
Міністерство освіти і науки України 

Прикарпатський національний університет 

імені Василя Стефаника 

Інститут природничих наук 

Катедра теоретичної і прикладної хемії 

 

 

 

 

Затверджено на засіданні  

катедри теоретичної і  

прикладної хемії 

8 вересня 2010 року 

(протокол № 1) 

 

 

 

 

 

 

ПРОГРАМА 

КУРСУ «ОБРОБКА І МОДЕЛЮВАННЯ ЕКСПЕРИМЕНТУ  

В ХЕМІЇ І ХЕМІЧНІЙ ТЕХНОЛОГІЇ» 

(для студентів спеціальності «Хемія») 

 

 

 

 

 

 

 

Методична розробка: 

Сіренко Г.О., професор, 

доктор технічних наук 

Мідак Л.Я.,  

кандидат хімічних наук 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Івано-Франківськ 

2010 



Теоретична частина 

1. Основні означення 

1.1. Шляхи набування знань про природу хімічних явищ, процесів і закономірностей. 

Вимоги до дослідника при планомірному накопиченні наукових фактів. Зміст науки 

хемометрії. Предмет вивчення. Науковий фундамент хемометрії. Складові частини курсу. 

Об'єкт вивчення. Об'єкт дослідження. Вхідні параметри (фактори). Вихідні параметри 

(функція цілі, функція відгука, параметр оптимізації). Модель "чорної скриньки". 

1.2. Величина. Випадкова величина і  її реалізації. Дискретні  і неперервні випадкові 

величини. Ймовірність. Детерміновані і стохастичні зв'язки.  Вирівнювання  (осереднення) 

експериментальних даних ймовірними законами та аналітичними функціями. 

1.3. Генеральні і вибіркові сукупності. Вимоги до виборок. Показність виборки і 

методи її досягнення. Варіаційний ряд і процедура розбивки його на інтервали. 

1.4. Функція і щільність ймовірності розподілу. 

1.5. Точкові (числові характеристики генеральної сукупності. Центр  розподілу 

генеральної сукупності: математичне сподівання (генеральна середня), медіана, мода, 

генеральні начальні  моменти К-порядку. 

Варіації (розсіяння) генеральної сукупності: генеральна дисперсія, середнє 

квадратичне відхилення, коефіцієнт варіації, абсолютне і зведене відхилення; нормоване 

відхилення, генеральні центральні моменти К-порядку. Співвідношення між начальним і 

центральним моментами. Показники асиметрії та ексцесу та їх нормовані коефіцієнти^ 

1.6. Точкові (числові) характеристики вибіркової сукупності. Центр розподілу 

виборки: вибіркові  середні, ряд мажоритарності, медіана, мода, вибіркові начальні 

моменти К-порядку. Розрахунок вибіркових характеристик без і з розбивкою на інтервали. 

Варіації (розсіювання) виборки: вибіркова дисперсія, середнє квадратичне 

відхилення, коефіцієнт варіації, розмах варіації, абсолютне і зведене відхилення, нормоване 

відхилення, вибіркові центральні моменти К-порядку, показник асиметрії та ексцесу та їх 

нормовані коефіцієнти. Розрахунок вибіркових характеристик без і з розбивкою на інтервали. 

Оцінки генеральних точкових характеристик вибірковими. Вимоги до оцінок. 

Поправка Бесселя. 

Графічне подання вибіркового (емпіричного) розподілу за допомогою полігону 

накопичених частот і гістограм. Частота і частість.  

1.7. Закони розподілу неперервних випадкових величин. 

1.7.1. Нормальний закон розподілу Гаусса. Функція і щільність ймовірностей 

розподілу. Параметри нормального розподілу. Нормальний розподіл нормованої  випадкової   

величини. Нормована функція і нормована щільність ймовірностей розподілу. Параметри 

нормованого нормального розподілу. Ймовірність попадання випадкової величини в  

інтервал 3-х сигм. Функція Лапласа. Розрахунок ймовірності попадання випадкової 

величини в певний інтервал. 

Квантиль випадкової величини. Представлення розподілу на ймовірносному 

папері. 

1.7.2. Розподіл Хі-квадрат Пірсона. Функція і щільність ймовірностей розподілу. 

Параметри розподілу. Квантиль. Гамма-розподіл. Наближення розподілу Хі-квадрат до 

нормального. 

1.7.3.Статистичні гіпотези. Нульова та альтернативні гіпотези. Помилки  1-го і 2-го 

роду при прийнятті нульових гіпотез. Ризик при прийнятті і відкиданні гіпотез. Природа 

статистичних висновків. 

1.7.4.Методи перевірки гіпотез про закони розподілу за кривими Пірсона, за 

критеріями Хі-квадрат і омега-квадрат, Романовського та Ястремського, за показниками  

асиметрії та ексцесу  та  їх  середніми квадратичними відхиленнями. 

1.7.5. t-розподіл Стьюдента. Функція і щільність ймовірностей розподілу.  Параметри   

розподілу. Квантиль. Наближення розподілу Стьюдента до нормального. 

1.7.6. Елементи теорії помилок. Класифікація способів вимірювання: за способом 



отримання результатів (прямі і непрямі вимірювання), за  методом вимірювання 

(абсолютні і порогові), за умовами вимірювань (рівноточні і нерівноточні), за ступенем 

достатності  (необхідні і надлишкові). Класифікація похибок: за способом числового 

вираження (абсолютна, відносна і зведена похибки), за закономірностями з'явлення у ряду  

вимірювань  (випадкові, систематичні і грубі помилки). Оцінка абсолютної і відносної 

похибок при непрямих вимірюваннях. 

Методи і критерії виявлення і відкидання грубих помилок (промахів): за критерієм 

Ірвіна, Груббса, Романовського і правилом 3-х сигм. Виявлення фальсифікації протоколів 

досліджень за законом Бенфорда. 

1.7.7. Інтервальні оцінки. Точність і надійність результатів. Довірчі інтервали  і довірча 

ймовірність  для  середньої, дисперсії,  середнього  квадратичного відхилення і коефіцієнта 

варіації. 

1.7.8. F-розподіл Фішера. Функція і щільність ймовірностей розподілу. Параметри 

розподілу. Квантиль. Наближення розподілу Стьюдента до розподілу Фішера. 

 

2. Дисперсійна аналіза 

2.1. Порівняння двох рядів  вимірювання.  Статистична рівність двох дисперсій. 

Перевірка за критерієм Фішера. Статистична рівність двох середніх. 

2.2. Статистична рівність ряду дисперсій. Перевірка за критеріями Фішера, Кохрана, 

Бартлета. 

2.3. Статистична рівність ряду середніх. Однофакторний експеримент. Процедура 

розрахунків і аналізи, довірчі інтервали і довірча ймовірність. Оцінка дисперсії середніх. 

Браковка технологічних партій. 

2.4. Обґрунтування нижніх і верхніх гарантованих толерантних границь. 

2.5. Двофакторний експеримент. Процедура розрахунків і аналізи, довірчі інтервали і 

довірча ймовірність. 

2.6. Неповні класифікації дисперсійної аналізи. Вихідні положення комбінатоної 

аналізи. Латинські і греко-латинські квадрати. Означення, шляхи утворення. Канонічні 

(стандартні) квадрати. Взаємноортогональні квадрати. Методи побудови 

взаємноортогональних квадратів. Планування експерименту та розрахунки за суміжними-

планами полної класифікації і латинських  квадратів.   Приклад  складних   сумісних  планів. 

Зауваги і застереження до планування за допомогою латинських квадратів. 

2.7. Магічні квадрати і їх використання при плануванні повного факторного 

експерименту в умовах дрейфу. 

 

3. Кореляційна аналіза 

3.1. Завдання кореляційної аналізи. Генеральний коефіцієнт кореляції. Вибірковий 

коефіцієнт кореляції. Розрахунок коефіцієнта при відсутності та при розбивці варіаційного 

ряду на інтервали. 

3.2. Нелінійна кореляція. Кореляційне співвідношення. 

 

4. Регресійна аналіза 

4.1. Основні означення і завдання регресійної аналізи. 

4.2. Знаходження рівняння регресії за результатами кореляційної аналізи (лінійна 

модель). 

4.3. Знаходження коефіцієнтів математичної  моделі  за методом найменших квадратів 

(лінійна і нелінійна модель). 

4.4. Визначення значущості коефіцієнтів моделі. 

4.5. Перевірка  адекватності моделі. Розрахунок дисперсій адекватності і помилки 

експерименту (дисперсії відновлення). 

4.6. Регресійна аналіза за допомогою поліномів Чебишева. 

4.7. Регресійна аналіза за допомогою трансцендентних функцій. 



4.8. Регресійна аналіза за методом Брандона. 

 

5. Математичне планування експерименту 
5.1. Пасивний і активний експеримент. Вимоги до критерію оптимізації. 

5.2. Вибір критерію оптимізації при наявності кількох функцій цілі. Відсіювання 

функцій цілі. Функція бажаності. Узагальнена функція бажаності. 

5.3. Вибір факторів і факторного простору, рівнів факторів та інтервалів 

варіювання. Перехід до безрозмірних величин рівнів факторів. 

5.4. Повний факторний експеримент. Плани Бокса. Лінійна модель. Матриця 

планування.   Процедура   обробки   експериментальних  даних. Оптимальність планів. 

5.5. Дробовий факторний експеримент. Дробові  репліки. Генеруюче співвідношення і 

визначальний контраст. 

5.6. Сумісні плани повних факторних експериментів або дробових реплік з 

латинськими або греко-латинськими квадратами. 

5.7. Інтерпретація за лінійними моделями і прийняття рішень. 

 

6. Математичне планування другого порядку 
6.1. Рототабельне. планування другого порядку. Нелінійна модель. Добудова лінійних 

планів. Приклади планів другого порядку з ядром повного факторного експерименту або 

дробових реплік. Оптимальність планів. 

6.2. Процедура обробки експериментальних даних. Розрахунок коефіцієнтів  моделі.  

Визначення значущості коефіцієнтів моделі. Перевірка адекватності моделі. 

Приклади ортогональних планів, рототабельного композиційного, рототабельного 

гексагонального, ортогонального композиційного, симплекс-сумованого і О-оптимального 

планів другого порядку, планів Вк і Хартлі. 

6.4. Приклади планів 3-го порядку. 

6.5. Перерізи поверхонь функції відгуку. 

 

7. Пошук оптимальних рішень 

7.1. Безградієнтні методи. Симплекс - планування. Метод Гаусса -Зайделя. Метод 

конфігурацій. Метод обертаючих координат. Адаптаційна оптимізація. Еволюційне 

планування. Метод випадкового балансу. 

7.2. Градієнтні методи. Метод релаксації. Метод надшвидкого спуску. Метод крутого 

сходження. 

 

Практичні заняття 
1. Розрахунок середньої, дисперсії, середнього квадратичного відхилення і 

коефіцієнта варіації. Побудова довірчих інтервалів. 

2. Осереднення (вирівнювання) експериментальних даних нормальним законом 

розподілу. Використання критеріїв Хі-квадрат і омега-квадрат. Розрахунок 

начальних і центральних моментів 1-4 порядків і коефіцієнтів асиметрії і ексцесу. 

3. Порівняння двох рядів вимірювання. Доведення рівності двох дисперсій і двох 

середніх. 

4. Доведення рівності ряду дисперсій. 

5. Розрахунки  за  планом  однофакторного  експерименту. Дисперсійна аналіза. 

6. Розрахунки за планом двофакторного експерименту. 

7. Розрахунки за  змішаним  планом  повного  факторного експерименту і латинських 

квадратів. 

8. Розрахунок коефіцієнта кореляції. Побудова довірчого інтервалу. 

9. Розрахунок коефіцієнтів регресійної моделі  і  побудова залежностей. 

10 Розрахунки за планами Бокса. Лінійна модель. 

11 Розрахунки за рототабельним планом другого порядку. Нелінійна модель. 



12 Побудова планів першого і другого порядків без і з ядром дробної репліки. 

Статистичні оцінки коефіцієнтів. 

13 Пошук оптимального рішення методом симплекс-планування 

 

Вимоги до іспиту 
1. Представити конспект лекцій або опрацьовані  літературні джерела згідно 

програмових вимог. 

2. Представити оформлену контрольну роботу та розрахунки завдань, що були 

поставлені на практичних заняттях. 

3. Вміти формулювати означення статистичних гіпотез, величин і характеристик, 

розписувати процедури розрахунків і аналізувати математичні моделі. 

4. Вміти пояснювати структуру математичних формул і розписувати їх для 

частинних умов. 

5. Вміти робити розрахунки за математичними формулами. 

6. Вміти будувати матриці планування експериментів за планами першого і другому 

порядку. 

7. Вміти користуватися статистичними таблицями. 
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