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1. Caracterizacdo da Unidade Curricular

1.1 Designacéo

[4092] Estatistica e Quimiometria / Statistics and Chemometrics

1.2 Sigla da &rea cientifica em que se insere

CEE, MAT

1.3 Duracgao
Unidade Curricular Semestral

1.4 Horas de trabalho
135h 00m

1.5 Horas de contacto

Total: 60h 00m das quais T: 30h 00m | TP: 30h 00m

1.6 ECTS
5

1.7 Observagdes
Unidade Curricular Obrigatoéria

2. Docente responsével

[1362] Nelson Alberto Frade da Silva

3. Docentes e respetivas cargas N&o existem docentes definidos para esta unidade curricular

letivas na unidade curricular

4. Objetivos de aprendizagem
(conhecimentos, aptiddes e
competéncias a desenvolver
pelos estudantes)

Nesta UC, os estudantes deverao consolidar os seus conhecimentos de estatistica
e quimiometria e aplica-los no tratamento de resultados/dados obtidos em analise
quimica.

Os estudantes deverédo ser capazes de:

1. Analisar estatisticamente séries de dados experimentais obtidas em processos
analiticos laboratoriais, fabris ou de campo.

2. Eliminar, através dos testes estatisticos, dados aberrantes e comparar
conjuntos de dados.

3. Efetuar a propagacdo de erros associados aos dados analiticos e efetuar
regressodes e correlacbes acompanhadas da propagacéo de erros.

4. Calcular incertezas associadas a procedimentos analiticos seguindo os métodos
internacionalmente aceites.

5. Aplicar a conjuntos de dados complexos a analise de variancia para
comparacdo das médias. Dotados das ferramentas estatisticas descritas, o0s
alunos deverdo, no final da UC, ser capazes de proceder a validacéo e reporte de
métodos analiticos com base nos procedimentos internacionais de referéncia.
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4. Intended learning outcomes In this CU students should consolidate their knowledge of statistics and
(knowledge, skills and chemometrics and apply them in chemical analysis data treatment.
competences to be developed Students should be able to:

by the students) 1. To statistically analyse series of experimental data obtained in laboratorial, factory

or field analytical processes.

2. Eliminate, through statistical tests, aberrant data and compare data sets.

3. To propagate errors associated with analytical data and to perform regressions
and correlations accompanied by the propagation of errors.

4. Calculate uncertainties associated with analytical procedures following
internationally accepted methods.

5. Apply to complex data sets the analysis of variance for comparison of the means.
Endowed with the statistic tools described, students should, at the end of the CU, be
able to carry out the validation and reporting of analytical methods based on
international reference procedures.

5. Contelidos programaticos 1. Modelos tedricos unidimensionais: uniforme, triangular, normal.
2. Medidas de estatistica descritiva: média, variancia, desvio padréo, coeficiente
de variacéo.
3. Amostragem e distribuicbes amostrais. Estimacdo pontual e por intervalos de
confianca.
4. Testes de qualidade de ajuste: testes de Kolmogorov-Smirnov-Lilliefors e de
Shapiro-Wilk. Testes para outliers: testes de Dixon e de Grubbs.
5. Testes de hipoteses paramétricos: valor médio, variancia, diferenca de valores
médios, quociente de variancias.
6. Correlacdo e regressao linear simples: diagrama de dispersao, coeficientes de
correlacdo e de determinagéo. Modelo de regresséo linear simples. Inferéncia.
7. Testes de homocedasticidade: testes de Levene e de Bartlett. Andlise de
variancia.
8. Propagacéo de erros em medi¢des analiticas.
9. Calculo de incertezas: tipos e fontes de incerteza, incerteza combinada,
incerteza expandida.
10. Validacdo de métodos analiticos: parametros de validacao, protocolo, ensaios
e critérios de validacao.
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5. Syllabus

1. Continuous probability distributions: uniform, triangular and normal.

2. Descriptive statistics: mean, variance, standard deviation and coefficient of
variation.

3. Sampling and sample distributions. Point and confidence interval estimation.

4. Tests of normality: Kolmogorov-Smirnov-Lilliefors and Shapiro-Wilk tests. Tests
for outliers: Dixon and Grubbs tests.

5. Parametric tests of hypotheses: mean, variance, difference in means, ratio of
two variances.

6. Simple linear regression and correlation: Scatter diagram, sample correlation
coefficient, coefficient of determination. Simple linear regression model. Inference.
7. Tests for homogeneity of variance: Levene and Bartlett tests. Analysis of
variance.

8. Error propagation in analytical assays.

9. Uncertainty calculation: types of uncertainty, uncertainty sources, combined and
expanded uncertainty.

10. Analytical methods validation: validation parameters, validation protocol,
validation tests and validation criteria.

6. Demonstragao da coeréncia
dos contetdos programaticos
com os objetivos de
aprendizagem da unidade
curricular

A identificacdo dos modelos tedricos e calculo de probabilidades associadas sera
suportada no conteddo do ponto 1. Modelos teoricos unidimensionais. A
capacidade de selecdo e andlise de conjuntos de dados e dados de ensaios
analiticos sera suportada no ponto 3. Estimacao por intervalos, 4. Teste de ajuste.
Testes aos outliers e 5. Testes de hipétese paramétricos. A propagacao de erros
em procedimentos e ensaios analiticos, a regresséo e correlacdo de dados sera
suportada no ponto 8. Propagacao de erros em medicdes analiticas e 6.
Correlagdo e regressao linear. O ponto 9. Calculo de incertezas, suportara a
realizacao de célculos de propagacao de incertezas em procedimentos e ensaios
analiticos. A analise de variancia de conjuntos de dados complexos sera
suportada nos conteddos do ponto 7. Andlise de Variancia. A validacao de
métodos analiticos, de acordo com procedimentos internacionalmente aceites sera
suportada nos contetidos do ponto 10. Validagdo de métodos analiticos.

6. Evidence of the syllabus
coherence with the curricular
unit’s intended learning
outcomes

Identification of theoretical models and calculation of associated probabilities will
be supported in the contents of point 1. Continuous probability distributions . The
ability to select and analyse data sets and analytical assays data sets will be
supported in contents of points: 3. Interval estimation, 4. Adjustment test. Tests for
outliers and 5. Parametric hypothesis testing. Error propagation in analytical
procedures and assays, data regression and correlation will be supported in points
8. Error propagation in analytical assays and 6. Correlation and linear regression.
Point 9. Uncertainty calculations will support the ability to carry out uncertainty
propagation calculations in analytical procedures and tests. The analysis of
variance of complex data sets will be supported in contents of point 7. Analysis of
variance. The validation of analytical methods according to internationally accepted
procedures will be supported in contents of point 10. Analytica methods validation.
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7. Metodologias de ensino
(avaliagéo incluida)

Os contetidos da UC sdo transmitidos de modo interativo com utilizagdo de software
especifico, exemplificados com dados reais e tratados pelos alunos nas maquinas de
cal cular/computadores.

A avaiacdo distribuida (AD) sera efetuada com realizacdo de uma ficha (FT1) e um teste
(TEL) para o médulo de estatistica e uma ficha (FT2) e um teste (TE2) para 0 médulo de
qguimiometria.

Na AD, a classificacdo minima dos testes (TE1 e TE2) é de 8,00 valores com uma média
ponderada minima de 9,50 valores. Caso n&o tenha sido obtida classificagdo minima no
TE1 ou TE2, este pode ser realizado em regime de exame parcial na data de época normal.
As fichas ndo tém classificagdo minima, mas o minimo de cada médulo é de 8,00 valores.
Classificagdo fina (CF): CF=(0,0x FT1+ 0,40 x TE1) + (0,10 x FT2 + 0,40 x TE2).

Em alternativa, a avaliacdo por exame final (EF) substitui os testes escritos (TE) para o
célculo de CF.

A classificacgio minima do exame final (CEF) é de 9,50 valores.

CF >=9,50 valores.

7. Teaching methodologies
(including assessment)

The UC contents are transmitted in interactive mode using specific software, exemplified
with real data and treated by the students using cal culators/computers.

The distribute evaluation (DE) during the academic period will be assessed by an exercise
(E1) and atest (WT1) in the statistics module and an exercise (E2) and atest (WT2) in the
chemometrics module.

In the DE the minimum classification of the tests (WT1 and WT2) is 8.00 v., with a
weighted average of 9.50 v. If the minimum classification in WT1 or WT2 is not achieved,
apartial exam can be realized in the normal exam date.

The exercises don’t have a minimum classification but the minimum classification in each
module is 8.00 v. Final classification (FC): FC = (0.10 x E1 + 0.40 x WT1) + (0.10 x E2 +
0.40 x WT2) with FC >= 9.50 v. Students who fail the DE, will be evaluated by a final
exam (FE) which replaces only the WT.

The minimum classification of the final exam (CFE) is9.50 v.

Final classification (FC): FC >=9.50 v.

8. Demonstragao da coeréncia
das metodologias de ensino
com os objetivos de
aprendizagem da unidade
curricular

As matérias tedricas serdo expostas aos alunos sempre suportadas em exemplos
demonstrativos reais. Ser também dinamizada a reflex@o critica dos alunos de modo que se
apropriem e interiorizem os conceitos lecionados. Considerando que os objetivos desta UC
contemplam uma componente pratica importante, as metodologias sdo suportadas em
abordagens também iminentemente praticas e de execugdo pelos préprios alunos. Sera
priorizada a execuc¢do de exercicios com dados reais que sejam representativos da aplicagdo
da quimiometria nas atividades de uma Engenheiro Quimico. A resolucdo de problemas reais
serd executada co suporte a meios informéaticos com o objetivo de simular a atividade real que
os alunos encontrardo nas suas atividades profissionais. Os problemas apresentados irdo
aumentado de complexidade ao longo de semestre para que no final os alunos possam ser
confrontados com a resolugdo de casos reais e concretos.
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8. Evidence of the teaching
methodologies coherence with
the curricular unit’s intended
learning outcomes

The theoretical subjects will be exposed to the students always supported in real demonstrative
examples. The critical reflection of the students will also be stimulated in order to appropriate
and internalize the concepts taught. Considering that the objectives of this CU include an
important practical component, the methodologies are supported in approaches also imminently
practical and of execution by the students themselves. Priority will be given to the execution of
exercises with real data that are representative of the application of chemometrics in the
activities of a Chemical Engineer. The resolution of real problems will be carried out with support
to computer means with the aim of simulating the real activity that the students will find in their
professional activities. The problems presented will increase in complexity during the semester
so that in the end students can be confronted with the resolution of real concrete cases.
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10. Data de aprovacdo em CTC

11. Data de aprovacédo em CP

| Unidade Curricular: [4092] Estatistica e Quimiometria | Data: 07-11-2024 | 5/5
A validade deste documento é reconhecida apenas mediante assinatura qualificada para o efeito.



