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Osiggniecia technologiczne prowadzace do udoskonalenia technik analitycznych pozwolily na rozwoj
analitycznych technik tgczonych/sprzezonych. tacza one gldéwnie metody chromatograficzne oraz
spektroskopowe wykorzystujac jednoczesnie potencjal obu technik. Techniki tgczone, takie jak
chromatografia gazowa sprzg¢zona ze spektrometrem mas (GC-MS), dostarczaja ogromnej iloéci informacji,
stanowigc jedne z najbardziej przydatnych narzedzi do analizy probek o zlozonych matrycach
wymagajacych wstepnego rozdzielenia chromatograficznego, a nastepnie identyfikacji sktadnikow na
podstawie stosunku masy do tadunku jondéw powstalych w wyniku fragmentacji zwigzkow. Nowe
rozwiazania udoskonalajace techniki taczone na przestrzeni ostatnich lat znaczaco zwigkszyly pole ich
zastosowan w badaniach dla celéw sadowych, medycynie, analizie sSrodowiskowej i zywnosci ze wzgledu na
dostarczanie jak najbardziej kompletnej informacji o analizowanych probkach. W naukach sadowych
techniki taczone wykorzystywane sg w celu porownania dwoch probek, np. widkien, by ustali¢, czy moga
one pochodzi¢ z tego samego zrodta (hipoteza H;), czy dwoch roznych zrodet (Hy) i w ten sposob powigzad
ewentualnego podejrzanego z miejscem zdarzenia w toku dalszego postepowania. Innym przyktadem ich
aplikacji jest analiza autentycznosci produktow zywno$ciowych lub innych cennych dobr, ktorej istota jest
ustalenie, czy analizowany produkt jest oryginalny (H;) czy podrobiony (H,).

W wyniku taczenia dwoch technik analitycznych, techniki sprzgzone generuja ogromng ilos¢ danych.
Czgsto wizualizuje si¢ je w formie dwuwymiarowej mapy/obrazu, na ktérej kolor kazdego piksela
odpowiada intensywnos$ci zmierzonego sygnatu. Ich podobienstwo jest czgsto ocenione z wykorzystaniem
testow statystycznych i metod rozpoznawania obrazéw. Nalezy mie¢ jednak na uwadze, ze kluczem w
ocenie podobienstwa probek w naukach sagdowych, czy podczas weryfikacji autentycznosci produktoéw jest
fakt, ze gdy cechy obu probek sa bardzo popularne, ich podobienstwo moze by¢ przypadkowe.
Niebezpieczenstwo to rosnie wraz ze wzrostem czestotliwosci danej cechy. Z tego powodu teoria testowania
hipotez oparta na ilorazie wiarygodnosci (ang. likelihood ratio, LR) jest rekomendowanym sposobem
pozwalajacym na interpretacje podobienstwa danych fizykochemicznych w §wietle dwoch przeciwstawnych
hipotez (H; i H,), uwzgledniajac unikatowo$¢ i zmienno$¢ cech w obrgbie probek i pomigdzy nimi oraz
korelacje miedzy cechami. Ponadto, w przeciwienstwie do klasycznych testow statystycznych, wartosci LR
bezposrednio wskazuja, jak duze jest zaobserwowane podobienstwo, a wiec sitg wsparcia dla Hy i H,.

Klasyczne modele LR pozwalaja na porownanie cech probek na podstawie baz danych, w ktorych liczba
probek (m) jest wieksza niz liczba cech je opisujacych (p). Ponadto, rozrzut danych w obrgbie kazdej probki
powinien by¢ znacznie nizszy od rozrzutu $rednich dla tych probek, aby umozliwi¢ ich efektywne
odroznienie. Modele te przestaty by¢ wystarczajace ze wzgledu na szybki rozw6j metod analitycznych, ktory
wymusit ich ewolucj¢. Pierwsze udoskonalenia dotyczyty analizy podobienistwa widm lub chromatogramow,
dla ktorych m<<p, z zastosowaniem hybrydowych modeli LR. Wykorzystuja one chemometryczne metody
redukcji wymiarowosci przestrzeni cech, by zapewni¢ m>p, i nastgpnie wkomponowuja ich rezultaty w
modele LR. Pojawia si¢ wigc pytanie, czy hybrydowe modele LR moga zosta¢ réwniez zastosowane do
analizy podobienstwa danych, jak np. dwuwymiarowe sygnaty GC-MS, po ich uprzednim zmodyfikowaniu i
dostosowaniu. Uzyskanie odpowiedzi na to pytanie jest wiec motywacjg podj¢cia niniejszych badan. W
zwigzku z rosngcg kompleksowos$cig tego typu danych ich interpretacja wigze sie z pojawieniem si¢ nowych
problemow, ktorych nie obserwowano dla danych o mniejszej wymiarowos$ci, np. widm. Utrudnienia moga
wigc pojawié sie podczas wyboru zmiennych, czy ich wizualizacji, ktora niejednokrotnie dostarcza cennych
wskazowek. Celem badan jest wiec wykorzystanie potencjatu algorytméw do wnikliwej eksploracji danych
(data mining), rozpoznawania obrazow (pattern recognition) oraz uczenia maszynowego (machine learning),
ktére wspomoga proces poszukiwania ukrytych trendow w danych, redukcji wymiarowosci przestrzeni cech
poprzez wydobycie najbardziej unikatowych cech opisujacych probki i utworzenie efektywnego modelu LR
do oceny podobienstwa np. danych GC-MS.

Badania te beda krokiem milowym w dziedzinie poréwnywania danych uzyskanych z technik fgczonych
miedzy innymi w naukach sagdowych, medycynie, analizie autentyczno$ci produktow zywnosciowych i
innych cennych dobr, gdzie o podobienstwie decyduje nie tylko zgodnos¢ cech, ale takze ich unikatowosc,
wzmacniajgca wyciggane wnioski. Idea utworzenia modeli LR do oceny podobienstwa danych z technik
taczonych w kontekscie dwoch hipotez z uwzglednieniem ich unikatowos$ci jest innowacyjna i pionierska,
gdyz prowadzi do wyciggania bardziej trafnych i przekonujgcych wnioskéw o podobienstwie probek.

Dzigki zastosowaniu zaawansowanych technik analitycznych, chemometrycznych i statystycznych
badania moga pozwoli¢ na poszerzenie wiedzy o czynnikach majacych kluczowe znaczenie dla analizy
poréwnawczej dwuwymiarowych danych. Bedg one stanowity istotny wkiad w ich ewolucje, szczegolnie w
odniesieniu do redukcji wymiarowosci przestrzeni cech oraz poszukiwania cech unikatowych w celu jak
najlepszego rozroznienia probek i podniesienia wartosci wyciaganych wnioskéw. Ogromne znaczenie
projektu wigze si¢ z faktem podejmowania nowych wyzwan, innych niz w przypadku danych o mniejszej
wymiarowosci, ktore mozna analizowa¢ z wykorzystaniem zdecydowanie wiekszej plejady metod,
szczegolnie do selekcji zmiennych, czy analizy zrodet zmiennosci i korelacji.



