Kemometria’02

(Tata, 2002. szeptember 30 — oktéber 1.)

Az MKE Analitikai Szakosztaly Kemomet-
riai Szakcsoportja immar 23. alkalommal
taldlkozott egyetlen éves kihagyds nélkiil.
A szinhely ezttal Tata volt, a hires edzdta-
bor, ami természetvédelmi teriilet, kelle-
mes, virdgos toparti parkkal, tagas hotellel,
pihenésre és munkara egyarant alkalmas.

Zstfolt programot szerveztiink. Hala a
sok benyujtott eladasnak, ill. poszternek a
LbOség zavaraval” kellett megkiizdeni. Bi-
zony ez kellemes gond, sokan irigyelnének
érte. Nemzetkozi szakértéket, egy-egy
részteriilet kivalosagat is meghivtuk, ami
segit abban, hogy kitekintésiink legyen a
vilagra, hol is tart a kemometria tudomanya
manapsag, milyenek az 4j mddszerek, mely
problémakat lehet megoldani ezekkel az
eszkozokkel? Szerencsére a néhany évvel
ezelStti megtorpanas utin évrdl évre né a
résztvevlk szama, és a tudomanyos szinvo-
nal is.

A konferencia vasarnap délutan kezdg-
dott, az elhelyezkedés, regisztracié gyorsan
és problémamentesen lebonyolddott, és a
posztereket is szinte kivétel nélkiil még va-
sarnap kifiiggesztették. Az elGadasok hét-
fén 9 6érakor kezdSdtek. Az elsd elGadast
Mia Hubert (Belgium) nagy matematikai
apparatust felvonultatva a robusztus mod-
szerekrGl tartotta, bemutatva a kemo-
metridban dont6 fontossagli PCR és PLS
technikak gyors algoritmussal szamithat6
robusztus viéltozatait. Ezutian Riccardo
Leardi (Olaszorszag) beszélt a genetikus
algoritmusok specialis alkalmazédsarol, a

. spektrumok kalibraciora szolgalé hullam-
hossz tartoményainak kivalasztisarol. Azt
allitotta, hogy modszere altalaban jobb, de
legalabbis olyan jo, mint a szakértdké, de
neki semmiféle el6zetes informaciora nincs
szitksége, milyen anyagot, milyen adalékot
kereslink, ill. minek is szeretnénk a kon-
centracidjat meghatarozni. David Living-
stone (Anglia) mesterséges ideghélozatok
(ANN) gyogyszertervezésben valo felhasz-
nalasarél beszélt didaktikailag is jol szerve-
zett elGadasaban. Alekszej Pomerancev, az
Orosz Kemometriai Tarsasag elnoke sebes”
ségi allandok spektrumokbol torténd becs-
lésének j modszerét, a szukcessziv Bayes-
becslést ismertette a bayesi becsléselmélet
alapjan, tdmaszkodva a sajt fejlesztésii
FITTER nevii programjara, ami MS Excel
komyezetben futtathatd. Oxana Rogyiono-
va (Oroszorszag) az Orosz Kemometriai

Térsasag titkdra, az Gn. Egyszerii Interval-

lum Szdmolds modszerérének elméletét és
gyakorlati alkalmazasat mutatta be. Sajnos
Roberto Todescini (Olaszolszag) megbete-
gedett, és igy nem tudta el6adasat megtarta-

ni. Helyére Kolossvary Istvin el6adasa ke-
riilt a keddi naprol. O nagy (és ritka) métri-
xok sajatérték problémajarol adott eld,
szintén angolul. Igor Zenkevics {Oroszor-
szag) az enantiomerek és diasztereomerek
gazkromatografias eltcids sorrendjének
molekula dinamikai médszerekkel tdrténd
elorejelzésérdl beszélt. Ezzel véget ért az
angol nyelvii program és megkezdtiik a ma-
gyar nyelvi el6adasokat.

Szepesvary Pal a korrelacids egyiitthatd
felfedezésének torténetét ismertette, és nem
feledkezett meg a kapcsolodd problémak-
rol sem. Rajko Robert rovid korreferatuma-
ban tovabbi érdekességeket kozolt, pl. a
korrelacios egyiitthatd kiszamitdsdra vo-
natkozo képletekrd! és . felfedezdikrs1”, ill.
a korrelacids egylitthatd robusztussagarol.
Elénk vita zérta az eléadasok sorat,

A poszterszekcidban 19 posztert mutat-
tak be, nagyon magas szinvonalon. Mivel
mindenkit nem lehet kiemelni, igy csak a
Rajké Rébert altal gondozott honlapunk-
hoz iranyithatjuk az érdekl8ddket, ahol
minden el6adas és poszter kivonata is ren-
delkezésre all: http://www jate.u-szeged.
huw/~rajko/Kemometria02/

A legjobb posztert szavazéssal valasz-
tottuk ki Ggy, hogy minden résztvevink 1
szavazatot adhatott le. A mez8ny kiegyen-
sulyozottsagara jellemzs, hogy 11 poszter
kapott legalabb 1 szavazatot, 4 pedig jelen-
t6s szamut. Mivel a legjobb posztert holt-
verseny miatt nem lehetett megéllapitani,
az egyik kiilfoldi szakértGt vontuk be a don-
tésbe és igy Szentmiklosi Laszlo, Kemény
Sandor: ,Kisérleti tervek eredményeinek
szamitogépes szimulacidja” cimd posztere
nyerte az MKE 4ltal felajanlott pezsg6t. Di-
cséretben részesiiltek Vanyur Rozdlia, Ja-
kab Annamaria és Zador Judit. A poszter
szekcidé soran kaphattunk informaciot a
szponzoroktol: Servitec Kft. (Foss Tecator;
Foss NIRSystems).

Kedden tobb, id6ben egymast kdvetd
szekcidban hangzottak el magyar nyelvi
el6adasok a tobbviltozos modszerek, jel-
feldolgozas, komyezetvédelmi alkalmaza-
sok és egy ipari alkalmazdsokat tdmoritS
szekcidban, melyben kisérlettervezési, mi-
ndségellendrzési, mindségbiztositasi (vali-
dalassal foglakoz6) munkak kaptak helyet.
Az eldadasok hosszat 20 percben kellett
korldtoznunk, s ez bizony azt eredményez-
te, hogy még szigorii elnokdk esetében is
kicsisztunk az idéb6l. Horvai Gydrgy mo-
lekuldk orientacidirdl, mint tobbvaltozos
statisztikai problémarol, Lengyel Attila a
timfoldek mindsitése sordn az értékeld tu-
lajdonsagok csokkentésérdl, Rajkd Robert

a kalibracios egyenes konfidenciasav meg-
hatdrozdsanak probléméir(’)l', Jambor-
Avenarius Ldszlo az emberi szem érzékeny-
ségi gorbéinek zajanalizisér6l, Pap Tamds
digitalis analitikai jelek dekonvolucios fel-
dolgozésarol beszélt. Révay Zsolt a nagysa-
gara és elhelyezkedésére is diszkrét jelsoro-
zatok kiértékelésére kidolgozott Teljes
Valoszindiségi (valoszeriiségi) Modszerr6l
és alkalmazhatoséagardl, Paksy Ldszlo a Sa-
j6 folyd szezonalis valtozdsanak vizsgéla-
tar6l, Raisz Ivdn a vizszennyezés kockazati
elemzésérdl, Raisz Péter a felszini vizek
szennyezettségének nitrogénformairdl, Ke-
mény Sdndor a hat szigma modszerrdl és
ipari alkalmazasardl, Komka Kinga a
bioanalitikai médszerek kalibracios problé-
mairdl, Rabi Erzsébet a beszallitok értéke-
1ésénél alkalmazott statisztikai modszerek-
r6l, Seregély Zsolt a Polar Mindsité
Rendszerrel (PQR) kapcsolatos legtjabb
eredményeikrgl, és Darvas Ferenc a
posztgenomikus gyogyszerkutatassal kap-
csolatos automatikus elemzés és kemomet-
ria szerepérdl tartott elGadast.

A konferenciat a Kemometriai Szakcso-
port elndkének és az elndkség tagjainak
megvalasztisdval zartuk. A vélasztas ered-
ménye a kdvetkezG:

elndk:
Héberger Karoly
elndkségi tagok:
Rajko Robert,
Pap Tamas,
Szepesvary Pal,
Kemény Sandor,
Lengyel Attila
lettek.

A kovetkezo konferenciank nemzetkozi
lesz. Ot éve szerveztink Conferentia
Chemometrica CC’97 cimmel egy nagy si~
kerli nemzetkdzi konferenciat. Jovére a
kromatografias szakosztallyal (résziikrgl
Kalasz Huba koordinalasaval) egyiitt szer-
vezzitk 2003. oktéber 27-29. kdzitt az
Agrohotelben (Budapest). Természetesen
kiilén szekciot szerveziink a kromatografi-
as adatok elemzésének, de ez nem jelent
semmiféle tematikai jellegli korldtozast.
Barmilyen kisérlettervezési, spektralis,
vagy mas adatfeldolgozasi, osztilyozasi,
mindségbiztositasi stb. el6adast, ill. posz-
tert szivesen fogadunk. Kérjiik, hogy err8l
magyar és kilfoldi kollégaikat is informal-
jak.

Heéberger Karoly — Rajké Robert

2003. 58. EVFOLYAM. 1. SZAM m ld


http://www.jate.u-szeged

