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Zaawansowana aparatura badawcza Aimida badanie materiatdw edorodnego
pochodzenia. Dlatego znalazta ona zastosowanie eluwdziedzinach nauki, gdzie stanowi
podstawowe natzizie w ocenie fizykochemicznych wtawosci probek. Jednak
kompleksowa charakterystyka probki pm@a za solp pozyskiwanie danych o ztonej
strukturze. Opisac kazda analizowan préblke za pomog od kilku do kilku tysecy
zmiennych otrzymuje si tzw. dane wielowymiarowe, co paga za sohp potrzely
zastosowania metod matematycznych, pozweyah na analigi interpretacy wynikOw oraz
formutowanie wnioskow. W tym celu korzystac st metod chemometrycznych, w skiad
ktérych wchodz metody wsipnego przygotowania danych do analizy, metody ekapijne
oraz metody modelowania danych. Szczegodlnie intges § metody eksploracyjne
pozwalajce na wgid w ukryt struktue analizowanych danych oraz ujawnienie zat8ci
pomiedzy prébkami i/lub parametrami. Jednym z wariantdwetod eksploracyjnychas
metody grupowania danych, ktéreszczegdlnie przydatne w kongele wyodebniania grup
podobnych obiektow. Podoliistwo analizowanych prébek, oceniane jest na podstah
odlegtaci w przestrzeni eksperymentalnej (te ktore znajdsig blisko siebie wykazaj
podobne wiéciwosci fizykochemiczne). W celu okskenia podobiastwa pomgdzy prébkami
wykorzystuje s tzw. miary podobigstwa, ktdre $ matematyczp interpretaci odlegiaci
pomiedzy nimi.

Wzrastagca kompleksows danych pociga za solp potrzele modyfikacji i rozwoju nowych
metod eksploracyjnych oraz miar odlegio W zwigzku z czym w niniejszej pracy
doktorskie] skupiono gina modyfikacji algorytmu DBSCAN w celu eliminagroblemu
btednego przypisania obiektow brzegowych do odpowdngrup w przypadku grup
sasiadupcych ze sobp w przestrzeni eksperymentalnej. Modyfikacja algony polegata na
zmianie sposobu przetwarzania obiektéw oraz praypisobiektow brzegowych do grup na
podstawie odlegkei euklidesowej pomgdzy obiektami brzegowymi, asrodkami
wyodrebnionych grup obiektéw. Naginie skupiono si na rozwingciu koncepcji nowej
miary odlegidci (sj) pozwalajcej porownywa ze sob dwuwymiarowe chromatograficzne
odciski palca, w ktorych wygbuje problem koelucji substancji i przesgnpikdw w czasie.
W ostatniej cgsci pracy rozwaano problem niepewioi pomiarowej towarzysgej danym
eksperymentalnym. Dotychczas,adbt pomiarowy byt pomijanym elementem w trakcie
analizy danych. Aktualnie rozwdj algorytméw uwediajpcych niepewngci pomiarowe
uzyskiwanych danych stanowi nowy trend w pracachkaaych. Korzystajc z osagniet
zaprezentowanych w [1], zaproponowano uwdgienie niepewr&ei pomiarowych
modelowanych dla kKalego obiektu np. w algorytmie DBSCAN, popraw@efektywnadé
metody.
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