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Nazwa i kod przedmiotu

Chemometria i sztuczna inteligencja w analizie danych spektroskopowych , PG_00069261

Kierunek studiow Chemia

Data rozpoczecia studiow  |luty 2025r. Rok akademicki realizaciji 2025/2026
przedmiotu

Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢

Forma studiow stacjonarne Sposob realizaciji na uczelni

Rok studiow 1 Jezyk wykiadowy polski

Semestr studiow 2 Liczba punktow ECTS 3.0

Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Wydziaty Politechniki Gdanskiej -> Wydziat Chemiczny -> Katedra Chemii Fizycznej

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Formy zajeé
i metody nauczania

Aktywnos¢ studenta
i liczba godzin pracy

Odpowiedzialny za przedmiot dr hab. inz. Piotr Bruzdziak
Prowadzacy zajecia z przedmiotu
Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
Liczba godzin zaje¢ |8.0 16.0 0.0 21.0 0.0 45
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wiasna RAZEM
dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |45 5.0 25.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zapoznanie studentéw z charakterystyka danych spektroskopowych oraz
wspotczesnymi metodami ich analizy z wykorzystaniem chemometrii i sztucznej inteligencji. Studenci
nauczg sie przetwarzac, interpretowac i modelowac dane widmowe, korzystajac z jezyka Python oraz
modeli Al wspomagajgcych proces programowania. Kurs rozwija praktyczne umiejetnosci analizy danych,
krytycznego myslenia oraz pracy zespotowej poprzez realizacje projektow programistycznych.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_U101] formutuje ztozone
problemy badawcze i dobiera
wiasciwe metody uzyskujac
innowacyjne rozwigzania,
wspotpracujac z innymi osobami,
zaréwno w roli lidera jak i cztonka
zespotu

Studenci w zespole potrafig
zidentyfikowa¢ problem badawczy
oraz dobrac¢ do niego najlepszg
metode analizy danych
spektroskopowych.

[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi

[K7_U04] opracowuje i przekazuje
informacje techniczne w postaci
dokumentdéw tekstowych, arkuszy
kalkulacyjnych, wykresow,
schematéw technologicznych oraz
prezentacji multimedialnych, oraz
przygotowuje wystapienie wraz z
prezentacjg multimedialng

Studenci potrafig przygotowaé
prezentacje oraz raport
podsumowujacy ich prace, w tym
w szczegolnosci jej cel,
proponowane rozwigzania oraz
napotkane problemy techniczne.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikéw
realizacji zadania

[K7_UO01] integruje i interpretuje
informacje z literatury, baz danych
i innych zrodet

Studenci potrafig znalez¢
najlepsze rozwigzania do pre-
processingu, analizy danych
spektroskopowych oraz rozwigzan
programistycznych w dostepnych
im zrodtach wiedzy oraz potrafig
korzystac¢ z mozliwosci rozwigzan
Al w projektowaniu rozwigzan
badanych probleméw.

[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi

[K7_W101] identyfikuje w
pogtebionym stopniu kluczowe
obiekty i zjawiska zwigzane ze
studiowanym kierunkiem oraz
opisujgce je teorie i mozliwe do
zastosowania metody analityczne
i projektowe

Studenci potrafig oceni¢ jako$
danych spektroskopowych oraz
dobra¢ odpowiednie metody ich
przygotowania i obrébeki.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[K7_K101] uznaje znaczenie
wiedzy zwigzanej ze studiowanym
kierunkiem w rozwigzywaniu
problemoéw poznawczych i
praktycznych, krytycznie oceniajac
pozyskiwane informacje

Studenci potrafig ekstrapolowaé
uzyskang wiedze i umiejetnosci na
innego rodzaju problemy natury
chemicznej i technicznej, w tym w
szczegolnosci na anlize sygnatéw
i danych pozornie nie zwigzanych
ze spektroskopia.

[SK5] Ocena umiejetnosci
rozwigzywania problemow
wystepujacych w praktyce

Tresci przedmiotu

1. Czes¢ wprowadzajaca (8 tygodni: 1h wyktadu i 2h laboratorium):
a) Rodzaje i cechy danych spektroskopowych: typy widm, ksztatty sygnatéw, zrodta szuméw i artefaktow,

formaty danych.

b) Podstawy programowania w Pythonie dla chemikéw: $rodowisko pracy, biblioteki NumPy, Pandas,

Matplotlib, SciPy.

c) Wprowadzenie do interaktywnych aplikacji webowych w Streamlit.
d) Wykorzystanie modeli jezykowych Al (np. Google Al Studio) do wspomagania tworzenia i debugowania

kodu.

e) Chemometria i eksploracyjna analiza danych (EDA): statystyczna charakterystyka danych widmowych,
f) wymagania dotyczace danych wejsciowych.
g) Metody przygotowania danych spektroskopowych: korekcja linii bazowej, odszumianie (filtr Savitzky-
Golaya, analiza falkowa), obliczanie pochodnych, normalizacja.

h) Redukcja wymiarowosci: PCA, t-SNE, UMAP.

i) Metody dekompozycji danych: EFA, MCR-ALS.

j) Regresja i klasyfikacja: PLS, LDA, SVM; metody walidacji modeli.
2. Czes¢ projektowa (7 tygodni: 3h tygodniowo):

a) Zespotowe projektowanie i implementacja dwdch narzedzi:

- Generatora syntetycznych danych widmowych o zadanych parametrach.

- Analizatora danych spektroskopowych (preprocessing, dekompozycja, analiza).
b) Wzajemne testowanie i walidacja programoéw.
c) Mozliwos$¢ realizacji wiasnego projektu tematycznego po zatwierdzeniu przez prowadzacego.
d) Prezentacja wynikéw, oméwienie realizacji zatozen, identyfikacja probleméw i ich rozwigzan.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Wymagania wstepne: Wiedza z zakresu chemii ogdinej i podstaw spektroskopii.
Wymagania dodatkowe (mile widziane): Podstawy programowania w Pythonie.

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposéb oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Prezentacja wynikéw projektu

60.0%

50.0%

Realizacja zadania projektowego

60.0%

50.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

1. Chu X., Huang Y., Yun Y.-H., Bian X., Chemometric Methods in
Analytical Spectroscopy Technology, Springer, 2022.
2. Mark H., Workman Jr J., Chemometrics in Spectroscopy, Wiley,

2018.

Uzupetniajaca lista lektur

Inne dowolne publikacje i podrgczniki akademickie dotyczace tematu.

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Implementacja aplikacji w Streamlit umozliwiajacej:

- Wezytywanie i zapisywanie danych spektroskopowych.
- Zastosowanie preprocessingu (normalizacja, wygtadzanie, pochodne, odszumianie).

- Przeprowadzanie analizy PCA i MCR-ALS z wizualizacjg odzyskanych profili.

- Generowanie syntetycznych widm z zadanymi parametrami (typy pikdw, szumy, stezenia).
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Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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