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A tantargy célkitiizése:

Azoknak a sokvaltozos adatfeldolgozasi és értékelési modszereknek megismerése és alkalmazasa,
amelyeket a kemometriai gyakorlatban az utobbi idében fejlesztettek ki €s kezdtek széles korben
alkalmazni.

Részletes tematika:

1. A kemometria targya, felosztasa (alapfogalmak, szakkifejezések). A matematikai statisztika elemei
(eloszlasfiiggvények, varhatd érték, variancia, hipotézisvizsgalat, normalitas-vizsgalat stb.)

2. Robusztus és nem-paraméteres modszerek, alkalmazhatosdguk (letorési pont, linearis eset,
aszimmetrikus konfidencia intervallum, fuzzy halmazok ¢€s regresszio).

3. A fekete doboz modell és alkalmazhatosaga. {empirikus, illetve statisztikai modellezés, a valtozok
(faktorok) megvalasztasa. A korrelacids koefficiens (index) és a vele valo visszaélés}.

4. Gorbeillesztés (linedris és nem-lineéris eset, modell megkiilonboztetés, linearitas ellendrzése, stb.)
Az illesztések soran elkovetett leggyakoribb hibak és kikiiszobolésiik.

5. Reziduumvizsgalat, példak, az illeszkedés hidnya, a modell megvalasztasa, trend észrevevése. A
hibalefutas (szerkezet) szerepe, elemzése. Stilyozas, heteroszkedaszticitas, valtozo transzformacio, 1)
valtoz6 modellbe épitése.

6. Tobbvaltozés (multivariate) modszerek 1. A tobbszords linearis regresszid (F proba t proba).
LFER, QSAR, példak.

7. Véltozok (faktorok) kivalasztasa a mérési pontok leirdsa szempontjabol egyenértékli valtozok
kozil. A Paronkénti korrelacios modszer és altalanositasa. A kereszt-ellenorzés.

8. Tobbvaltozdés (multivariate) modszerek 2. Feliigyelt tanitasu mintazat felismerés, osztalyozas:
Linearis diszkriminancia analizis, kanonikus korrelacié analizis.

9. Tobbvaltozés (multivariate) modszerek 3. Felligyeletlen tanitdsi mintdzat felismerés.
Csoportelemzés, fokomponens-elemzés, faktoranalizis. Mikor hasznaljuk?

10. Tobbvaltozos (multivariate) mddszerek 4. Fokomponens-regresszio (PCR). A parcialis legkisebb
négyzetek modszere (PLS), eldrejelzés, a kemometriai mddszerek validalasa.

11. Globalis minimumkeresd eljarasok: szimulalt megeresztés, genetikus algoritmus.

12. Mdédszerek és modellek 6sszehasonlitasa, rangsorolasuk és csoportositasuk, a keresztellendrzeés
valtozatai.

13. A kisérlettervezés alapelemei. Hallgatdi problémak elemzése. Programbemutatd (Statistica,
Unscrambler, stb.), konzultacio.

14. Osszefoglalas. szamonkérés.

A tantargy oktatasanak modja:

Eldadas, programbemutatdkkal

Az alairas és a jegy megszerzésének feltétele: kisel0adas tartasa, irasbeli vizsga
Jegyzet, tankonyv, felhasznalhaté irodalom:

T. Hastie, R. Tibshirani, J. Friedman, The Elements of Statistical Learning, Data Mining Inference
and Prediction, Springer, New York, 2nd edition, 2009 February. Interneten elérheto:
https://web.stanford.edu/~hastie/Papers/ESLII.pdf

Szerz6i kollektiva: Sokvaltozds adatelemzés (kemometria). Nemzeti Tankonyvkiado, Bp, 2001.
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