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Application of chemometrics in analytical chemistry
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ABSTRACT

The spectroscopic analysis methods play very important role in the portfolio of our company. Due to
the multivariate nature of the data the evaluation can mainly be carried out by use of chemometric
methods. Despite the fact, that by now chemometrics has a separate chapter in the Pharmacopoeia many
analysts and decision makers still have a blurry vision on the application of this methodology. We heard
various arguments during the years, from the “they screw statistics till they get the desired result”, “it is
well known that infrared spectroscopy is not quantitative” remarks to the “chemometric modelling is
not selective” misconceptions. Two case studies will be presented in this talk which will possibly change
this generally distance keeping, negative attitude.

The first example is the a multivariate FT-IR solution of a complicated analytical issue in GLP regulated
quality assurance environment. The second example presents how X-ray fluorescent spectroscopy can
support interdisciplinary research, in our case the examination of a roman age stele.
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KIVONAT

Céglink portfélidjaban kiemelt szerepet kapnak a spektroszkopias modszerekkel végzett analitikai mé-
rések. Az adatok értékelése, azok tobbvaltozos szerkezetébdl adodoan jobbara csak kemometriai, sta-
tisztikai modszerekkel lehetséges. Annak ellenére, hogy a kemometria mddszertana mar a gyogyszer-
kdnyvekben is kilon fejezetet kapott, tapasztalatink szerint sok helyen még mindig nagyon homalyos
elképzelés lengi koriil a statisztikai modszerek alkalmazésat. Kezdve az ,,addig statisztikdznak mig a
vart eredményt nem kapjak™ , ,,az infravoros spektroszkopia koztudottan nem kvantitiv” jellegli megla-
tasoktol, a ,.kemometriaban nem szelektivek a modszerek” jellegli tévhitekig. Jelen eldadasban két olyan
esettanulmanyt szeretnék bemutatni, ami valtoztathat ezen az altalanosan tavolségtart6 és negativ meg-
itélésen.

Az elsb példa egy sokvaltozos FT-IR modszer alkalmazasanak bemutatdsa egy komplikalt analitikai
probléma megoldasara, mindezt raadasul GLP mindségbiztositasi kdrnyezetben. A masodik példaban
bemutatjuk hogy lehet segitséglinkre interdiszciplinaris tertileteken — jelen esetben egy romai kori sztélé
vizsgalataban — a rontgenfluoreszcens spektroszképia.
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