


Mathematische Methoden

Univariate Methoden Multivariate Methoden

y = f(X) y =1 (X, X5, ey X5)

(V1s YoreennYp) = T (X3, Xo, oty X)
| l |
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Datenanalyse

Strukturierung Mathemat. Statistik
(Wertebereich, Verteilung (Irrtumswahrschein-
und Kenngrolien von lichkeit, Konfidenz)
Merkmalen) Modell

(Methode) «Modellbildung

*Moglichkeit der Daten-

o (Modellparameter schatzen,

Modellbestatigung)
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Anwendungsfelder:

—  Z. B. In der Analytischen Chemie

—  Auswertung von chemischen Messungen
(Chromatogramme, Spektren ...)
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— Qualitatskontrolle bei Lebensmitteln und
Futterstoffen
Protein-, Starke-, Fett-, Kohlenhydrat-
gehalt

— Qualitatskontrolle von Treibstoffen
Benzin, Diesel
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NIR - Spektrum eines Gasols
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—  Umweltanalytik

— Analytik Iin der Pharmazie

— Sensoren mit chemometrischer Auswertung
der Mel3daten

(Biosensoren, Array-Detektoren)

TU Dresden Bioanalytische Chemie S. Thiele 7



Dreidimensionaler Datensatz einer FT-IR-
Imaging-Messung
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Ortliche Verteilung der integralen Intensitaten
der Silikatbande
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Multivariate Methoden

I
I |
Qualitative Methoden Quantitative Methoden
I
I |

Uniiberwachtes Lernen @l Uberwachtes Lernen *CLS (K-Matrix)
(unsupervised learning) (supervised learning) (Classical Least Squares)

*ILS 0. MLR (P-Matrix)

Graphische Verfahren  <Diskriminanzanalyse (Inverse Least Squares,
-Clusteranalyse SIMCA Multiple Linear
Regression)
*Hauptkomponenten- *Methode der ..
analyse (PCA Principal  k-nachsten Nachbarn *PCR (Principal _
Component Analysis Component Regression)

*Neuronale Netze _
*PLS (Partial

Least Squares)
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Chemometrie an alten Gemalden
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