Conversatia,; principale, clasificarea fuzzy (2 ore)
Descrierea

8.1.14. Metode de optimizare si controlul de | Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:

calitate in chimia analitica Conversatia; analiza factoriala, metoda simplex,
Descrierea; diagrame de control (2 ore)
Problematizarea
Dezbaterea;

Bibliografie:

1. MIHAELA RUS si MIHAELA LUMINITA SANDU, Elemente de statistica aplicata, Editura Pro

Universitaria, Bucuresti, 2015

2.J. C. MILLER SI1J. N. MILLER, Statistics for analytical chemistry, Ellis Horwood, 5th edition, 2005.
6. D. A. SKOOG, D. M. WEST si J. F. HOOLER, Fundamentals of Analytical Chemistry, Saunders,

College Publishing, 1992.

7. D. C. HARRIS, Quantitative Chemical Analysis, Freeman and Comp., New York, 1991.

8. Suportul de curs
9. www.chemometrics.com
10. www.statsoft.com/textbook/stathome.html

8.2 Seminar Metode de Observatii

predare
8.2.1. Operatii cu numere. Aplicatii practice Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
privind aplicarea regulilor cifrelor Conversatia; cifre semnificative, numere
semnificative Descrierea; aproximative si numere exacte,

Problematizarea;

operatii cu aceste numere
(2 ore)

8.2.2. Calcule propagarea erorilor. Operatii
cu incertitudini de masurare.

Explicatia;
Conversatia;
Descrierea;
Problematizarea;

Concepte de baza, cuvinte-cheie:
eroare de masurare, propagarea
erorilor, eroare compusa,
incertitudine de masurare

(2 ore)

8.2.3. Tipuri de reprezentiri grafice a datelor
statistice exemplificate cu probleme din
domeniu de studiu.

Explicatia;
Conversatia;
Descrierea;
Problematizarea;

Concepte de baza, cuvinte-cheie:
diagrama cutiei cu mustéti,
histograma, graficul cu bare,
poligonul frecventelor, graficul de
tip ,,pie”

8.2.4. Aplicatii calcul statistica descriptiva Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:

exemplificate cu probleme din domeniu de Conversatia; parametrilor statistici, medie,

studiu. Descrierea; mediana, dispersie, abatere standard
Problematizarea; | (2 ore)

8.2.5. Utilizarea distributiei normale standard | Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:

in datele de laborator. Citirea tabelelor z, t si | Conversatia; distributia normald, distributia t,

F. Utilizarea softurilor statistice pentru Descrierea; scoruri z, scoruri t, probabilitati,

calculul scorurilor z si t.

Problematizarea;

functia densitatii de probabilitate

8.2.6. Calculul intervalului de incredere al Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
mediei si al variantei. Verificarea erorilor Conversatia; intervalul de incredere al mediei,
sistematice cu intervalul de incredere. Descrierea,; testelor statistice

Problematizarea; | (2 ore)
8.2.7. Verificarea distributiei normale. Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
Diagrama cuantilelor normale. Diagrama Conversatia; cuantile normale standard, testul 2,
trunchi si frunze. Testul y2 Descrierea,; diagrama trunchi si frunze

Problematizarea;

(2 ore)



http://www.statsoft.com/textbook/stathome.html

8.2.8. Statistica inferentiala exemplificata cu Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
probleme din domeniu de studiu. Testul t pe Conversatia; testul t, testul t pe perechi, testul F,
probe dependente si independente. Testul F. Descrierea,; testul Q, testul Grubbs
Testul Q si Grubbs. Problematizarea; | (2 ore)
8.2.9. Aplicatii practice privind aplicarea Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
testelor statistice neparametrice Conversatia; testul semnului, testul Wilcoxon,
Descrierea,; Testul U
Problematizarea; | (2 ore)
8.2.10. Analiza de varianta unifactoriala Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
aplicata Conversatia; Varianta, surse ale variantei, factori
Descrierea; calitativi si cantitativi
Problematizarea; | (2 ore)
8.2.11. Rezolvarea problemelor folosind Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
analiza de regresie si analiza de corelatie. Conversatia; metoda celor mai mici patrate,
Dreapta de etalonare. Calibrarea. Descrierea; metode robuste de regresie, metoda

Problematizarea;

adaosului standard
(2 ore)

8.2.12. Probleme de calcul privind utilizarea
analizei de regresie in chimia analitica.
Calculul statistic al limitei de detectie si
limitei de etalonare.

Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
Conversatia; criteriul 3o, limita de detectie,
Descrierea; limita de determinare,

Problematizarea;

(2 ore)

8.2.13. Reducerea dimensionalitatii datelor.
Aplicarea Analizei Componentelor Principale
pe date de laborator. Clasificarea probelor
prin metode multivariate. Analiza
discriminanta si analiza clusterilor

Explicatia; Concepte de baza, cuvinte-cheie:
Conversatia; analiza componentelor principale,
Descrierea; analiza discriminanta, metoda
Problematizarea; | clusterilor, valoare proprie, vector
propriu
(2 ore)

8.2.14. Test evaluarea cunostintelor

Test evaluarea cunostintelor

Bibliografie

1. www.chemometrics.com

2. www.statsoft.com/textbook/stathome.html
4. www.chemdex.org

5. Notitele de la curs. Suportul de la curs.

9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunititii epistemice,
asociatiilor profesionale si angajatori reprezentativi din domeniul aferent programului

Prin insusirea conceptelor teoretico-metodologice si abordarea aspectelor practice incluse in disciplina
Chemometrie, studentii dobandesc un bagaj de cunostinte consistent, in concordanta cu competentele din

Suplimentul la diploma si calificarile din ANC.

10. Evaluare

Tip activitate

10.1 Criterii de evaluare

10.2 metode de evaluare

10.3 Pondere
din nota finala

10.4 Curs

Corectitudinea raspunsurilor —
Tnsusirea si intelegerea corecta
a problematicii tratate la curs
Rezolvarea corectd a
problemelor

Examen scris — 80%
Intentia de frauda la examen se
pedepseste cu eliminarea din
examen. Frauda la examen se
pedepseste prin exmatriculare
conform regulamentului ECST

al UBB.



http://www.chemometrics.com/
http://www.statsoft.com/textbook/stathome.html
http://www.chemdex.org/

10.5 Seminar/laborator | Corectitudinea raspunsurilor Colocviu laborator — test pe 20%

din cadrul colocviului de calculator —se sustine in ultima
laborator — Tnsusirea si saptamana de activitate
intelegerea corecta a didactica

problematicii tratate la
seminar/laborator.
Rezolvarea corecta a
problemelor

10.6 Standard minim de performanta

e Nota 5 (cinci) atat la examen conform baremului cét si la testul de la seminar.

e Cunoasterea notiunilor fundamentale de statistica descriptiva aplicata; aplicarea corectd a unui test
statistic (identificarea structurii datelor, alegerea unui test potrivit); aplicarea si interpretarea corecta a
analizei de regresie si corelatie; aplicarea si interpretarea corecta a metodelor de analiza

multidimensionala,
Data completarii Semnatura titularului de curs Semnatura titularului de seminar
07.04.2021 Lect. Dr. Augustin C. Mot Lect. Dr. Augustin C. Mot
/j’ 1 74} 1
f} /
Data avizarii in departament Semnatura directorului de departament
15.04.2021 Acad. Cristian Silvestru

Ot fhal




