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OSSZEFOGLALAS

Az R nyilt forraskédi statisztikai programcsomag elsésorban parancssori tizemmddban
haszndlhaté. A bonyolult szintaktikdval rendelkezd parancsokat grafikus felhaszndléi
feliiletek rejthetik el a felhasznald eldl. Az R Commander kiterjesztését végeztiik el nigy,
hogy alkalmas legyen NIR spektrumok feldolgozdsdra és kalibrdcids becsld egyenletek
meghatdrozdsdra a PLS regresszié eszkozével. Az elkészilt modulok alkalmasak az egyedi
szerkezetii adatfijlok beolvasdsdra, a spektrumok grafikus megjelenitésére, dsszefiiggés-
vizsgdlatokra, valamint a kalibrdcios egyenlet eldallitasara.

(Kulcsszavak: NIR, GUI, PLS regresszid, R )

ABSTRACT

A Graphical User Interface for Statistical Evaluation of NIR Spectra
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R is a free, open-source statistical environment and does not incorporate a statistical
graphical user interface. The commands with complex syntax and hundreds of arguments
are supposed to be hidden behind an easy to use GUL. The R Commander provides a basic-
statistics which was extended by the authors to imlement some functions to analyse NIR
spectra and calculate caliration equations using PLS regression. The extensions provides
the abilities to read the unique structure input files, graphical prsentation of the spectra
and calculating calibrations equations.

(Keywords: NIR, GUI, PLS regression, R )

BEVEZETES

Az R olyan nyelv és kémyezet, amely kiilondsen alkalmas matematikai statisztikai
szamitasok elvégzésére, adatelemzésre, az eredmények grafikus prezentalasara. Tovabbi
clényeként emlithetd, hogy az R szabad szoftver, GNU licensz feltételek mellett
terjeszthetd. Az R fejlesztését lhaka és Gentleman (1996) kezdte, jelenleg az R
Development Core Team (http:/www.R-project.org) kezeli.

Sajnos az R nem tartalmaz olyan grafikus felhasznaléi felitletet, amely segitségével
az R alaprendszerébe épitett nagyszami statisztikai eljaras elérhetd. Hasonld a helyzet az
egyes fejlesztok 4ltal a felhasznalok rendelkezésére bocsatott specidlis csomagokkal. Az
R felhasznaléja az R-szintaxis szerint megszerkesziett kodokat vagy parancssori vagy
script médban juttatja el az R parancs-értelmez6jéhez. (1. dbra)
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Az R parancssori hasznélatat, szamos munkabél megismerhetjik, koztitk megemlithetjik
Solymosi Norbert (2005) magyar nyelvii bevezetdjét.

Az R nyilt széleskorli alkalmazhatosaga, nyilt forraskédja maga utan vonta hogy
egymassal parhuzamosan tobb grafikus felhasznaloi felitlet kifejlesztése is megtortént.
Természetesen nem sorolhatjuk ebbe a kategbridba azokat az R csomagokat, melyek
egy-egy sziik teriilettel foglalkoznak és csupan az eredmények szemléltetését végzik
grafikus felilleten, még ha interaktiv grafikaval is rendelkeznek. Ebbe a korbe tartozd
példaként emlithetjik a teljesség igénye nélkiil az igraph, vagy a neural csomagot.

1. 4bra

Az R kornyezet parancssori izemmédja

i R Console e i o {=] S|

R version 2.8.0 (2008-10-20)
Copyright (C) 2008 The R Foundation for statistical Computing
ISBN 3-900051-07-0

R is free software and comes with ABSOLUTELY NO VARRANTY.
You are welcome to redistribute it under certain conditions.
Type 'license()' or 'licence()' for distribution details.

R is a colleborstive project with many contributors.

Type 'contributors()' for more information and

‘citation()' on how to cite R or R packages in publications.
Type 'demo()' for some demos, 'help()' for on-line help, or
'help.start ()’ for an HTHL browser interface to help.

Type 'g{)' to gquit R.

[Previously seved workspace restored]

> |

| R b7

Figure 1: The command line interface of the R environment

A grafikus felhasznaléi feliletek a http://www.r-projekt.org/GUI  hivatkozason
megtekinthetdk. Kitiind munka a Rattle (Williams, 2008), amely az adatbanyaszat
témakorét dolgozta fel, jelenleg is folyamatos fejlesztés alatt all.

A SciViews-R (Grosjean et al., 2005) egy olyan projekt, amely a grafikus
felhasznaldi felitlet kifejlesztését az dltaldban hasznalatos statisztikai szamitasok
elvégzésének megkonnyitésére végezte el. Ugyanakkor 2 fejlesztdk célkitiizései kdzott
az is szerepelt, hogy olyan grafikus feliilet j6jjon létre, amely nem kizarélag a statisztikai
szamitasok elvégzését teszi lehetévé, hanem a felhasznédlé a program hasznalata kézben
kiképzést” kap az egyes statisztikai parancsok R nyelvil szintaxisabol is. Nem elrejti a
kezdbk szamara valdban borzalmasnak tiing programrészieteket, hanem kézponti
szerepet szan a létrejvo utasitassorozat képernydn vald megjelenitésének.
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Az R Commander (Fox, 2005) fejlesztése soran a szerzd legfontosabb célkitlizései kozott
szerepelt, hogy konnyen hasznalhaté grafikus feluletet készitsen, amelyen keresztiil
minden olyan statisztikai elemzd moddszer elérhetd, amiket egy kezdoknek szant
statisztikai kurzus tartalmaz. El kivanta rejteni a felhasznalo elol az R nyelv
parancsutasitasait, a bonyolult szintaktikt valamint az R adatszerkezeteit.

Jelen dolgozat célja, hogy az R Commander tovabbfejlesztési lehetdségeit
kihasznalva olyan grafikus felhasznal6i feliiletet hozzunk létre, amely alkalmas arra,
hogy kézeli infravérss (NIR) spektrumokat a PLS regresszi6 segitségével feldolgozzunk.
A sikeres fejlesztés soran olyan szabadon felhasznélhatd szoftverhez jutunk, amely
rugalmasan tovabbfejleszthetd véltozé kisérleti korillményekhez igazitva, masfeldl
tantermi oktatasban is véltozatosan felhasznalhaté. A kereskedelemben kaphatd, nem
paraméterezhetd, vagy script nyelven nem programozhaté  spektrumfeldolgozo
szamitégépes programoknal jobban hasznalhaté a nyilt forraskodi megoldas.

A kifejlesztett szoftver alkalmazhatésigat mangalica sertésbél szdrmazo husminta
reflexios spektruménak feldolgozésaval mutatjuk be.

ANYAG ES MODSZER

A fejleszt6i kdrnyezet

A NIR spektrumok feldolgozasara alkalmas grafikus felhasznaléi feliilet kialakitasa az R
2.7.0 (2008.04.22) verziéjan alapul. A programozas a Tinn-R (1.19) grafikus integralt
fejlesztoi kdmyezetben késziilt.

A fejlesztés sordn két lehetdség kindlkozott. Az egyik az, hogy teljesen onalld
modult fejlesztiink ki és R csomagként tesszilk hasznilhatéva. A masik lehetdség az,
hogy egy mar miikédd, funkcidgazdag grafikus felhasznaloi feliiletet fejlesztiink tovébb.
A masok altal készitett program tovabbfejlesztése azzal a hatrannyal jar, hogy egységes
szerkezetéhez, belsd adatstruktirajéhoz kell illeszteni az G funkciét. Elényként johet
szdmitasba a felhasznalhat6 letesztelt eljarasok széles skéldja. A bevezetésben emlitett
SciViews-R vagy R Commander tovabbfejlesztése egyarant azt az elonyt kinalja, hogy a
szokasos statisztikai szamitasok mar részét képezik e programok grafikus felilletének. A
felhasznalé a spektrumok adatait a PLS regresszion kivill mas eszkozokkel is
feldolgozhatja.

Mivel az R Commander (2. dbra) eredeti célkitiizése az, hogy teljesen elrejti a
felhasznalé eld! a bonyolult szerkezetii parancsokat, ezért ezt a programot valasztottuk
arra, hogy a spektrumok feldolgozasira alkalmas grafikus felhasznaldi feliilet céljara
tovabbfejlessziik.

2.4bra

A tovabbfejlesztésre kivalasztott R Commander

R Commander Tl SR 4 .:.I.E]EJ

Fle EdR Data Statistics Graphs Models Distrbutions Tools Help

R Data set: <Noactivedataset>| E&datasilmdatasetj W:M
cads

. Script Window
f
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Figure 2: The R commander is chosen to be extended by a plug-in module
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Az R Commander a Tcl/'Tk nyelvet megvaldsité tcltk R csomag lehetdségeit hasznélja
fel a grafikus felhasznaléi feliilet programozott megjelenitéséhez, az eseményvezérelt
feladatok megvaldsitasahoz.

A demonstriciés adatbazis

A kifejlesztett grafikus felhasznaldi felillet alkalmazhatosagat olyan adatbdzison
mutatjuk be, melyet 29 mangalica sertésbd] szarmazé hisminta reflexids spektruma €s
kémiai elemzés eredményeként kapott beltartalmi értékek (szérazanyag-, zsir- €s
fehérjetartalom) képezik.

Az 4llatokat hagyoméanyos takarméanyozasi és tartasi korillmények koézott hizlaltak,
a vagaskori atlagos testtdmeg 157 kg volt. 24 6ras hiitést kovetden a bal oldali hosszi
hatizom (m. longissimus dorsi) utolsé bordatajékrol szarmazé szelete (kb 100g) keriilt
vizsgalatra. Minden mintit gondosan megtisztitottunk a kotdszovettdl, hogy csak az
intramuszkularis zsirtartalommal kelljen szamolni. Az egyes mintakat IKA Al1l basic
berendezéssel homogenizaltuk majd Christ Alpha fagyasztva szaritoval liofilizaltuk.

A fagyasztva széritott (liofilizalt) mangalica hismintdk kozeli infravoros
vizsgilatat NIRSystem 6500 (Foss NIRSystem, Silver Spring, MD, USA)
spektrométerrel végeztik el. A reflexids spektrumokat az 1100-2500 nm-es
tartomanyban rogzitettik (log 1/R), 2nm-es lépéskozzel. ,,Small ring cup” mintatarté
kiivettat (IH-0307) és ,.Samlpe transport” egységet hasznaltunk a vizsgélat sordn. A
miiszer iizemeltetéséhez és az elsbdleges adatkezeléshez a WinISI 11 version 1.5
szoftvert alkalmaztuk (InfraSoft International, Port Matilda, PA, USA). A kiivettakat
minden minta utdn elmostuk, majd szarazra toroltik.

A kémiai analizis soran a liofilizalt mintdk szirazanyag-tartalmat az MSZ 1SO
1442 szabvany, a zsirtartalmat Folch és misai (1957) szerint hatdroztuk meg. Sosavas
emésztést és Kjel-Foss Fast Nitrogen Analyzer késziiléket alkalmaztunk a nitrogén
tartalom meghatarozdsira; a nitrogén tartalmat 6,25-dal szorozva fejeztik ki a
fehérjetartalmat. A beltartalmi értékeket (zsir- és fehérjetartalom) 100% szérazanyagra
vonatkoztatva adtuk meg.

A NIR spektrum adatszerkezete
A reflexi6s spektrum felvétele soran egy minta 1100-2498 nm tartoményban szolgaltat
mérési adatot.

3. 4bra
A PLS regresszié alkalmazasara megfelel6 adatszerkezet
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Figure 3: The data structure required by the PLS regression
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A PLS regresszi¢ médszerével olyan kalibraci6s egyenletet hozunk létre, amely 2 minték
meghatarozott szdrazanyag-, zsir- ¢s fehérjetartalmat megfeleld pontossaggal becsli
(Siesler és misai, 2002). A statisztikai modell a 29 elemil minta harom figgd valtozdja €s
a spektrumonként 700 reflexios értéket jelentd fiiggetlen valtozok (3. dbra) kdzott teremt
kapcsolatot a kovetkezd formaban:

Y = XB + £, ahol £ a véletlen hibak métrixa. )]

A PLS regresszi6t tartalmazo csomag Ron Wehrens és Bjern-Helge Mevik munkéja
(Mevik-Wehrens, 2007).

A NIR spektrumot tartalmazé adatfajl szerkezete

A NIRSystem 6500 (Foss NIRSystem, Silver Spring, MD, USA) spektrométer adatait a
WINISI 1.5 (FOSS TECATOR Intrasoft International, LLC) szoftver segitségével lehet
ASCII kédolast szbveges alloménnya alakitani.

Az eredményfajl elsd tizenkét sora az adat-felvételezés koriilményeit jellemzd
informaciokat tartalmazza. A PLS regresszio végrehajtasdhoz ezekre az adatokra nincs
szilkség. Az eredményfijl 16bbi sora tartalmazza a mintakra vonatkozé osszes adatot,
soronként egy-egy minta szerepel:

- A spektrum értékei 1100-2498 nm tartomanyban

. A kémiai analizis adatai: szarazanyag-, zsir- és fehérjetartalom
- A minta sorszama

- A minta egyéb azonositdja

Az adatsorokban az egyes adatelemeket vesszd valasztja el egymastol, a szoveges adatokat
idézbjel hatarolja. Az adatsorokat megelozi egy oszlopfejléc informaciét tartalmazo sor.

EREDMENYEK

A spektrumfeldolgozis beillesztése az R Commander meniiszerkezetébe

Az R Commander meniiszerkezete a program futasideje alatt jon 1étre. A pontos felépités
a . \etc\Remdr-menus.txt” szovegfajlban talalhaté. A fijl tartalmazza a meniipontok és
almeniipontok feliratait, az inditandd fliggvény nevet.

A .\etc\Rcmdr-menus.txt” szerkezete lehetoséget kinal egy logikai feltétel
megadaséra is, ami a meniipont kivalaszthatésagat engedélyezi. Mint Fox (2005) kifejti a
meniipontok kivalaszthatosagat azzal a szandékkal kivanta engedélyezni, illetve tiltani,
hogy csak a beolvasott adatok természetének, szerkezetének megfeleld statisztikai
funkciokat valaszthassa ki a felhasznald. Az engedélyezést az ,activateMenus” fuggvény
végzi. A NIR spektrumok adatainak beolvasasi tesztiei soran kideriilt, hogy az
,activateMenus”  fliggvény végrehajtasi  iddigénye til  sok, interaktiv
programfelhasznalds soran nem fogadhaté el, killonosen azért nem, mert a fiiggvényt az
R Commander ¢lég gyakran elinditja. Feltételezi ugyanis, hogy a statisztikai
adatfeldolgozds kozben megviltozhat az adatszerkezet ezért a meniipontok
engedélyezhetdsége megvaltozhat. A NIR spektrumok feldolgozasat végz6 modulok
beillesztését kovetben szitkségessé vilt az L,activateMenus” fliggvény funkcidjanak
felfiiggesztése, hogy azR commander futasi sebessége elfogadhatéva valjon.

A spektrumfeldolgozs beillesztése az R Commander programszerkezetébe

Az R Commander 1.3 (2008.04.09) verzioja messzemendkig timogatja a tovabbfejleszt
hetdséget. A forrasprogramot az ,,R” komyezet ,,.\library\Rcmdr\R\"” mappa tartalmazza
A tovabbfejlesztés soran készitett modulok a ., \library\Rcmdr\etc\”” mappaba keriilnek.
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A spektrumadatok beolvasisa

Az R Commander ,,Data \ Import data \ from text file or clipboard” meniipontja szveges
adatalloméanyok beolvasasat végzi el a ,readDataSet” fiiggvény inditasdval. Bar a
~WINIsi” program éltal szolgéltatott adatok is szdveges formatumban keriilnek
exportldsra, nehézséget okoz az adatok eldtt elhelyezkedd tizenkét sor amely
szamunkra nem relevans adatot tartalmaz. A ,readDataSet” fiiggvény az ,R”
»fead.table” utasitdsat hasznilja adatbeolvasasra, amely alkalmas az elsé néhany
felesleges sor atlépésére, de a ,readDataSet” ezt a lehetdséget nem hasznalja ki, sét
elfedi. A ,readDataSet” fliggvény célszeril atalakitasaval a 12 sor 4tlépése megoldasra
keriilt. A spektrumadatok beolvasasat végzd modul grafikus megjelenése nem
kiillonbozik a ,readDataSet” figgvényétdl (4. dbra). Az adatbeolvasas eredményeként a
spektrumadatok az ,,R” komyezetben szokasos ,,data frame” szerkezetbe keriilnek,

4. dbra

A WINISI altal szolgéltatott adatallomany beolvasé modulja, grafikus feliilet.

=101

Read Data From WINIsi TextiFie i

Enter neme for data set: |Dataset
variable names in fis: v

* Read data from dipboard: [~
Missing data Indicator: INA ,
Field Separator

. Whae space "

Commas ¢
Tabs '

TCthH C chfv:l_
Decimal-Point Character
Pericd[] &

. comma[]

[k | cowe | Hep |

Figure 4: GUI to read the data provided by the WINIISI

A spektrumadatok grafikus megjelenitése

A matematikai statisztikai mddszerek alkalmazasa elott ajénlatos az adatok grafikus
megjelenitése. Az adatelemzés buktatinak nagy részét ki lehet keriilni az adatabrazolas
segitségével. Az ,R” komyezet alapvetd grafikus lehetdségei a ,,plot” parancs koré
épiilnek. A spektrumok abrazolisa a matrixok &brazolasara létrehozott ,matplot”
utasitdssal torténik. A ,matplot” két marix (X,Y) oszlopvektoraiban tirolt adatok
abrazoldsat hajtja végre. Jelen esetben Y a spektrumok transzponélt adatait jelenti, X a
hullamhosszakbél allo oszlopvektor. A grafikon tovabbi elemei, mint a tengelyek,
megjegyzések, feliratok, stb a grafikus rendszer alacsonyabb szintli utasitisainak
hasznalataval keriilnek beallitasra (5. dbra).
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5. abra

A spektrumok grafikus abrazoldsa. Az interaktiv feliilet lehetoséget ad egyes
mintak kiemelésére

| RiGraphics: Device 2 (ACTIVE) & e - =101x]

fle Hetory Resize

NIR spektrum - mangalica.txt

1200 408 qe00. qE

hillzmhc

Figure 5: Spectra visualized by the GUI. Interactively selected curves are highlighted.

Statisztikai miiveletek és a grafikus megjelenités

Az R kérnyezet elényei elsdsorban a statisztikai szamitasok teriiletén mutatkoznak
meg. A NIR spektrumok elemzése sordn az altaldban alkalmazott eszkozok egyike a
korrelaciészamitas. A korrelacids egyiitthatot a kémiai analizis egy kivalasztott mérési
credménye (pl. szarazanyag) és a spektrumok egy adott hullimhosszon mért értékei
kézott lehet kiszémolni. Az 6sszes hullimhosszon elvégezve a szémitast a kapott
komrelacios cgyiitthatokbdl goérbe rajzolhaté (6. dbra). Mivel a  szomszédos
hulldmhosszakon szdmitott egyiitthatok értéke nyilvanvaléan nem fiiggetlen egymastol
ezért az abrabdl kozvetlen kévetkeztetések levonasa nem ajanlatos, ugyanakkor hasznos
eszkdze az adatelemzésnek. A gorbék megjelenitése az elozdekben részletezett modon
torténik.
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6. dbra

Korrelacio elemzés. A szidrazanyag, zsir és fehérje dsszefiiggése az egyes
hulldmhosszakon mért intenzitasértékekkel

i %
e _J.— QLJX

Fie tistory Resize

1500

bl amhose 2z

Figure 6: Correlation analysis. Association between dry matter, protein, fat and
intensity depending on the wavelength.

A spektrumok matematikai elékezelése

Egyrészt a NIR spektrumok felvételének metodikaja, masrészt a jobb kalibraciés
egyenlet létrehozésinak célja indokolja azt, hogy a spektrumokat matematikai
modszerekkel kezeljilk még a modellalkotas elott (7. abra).

A ,R" kémyezet nyilt, moduléris felépitése lehetové teszi, hogy masok altal
csomagokba foglalt, tesztelt eljarasokat alkalmazzunk. A NIR spektrumok el6kezelésére
a hasznélt algoritmusokat a ,pls” (Wehrens, Mevik) és az ,RTisen” (Hegger, Kantz,
Schreiber) csomagban talalhatjuk. Jelen munka keretében kialakitott interaktiv, grafikus
kémyezet feladataul azt is kitiiztikk, hogy a felhasznalé eldl elrejtsiik azokat az ,R”
utasitasokat is, melyek a csomagok kezelését (telepités, betoltés) végzik.

A matematikai médszerekkel, mint példaul a derivalassal elokezelt spektrumok
grafikus megjelenitése a helyes kovetkeztetések levonasat segiti eld (8. dbra).
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7. abra

A spektrumok elikezelése matematikai médszerekkel

Derivalk: |2

A diagram cime

. |NIR spektrum - 06t4_6_F.txt
A diagram akime

- rirtmwmzéwkfdtthbetése v
Az Bsszes spektrum kirapolésa W

Yélassza ki a hullamhossz tartomanyt
400 - 2498 nm (o
1100 - 2498 nm 0

| e

Figure 7: Mathematical treatment of spectra

A kalibracids egyenlet modelije

Kisérletek soran a NIR spektrumok felvételének gyakori célja az, hogy a parhuzamosan
vegzett kémiai analizis dltal szarmaztatott beltartalmi értékek becslésére alkalmas,
megfeleld pontossagot biztosito kalibracids egyenletet hozzunk létre.

A NIR spektrumok kiértékelését biztosité grafikus felhasznaloi feliilet
létrehozasakor kitiizott egyik legfontosabb cél az volt, hogy a felhasznalo eldl elrejtsiik
az ,,R” kornyezet parancssori hasznalatdnak kényelmetlenségeit, elsbsorban az utasitasok
szintaktikdjdnak ismeretét tegyilk feleslegessé. A kalibraciés egyenlet létrehozasat a
+pls” (Wehrens, Mevik) csomag ,plsr” utasitisival végezhetjilk el. A parancs
szintaktikdja a gyakorlatlan felhasznalG szamara attekinthetetleniil bonyolult (9. abra).
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8. dbra

Négy kivilasztott spektrum masodik derivaltja

S04

7

7
@

Tzii s S4mis qenn 1530 2000 2200

hullarahosszim)

Figure 8: Second derivative of the spectra of four selected samples

9. 4bra

A PLS utasitis szintaktikdja

mvr (formula, ncomp, data, subset, na.action,
method = pls.options()S$mvralg,
scale FALSE, validation = c("none"™, "CV", "LoOO"),
model TRUE, x = FALSE, y = FALSE, ...)

plsr (..., method = pls.options()$plsralg)

pcr(..., method = pls.options()Spcralg)

o

Figure 9: Syntax of the PLS command in R
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A 10. abran lathaté grafikus feliilet teszi lehetdvé, hogy a megfelelé szerkezetii »plrs”
utasitids bemen& paraméterei a gyakorlatlan felhasznilo szaméra is érthetd, kezelhetd
médon keriilienek meghatdrozdsra. A parancs végsd formdjanak eldéllitisa mar
programutasitasok feladata.

A NIR spektrumok feldolgozasat eldsegité grafikus felhasznaléi feliilet
hasznalhatosagat jelen dolgozatban az Anyag és modszer fejezetben ismertetett
demonstracios adatbazison mutattuk be. A 1/. dbrdn az alkalmazott pls regresszi6 futési
eredményeit lithatjuk. A grafikus megjelenités nem helyettesit az eredmények
numerikus megjelenitését, csupan kiegésziti azt. A numerikus megjelenitésben az , R
commander” meglévé lehetdségeit hasznaltuk fel.

Bar nem célja a dolgozatnak, a teljesség kedvéért értelmezzik a 1J. dbra
legfontosabb eredményeit. Hat komponens alkalmazisa esetén a kalibracis modell a
szarazanyag (dml), zsirtatralom (ee) nyersfehérje (prot) varianciajat rendre 93.09, 98.99,
99,07 szazalékban becsli. Az eredmények magyarizatdban a tovabbi részletek irant
eérdekl6dok figyelmébe a szakirodalmat ajanljuk: Siesler és misai (2002), Mevik és
Wehrens (2007).

10. dbra

A PLS regresszié paramétereinek beallitasa.
A grafikus feliilet a keresztvalid4cié eldirdsira is alkalmas.

PLS/PCR modell ¢ : =101x]
Vélasszon egy vagy tobb vakozdt

‘ il Ll
. =
vélaszzon modelt!
plsr (o)
par (]
Komponensek széma: ls ]
A keresztvalidacié modja
nincs C
Loy = !
LOO "
Valassza ld a hulldmhossz tartomant!
400-2498nm r
1100 - 2498 nm O

Figure 10: GUI 1o enter the parameters of the PLS regression including the cross
validation
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11. 4bra

A PLS regresszié numerikus végeredménye, az R Commander
eredményablakiban,

VALIDATICN: RMSEP
Cross-validated using 10 random segments,

Response: dml

(Intercept) 1 comps 2 comps 3 comps 4 comps 5 comps & comps
cv 0.6393 0.4613 0.2753 0.2818 0.2482 0.21€2 0.2271
adjCcv 0.6393 0.4597 0.2736 0.2798 0.2437 0.2138 0.2242

Response: ee

(Intercept) 1 comps 2 comps 3 comps 4 comps 5 comps € comps
cv 6.826 3.894 2.989 1.187 1.180 1.159 1.226
adjCcv 6.826 3,882 2.9M 1.178 1.113 1.145 1.172

Response: prot
{Intercept) 1 comps 2 comps 3 comps 4 comps 5 comps 6 comps

cv 6.856 3.8786 2,885 1.203 1.182 1.190 1.260

adjCv 6.856 3.8863 2.867 1.191 1,172 1.174 1.203

TRAINING: % variance explained
1 comps 2 comps 3 comps 4 comps 5 comps 6 comps

X 81.85 9B.76 99.70 99.88 99,96 89,97
dml 52,58 84.136 84,243 88.69 92.90 93.09
ee 70.32 83.98 97.69 98.01 98.28 98.98

prot T0.97 85.41 97.82 98.14 98.33 99.07

Figure 11: Computational results of the PLS regression presented in the modified R
Commander

KOVETKEZTETESEK

A NIR spektrumok feldolgozaséra és kalibracids egyenletek meghatdrozasara alkalmas
PLS regresszié hasznélatat jelentbsen egyszeriisité grafikus felhasznalsi feliilettel
rendelkezé programmodul létrehozdsara irdnyulé  célkitiizésiink sikeres volt. A
tovibbfejlesztés alapjaul valasztott R Commander alkalmasnak bizonyult arra, hogy a
meglévé meniiszerkezetét kibdvitsik a szilkséges menilelemekkel. Az adatfajl
beolvasisat végzé eredeti R Commander modul sikeresen dtalakithaté volt. A beolvasott
spektrumadatok R Commanderen beliili térolasi médja kompatibilis a program korabbi
funkcidival igy az 4ltalanos statisztikai eljarasok szintén felhasznalhatdk a spektrumok
elemzésére,

Az elkésziilt modulok szerkezeti tovabbfejlesztéscként a ,,plug-in” csomagként
valé atalakitas lehetdsége kinalkozik. Az R Commander jelen dolgozatban felhasznalt
1.3 verziéja mar ismeri a ,plug-in” fogalmét (Fox, 2007). Ez a technika lehetéveé teszi,
hogy az R Commander eredeti forrdsprogramjanak  valtozatlanul hagyjuk. A
meniszerkezet megfeleld kiterjesztésével olyan R csomagok futtatésa valik lehetové,
melyeket gy fejlesztettek ki, hogy az R Commanderrel képesek legyenek
egylittmilkédni,

Ugyanakkor a spektrumadatok kiugréan magas szdma (700 db) rendkiviil lelassitja
az R Commander futdsét. Az eredeti forraskod elemzése azonositotta az iddigényes
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kodrészletet, csupan kiiktatasaval valt az R Commander hasznélhatéva NIR spektrumok
feldolgozdsara. Ez a ,,plug-in” csomagként valé atalakitas lehetoségét megkérddjelezi.

A NIR spektrumok feldolgozasara létrehozott grafikus felhasznald feliilet elsésorban a
gradualis és posztgradualis képzésben alkalmazhaté eredményesen.
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