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	Casella di testo 1: 
	tb_versione: 1.1
	tb_nome_resp: Gabriele
	tb_cognome_resp: Magna
	tb_denominazione_ins_ita: Chemometria ed applicazioni
	tb_denominazione_ins_eng: Chemometrics and applications
	rb_tipo_laurea: 2
	tb_anno_accademico: 2023-2024
	tb_cds: Laurea Magistrale in Chimica
	tb_codice: 
	tb_canale: 
	tb_CFU: 6 (3cfu Magna + 3 cfu Cicero)
	tb_lingua: italiano
	tb_nome_resp_mod: Daniel Oscar
	tb_cognome_resp_mod: Cicero (3cfu)
	tb_denominazione_mod_ita: 
	tb_denominazione_mod_eng: 
	tb_obiettivi_ita: OBIETTIVI FORMATIVI:L'insegnamento si propone di fornire le conoscenze di base sui metodi chemiometrici. Durante il corso saranno spiegati nel dettaglio i principali algoritmi di analisi univariata e multivariata ed illustrate alcune delle possibili applicazioni tramite esempi pratici. Successivamente verranno trattati dei casi applicativi relativi alla metabolomica. L’'obiettivo della metabolomica è di identificare e quantificare la composizione biochimica completa di un campione biologico. Con l’aumento dell’informazione provenienti dalla genomica, transcrittomica e proteomica, c’è un bisogno crescente di capire il fenotipo metabolico che questi geni e proteine controllano. D’altra parte, la chemiometria si riferisce all’uso di modelli matematici, principi statistici ed altri modelli logici nell’ambito della chimica, e in particolare della chimica analitica. Si tratta di un ambito interdisciplinare che coinvolge statistica multivariata, modellazione matematica, computer science e chimica analitica.• Tra i principali campi:– Calibrazione, validazione e prove di significatività– Ottimizzazione di misure chimiche e di procedure sperimentali– Estrazione della massima informazione chimica rilevante dai dati analitici a disposizioneCONOSCENZA E CAPACITÀ DI COMPRENSIONE: Alla fine dell'’insegnamento lo studente dovrà possedere le conoscenze necessarie a comprendere i concetti base dei metodi statistici di gestione ed interpretazione dei risultati analitici. Lo studente dovrà inoltre possedere le conoscenze necessarie a comprendere i concetti base della metabolomica e la sua applicazione in ambito biochimico e clinico.CAPACITÀ DI APPLICARE CONOSCENZA E COMPRENSIONE:Alla fine dell’insegnamento, lo studente dovrà possedere la capacità di applicare le corrette metodologie chemometriche in base alle conoscenze teoriche apprese. Lo studente dovrà inoltre possedere la capacità di analizzare risultati ottenuti in studi di metabolomica e capire il collegamento con la biochimica generale.AUTONOMIA DI GIUDIZIO: Lo studente dovrà essere in grado di sapere valutare in maniera autonoma le possibili metodologie e/o tecniche da utilizzare per la soluzione delle problematiche con cui è chiamato a confrontarsi. Ci si attende che lo studente alla conclusione del corso sia capace di raccogliere e valutare criticamente, presentare e discutere i dati sperimentali ottenuti con le principali tecniche di laboratorio o sensoristiche. Lo studente dovrà inoltre essere in grado di sapere valutare in maniera autonoma le possibili piattaforme analitiche utilizzate in metabolomica, e i risultati dell'analisi statistico del profilo metabolico. Dovrà inoltre poter utilizzare diversi tools bioinformatici per l'analisi dei pathways biochimici attinenti ai diversi studi.ABILITÀ COMUNICATIVE:Alla fine dell’insegnamento lo studente dovrà essere in grado di utilizzare un linguaggio tecnico rigoroso.CAPACITÀ DI APPRENDIMENTO:Il corso di insegnamento tenderà a stimolare nello studente la capacità di intraprendere studi accademici di livello superiore con un sufficiente grado di autonomia o di continuare la propria formazione professionale.Gradazione del voto:18-21, lo studente ha acquisito i concetti di base della disciplina, modo di esprimersi e linguaggio sufficientemente corretti e appropriati.22-25, lo studente ha acquisito in maniera approfondita i concetti di base della disciplina. Presenta linearità nella strutturazione del discorso. Il linguaggio è appropriato e corretto.26-29, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e ben strutturato. È in grado di applicare e rielaborare in maniera autonoma, le conoscenze acquisite. Evidenzia capacità logico-analitiche con un linguaggio fluido, appropriato e vario.30 e 30 e lode, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e approfondito. Sa applicare conoscenze a casi e problemi complessi ed estenderle a situazioni nuove. Si esprime con brillantezza e perfetta proprietà di linguaggio.
	tb_obiettivi_eng: LEARNING OUTCOMES:To provide students with basic chemometric concepts. The course aims at illustrating the principal multivariate algorithms and showing some of their potential applications in the field of chemistry.The goal of metabolomics is to identify and quantify the complete biochemical composition of a biological sample. With the increase of information from genomics, transcriptomics and proteomics, there is a growing need to understand the metabolic phenotype that these genes and proteins control. On the other hand, chemometrics refers to the use of mathematical models, statistical principles, and other logical models within chemistry, and particularly analytical chemistry. It is an interdisciplinary field involving multivariate statistics, mathematical modeling, computer science, and analytical chemistry.- Major fields include:- Calibration, validation, and significance testing- Optimization of chemical measurements and experimental procedures- Extraction of maximum relevant chemical information from available analytical dataKNOWLEDGE AND UNDERSTANDING: At the end of the lectures, the students will acquire the knowledge necessary to understand the basic concepts of statistical methods to elaborate and process analytical data. At the same time, the student should have the necessary knowledge to understand the basic concepts of metabolomics and its application in biochemical and clinical settings.APPLYING KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING:At the end of the teaching period, the students will have matured the ability to elaborate and evaluate scientific data by applying the correct experimental procedure. Futhermore, by the end of the teaching, the student should possess the ability to analyze results obtained in metabolomics studies and understand the connection to general biochemistry.MAKING JUDGEMENTS: The students must be able to independently evaluate the use of multivariate techniques to solve practical tasks. The students will be able to evaluate the results obtained. They will be also able to discuss the method to elaborate data obtained by the main analytical instruments or sensorial platforms. The student should be able to independently evaluate the possible analytical platforms used in metabolomics, and the results of the statistical analysis of the metabolic profile. The student will be able to use different bioinformatics tools for the analysis of biochemical pathways relevant to the different studies.COMMUNICATION SKILLS:At the end of the teaching sessions the student will be able to use a rigorous technical language.LEARNING SKILLS:The course aims at encouraging the students to become more autonomous learner.Graduation of the grade of the oral exam:18-21, the student has acquired the basic concepts of the discipline and expresses himself with a sufficiently correct and appropriate language.22-25, the student has acquired in depth the basic concepts of the discipline. Presents linearity in the structuring of speech. The language is appropriate and correct.26-29, the student has a complete and well-structured set of knowledge. He is able to independently apply and re-elaborate the acquired knowledge. It highlights logical-analytical skills with a fluid, appropriate and varied language.30 and 30 cum laude, the student has a complete and in-depth knowledge base. Is able to apply knowledge to complex cases and problems and extend it to new situations. It expresses itself with brilliance and perfect language properties.
	tb_prerequisiti_ita: Conoscenza dei principi di base dell'algebra lineare e della statistica.Conoscenza dei principi di base della statistica, spettroscopia NMR, spettrometria di massa e biochimica.
	tb_prerequisiti_eng: Basic concepts about principles of vector and matrix algebra, and statistics are required.Knowledge of basic principles of statistics, NMR spectroscopy, mass spectrometry, and biochemistry.
	tb_programma_ita: Introduzione al trattamento statistico dei dati. Analisi statistica: PDF, media, varianza, distribuzione normale, intervalli di confidenza. Utilizzo dei test significatività statistica (t-test, F-test, chi-quadro, ANOVA). Tecniche per la normalizzazione dei dati (autoscaling, normalizzazione lineare). Ripasso delle caratteristiche di vettori e matrici. Algoritmi di analisi multivariata: Multiple Linear regression, Principal Component Analysis, Partial-least square (PLS e PLS-DA). Metodi di validazione ed ottimizzazione parametri (cross-validation, Leave one out, k-fold, venetian blind, validation dataset). Studi di algoritmi per il Pattern Recognition (Radar plot, k-NN, cluster analysis, dendogram, LDA, Mahalanobis distance, SIMCA).- La metabolomica e le applicazioni in biochimica clinica, scienze ambientali, scienze degli alimenti e farmacologia.- Tecniche utilizzate per l’estrazione di metaboliti e l’analisi dei campioni per ottenere dati di metabolomica: HPLC- e GC-MS, NMR. Approfondimenti tecnici di queste spettroscopie per l’analisi di miscele complesse.- Analisi dei dati: metodi univariati e multivariati. Principi di PCA, PLS, OPLS-DA, ROC curves. Introduzione all’uso di software dedicati. Esercitazioni di analisi di dati.- Identificazione di metaboliti utilizzando databases online- Mappatura dei dati di metabolomica nei diversi pathways biochimici- Esempi di applicazione: studi di malattie cardiovascolari, studi di diagnostica nel cancro.- Esercitazioni comprendenti l’'uso di GC_MS e NMR con campioni di prova e analisi dei dati.
	tb_programma_eng: Introduction to statistical treatment of data. Statistical analysis: PDF, average and variance, normal distribution, confidence interval. Application of tests of significance (t-test, F-test, chi-squared, ANOVA). Data normalization (autoscaling and linear normalization). Vector and Matrix properties. Multivariate Data Algorithms: Multiple Linear regression, Principal Component Analysis, Partial-least square (PLS e PLS-DA). Validation and parameter optimization (cross-validation, Leave one out, k-fold, venetian blind, validation dataset). Pattern recognition algorithms (Radar plot, k-NN, cluster analysis, dendogram, LDA, Mahalanobis distance, SIMCA).- Metabolomics and applications in clinical biochemistry, environmental science, food science, and pharmacology.- Techniques used for metabolite extraction and sample analysis to obtain metabolomics data: HPLC- and GC-MS, NMR. Technical insights into these spectroscopies for analysis of complex mixtures.- Data analysis: univariate and multivariate methods. Principles of PCA, PLS, OPLS-DA, ROC curves. Introduction to the use of dedicated software. Data analysis exercises.- Identification of metabolites using online databases- Mapping of metabolomics data to different biochemical pathways- Application examples: cardiovascular disease studies, diagnostic studies in cancer.- Exercises including the use of GC_MS and NMR with test samples and data analysis.
	cb_prova scritta: Off
	cb_prova_orale: Yes
	cb_val_itinere: Off
	cb_val_progetto: Off
	cb_val_tirocinio: Off
	cb_prova_pratica: Off
	cb_prova_lab: Off
	tb_mod_verifica_ita: L'esame consiste in un colloquio orale volto a verificare il livello di conoscenza degli argomenti svolti e valutare la capacità di utilizzare le conoscenze nelle tecniche di analisi multivariate in contesti applicativi. Durante l'esame vengono tre domande sugli argomenti svolti. L'esame è superato se si risponde in modo soddisfacente ad almeno due domande su tre.La valutazione finale è espressa in trentesimi e viene definita tenendo conto di:-il grado di acquisizione della conoscenza degli argomenti trattati (40% del punteggio)-la capacità di sintesi e correlazione tra i vari argomenti (30% del punteggio)-Corretto uso del linguaggio tecnico e chiarezza nell'esposizione (30% del punteggio).
	tb_mod_verifica_eng: The exam consists of an oral examination to evaluate the knowledge about the topics of the course and the ability in applying acquired knowledge in the chemometric approach.The oral examation is composed by 3 questions about the topics of the course. In order to pass the exam, student must satisfactory answer to two questions at least.The highest grade is 30 and it is formulated on the basis of: - Competence achieved in the studied discipline (40%)- Ability to synthesize and correlate different topics(30%)- Correct use of technical language and clarity of exposition (30%)
	tb_testi_ita: Materiale didattico fornito dal docente
	tb_testi_eng: Material provided by the teacher
	tb_biblio_ita: 
	tb_biblio_eng: 
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Off
	tb_mod_svolgimento_ita: Lezioni frontali sugli argomenti del corso anche con l'ausilio di diapositive esplicative.Ulteriori informazioni o chiarimenti sugli argomenti del corso potranno essere forniti su appuntamento con il docente via e-mail (individuali o piccoli gruppi)
	tb_mod_svolgimento_eng: Frontal teaching utilizing visual presentations.Clarification or further information on the topics of the course at the request of students by appointment via e-mail (individual or small groups).
	rb_mod_frequenza: 1
	tb_mod_frequenza_ita: 
	tb_mod_frequenza_eng: 


