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Automated Analysis and Chemometric Working Group

Sunday afternoon, September 29, 2002

17:00–   Registration            18:00 - Poster mounting, dinner

Monday morning, September 30, 2002

General chemometrics, Robust methods, Genetic Algorithms, Quantitative Structure–Activity Relationships, etc.

09:00–09:40
L1
Mia Hubert: Robust PCA in high dimensions with applications to PCR and PLS.
09:40–10:20
L2
Riccardo Leardi: Genetic Algorithms as a tool for wavelength selection in spectral data sets
10:20–10:40
Break

10:40–11:20
L3
David J. Livingstone, Will R. Pitt, Emanuela Gancia, John G. Montana, Martyn G. Ford, David C. Whitley, David T. Manallack: Selecting Screening Candidates for Gene Family Targets Using Neural Networks and Statistical Methods

11:20–12:00
L4
Alexey L. Pomerantsev: Estimation of Reaction Rate Constants from Spectral Data by Successive Bayes Method

12:00–12:40
L5
Oxana Ye. Rodionova: Theory and Applications of Simple Interval Calculation
12:40–14:00
Lunch Break
Monday afternoon, September 30, 2002

14:00–14:40
L6
Roberto Todeschini, Viviana Consonni and Manuela Pavan: Distance Measure between Models: A Basic Tool for Similarity/Diversity Analysis.

14:40–15:20
L7
Igor G. Zenkevich and Rafael R. Kostikov: PREDICTION OF GC ELUTION ORDER OF CHIRAL ORGANIC COMPOUNDS (DIASTEREOMERS AND ENANTIOMERS) BY MOLECULAR DYNAMICS MODELING

15:20–16:00
L8
Szepesváry Pál: A korrelációs együttható törté​nete

16:00–16:10
L9
Rajkó Róbert: Néhány újabb eredmény a korre​lációs együtthatóval kapcsolatban (korreferá​tum)
16:10–18:00
Poster session
19:00–
Conference dinner

Tuesday morning, October 1, 2002

Multivariate analyses

09:00–09:30
L10
Pál Jedlovszky, A. Vincze, György Horvai: Molekulák orientációs preferenciái: egy többváltozós statisz​tikai probléma kémiai következményekkel.

09:30–09:50
L11
Lengyel Attila, Paksy László, Ferenczy Tibor: A MÉRENDŐ TULAJDONSÁGOK CSÖKKENTÉSE SPECIÁLIS TIMFÖLDEK MINŐSÍTÉSE SORÁN

09:50–10:10
L12
Kolossváry István: efficient computation of eigen​values and eigenvectors for large matrices
10:10–10:30
L13 Rajkó Róbert: KalibrÁción alapuló koncentráció becslés jellemzése. Beszámoló a tarragonai kuta​tásokról

10:30–10:50
Break

Signal processing

10:50–11:00
L14
Jámbor – Avenarius  László: Az emberi szem photopicus és scotopicus érzékenységi görbéinek zajanalízise a színérzékelés szempontjából

11:00–11:30
L15
Pap Tamás, Kárász Csaba: Dekonvolúciós műveletek eredményeinek vizsgálata analitikai jelek digitális feldolgozása során.

11:30–11:50
L16
Révay Zsolt, Demény Orsolya: A teljes valószínűségi módszer és alkalmazhatósága

11:50–12:10
Break

Environmental Applications

12:10–12:30
L17
Paksy László, Héberger Károly, Lengyel Attila, Rajkó Róbert, Bánhidi Olivér: A Sajó folyó egyes komponensei szezo​nális változásának vizsgálata kemometriai mód​szerekkel

12:30–12:50
L18
Raisz Iván, Mihályi Gábor, Emmer János, Raisz Péter: KÖRNYEZETI KOCKÁZAT ELEMZÉSE I. VÍZSZENNYEZÉS
12:50–13:10
L19
Raisz Iván, Raisz Péter: FELSZÍNI VIZEK SZENNYEZETT​SÉGÉNEK VIZSGÁLATA, NITROGÉN FORMÁK

13:10–14:00
lunch

Tuesday afternoon, October 1, 2002

Validation, Experimental design, Pharmaceutical applications

14:00–14:20
L20
Kemény Sándor, Deák András: A 6 szigma és ipari alkalmazása
14:20–14:40
L21
Komka Kinga, Kemény Sándor: Bioanalitikai módszerek validálása: a kalibráció statisztikai problémái
14:40–15:00
L22
István Kövesdi, László Örfi, Csaba Kiss Szántai: Quality control of Biological Test data with Automated QSAR
15:00–15:20
Break

15:20–15:40
L23
Rabi Erzsébet, Magyari Zsuzsanna, Mériné Vályi Margit: Sta​tisztikai módszerek alkalmazása a beszállítók érté​kelésében

15:40–16:00
L24
Seregély Zsolt, Kaffka Károly: A polár minősítő rend​szer (PQS) legújabb módszerfejlesztési és alkalmazá​si eredményEi

16:00–17:00
Renewal of the Automatic Analysis and Chemometric Working Group, Darvas Ferenc: Automatikus elemzés és kemometria sze​repe a posztgenomikus gyógyszerkutatásban, voting
Monday afternoon: 16:00–18:00 
Poster Presentation

P1
Viviana Consonni, Manuela Pavan, Roberto Todeschini and D. Coomans: Multivariate Regression Trees (MRT) as a new tool for analysing multivariate environmental data sets

P2
Zsuzsa Csetriné Hári: OPTIMIZATION OF PARAMETERS OF A GAS-CHROMATOGRAPHIC METHOD

P3
Elemér Csomós, Károly Héberger and Livia Simon-Sarkadi: Principal Component Analysis of Biologically Active Compounds in Hungarian Wines
P4
Orsolya Farkas, Károly Héberger: Comparison of variable selec​tion methods: Prediction of chromatographic retention indices of saturated alcohols 
P5
Hajnal Attila, Raisz Iván, Mihályi Gábor, Emmer János: MONITORING RENDSZER STABILITÁSÁNAK VIZSGÁLATA A JEL/ZAJ VISZONY JAVÍTÁSA
P6
Károly Héberger, Miklós Görgényi: Statistical Analysis of Tem​perature Dependence of Retention indices. A new polarity scale?

P7
Horváth Judit: Validálási eljárások összehasonlítása
P8
Annamária Jakab, Kornél Nagy, Károly Héberger, Károly Vékey and Eszter Forgács: classification of Vegetable Oils by Linear Discri​minant Analysis based on Mass Spectrometic Data

P9
Richárd Kresz, András Dallos: VALIDATION OF A GLC METHOD TO DETERMINE GAS-LIQUID PARTITION COEFFICIENTS USING CAPIL​LARY COLUMNS

P10
Ladó Krisztina, Örsi Ferenc: MAILLARD REAKCIÓ MODELEZÉSE NEURÁ​LIS HÁLÓ SEGÍTSÉGÉVEL
P11
Antal Lopata, Werner Győrffy, Zoltán Szántó, and Károly Héberger: Investi​gation of Radical Hydrogen Atom Abstraction and Electron Transfer Reactions Using CoMFA
P12
Bono Lucic, Ante Milicevic, Sonja Nikolic, Marjan Vracko, and Nenad Trinajs​tić: A COMPARATIVE QSAR STUDY FOR STRUCTURE-CARCINOGENE​CITY RELATIONSHIP OF COMPOUNDS FROM THE CARCINOGENIC POTENCY DATABASE
P13
László Paksy, Attila Lengyel, Olivér Bánhidi: Faktoranalízis és főkomponenselemzés alkalmazása az optikai emissziós színképelemzésben
P14
Zsuzsa Pápai, Tamás Pap: Curve Fitting to Chromatographic Peaks in Frequency Domain
P15
Manuela Pavan, Viviana Consonni, Roberto Todeschini and Paola Gramatica: Chemometric Approach for Finding Quantitative Rela​tionships between Theoretical Molecular Descriptors and Inhibition of Scenedesmus Vacuolatus Reproduction

P16
T. Perger, T. Kovács, T. Turányi and C. Trevińo: Determination of adsorption and desorption parameters from ignition temperature measurements in catalytic combustion systems

P17
Róbert Rajkó: ON THE STATISTICAL PROBLEMS EMERGED FROM THE INVESTIGATION OF THE 2(2 CONTINGENCY TABLES

P18
Corina Seiman, Marius Olah, Lidia Izvernariu, Dan Drago, Remus Nutiu, Ciprian Ciubotariu, and Dan Ciubotariu: MINIMAL TOPOLOGICAL DIFFERENCE (MTD). QSAR STUDYON A SERIES OF HEPT DERIVATIVES WITH ANTI-HIV ACTIVITY

P19
Szentmiklósi László, Kemény Sándor: Kisérleti tervek eredmé​nyeinek számitógépes szimulációja
P20
Roberto Todeschini, Viviana Consonni, A. Mauri and Manuela Pavan: New fitness functions to avoid bad regression models in variable subset selection by using Genetic Algorithms

P21
Roberto Todeschini, Viviana Consonni, A. Mauri and Manuela Pavan: Comparison of several different fitness functions for variable subset selection.

P22
Vágó Emese, Kemény Sándor: Páros t-próba és varianciaanalízis
P23
Vanyúr Rozália, Héberger Károly, és Jakus Judit: Porfirin szárma​zékok anti-HIV-1 aktivitásának előrejelzése mennyiségi szerkezet – hatás összefüggések alkalmazásával

P24
Judit Zádor, Tamás Turányi, Michael J. Pilling: Quantitative assess​ment of uncertainties for a model of tropospheric ethene oxidation

