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A résztvevik tervezettél vald eltérésének okai:

Az eredeti szerzédésben két doktorans (Farkas Orsolya és Stadler Krisztian) szerepelt.
Mér az els6 éves reszjelentésben megirtam, hogy Stadler Krisztidn helyett Vanyur
Rozaliat vontuk be a munk&ba. Sajnos azonban 6 sem maradt veglegesnek. Ma mar
egyikik sem dolgozik az intézetben. Stadler Krisztian Amerikdba tavozott, Vanydr
Rozalia 2003 augusztusatdél nem dolgozik a csoportunkban, késébb az intézettsl is
megvalt. Ezért Forlay-Frick Pétert, aki akkor a Brlsszeli Egyetem munkatarsa volt,
kértem fel a szamitasok elvégzésére, aminek nagy érommel tett eleget.

Megjegyzem meg, hogy a 4 éves periddus alatt 7 PhD-s fordult meg a csoportunkban (és
3-an készitettek diplomamunkat). Az elsé évben munkat kezd6 négy kozil ma mér csak
egy dolgozik nalunk, egy szllési szabadsagon van.

Az elvégzett munka megfelel az eredeti celkitiizéseknek.

Megjegyzendd, hogy a négy év folyaman jelentés elrehaladast értlink el és ezért
jelentésen kibovitettilk az elérendd célokat, tobbek kozott azzal a hattérfeltevéssel, hogy
ezert majd kdnnyebben kapunk a pélyazat folytatasara pénzt. Talan nem sziksegtelen
megemliteni, hogy varakozasainkban kesertien csalédtunk.

Hangsulyozni szeretném azonban, hogy nem arr6l van sz6, hogy minden leheté és
lehetetlen probléméval elkezdtink foglalkozni, és minden cikkre, amire megtehettem
rairtam a nevemet. Ez kdnnyen ellenérizhet6 a kilonlevonat listdm és az OTKA jelentés
benyujtott cikkei listajanak 6sszehasonlitdsdval (Id. melléklet). Mindig szem el6tt
tartottuk az eredeti OTKA célkitiizést: a mennyiségi szerkezet - hatds Osszefliggések
keresését Uj kemometriai modszerekkel.

Megjegyzend6é még, hogy az eredeti szerz6dés 3 évre szdlt, melyet egy évvel kulfoldi
tartozkodas miatt meg kellett hosszabbitani. A hosszabbitasra engedélyt kaptunk.

Az 06sszes munkatervben szereplé elemzést elvégeztik, sét cikket is irtunk a tervezett
témakbol, (némelyikbél tobbet is). Kétsegtelen, hogy nem mindegyik jelent meg.

Zarojelentés témak szerinti bontasban:
A mondanddt témak szerint, nem az elért eredmények tudoméanyos jelentésége vagy
pedig idérend szerinti bontasban csoportositottuk.

HPLC oszlopok, kromatografias rendszerek osztalyozésa:

1) Kemometriai modszerek alkalmazasaval folyadék kromatogréfias oszlopok is
tesztelhet6k. Az adott célnak megfelel6 legjobb oszlop, mobil fazis, hémérséklet, pH
és mas korulmenyek Kkivalaszthatok. Harom modell vegylletet valasztottunk a
kromatografias oszlopok es rendszerek jellemzésére: benzoesavat, N,N-dimetil-anilint
és vancomycint. Az elméleti tanyérszam eés a szimmetria faktor segitsegével végeztik
a rendszerek kozotti kilonbségtételt. Fékomponens elemzés mutatta meg, mely
oszlopok szolgaltatnak hasonld, kdzel hasonlo, illetve nagyon eltéré elvalasztast. A
PCA eredményeit lathatdva tevé abrak segitenek a kromatogréfias rendszerek
helyettesithetéségének eldontésében.



Melléklet: 96./ Péter Forlay-Frick, Jen6 Fekete and Karoly Héberger*, Classification and
replacement test of HPLC systems using principal component analysis, Anal. Chimica
Acta, 536 /1-2/ 71-81 (2005) if(2004)=2.588

2) A HPLC-s rendszerek osztalyozasa soran, az elért eredményeknek kdszonhetoen,
kapcsolddtunk egy nagyobb kutatocsoport tevékenységéhez (vezeté professzor Yvan
Vander Heyden, Brisszel). Javasoltuk, hogy az Altaluk hasznalt, korrelacids
koefficiens kiszamitasan alapuld modszert mas moddszerekkel is egészitsik ki és
hasonlitsuk 6ssze a modszereket. A tobbi mddszer kozott a parkorrelacios modszer
nagyon jo eredmeényeket szolgéltatott. Az 0Osszevetést és a levonhato
kovetkeztetéseket osszefoglald (review) cikkben publikaltuk. Osszehasonlitottuk a
korrelacios koefficiensen a Spearman p-n, Kendall t-n alapulé nem-paraméteres
modszereket és a parkorrelacios modszert haromféle nem-paraméteres és egy
parameéteres szelekcios kriteriummal. A feladat minél eltérébb tulajdonséagu
kromatografids (HPLC) rendszerek kivalogatdsa volt, azzal a cellal, hogy a
gyogyszervegyuleteknek, metabolizmusaiknak, eés szennyezéinek elvélasztasat minél
kevesebb munkaval és minél kevesebb kromatogréfias rendszer hasznalataval tudjuk
megoldani. A modszerek dsszehasonlitasara (j mértékegységet, az un. ortogonalitasi
aranyt definidltuk; az x tengelyen a kormatogréfias rendszerek sorszamat, az y
tengelyen az ortogonalitasi aranyokat abrédzoltuk, kulonbdz6 szinnel, eltérd
szimbolummal jeldlve az egyes modszereket (abra)

Orthogonality ratios
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A modszereket méltanyos modon hasonlitottuk 0ssze és a ,legortogonalisabb”
rendszereket kivalogattuk, megadtuk.



Melléklet: 99./ Péter Forlay-Frick, Elke Van Gyseghem, Karoly Héberger* and Yvan
Vander Heyden*, Selection of orthogonal chromatographic systems based on
parametric and non-parametric statistical tests (review), Anal. Chimica Acta, 539 /1-
2/ 1-10 (2005) if(2004)=2.588

Gazkromatografias mennyiségi szerkezet-retencio 0sszefliggések (QSRR) keresése

3) E témakorben is végeztink mddszerek, modellek 6sszehasonlitasara vonatkozo

vizsgalatokat. Egyik esetben modell vegylletekként az alifas alkoholokat
valasztottuk, mely vegyuletcsoport retencids indexet mésok is elére jelezték mar. Az
irodalomban lévé vita, bar sok (j meglatassal &rnyalhatd, az utobbi évek
fejlemenyeinek kovetkeztében, maig sem jutott nyugvopontra. Leegyszerisitve, a
vitat ugy lehet dsszefoglalni, hogy a matematikusok szerint a peremregresszio nyujtja
a legjobb megoldast elérejelzésre, extrapolalasra; a gyakorlati szakemberek pedig
gyakran demonstréljak, hogy a parciélis legkisebb négyzetek maddszere (PLS) jobb
elérejelzéseket szolgaltat. A modszerek dsszehasonlitasanak azonban komoly
akadalyai vannak. Ha mindegyik véaltozdszelektaldsi modszert a leheté legjobb
elorejelzési képessége alapjan hasonlitanank 6ssze, akkor kulénbdzé szabadsagi fokd,
kilonbozé szdmu deszkriptort tartalmazd modelleket kellene dsszevetni, ami nem
méltanyos és nem is tisztességes. De ez forditva is igaz. Ha az azonos szabadsagi
fokd modelleket hasonlitjuk 0ssze, akkor azok nem a legoptimalisabb elérejelzési
képességiket mutatjdk. Innen szarmazott az Otlet, hogy azonos modellépitési
modszert hasznédljunk (MLR) azonos (kozel optimalis) szabadsagi fokkal, de
teszteljik az egyes modszereket a valtozoszelektalasi képesség szempontjabol. Ez
anndl is ink&bb igazolhatd, mert az egyes modellezési modszereket 6nalldan is
hasznaljak véaltozdszelektalasra. Az igy szelektéalt valtozokat masféle modellezési
modszer bemeneteként is hasznaljak.
Vizsgalatunkban a kovetkezé mddszereket hasonlitottuk 6ssze a valtozdszelektalasi
képesség szempontjabol. Peremregresszio (RR), PLS, parkorrelaciés médszer (PCM),
elérefele torténd valtozébevonas (FS) és legjobb alrendszer szelekcié (BSS). Sem a
peremregresszio, sem a PLS nem képes a Kovats indexek el6rejelzéset megfeleléen
megoldani. A PCM redlis, értelmezheté eredményeket ad, de nem alkalmas
predikciora, mig jo elorejelzési képességgel az FS es a BSS mddszer rendelkezik.
Kivalogattuk a legfontosabb valtozokat is: ezek az elektrotopoldgiai allapot index, a
molekulatdtmeg és a molekula méretét és alakjat jellemzé6 WHIM indexek. Az
elorejelzésre alkalmas modelleket ezuttal is kereszt-ellenérzessel igazoltuk.

Melléklet: 95./ Orsolya Farkas*, Karoly Héberger, Comparison of Ridge Regression,
Partial Least Squares, Pair-wise Correlation, Forward- and Best Subset Selection
Methods for Prediction of Retention Indices for Aliphatic Alcohols, J. Chem. Inf.
Modeling, 45 /2/ 339 -346, (2005) if(2004)=2.810

4) A mennyisegi szerkezet - retencio 0sszefliggesek téméjaban telitett oxigén-, nitrogén-
és kenatomokat tartalmazd heterociklusos vegyiletek retencids indexeit jeleztiik
elére, a vegyuletek molekulaszerkezetébol szamitott deszkriptorokkal. A retencios



indexeket lgor G. Zenkevich, a Szentpétervari Egyetem professzora szolgaltatta. JO
néhany véltozdszelektalasra szolgaldé modszert is 6sszehasonlitottunk a predikciora
alkalmas modellek épitese sordn (pl. MLR, PLS), és megallapitottuk, hogy az
altalanos hiedelmekkel ellentétben a PLS nem képes a legjobb, legszignifikansabb
valtozokat kivalogatni. Az elméletbél szdrmazd valtozok mellett a forraspontot is
hasznéltuk a modellezésben. E valtozo szerepe nem hanyagolhato el. A forraspont
Iényegesen jobb deszkriptor a retencios indexek elérejelzésére, mint barmelyik
molekulaszerkezetbdl szamitott; s6t, ha azok kozul a legjobbakat egydttesen
vizsgaljuk, még akkor is. Az elérejelzésre alkalmas modelleket kereszt-ellenérzéssel
igazoltuk.

Melléklet: 88./ Orsolya Farkas*, Karoly Heberger, and Igor G. Zenkevich, Quantitative

5)

Structure — Retention Relationships XIV. Prediction of Gas Chromatographic
Retention Indices for Saturated O-, N- and S-heterocyclic Compounds, Chemometrics
Intell. Lab. Syst. 72 /2/ 173-184 (2004) if(2004)=1.899

A mennyiségi szerkezet-retencios 0Osszefliggések keresése sordn Kovats indexek
elemzesekor figyeltlink fel arra a tényre, hogy az indexek hémérsékletfliggése nem
linearis, hanem g@orbilt, rendszerint minimumos 6sszefliggéssel adhaté meg, de
talaltunk maximumra is példat. Tulajdonképpen érthetetlen, hogy a tudomanyos
kdzonseg miért ragaszkodott az Antoine egyenlet szerint (hiperbola tipust) leirashoz,
mely fliggvénynek szakadasa van jol definialt helyen. A maximummal és
minimummal ellentétben a szakadast az empirikus megfigyelések nem igazoltak
vissza. Egy paraméterekben lineéris 6sszefliggést javasoltunk a Kovats indexek
hémérsékletfliggések leirasara:
I=A+B/T.+CInT,

ahol T, az izoterm oszlophémérséklet és A, B, C empirikus konstansok. Bar az
egyenlet folénye a kordbbi Antoine egyenlettel szemben laikus szamara is
nyilvanval6, a konstansok elméleti magyarazata nem volt megoldott. Erre tettlink
kisérletet az Acta Chromatographica-ban megjelent cikkinkkel (a folydirat szerkeszté
bizottsdganak tagjaként nem volt lehetéség az egyébként megtisztelé felkérés
elhéritasara). Ha a cikkben foglalt magyarazatot elfogadjuk, tovabbi termodinamikai
mennyiségek szamolhatok: az oldas aktivalasi energidja €s az egy metilén egységre
juto kemiai potencidl.

Melléklet: 84./ Teresa Kowalska, Karoly Héberger and Miklos Gorgényi: Temperature

6)

Dependence of Kovéts Indices in Gas Chromatography. Explanation for Empirical
Constants using Transition State Theory, Acta Chromatographica, No. 13, 60-68
(2003) if(2004)=0.698

Mennyiségi szerkezet retencié 0sszefliggéseket kerestlink polaros vegyiletek ciano és
nitro alkanok példajan is. A fent emlitett logaritmikus egyenlet, a konstansok elméleti
magyardzata lehetéveé teszi oldasi aktivalasi energia fliggések meghatarozasat a
szénatomszam fuggvényeben. Harom kulonb6zé filmvastagsagd oszlopon végzett
mérések adatai csak csekély eltérest mutattak és bizonyitjdk az egyenlet altalanos
érvenyeét.



Melléklet: 90./ Kéroly Héberger*, Miklds Gorgenyi, and Teresa Kowalska: Effect of
film Thickness on the retention index of nitro and cyano compounds. Interpretation of
the logarithmic equation, J. Chromatogr. Sci. 42 /6/ 288-292 (2004) if(2004)=1.166

7) Folytattuk a gazkromatografias adatokbdl a termodinamikai mennyiségek szamitasat
is. Normal alkanokat és a McReynolds tesztvegyiiletek retencids adatait dolgoztuk fel
és oldasi hokapacitdsokat, azok hémersékletfiiggését szamoltuk ki. A modell egy
egyszerii elméleti modellel, kvantumkémiai szamitasok segitségével (harmonikus
oszcillator, rigid rotor feltételezésével) ertelmezhetévé valt. Az oldasi hokapacités a
vizsgalt homérseklet tartomanyban csaknem folytonos csokkené gorbeével adhatd
meg.

Melléklet: 101./ Zoltdn A. Fekete, Karoly Héberger*, Zoltan Kiraly, Miklds Gorgényi,
Temperature dependence of Solvation Heat Capacities by Gas Chromatography,
Anal. Chim Acta, 549 /1-2/ 134-139 (2005) if(2004)=2.588

8-9)Inverz gazkromatogréfiaban a polimerek és olddszerek illetve tomoéanyagok és
olddszerek kozotti kdlcsonhatasokat jellemeztilk fokomponens elemzés segitségével.
A tesztvegyiletek szama — hasonldsaguk alapjan — csokkenthet6 volt, s a kilonb6z6
szerkezeti polimerek és toltelékanyagok, maodositok csoportosithatova valtak. Ezen
vizsgalatok soran figyeltink fel arra a tényre, hogy a Flory-Huggins paraméterek,
amelyek az 0Osszetevok kozotti  kolcsonhatdsokat —jellemzik, fliggenek a
tesztvegyiiletek mingségétol, bar definicidik alapjan nem kellene, hogy fuggjenek. A
Zhao-Choi eljaréssal a paraméterek oldoszer fuggése eliminalhatd. A fékomponens
elemzes segitségével a Flory-Huggins paraméterek megfelelé meghatarozasara
szolgal¢ tesztvegyiletek szama jelentésen csokkentheté.

Melléklet: 98./ Karoly Héberger, Kasylda Milczewska and Adam Voelkel*: Principal
Component Analysis of Polymer-filler Interactions in Inverse Gas chromatography,
Colloids and Surfaces, A: Physiochem. 290 /-/ 29-37 (2005) if(2004)=1.513

Melléklet: 104./ Adam Voelkel, Kasylda Milczewska, Karoly Héberger*, Inverse Gas
Chromatographic and Chemometric Tools for Determination of Interactions between
the Components of Polymeric Composition, Analytica Chimica Acta, (accepted)

Uj valtozoszelektalasi modszerek kidolgozasa

10) Régota foglalkozunk Uj valtozdszelektalasi mddszerek kidolgozasaval. A Szegedi
Egyetem Foiskolai Karaval, Rajkd Roberttel valé egylttmiikodésben sikeresen
altalanositottuk a par-korrelacios modszert tobb valtozéra. Gyakorlati példakon ((1) a
gyOkaddicios reakciok sebességi allandojat befolyasold faktorok kivalasztasa, (2) a
gazkromatografias oszlopok polaritasat megszabo tényezok kozotti valasztas) sikerult
bebizonyitani az &ltalanositott par-korrelacios modszer (generalized pair-correlation
method — GPCM) el6nyeit a tobbi moddszerrel szemben. Nyolc kiilonbdz6 elven
alapuld (és eltéro szelekcids kritériumot hasznald) modszert hasonlitottunk dssze. Az
Osszehasonlitas soran kiderdlt, hogy a polaritast legjobban magyarazo faktort a
népszerii valtozdszelektaldsi modszerek (PLS, genetikus algoritmus, mesterséges



neuronhalok), nem képesek kivalasztani a legjobb valtozok kozé, mig a GPCM (és
mas népszerii (korrelacios koefficiensen alapuld) és kevésbé népszerii modszerek
(Hgskuldsson lényegi valtozds modszere, principal variable method: PVM)) igen. A
felfedezésnek messzemené kdvetkezményei lettek. E modszer elényeit felismerve
javasoltunk egyuttmiukodést az NSF-fel, egyittmikodo partner John H. Kalivas,
Pocatello, IH, USA. Az egyuttmiikddést tdmogattdk az MTA-OTKA-NSF projekt
keretében. Jelenleg is sikeresen folytatodik.

Melléklet: 79./ Karoly Héberger* and Robert Rajko, Generalization of Pair-Correlation
Method (PCM) for Nonparametric Variable Selection, J. Chemometrics, 16 /8-10/
436-443 (2002) if(2002)=1.376

11) A parkorrelacios modszer tovabbfejlesztésen is dolgoztunk. Bar ismert, hogy nagyon
j6, magyardz6 valtozdkat valaszt ki, tulajdonségait osztalyozési feladatokban még
senki nem vizsgélta. Ha a parkorrelacios modszert szukcessziven, bizonyos szabalyok
alapjan végezzik (az egyenértékiinek tiné valtozok kozil a kevésbé valdsziniit
tartjuk meg modellben), akkor a PCM is alkalmas osztalyozasi feladatokra, sét,
0sszehasonlitasa a Prokrusztész rotacioval arra utal, hogy a csoportokat és Kkiugro
értékeket jobban képes elkuloniteni, ill. kiemelni.

Melléklet: 87./ Karoly Héberger*, José M. Andrade, Procrustes Rotation and Pair-Wise
Correlation: a Parametric and a Non-parametric Method for Variable Selection,
Croatica Chemica Acta 77 /1-2/ 117-125 (2004) if(2004)=0.924

Egyéb, kdrnyezetvédelmi, gyakorlati jellegii szerkezet — hatés vizsgalatok

12) Az ut6bbi id6ben egyre erésebb az igény, hogy kornyezetvédelmi adatok elemzésével
foglalkozzunk. Az oriasi tomegben mért és (elvben) rendelkezésre &all6 adatok
tobbvaltozos elemzése nem vagy alig tortént meg hazankban; oriasi potencial
kihasznélatlan. Ezért fogadtuk el a Miskolci Egyetemen dolgoz6 kollégak ajanlatat a
Sajé vizének tisztasagara jellemz6 adatok elemzésére és a miskolci levegében az
6zon Kkoncentracid elérejelzésére vonatkozoan. Bar mindkét témat sikeresen
befejeztiik, sét cikkirasra is sor kerilt, a Sajo-viz adatok elemzését 6sszefoglalo cikk
ezidaig még nem jelent meg, szamomra nem értheté okokbdl. Az 6zon koncentracio
elorejelzésével foglalkoz6 cikk azonban megjelent, a fékomponens elemzés
segitsegevel a napszakok jol elkulonithetok, az 6zon koncentraciot befolyasold
faktorok (szelsebesség es irany, napsugarzas, nedvességtartalom, NO, NO,, CO, SO,
koncentraciok és homérséklet) csoportosithatok. Az 6zon koncentracio elérejelzését
végul is fékomponens regresszioval (PCR) oldottuk meg, de 6sszehasonlitottuk
harom madszerrel (PCR, PLS, MLR), melyek a szignifikans valtozok.

91./ Attila Lengyel*, Karoly Héberger, L&szl0 Paksy, Olivér Banhidi, Rdobert Rajko
Prediction of Ozone Concentration in Ambient Air using Multivariate Methods,
Chemosphere 57 /8/ 889-896 (2004) if(2004)=2.359

13) Nem akartuk elharitani a megtisztelé felkérest a Molecules cimii folyoirat
kilonszdmaba valo cikk irasara. Mennyisegi szerkezet - antioxidans hatas



Osszefliggést allitottunk fel flavon alapvdzu vegyuletek példajan. Bar a flavonok
irodalma oriasi (a forrasok szama joval 10 000 felett van) és gyokfogd-antioxidans
hatasuk is ismert, szerkezetiikbél az antioxidans hatas megadasara szinte még nem is
tortént probalkozas. Az irodalombol szarmazo adatokra a parcialis legkisebb
négyzetek modszerével (PLS) illesztettlink elérebecslésre alkalmas modellt. A
flavonok csoportositasa (X score-ok) abrazolasaval tortént. Farkas Orsolya a vegyulet
2D szerkezetének reprezentaciojat és a leird deszkriptorok szamitasat is onalléan
végezte.

Melléklet: 93./ Orsolya Farkas, Judit Jakus, Karoly Héberger, Quantitative structure —
antioxidant activity relationships of flavonoid compounds, Molecules, 9 /12/ 1079-
1088 (2004) if(2004)=0.676

14) Szabad aminosavak és biogén aminok elemzését végeztik el fokomponens-
elemzessel és linearis diszkriminancia analizissel borok eredetvizsgalata (technoldgia,
bortermel6é hely, szoléfajta és termelési év) szempontjabdl. Meghataroztuk, mely
valtozdknak van a legnagyobb megkulonbozteto ereje, hatadsa. Az egyes fehér, illetve
vorés borok megkuldnboztethetésége, termohelye, szélofajta és évjarat tekintetében
62-68 % kozOtt mozog, ami kereskedelmi (nem autentikus) mintdk esetén nem
lebecsilhet6 eredmény.

Melléklet: 86./ Karoly Héberger, Elemér Csomds and Livia Simon-Sarkadi, Principal
Component and Linear Discriminant Analysis of Free Amino Acids and Biogenic
Amines in Hungarian Wines J. Agric. Food Chem. 51 /27/ 8055-8060 (2003)

if(2003)=2.102

15) A nagysikerii ACE & CC 2003 (Advances in Chromatography and Electrophoresis
and Conferentia Chemometrica) szervezésének folyomanyaként a konferencia-
kotetben (mely a Chemometrics Intelligent Laboratoy Systems folydirat 72/2
szamaként jelent meg, vendégszerkeszté Heberger Karoly, if (2003) = 2,229)
osszefoglaltuk a magyarorszagi kemometriai kutatdsok helyzetét az utols6 10 év
angol nyelven megjelent és idézett folyoiratkdzleményei alapjan. Az 6sszefoglalas a
legjelent6sebb felfedezések felsoroldsaval kezdédik, majd torténelmi perspektivabol
elemzi az orszagban folyd kemometriai kutatasokat. Kitér a kemometridval
foglalkozd csoportok, tudoméanyos iskoldk szerinti csoportositasra, vegul a sikeres
alkalmazasokat (szoftvereket is) ismerteti. Az 0sszefoglald kdzlemény irasa soran
konzultdltam a kutatdé csoportok vezetoivel, egyes tagjaival, hogy lehetéleg ne
szubjektiv, inkabb &ltalanos, ,,testileti”” Iényegi véleményt tiikrozzon.

Melléklet: 89./ Karoly Héberger, Chemometrics in Hungary (the last 10 years) [review],
Chemometrics Intell. Lab. Syst. 72 /2/ 115-122 (2004) if(2004)=1.899

Az eredeti szerzédesbeli programhoz fiizétt megjegyzések:

2002. Kornyezetvédelmi adatok tobbvaltozos elemzése a Miskolci Egyetemmel valo
egyuttmiakddésben. Cél 0j dsszefuggések feltarasa, az antropogen szennyezési profil



megkulonboztetése a természetes folyamatoktdl. (Sajoé folyd viztisztasagi adatainak
elemzése).
Az egyittmikodées megvalosult, tobb adatkészleten jonéhany (>5) fékomponens-elemzeést
végeztink. Az antropogén szennyezesi profil csakugyan megkilonboztetheté a
természetes folyamatoktdl. A cikket megirtuk, jelenleg a tarsszerzéknél pihen.

2002. Kornyezetvédelmi adatok tobbvaltozos elemzése a Miskolci Egyetemmel valo
egyuttmiakddésben. Cél: az 6zonkoncentraciot befolydsold faktorok felderitése es
fokomponens-regresszié segitségevel az 6zonkoncentracio elérejelzése, modellezeése.
(Miskolc levegéminésegi adatainak elemzése).
A kittzott celt maradektalanul sikerilt megvalositani, a részletek a 12) pontban a 9.
oldalon talalhatok.

2003 Kvantitativ szerkezet — hatas 6sszefliggések keresése gyokreakciokban. A metil
gyok vinil tipust alkénekre torténé reakcidja sebességi &llanddinak elérejelzése
parcidlis legkisebb négyzetek modszerének segitségével, a fontos faktorok
megéllapitasa, a modell validalésa.
Farkas Orsolya optimalta a reakciopartnerek molekulaszerkezetét, kiszamitotta a leir6
valtozdkat, és PLS modelleket épitettink a sebességi allandok eldrejelzésére.
Megallapitottuk, hogy a polaris tulajdonsagok és a reakciohé befolyasolja leginkabb a
sebességi allandot. Veéletlen szamok segitségével validaltuk a modelleket és az
eredményeket bemutattuk a ,,Free Radical Reactions” Gordon konferencian. Mivel az
érdeklodés sulypontja atkertlt a biologiai gyokok tulajdonsagainak felderitésére, a
publikalasrdl nem erdltettink. A modelleket és a reakciokat befolyasold faktorokat
példaként beletettiik a valtozdszelektalasi modszerink tovabbfejlesztésérol szolé cikkbe
Id. még 10) pont a 8. oldalon.

2003 A belga es litvan egylttmikodésben mért levegészennyez6k (BTEX)
fokomponens-elemzeése.
Az adatok fokomponens-elemzését tobbféle adatelokezelési eljarast hasznalva végeztik
el. Az adatok interpretdldsa azonban annyira ellentmondasos volt, hogy nem volt
lehet6ség a tarsszerzok nézeteinek dsszehangolasara, bar egy kézirat elkésziilt.

2003 Az utolso tiz évben publikalt magyar kemometriai targyd munkék 6sszeszedése
és 0sszefoglalo (review) cikkben vald ismertetese.
Megtortént, lasd 15) pont a 10. oldalon.

2004 Az yj tipust nemparaméteres valtozoszelektalasi eljarasunk, a Par-korrelacios
Modszer (PCM) tobb valtozéra valo altalanositasat teszteljuk és fejlesztjuk tovabb
kornyezetvedelmi és kvantitativ szerkezet — hatas (toxicitas) adatokon.
Megtortént, részletek talalhatok a 3. és 4. pontban (a 6. ill. a 7. oldalon), De toxicitasi
adatok elérejelzésével is foglalkoztunk, Dubrovnikban posztert mutattunk be a téméban,
és jelenleg ugy néz ki, hogy cikkirasra is sor fog kerdini.

2004 A parcialis sorbarendezési (Partial order ranking) algoritmust és a PCM-et
egyesiteni szeretnénk elérejelzési és valtozoszelektalasi céllal.
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Az egyesitést megcsinaltuk, Hasse diagrammokat elemeztiink, de el6rejelzésre annyira
hasznalhatatlan modelleket kaptunk, hogy a tovabbi vizsgalatoktdl eltekintettlink, noha az
elv sokat iger6 lenne.
Egyéb elemzések: A Poznani Egyetemmel valo egyittmiikddésben polaritasi
jellemzok es gazkromatogréfias retencios adatok elemzését, a Szegedi Egyetemmel
vald egyittmikodésben Tisza vizminéségi és egyéb kornyezetvédelmi adatok
elemzeset, a Veszprémi Egyetemmel valé egyittmikodésben Balaton és
csapadékvizek nehézfémtartalméanak elemzését vettik tervbe.
A Poznani Egyetemmel valé egyuttmikodésbol két cikk is szuletett lasd 8-9) pontok a 8.
oldalon. A Szegedi Egyetemmel nem sikerult az egyiittmikodest tet6 ala hozni; tébbszori
igéret ellenére sem kaptam adatokat. A Balaton vizének elemzése Hlavay professzor ar
sajnalatos halala miatt hitsult meg.

De dolgozom termodinamikai adatok gazkromatografids adatokbdl valo
meghatarozasan, a retencios adatok nemlinedris illesztesén is. Tobb, régota elkezdett,
de nem lezart téméval is szeretnék foglalkozni, mint pl. bronztargyak, kéeszkdzok
neutronaktivacidés analizissel kapott adatainak feldolgozésa, borelemzések,
termodinamikai adatok el6rejelzése a molekulaszerkezetbdl, stb.
A termodinamikai adatok szamitasaval tobb cikkben is foglalkoztunk, lasd 5-7)pontok a
6. és 7. oldalon. A bronztargyak elemzése is elkésziilt.

Mindegyik bekezdésben emlitett témabdl tudomanyos cikk vérhatd.
Bar az eredeti dokumentumban 8 bekezdés szerepelt a 15 elkésziilt és megjelent cikkkel
(plusz meg néhany el6késziletben van) nem vallottunk szegyent, sét!

A Par korrelacios modszer megvalositasabol szoftver csak kedvezé esetben késziilhet.
Bar ismételt kisérletet tettem a parkorreladcios modszer felhasznaldbarat szoftverének
elkészittetésere, (Rajkod Rdbert, Biki Andras) a felajanlhatd 0sszeg csekély volta miatt
nem lehetett megvaldsitani.

Az eredmények gazdasagi hasznosithatdsaga

Az ortogondlis kromatografiads rendszerek kivalogatasara, 6sszehasonlitasara szolgélo
modszereket minden gydgyszercégnél — ahol gyogyszervegylletek, szennyezok,
metabolitok elvalasztdsédval foglalkoznak - hasznalni lehetne és nagymertékben
csokkenthet6 lenne az analizisek kidolgozésara forditott id6 (az oszlopok, korilmények
szdma, stb.). Nemcsak koltsegcsokkentést lehetne elérni azonban, hanem névelni, lehetne
az azonositds biztonsdgat; valoszinisithetjuk, hogy nem maradnanak atfed6é csucsok a
kromatogramban. Bar a modszert csak gyogyszervegyuletek elvalasztidsdban teszteltik,
nyilvanvalo, hogy barmilyen mas elvalasztési feladat optimalasara is alkalmas. Sajnos
azonban kevés lehet6séget latok a mddszer alkalmazasara. Ha jobb eredményeket
szolgaltat, akkor az alkalmazok azt kritikaként elik meg sajat kordbbi munkajuk, nem
optimélt tevekenységuk kritikajaként és mindent elkdvetnének azert, hogy a mddszer jo
tulajdonsagai ne derllhessenek ki, ne manifesztalodjanak. Ha esetleg egy kildnleges
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elvalasztasi feladat esetén nem adna jobb eredményt, akkor meg miért hasznalnak? (A
maodszer alkalmazhat6sagarol alkotott itélet meglévé adatokon alapszik, hasonld, de més
feladatokra valdsziniilleg bevalik, &m mint minden val6szintisegi megéllapités, ez sem
abszolut érvényii.)

Borok eredetvizsgélatat autentikus mintak segitségével, rutin kemometriai modszerekkel
meg tudnénk oldani. Ez segitene a borhamisitas elleni kiizdelemben, ami allami, esetleg
fogyasztovédelmi feladat. Az allamnak, fogyasztovédelemnek ilyesmire se pénze, se
energiaja nincsen. Némi érdeklodést és fizetoképes keresletet is tapasztaltunk a felteheté
borhamisitok részerol, nekik azonban nem kivanjuk tudasunkat értékesiteni.

Az inverz gazkromatografids adatok elemzesével polimereket, fogaszati toméanyagokat
értékelni, bevizsgalni, osztalyozni, minéséguket ellendrizni tudnank, viszonylag egyszeri
eszkozokkel (gazkromatograf, szdmitdgép, adatelemzési szoftverek). Egyelére a
polimergyartok nem ismerik, nem értik, mire jo, hogyan hasznalhat6 az az osztalyozasi,
csoportositasi eljaréas, ami lengyel kollégakkal kbzdsen dolgoztunk Ki.

Tébb QSRR modelliink jol hasznalhaté alkoholok, szerves O, N, és S atomokat
tartalmazo, heterociklusos vegylletek azonositasasra, retencidés index koényvtarak
Kiegészitésére.

Megjegyzendoének tartom, hogy bar az alapkutatasi eredmények alkalmazésat nagyon is
kivanatosnak tartom, az alkalmazashoz mas (pl. menedzseri) tulajdonsagokra van
szlikség, mint a felfedezések megtételére, a modszerek kidolgozéasara. Magyarorszagon
hianyzik az 0sszekoté kapocs, senki nincs, aki tokét kockaztatna olyasmire, amit meg
sem ért. Tevékenységiink reklamozésara pedig mi nem vagyunk felkészulve.

A kutatasi tevékenység rovid dsszefoglalasa (magyarul)

Kemometriai modszerek alkalmazéasaval folyadékkromatografias oszlopokat teszteltiink
minél eltérébb tulajdonsagu kromatografias (HPLC) rendszerek kivalogatésa céljabdl,
0sszehasonlitottuk az eddigi modszereket, és 0 mértekegyseget definialtunk, az un.
ortogonalitdsi aranyt. QSRR modelleket épitettiink valtozdszelektélasi és elorejelzési
cellal, alkoholok és heterociklusos vegyiletek példajan. Sem a peremregresszio, sem a
PLS nem képes a Kovats indexek elorejelzését megfeleléen megoldani. Predikcios
modelljeink identifikldsra hasznalhatok. Géazkromatografids retenciés adatokbol
termodinamikai mennyiségeket szdmitottunk. Inverz gazkromatogréfias adatok elem-
zesevel polimerek, tomoéanyagok osztalyozésast sikerult megoldani. Tovabbfejlesztettilk,
altalanositottuk a par-korrelacios modszert (PCM), és uj PCM-en alapuld modszert
dolgoztunk ki osztalyozasra is. Az 0zon koncentracio elérejelzését is megoldottuk
fokomponens regresszidval, meghataroztuk az 6zon koncentraciot befolyasold faktorok
kozil melyek szignifikansak. Borok eredetvizsgalataval (technoldgia, bortermelé hely,
szolofajta és termelési év szempontjabol), és flavonok hatasanak elérejelzesevel is
foglalkoztunk. Osszefoglaltuk az utobbi tiz év magyarorszagi szerzéhoz kothetd
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kemometriai munkait tudomanyos jelent6seg, torténelmi perspektiva, tudomanyos
iskolak és alkalmazasok (szofteverek) szerint.

A kutatasi tevékenység rovid dsszefoglalasa (angolul)

Using advanced chemometric methods HPLC systems were tested to select diverse (so
called orthogonal) chromatographic systems; compared the available methods and
defined a new measure for comparison, the orthogonality ratio. QSRR models were built
to recognize the features of variable selection methods and to predict gas
chromatographic retention data. On the contrary to the general belief, neither the ridge
regression nor PLS is able to select proper features for prediction. Our validated models
are suitable for identification purposes. Thermodynamic quantities were also calculated
from gas chromatographic retention data. Classifications of polymers and fillers were
elaborated by analyzing inverse gas chromatographic data. The pair-correlation method
(PCM) has been generalized and a novel method based on successive application of PCM
was developed for classification tasks. The concentration of ozone in air was predicted
using principal component regression; and the significant factors influencing Os
concentration was determined. Authenticity of wines was examined according to
technology, geographic region, grape variety and year of vintage. The antioxidant effect
of flavones was predicted using descriptors calculated from their molecular structure. The
activity of the Hungarian chemometric community was reviewed according to scientific
significance, historical perspective scientific schools (groups) and applications
(softwares).

Melléklet:
Kilonlevonatlista az adott id6szakra (2002-2004); a zarGjelentésbe benyuljtott 15
publikaciot felkovérrel jeleztik.

74.] Kéroly Héberger and Rodbert Rajkd: Variable Selection using Pair-Correlation
Method. Environmental Applications.

SAR and QSAR in Environmental Research 13 /5/ 541-554 (2002) if(2002)=1.082
75./ Rozélia Vanyur, Karoly Héberger, Istvan Kovesdi and Judit Jakus: Prediction of
Photosensitizer Properties Affecting Tumoricidal Effect in Photodynamic Therapy Using
Artificial Neural Network,

Photochemistry and Photobiology 75 /5/ 471-478 (2002) if(2002)=2.241
76./ Andras Nemeth, Tamas Vidoczy, Karoly Héberger, Zsolt Kuati and Janos Wégner:
MECHGEN: Computer Aided Generation and Reduction of Reaction Mechanisms.

J. Chem. Inf. Comput. Sci. 42 /2/ 208-214 (2002) if(2002)=2.902
77./ Elemér Csomos, Karoly Héberger and Livia Simon-Sarkadi, Principal Component
Analysis of Biogenic Amines and Polyphenols in Hungarian Wines

J. Agric. Food Chem. 50 /13/ 3768-3774 (2002) if(2002)=1.915
78./ Karoly Héberger, Miklos Gorgényi and Teresa Kowalska, Temperature Dependence
of Kovéts Indices in Gas Chromatography Revisited.
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J. Chromatogr. A, 973 /1-2/ 135-142 (2002) if(2002)=3.098
79./ Kéroly Héberger and Robert Rajkd, Generalization of Pair-Correlation Method
(PCM) for Nonparametric Variable Selection

J. Chemometrics 16 /8-10/ 436-443 (2002) if(2002)=1.376
80./ Karoly Heberger, Chemometrics, Present Developments, Prognosable Trends
Magy. Kem. Lapja, 57 /9/ 345-348 (2002) [in Hungarian] if=0.207

81./ Annamaria Jakab, Karoly Héberger, Esther Forgacs: Comparative Analysis of
Different Plant Oils by High-performance Liquid Chromatography-atmospheric Pressure
Chemical lonization Mass Spectrometry,

J. Chromatogr. A, 976 /1-2/ 255-263 (2002) if(2002)=3.098
82./ Annamaria Jakab, Kornél Nagy, Kéaroly Héberger, Karoly Vékey, Esther Forgacs:
Differentiation of Vegetable Oils by Mass Spectrometry Combined with Statistical
Analysis,

Rapid Commun. in Mass Spectr. 16 /24/ 2291-2297 (2002) if(2002)=2.372
83./ Miklos Gorgényi, Kéroly Héberger: Minimum in the Temperature Dependence of
the Kovats Retention Indices of Nitroalkanes and Alkanenitriles on an Apolar Phase

J. Chromatogr. A, 985 /1-2/ 11-19 (2003) if(2003)=2.922
84./ Teresa Kowalska, Karoly Héberger and Mikloés Gorgényi: Temperature
Dependence of Kovats Indices in Gas Chromatography. Explanation for Empirical
Constants using Transition State Theory

Acta Chromatographica, No. 13, 60-68 (2003) if(2004)=0.698
85./ Rozélia Vanyur, Karoly Héberger, and Judit Jakus: Prediction of Anti-HIV-1
Activity of a Series of Tetrapyrrole Molecules

J. Chem. Inf. Comput. Sci. 43 /6/ 1829-1836 (2003) if(2003)=3.078
86./ Karoly Héberger Elemér Csomo6s and Livia Simon-Sarkadi, Principal
Component and Linear Discriminant Analysis of Free Amino Acids and Biogenic
Amines in Hungarian Wines

J. Agric. Food Chem. 51 /27/ 8055-8060 (2003) if(2003)=2.102
87./ Karoly Héberger, Jos¢ M. Andrade, Procrustes Rotation and Pair-Wise
Correlation: a Parametric and a Non-parametric Method for Variable Selection,
Croatica Chemica Acta 77 /1-2/ 117-125 (2004) if(2004)=0.924
88./ Orsolya Farkas, Karoly Héberger, and Igor G. Zenkevich, Quantitative
Structure-Retention Relationships XIV. Prediction of Gas Chromatographic
Retention Indices for Saturated O-, N- and S-heterocyclic Compounds.

Chemometrics Intell. Lab. Syst. 72 /2/ 173-184 (2004) if(2004)=1.899
89./ Karoly Heberger Chemometrics in Hungary (the last 10 years) [review]
Chemometrics Intell. Lab. Syst. 72 /2/ 115-122 (2004) if(2004)=1.899

90./ Kéaroly Héberger, Miklos Goérgényi, and Teresa Kowalska: Effect of film
Thickness on the retention index of nitro and cyano compounds. Interpretation of
the logarithmic equation

J. Chromatogr. Sci. 42 /6/ 288-292 (2004) if(2004)=1.166
91./ Attila Lengyel, Karoly Héberger, Laszl6 Paksy, Olivér Banhidi, Robert Rajkd
Prediction of Ozone Concentration in Ambient Air using Multivariate Methods,
Chemosphere 57 /8/ 889-896 (2004) if(2004)=2.359
92./ Vanylr Rozalia, Héberger Karoly és Jakus Judit, QSAR Prediction of Anti-HIV-1
Activity of Porfirin Derivatives
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Magy. Kém. Folyoirat, 109-110 /2/ 71-75, (2004). [in Hungarian] if=0.207

93./ Orsolya Farkas, Judit Jakus, Karoly Héberger: Quantitative structure —
antioxidant activity relationships of flavonoid compounds

Molecules, 9 /12/ 1079-1088 (2004) if(2004)=0.676
94./ Milan Hajek, Claude Guillou Serge Rezzi, Fabiano Reniero and Karoly Héberger,
Biochemical Profiling by 'NMR: Introductory review, European Commission, Joint
Research Centre, Ispra, Italy, EUR 21483 EN (2004)

95./ Orsolya Farkas, Karoly Héberger, Comparison of Ridge Regression, Partial
Least Squares, Pair-wise Correlation, Forward- and Best Subset Selection Methods
for Prediction of Retention Indices for Aliphatic Alcohols

J. Chem. Inf. Modeling, 45 /2/ 339 -346, (2005) if(2004)=2.810
96./ Péter Forlay-Frick, Jené Fekete and Karoly Héberger, Classification and
replacement test of HPL.C systems using principal component analysis

Anal. Chimica Acta, 536 /1-2/ 71-81 (2005) if(2004)=2.588
97./ Miklos Gorgényi, Karoly Heberger: Solvation Thermodynamics of n-Alkanes in
Polymer Phases by Gas Chromatography

J. Sep. Sci. 28 /6/ 506-512 (2005). if(2004)=1.927
98./ Karoly Héberger, Kasylda Milczewska and Adam Voelkel: Principal
Component Analysis of Polymer-filler Interactions in Invers Gas chromatography
Colloids and Surfaces, A: Physiochem. 290 /-/ 29-37 (2005) if(2004)=1.513
99./ Péter Forlay-Frick, Elke Van Gyseghem, Kéaroly Héberger and Yvan Vander
Heyden, Selection of orthogonal chromatographic systems based on parametric and
non-parametric statistical tests (review)

Anal. Chimica Acta, 539 /1-2/ 1-10 (2005) if(2004)=2.588
100./ Francesca Serra, Claude G. Guillou, Fabiano Reniero, Luciano Ballarin, Maria 1.
Cantagallo, Michael Wieser, Sundaram S. lyer, Ké&roly Héberger and Frank Vanhaecke:
Determination of the geographical origin of green coffee by principal component analysis
of carbon, nitrogen and boron stable isotope ratios

Rapid Commun. in Mass Spectr. 19 /15/ 2111-2186 (2005) if(2004)=2.750
101./ Zoltdn A. Fekete, Karoly Héberger, Zoltan Kiraly, Miklés Gorgényi,
Temperature dependence of Solvation Heat Capacities by Gas Chromatography
Anal. Chim Acta, 549 /1-2/ 134-139 (2005) if(2004)=2.588
102./ Serge Rezzi, David. E. Axelson, Karoly Héberger, Fabiano Reniero, Carlo Mariani
and Claude Guillou, Classification of olive oils using high throughput flow *H NMR
fingerprinting with Principal Component Analysis, Linear Discriminant Analysis and
Probabilistic Neural Networks

Analytica Chimica Acta, 552 /1-2/ 13-24 (2005) if(2004)=2.588
103./ E. Van Gyseghem, B. Dejaegher, R. Put, P. Forlay-Frick, A. Elkihel, M.
Daszykowski, K. Héberger, D.L. Massart, Y. Vander Heyden, Evaluation of chemometric
techniques to select orthogonal chromatographic systems

Journal of Pharmaceutical and Biomedical Analysis (accepted) if(2004)=1.509
104./ Adam Voelkel, Kasylda Milczewska, Karoly Héberger, Inverse Gas Chromato-
graphic and Chemometric Tools for Determination of Interactions between the
Components of Polymeric Composition

Analytica Chimica Acta, 559 /1-2/ 221-226 (2005) if(2004)=2.588
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