Melléklet: A kemometriai modell, fogalmak, tulajdonsagok
tisztazasa

Az els6 fogalom a hdromutas adathalmaz jelen esetben egy hdaromdimenziés
abszorbancia—matrixot jelent. Altaldnos eleme Ay, ahol a hdrom dimenzi6 jelentése: i = 1,2,3
... a vizsgdlt mintdk sorszdma, j = 1,2,3 ... a kromatogramm készitése sordn felvett szinképek
sorszdmat (t—tengely) jelSli, mig a harmadik k, a vizsgdlt tartomdnyban (4000-650 cm™)
mért és a szdmitdskor fel is haszndlt szinképi pontokat jeloli. Ugyanakkor van egy tovdbbi
index f=1,2 3, 4, ..., amely els6 kozelitésben a komponenseket jeloli. A hdromdimenziés
mdtrixot a komponensek hasonlé méretli matrixaib6l és az alapvonalat leiré métrixbdl rakjuk
Ossze: Ay = Z(Cyjs & d) + ayx, ahol d a rétegvastagsdg, €« az f—edik komponens moldris
abszorbancia szinképe, amely d-vel szorozva a hullimszdmprofilt adja. A ¢y felbonthaté két
mennyiség szorzatdra, ci—re, amely az f—edik komponens koncentréciéja az i—edik mintéban,
és Rj—re, amely azt mondja meg, hogy a kromatografdlés alatt a j—edik szinkép felvételekor
az f—edik komponens teljes mennyiségének hdnyad része tartézkodott a celldban. Ez utébbi
Rj—vektor az eliicids profil, mig ci—vektor a koncentrdciéprofil. A mdtrixegyenlet alakja : A
= A1+ A; + ... + a, ahol az egyes métrixok a hdrom vektorbdl dllnak el: Ajue = i Rie (€x¢ d)
szerint.





