Vélasz Dr. Abonyi Janos egyetemi tanar, az MTA doktora birdlatara

K6sz6nom, hogy biralém véglil elkészitette értékelését értekezésemrdl.

A probléma tehat jelentds (amit az is igazol, hogy a feladat megoldasara alkalmazott
"Multivariate Curve Resolution" mddszer széles kdrben alkalmazott), ugyanakkor SMCR médszer
fejlesztésével kapcsolatban az érdeklédés nem csupan mérsékelt, hanem csokkend tendenciat
is mutat a Scopus adatbazis szerint (1. abra).

En is elvégeztem a Scopus adatbazisban a keresést, de az altalanosabb "unique AND curve
AND resolution’ kulcsszavakkal:
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A szakirodalomban ’self-modeling curve resolution, SMCR’ elnevezés fGképp az analitikai ké-
miaban, azon belil is a kemometria szakterileten terjedt el. Természetesen matrixalapu mé-
rési adatfeldolgozas a matrixok dekompozicéjat alkalmazva mas tudomanyterileteken is elkez-
dédott és fejl6dott mas-mas elnevezéssel: pl. ‘blind source/signal separation, BSS’, ‘independ-
ent component analysis, ICA’, ‘"dependent component analysis, DCA’, "hyperspectral endmem-
ber extraction, HEE’, 'non-negative matrix factorization, NMF’, ‘positive matrix factorization,
PMF’, ‘N-dimensional edge detection, NDEE’, ‘source apportionment by factors with explicit
restrictions, SAFER’, ‘polar qualification system, PQS’, stb.

Ugyanakkor szeretném felhivni a figyelmet arra a mas SMCR maodszer kapcsan emlitett tényre,
hogy a fejlesztett modszerek csak elenyészd mértékben vizsgaltak és alkalmazottak. Példaul a
Google Scholar 79, Scopus 20 olyan publikaciot regisztralt amelyben a dolgozat vizsgalatanak
alapjat ado Borgen grafikon (Borgen plot) emlitésre kerdl.

Onmagéban a kevésnek tartott tanulmanyszam nem jelenti a téma tudomanyos jelentd-
ségének hianyat, én most a Boole algebrat emliteném, amit a kortarsak akkor teljesen fe-
lesleges és csak Onmaganak valé matematikai fejtegetésnek tartottak, de szerencsére mo-
dern korunk mar haszndlni tudta pl. az informdacidelmélet és a Neumann-elv{ szamitégé-
pek megalkotdsa kapcsan. Bolyai Janosnak is volt idevagd tapasztalata.



https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/B9780123748904000057
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Irodalmi attekintés

A harmadik fejezet mélyrehatéan foglalkozik a goérbe nélkili komponensprofil-kinyerés
irodalmaval. Ez a legjobban megirt fejezet magaba foglalja az elméleti alapok részletes
targyalasat, a hasznalt matematikai hattér bemutatasat. Ezt a fejezetet nagyon jol atgondoltnak
igy nagyon értékesnek tartom.

K6szonom birdlom pozitiv véleményét és a késébbiekben visszautalok majd erre.

Az abrdk sajnos nem konzisztensek a jeldlsekkel (pl. 3 abra bal-jobb oldala inkonzisztens).

A bal oldali dbra csakillusztracid, ahogy a 3. dbra aldirdsa is jelzi, tehat nem konkrét adatok
felhasznalasaval késziilt, hanem ,szabadkézi rajz”, viszont kdnnyen attekinthetd és értel-
mezhetd, mig a jobb oldali abra mar konkrét szamitasi példa megjelenitése.

Rettentéen nehéz olvashatdsagot a jeldlések bevezetésének és az egyenletek értelmezésnek
hianya eredményezi. Pl. a 4.3 fejezet amely a P3 cikk eredményeit ismerteti egyaltalan nem
ismerteti, hogy mi a valtozok jelentése a 20 és 21 egyenletekben. A hianyos targyalasnak
koszonhetben sajnos egyaltalan nem deril ki, hogy az SCF mérték miként fligg a T rotacios
matrixtol (persze alapos megfontolasokkal minden visszafejthetd, az eredeti kbzleményekben
fellelhetd, ugyanakkor véleményem szerint ez a munka egyaltalan nem varhato el az olvasétol).
A 2.tablazatot csupan a dolgozat alapjan nem tudtam értelmezni.

Itt kell visszautalnom az ’Irodalmi attekintés’-re vonatkozd dicséretre, mivel a sziikséges
egyenlet ott szerepel:

A PCA jeldléseket megtartva, megfelel6 transzformacio utan fizikailag és/vagy keé-

miailag értelmezhetd megoldast kaphatunk az absztrakt helyett:

Az(X* T)(T-lv*T)+R=CST+R (5)
Ixf IXN NxN NXN Nx[ Ixf IXNNx] Ix[
ahol T a transzformacios matrix (négyzetes matrix, amelynek létezik az inverze

(T™1), ami a reciprokképzés altalanositisa matrixokra), C a koncentracié matrix, S

az egységnyi koncentraciohoz tartozo tiszta komponensek spektrumait tartalmazo

matrix.

A 2. tablazatra vonatkozdan: ‘A rotdcids bizonytalansdg szamszer(isitésére bevezettem a
komponensek koncentracié és spektrum szerinti Borgen grafikonbéli megengedett megol-
ddas-tartomanyainak terilete és a kiils6 poligon teriilete k6zo6tt szamolt aranyt, valamint a
Gemperline-Tauler mddszerrel kapott maximum és minimum SCF értékek kilonbségét,
melyeket a 2. tablazatban szerepeltetek.’ ... ‘A 2. tablazatbdl rogton szembe tlinhet, hogy
a Gemperline-Tauler mdédszer komponensenként, a koncentracio és spektrum hatéds meg-
kiilonboztetése nélkil nyujt informaciot (utolso sor), mig a terilet-arany kiilon a koncent-
raciéra és kilon a spektrumokra is meghatarozhato (1. és 2. sorok).’




Sajnos a 4.5 fejezet megértése is kihivasokat okozott szamomra. Az , Eleméleti fejtegetések ..,
cim igazan volt alkalmas, hogy felhivja a figyelmem arra, hogy mi is az az érdemi mondanivalo
amelyre érdemes fokuszalni az olvasas kézben.

Segitségll a tézisflizetet kell megnézni:

'5. TEZISPONT

Kétkomponens rendszerek megengedett megoldis~tartominy hatd-~
rait értelmeztem és analitikus szdmitdsi médszert adtam meg [P5]
Kordbban Abdollahi és mtsai egy kétkomponens(i rendszer SMCR-éhez a transzformdacids
matrix elemeinek kiszamitasahoz és savhatarok meghatarozasahoz a Tauler-féle mcrbands
Matlab szkriptet és a Maeder-féle racsmddszert hasznaltak. Egyik mddszer sem analitikus,
hanem iterativ, meglehetdsen nagy szamitasi igénnyel. Régdta koéztudott, hogy Lawton és
Sylvestre megkozelitése analitikusan, tehat nem iterativan is megadhatja a megengedett
megoldds sdvhatdrait. Els6ként a szakirodalomban, egyértelm(i kapcsolatot mutattam be
Lawton és Sylvestre, Tauler, valamint Maeder megkozelitései kozott.” stb.

A 9. abra ,A levezetésekhez és értelmezéshez szikséges illusztraciok” cime sem adott
informaciot arra vonatkozoan, hogy mi az érdemi mondanivaldja a fejezetnek. Az abrat sajnos
azért sem tudtam értelmezni, mert a bal és jobb oldali abran (feltehetéleg hibasan) ugyanazok
a valtozok szerepelnek, teljesen mas tartomanyban.

Nem hibas a 9. dbra bal és jobb oldala, egyszer(ien a jobb oldalon kinagyitottam a bal oldali
abrat (bal oldalon 1 az x-tengelyen felvett maximum, jobb oldalon 0,15), hogy a szogek és
a megfelel6 pontok, valtozdk jobban latszanak, segitsék a megértést.

A szUkos terjedelmet tovabb csokkenti a fejezetben a teljesen felesleges MAtlab script amely
semmilyen tobblet informaciot nem tartalmaz.

A Matlab szkriptet a programozast jobban kedvel6k szamara kéz6ltem, hogy a bemutatott
képleteket megfelel6en értelmezzék és ha hasznalni szeretnék azt, kiprébalhatjak, valéban
adekvat az altalam levezett elméleti fejtegetés mas adatsorokra is. Egy programnyelvi kéd
megadasa a tudomanyos munkdaban altaldban is jé gyakorlat, kiilondsen alkalmas a kézolt
eredmények reprodukalasdra, segiti a lehetséges hibak felderitését és a hiba forrdsanak
azonositasat, ill. nagyszer( segitség az esetleges altalanositds megsejtésére és kidolgoza-
sara is.

A 4.6 fejezet a P6 publikaciot kivonatolja. Ebben az esetben harom oldalbdl kellene, hogy
kideriiljon a tudomanyos eredmény Ujdonsagtartalma és elve. Afejezet elsé bejkezdése a SPSO
optimalizaciés algoritmus alkalmazasban rejlé lehetéségekre hivia fel a figyelmet. Sajnos
egyaltalan nem derul ki a dolgozatbol, hogy mi ennek a megoldasnak a jelentésége, célja,
eredmeénye. Ma mar szamtalan populacid alapu optimalizacios lejaras érhetd el. Miért ezt
valasztotta a szerz6? A 11. adbra egyaltalan nem értelmezhetd szamomra.

A természet inspiralta globalis optimum keresé eljarasok Ujbdl és Ujbdl reneszanszukat
élik. A legismertebbek természetesen pl. a genetikus algoritmus, a szimulalt hékezelés




(simulated annealing) és a részecske raj optimalizalas (Particle Swarm Optimization, PSO)
[X-S. Yang: Nature-Inspired Optimization Algorithms. Elsevier, London, 2014.]. Prof.Dr. Ab-
dollahival kdzosen vezetett doktoranduszunk, Samira Beyramysoltan vdlasztotta a PSO-t a
Matlabban 1évé racskeres6 fiiggvény, az fminsearch hasznalata helyett. O volt az aki uta-
nanézett az irodalomban és az SPSO-t valasztotta, mint multimodalis optimalizalé eljaras,
mivel nem csak egyetlen globalis optimumot kellett talalunk. Akkori legjobb tudasunk sze-
rint ez volt az elsé olyan médszer, amely képes volt az 6sszes 0sszetartozé megoldast egy-
szerre megadni. A klaszterek (komponensek megengedett megoldas-tartomanyai) egy-egy
jellegzetes pontjat meg tudjuk adni a kiilsé politépok megfelel6 pontjaival. Itt a probléma
természetesen az, hogy a tobbszoros globdlis optimumok diszjunkt, de egyenként Gssze-
flggd teruletek. Az eredmények azt mutattak, hogy a mddszer alkalmas az adatok elem-
zésére, azonban a mdédszer meglehetdsen id8igényes. A kifejlesztett mddszerrel az egyen-
I6ség kényszerfeltételt (ismert koncentraciod vagy spektrdlis profil figyelembe vétele: is-
mert-profil) is alkalmaztuk és varakozasunknak megfelel6en a forgatasi bizonytalansag és
a megengedett megoldas-tartomanyok drasztikusan csokkentek. Itt mutattuk meg részle-
tekbe menden, hogy az ismert-profil kényszerfeltétel 3 komponens(i rendszerekben a
komplementer komponensekre vonatkozdan egy linedris egyenes megfelel6 szakaszaira
egyszerlis6dé megengedett-tartomanyokat eredményez. Ezek a megallapitasok fontosab-
bak voltak, mint az SPSO alkalmazasanak részletes elemzése.

A 11. dbra a megjelent cikk grafikus 6sszefoglaldja, sajndlom, hogy értelmezési problémat
okozott.

A 4.7 fejezet ,Ujabb fejlesztések ..., cimet viseli, amely cim sajnos ismét nem informativ. Az
eredetileg 14 oldalas publikdcid eredményeinek par oldalas képeskdnyvként torténd
ismertetése véleményem szerint szokatlan egy MTA doktora értekezés stilusatal.

Most is a tézisflizetet kell megnézni:

7. TEZISPONT

Az ismert~profil &s unimodalitis kényszerfeltételek alkalmazi-~
sdt dolgoztam ki dualitids alapi gSrbeillesztés nélkiili kompo-~
nensprofil~kinyeréshez [P7]

A gorbeillesztés nélkili komponensprofil-kinyerés (SMCR) modszerei a matrix alapu adat-
készletekhez a teljes megengedett megoldas-tartomanyokat adjdk meg csak nemnegativ
kényszerfeltétel alkalmazasaval. Ugy tiinik, hogy konvex geometriai szemlélet is sziikséges a
gorbefelbonté médszerek megértéséhez és fejlesztéséhez, mivel a gyakran komplikalt (linea-
ris) algebrai koncepcidk kizarélagos alkalmazisa megakasztotta a Borgen modszer alaposabb
megértését 20 éven keresztiil. Az analitikai SMCR modszereket vizsgaltuk felul és irtuk le a
dualitds alapelveihez kapcsolddé egyszerii fogalmak segitségével. Ezenkiviil, el6szor a szak-
irodalomban, az egyenldség (ismert-profil) és unimodalitds kényszerfeltételeket sikeresen
implementaltuk a Lawton-Sylvestre modszerhez. A Borgen grafikonok megrajzolasahoz is
egy korszer(ibb eljarast fejlesztettiink az ismert-profil kényszerfeltétel alkalmazasdhoz. Két-
és haromkomponens(i HPLC-DAD adatsorokat szimulaltunk és elemeztiik 6ket az Gjabb kény-
szerfeltételek felhasznaldsaval és azok nélkiil. Az LSandBP Matlab szkriptiink a dualitas elvén
alapuld egyszertisitéseket tartalmazza igy a Borgen grafikonok néhdny masodperc alatt elké-
szlltek. A dualitads elvén alapul6 egyszertsités pl., hogy az egyik absztrakt térben (mondjuk
az oszlop térben) konvex burok algoritmussal meghatarozott belsé poligon a dudlis absztrakt



https://www.sciencedirect.com/book/9780124167438/nature-inspired-optimization-algorithms

térben (mondjuk a sor térben) a kiils6 poligont hatdrozza meg, ami igaz forditva is, azaz a
masik absztrakt térben (mondjuk a sor térben) meghatarozott belsé poligon az els6 absztrakt
tér (mondjuk az oszlop tér) kiils poligonjat rogziti. igy nem kell a szamitasigényes dupla-
deskripcié (DD) (cddmex) szamitégépes geometriai algoritmust igénybe venniink. A masik
egyszerisités, hogy elegendd csak az egyik absztrakt térben meghatarozni a Borgen szimple-
xeket (Borgen haromszogek hdrom komponens esetén), mert a dualitds elvének alkalmaza-
saval a masik absztrakt térben iteracié nélkiil megkapjuk azokat.’

A 4.10 fejezet bnmagaban szintén érthetetlen volt szamomra. A valtozok jelentése egyaltalan
nincs ismertetve.

Az értekezésben a kovetkez6képpen definidltam a valtozdkat (F nyilvanvaléan a kompo-
nensek szamat jelkenti): ‘Kruskal altal bevezetett egyenlGtlenség alkalmazhaté. Ten Berge
és Sidiropoulos [47] megmutatta, hogy harom-utas CP modellt feltételezve F = 2 és F =
3eseténa (kg + kg + k¢ = 2F + 2) Kruskal egyenl6tlenség teljesiilése sziikséges és elég-
séges feltétele az egyértelm( felbontasnak, viszont F > 3 esetén mar nem lesz szlikséges.
Itt ke, ks, és kc az egyes E, S, C |6dingu (loading) matrixok un. k-rangja, azaz egy matrix
minden lehetséges mddon kivalasztott k oszlopa linedrisan fliggetlen, de van legalabb egy
k+1 db oszlopbdl all6 részmatrix amely oszlopai mar nem lesznek linearisan fliggetlenek.
A kovetkezd jeldlést vezetjiik be: K{F1,F>,Fs} jelentse, hogy ke=F1, ks=F», és kc=F3. stb.

Az E, S, C loding matrixok az abra feliratokbdl kdvetkeztethet6en mast és mast jelenthet-
nek az a), b), c) alattiaknak megfelelGen:

’22. abra Kétkomponens(l szimulalt masodrend kalibracio spektro—pH-metrias titralas-sal. a) abszorpcids
spektrumok, b) pH-fiiggd dsszetétel profilok, c) relativ kezdeti koncentracidk a kiilonb6z8 mintakban’

’23. dbra Hairomkomponens( szimulalt HPLC-DAD adattomb. a) abszorpcids spektrumok, b) eltcids profilok,
c) mintak szerinti koncentracié profilok’

’24. abra Haromkomponens( szimulalt masodrend(i kalibracio spektro—pH-metrids titralassal. a) abszorp-
ciés spektrumok, b) pH-fliggd 6sszetétel profilok, c) relativ kezdeti koncentracidk a kiilonb6z6 mintakban’
’25. dbra HaromkomponensU szimulalt gerjesztett emisszids spektrum (EEM). a) ger-jeszt6 spektrumok, b)
emisszids spektrumok, c) mintak szerinti koncentracio profilok’

’26. abra Haromkomponensu szimulalt gerjesztett emisszids spektrum (EEM). a) ger-jeszt6 spektrumok, b)
emisszids spektrumok, c) mintak szerinti koncentracié profilok’

Az 5.2 alfejezetnél mar tényleg szembesiltem azzal a ténnyel, hogy a dolgozat teljes mértékben
olvashatatlan és érthetetlen szamomra. A P14 cikket a szerzé harom bekezdésben ismereti, két
szamomra teljes mértékben attekinthetetlen abraval.

Az dbrak természetszerileg az adatmatrix sortereit mutatjak, a nullterek ezekre ortogona-
lisan helyezkednek el, és ezek vetitései lesznek az MCR-ALS iterdcios trajektoriai, amik a
kiils6 poligonon kivilre (igy negativ elemeket is tartalmazni fognak) vagy a megengedett
tartomanyokon kivilre kerilnek. A zaj (mérési hiba) a matrix nullterét és sorterét 6sszeza-
varja, a zajmentes matrix nulltér részlete atkerilhet a sortérbe és a zajmentes matrix sor-
tere dtmosddhat a nulltérbe. Ezaltal az MCR-ALS algoritmus stabilizaléddhat és gyorsabban
konvergalhat, hiszen ha nincs dsszehasonlité standard profilunk, csak a kényszerfeltételek
teljesiilését tudjuk ellendrizni, amik torz becslésekre is teljestlhetnek. A gyakorlati szak-
emberek nem tartjak jelent6snek az MCR-ALS nulltér konvergencidjat, hiszen ritkan tu-
dunk zajmentes adatmatrixokat mdszeresen produkalni, azonban 6ssze kell vetniink ezt a




kérdést a hipotézisvizsgalattal: ha pl. a generikus és az eredeti gyogyszer hasonldsagat kell
kimutatnunk, akkor sikeresebbek lehetlink, ha nagy szérassal mért adatokat hasznalunk,
miatt.

mivel igy a nullhipotézist nagyobb eséllyel fogadjuk el, de csakis a megbizhatatlan mérések

vélemeényem szerint semmilyen Uj tudoméanyos eredményt nem tartalmaz a madszertan
fejlesztése szempontjabal.

Az 5.5 fejezet mar csak egy oldalban vazolja a P17 publikacié tartalmat, amely kozlemény

Madsik két birdldm elfogadta az MCR-ALS alkalmazasat tudomanyos eredményként, én
nem is akartam tobbet demonstralni ennél az értekezésemben, kemometriai mddszertani
fejlesztésrél nem is volt sz6. Azonban Parya Reisi Nassab a tanulmany elsé szerz6je PhD
disszertaciéjdban megvédte a tanulmanyban allitottakat, mivel a DSC gorbék dsszehason-
litasabadl egyértelmden kirajzolédik a blend megjelenése.

A lenti 1. komponens-profil dbran az ME1-MP1:10 és ME2-MP1:10 esetében a meloxikdm
(szaggatott gorbe) és a mannit (folytonos vonal) befolyasa szinte elhanyagolhaté, ahogy a
lenti 2. DSC vizsgalatnal az ME1-MP1:10 gorbéje az elvandorolt és kiszélesedd csucs utan
kisimul, teljesen eltérve a lenti 1. DSC vizsgalatnal tapasztaltaktdl. Nyilvan lehetne részle-

tesebben is elemezni a DSC gorbéket, de ez a kvalitativ kép is elegend§ igazolas kell legyen,
hogy Uj tudomanyos eredményt értiink el az MCR-ALS megfelel6 alkalmazasaval.
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A hetedik fejezet az eredmények tovabbi hasznositasi lehet&ségeit targyalja. Sajnos ez a fejezet
is egy Omlesztett kivonata a szerzé dolgozat érdemi részéhez nem kapcsolddd szakmai
tevékenységének. A sok bonyolultnak tliné abra, megfogalmazas egyaltalan nem a tudomanyos
alapossagot és igényességet tiikrozi. Az 50. dbranak mar cim sem jutott. Ezeket a munkakat nem
is értem, hogy miért szerepelteti a szerzé (pl. TDK munka ismertetése és a kapcsolddo trivialis
abra a tobbvaltozos adatelemzés jelentdségérdl egyaltaldan nem a dolgozathoz ill6). Az itt
felsorolt informaciok tobbsége nem kapcsolddik a vizsgalt tématertlethez. Ez a fejezet a cimével
ellentétben tényleges kutatasi kérdést nem vet fel, kutatasi irdnyt nem jelol ki.

Az 50. dbra hidnyzé aldirasa: ‘Bal oldalon a PLS Toolbox PLSDA funkcidjaval kapott el6zetes
eredmény a teljes adatkészleten —f6komponens-egyiitthato dbra (score-plot, 3D absztrakt
tér), jobb oldalon a permutdcids teszt eredménye annak ellenérzésére, hogy a PLSDA mo-
dell nem generalhaté véletlenszer(en’.
Egy a nyugdijkorhatart kozelit6 egyetemi oktato-kutatotdl elég kiilonos elvaras, hogy pers-
pektivikusan tobb évtizedre fogalmazzon meg el6re kutatasi iranyokat, f6képpen ugy, hogy
tudomdnyos kutatasi palydzatait rendszerint elutasitjak.
Persze folytatom tudomanyos tevékenységemet és igen, fontosnak tartom a multbeli tu-
domanyos sikereket, igy OTDK eredményeket is, amit a tanitvanyaim elértek.
Van még megoldatlan kemometriai probléma és éppen mostanaban jelentkezik doktori
képzésre Zanjanban (IASBS) egy Ujabb irdni hallgaté holgy, akit Prof.Dr. Hamid Abdollahival
k6z0s témavezetéssel segitlink.

Az elsé tézis nem fogalmaz meg egy egyértelm( allitast, csupan a kutatadshoz kapcsolédo
tevékenységet és az érintett cikk tartalmat ismerteti. Ennek kdszénhetben formai szempontbdl
sajnos nem tudom elfogadni a tézist, holott a kapcsolddod publikacioban szerepld eredményeket
jelentdsnek tartom, azok véleményem szerint tézisértékdek.

A tézisflizetben szerepl6 néhany soros tézispontot kell figyelembe venni és a bévebb 6sz-
szefoglald leirast:




1. TEZISPONT

SzidmitSgépes geometrial médszerekkel a megengedett megoldds-
tartominyokat analitikusan hatiroztammeg hiromkomponens’ rend-~
szerekben

’Un. szamitégépes geometriai médszereket alkalmaztam a kemometriai irodalomban elséként, igy
egy igen gyors Matlab implementéciot sikeriilt készitenem. Az dltalam Borgen grafikonnak (Borgen
plot) elnevezett dbra elkészitéséhez el6szor az adatmatrixunk normalizalasat végeztem el az egyes
sorok, ill. oszlopok Gsszegeit felhasznalva. A normalizalds okozta dimenzié-csokkenés miatt az
absztrakt 2-dimenzids sikon 1évé adatpontok konvex burkanak meghatdrozasat a convhull Matlab
fliggvénnyel végeztem (els6 szamitdgépes geometriai modszer). Megkaptuk a belsé poligont (in-
ner polygon), amit egy megengedett megoldas szimplexe - vagyis harom komponens esetén ha-
romszog -, egyetlen oldala sem metszhet, legfeljebb érintheti. A Fourier-Motzkin eliminaciés maéd-
szer (FMEM) egy linearis egyenlGtlenség-rendszerbél a redundans egyenl6tlenségeket sz(iri ki. A
redunddns egyenlGtlenségek észlelése a csucsok és szélsé iranyok listajanak kezelésével a dupla-
deskripcio (double description (DD)) mddszerrel tortént, amit a Matlabban a cddmex harmadik fél
altal fejlesztett C/C++ alacsony szint(i programnyelven készitett és el6re leforditott kiilsé fuggvény-
nyel valdsitottam meg (masodik szamitdgépes geometriai mddszer). A nem redundans félsikok a
kiils6 poligont (outer polygon) hatarozzak meg. A megengedett megoldas-tartomanyok a belsé és
a kils6 poligonok kozott keresendék, tehat a nemnegativ profilok absztrakt pontjai a kiilsé poli-
gonon belil helyezkednek el, és egy hdromszog csucsaként a belsé poligont kbrbeveszik, azaz line-
aris konvex kompozicidként az adatpontok el@allithatdk. Ebben a tanulmanyban vezettik be az
Average Orthogonal Distance from the Linear Subspace (AODLS) elnevezésl mértéket, ami egy
ponthalmaz atlagos ortogonalis tdvolsagat adja meg egy linedris altért6l. Az AODSL segitségével
kimutattuk, hogy a Lawton és Sylvestre altal haszndlt adathalmaz akar négy komponenst is tartal-
mazhat kett6 helyett.

Kérem, gondolja at birdlom és fogadja el az 1. tézispontot is.

A 2-12 téziseket a 9-es tézis kivételével elfogadom, jelezve, hogy ezek megfogalmazasa sok
esetben nem idealis, hasznosabb lett volna az eredményeket strukturalni, téziscsoportokba
foglalni.

K&szondm, hogy birdlom elfogadta a 2-8. és a 10-12. tézispontokat.

A 9 tézis egy tobbszerzés irodalmi attekintéshez kapcsolddik. A moddszerekre vonatkozd
megallapitasok korabbi publikaciokban mar ismertetésre kerlltek, nem talaltam olyan
megallapitast, mely a szerz6hoz egyértelmden kothetd lett volna és tézisértékd Uj tudomanyos
eredményként lehetne elismerni.

Madsik birdlém, Dr. Toth Gergely megfogalmazasanal nem tudok jobbat, igy 6t idézem (4.9
alfejezet — P9 cikk (2016) — 9. tézispont - BP): ,Kutatdi berkekben nagyon ritka az ilyen
Osszefoqds eqy teriileten, f6leq, ha mint eqymdssal konkurens mdodszerek fejlesztéiként
nézziik 6ket. Tekinthetjlik 6sszefoglald cikknek az MICR és az SMCR teriiletérél, de fonto-
sabb a cikk ésszehasonlitd jellege. Hdrom mddszert vizsqdinak és mindsitenek. Rajkd RS-
bert kordbbi munkdja az etalonnak tekintheté Borgen-dbrdk részleteinek felderitésével
esszencidlis volt ennek a munkdnak a létrejéttéhez.”

Kérem, gondolja at birdlom és fogadja el a 9. tézispontot is.
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A 15 tézis egy ,,Comments on “Near-Infrared Hyperspectral Unmixing Based on a Minimum
Volume Criterion for Fast and Accurate Chemometric Characterization of Counterfeit Tablets”
publikdcidhoz kapcsolddik. A szerzével ellentétben Ugy gondolom, hogy egy MTA doktora
dolgozat esetében joval jelentésebb tudomanyos eredményeket kell hogy tézisekbe foglaljunk
mint egy publikacioval kapcsolatos kiegészités, amely felhivja a figyelmet az alkalmazott MCR-
ALS modszer ismert hatranyaira.

Azért tartottam fontosnak ezt a tézispontot megfogalmaznom, mert ravilagit arra az
esetre, amikor egy mar elismert, de az analitikai kémia teriletétdl tavol esé kutatdnak
(José M. Bioucas Dias) a szerkeszt6k még akkor is igazat adnak, amikor egyértelm(en hi-
baztak.

"Els6ként azt jegyeztem meg, hogy a tiszta pixel nélkili hiperspektrumok esetére Craig [61]
foldtudomanyok teriiletén megjelent munkajat hivatkoztak, mivel 6 az absztrakt térben az
adatpontokat tartalmazé minimalis térfogatu szimplex csucspontjait javasolta becslés-
ként. Azonban Perczel et al. [62,63] mar Craig el6tt javasoltdk ugyanazon elven alapuld
CCA (convex constraint analysis) mddszeriiket kémiai szaklapban megjelent cikkeikben.
Erre azt a valaszt adtdk, hogy 6k taldltak egy kordbbi Craig el6addst, de egy még korabbi
Perczel cikket is: Perczel, A., Holldsi, M., Tusnady, G., and Fasman, D. Croatica Chim. Acta
1989, 62, 189-200. https://hrcak.srce.hr/en/175392

Nos, van egy még korabbi, konferencia kiadvanyban megjelent publikacié a témaban
ugyanattél a csoporttdl: G. Tusnady, A. Perczel, M. Hollési: Mixture decomposition on con-
vex constrains for CD curves of proteins. pp. 340-346 in Second International Conference
on Circular Dichroism, August 15-18, 1987, Budapest, Conference proceedings ed. by M.
Kajtar; publ. by the Institute of Organic Chemistry L. E6tvds University.

"Mdsodsorban arra hivtam fel a figyelmet, hogy a forgatasi bizonytalansag nem az MCR-
ALS vagy mas algoritmus tulajdonsaga, hanem a bilinearis adatmatrix belsé sajatja!l’” Amit
birdldm ma mar trividlisnak tarthat, de akkoriban, 15 évvel ezel6tt f6képp a villamos-mér-
noki/informatikai (IEEE) szakirodalomban egyaltalan nem volt az, de még el6fordult, hogy
a kemometria teriiletén sem. Az NMF (nonnegative matrix factorization) tertiletén csak
mostandaban kerilt el6térbe és az értekezésben 100-as sorszammal hivatkozott cikkben
vezettiik be a 'partial identifiability’ fogalmat, mert addig csak a teljes identifikaciét (a tel-
jesen egyértelm felbontdst szolgdltaté NMF megoldasokat) tanulmdanyoztak.

'Lopes et al. a nemnegativitast alkalmaztak kényszerfeltételként, valamint egy sziikséges
feltételt: ,a szimplex minden (p-1) dimenzids oldala, azaz lapja (facet) tartalmazzon p-1
spektralis adatvektort”. ... ‘Ravilagitottam, hogy ez olyan er6s megkotés, ami csak ritkan
fordul el6 a gyakorlatban.” Ezzel arra céloztam, hogy az analitikai kémiaban nem az erGlte-
tett kényszerfeltételeket kell alkalmazni pusztan azért, hogy egyértelm( megoldast kap-
junk. A téveszme, hogy akar absztrakt matematikai kényszerfeltételek altal is, de egyér-
telm( megoldast kapjunk a kemometridban manapsag is hédit.

"Tovabbiakban illusztraltam, hogy a koncepcid, amit haszndltak nem minden esetben ad
elfogadhatd eredményt: nemnegativ kényszerfeltétel alkalmazasa mellett a minimalis tér-
fogatu szimplex (harom komponens( rendszerek esetén minimalis tertletd haromszog) a
dudlis térben negativ értékeket is tartalmazé profilok absztrakt pontjait eredményezheti.’
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Bevezetnek egy a gyakorlatban ritkan teljestlé kényszerfeltételt, de azzal nem foglalkoz-
nak, hogy a trivialis nemnegativitas sérilhet.

"Egy tovdabbi kritikus problémaként az alkalmazott normalizalast jartam koril.” Nem meg-
ismételve a részletes levezetést itt csak annyit jegyzek meg, hogy legujabb cikkemben is-
mét el6vettem ezt a normalizalasi problémat is: R. Rajkd: On problematic practice of using
normalization in self-modeling/multivariate curve resolution (S/MCR), Chemometrics and
Intelligent Laboratory Systems 244: 105033, 2024.

Kérem, gondolja at birdlom és fogadja el a 15. tézispontot is.

A 16-17 téziseket nem fogadom el. A kapcsolddo publikiacidokban és alfejezetekben nem talaltam
a modszertanhoz kapcsolodo érdemi eredményt, a kozleményekben a szerzé nem a
meghatarozd elsé vagy utolso helyen szerepel.

A 16. tézispontnal valami fatdlis félreértés tortént, hiszen annak alapjat képzé P17-es cikk-
nek én vagyok a levelez szerz6je https://doi.org/10.1016/j.chroma.2005.11.131:
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A HPLC/FT-IR mérések soran (is) el6fordul az a szerencsétlen helyzet, hogy az eluensnek is
van jele, spektruma. Mivel tudtuk a tiszta eluens(ek) spektrumait, akkori tuddsommal nem
értettem, miért nem tudjuk kinyerni az eluens elucids profiljat. Ehhez kellett elmerilném
a Borgen grafikonok elGallitasaba, de el6tte még kifejlesztettiik az OSSS-IU-PARAFAC és
0SSS-IU-PARAFAC2 moédszereket. A probléma jelent&ségét bizonyitja, hogy Julia Kuli-
gowski és mtsai. a Scopus szerint 12 tanulmanyban hivatkoztak cikkiinket, de nekik sem
sikeriilt végleges megoldast talalniuk:
https://www.scopus.com/results/citedbyresults.uri?sort=plf-f&cite=2-s2.0-
30744459352&src=s&nlo=&nlr=&nls=&imp=t&sid=f205ac6a608390b4b890e4fa9a2277f
3&sot=cite&sdt=cl&cluster=scoprefnameauid%2c%22Kuli-
gowski%2c+).%2323492474900%22%2ct%2c%22Lend|%2c+B.%2336150760000%22%2ct
%2c%22Tauler%2c+R.%237005428187%22%2ct&s|=0&origin=resultslist&zone=leftSide-
Bar&editSaveSearch=&txGid=6894ca297d0211d5d6875c4ea5ac9c7e
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Ez az egyik legjelent6sebb hozzajaruldasom a tébbutas kemometriai modszerekkel kapcso-
latban, sajnos a csoportunk egylittmikodését és a probléma altalunk valé megnyugtatd
lezarasat az elsé szerz6 fiatalon bekovetkezett haldla megakadalyozta.

Kérem, gondolja at birdlom és fogadja el a 16. tézispontot is.

A 17. tézisponttal kapcsolatban megismétlem a fentebb leirtakat az abrak nélkdl:

Masik két birdldm elfogadta az MCR-ALS alkalmazasat tudomanyos eredményként, én
nem is akartam tébbet demonstrdlni ennél az értekezésemben, mddszertani fejlesztésrol
nem is volt sz6. Azonban Parya Reisi Nassab a tanulmany elsé szerz6je PhD disszertacidja-
ban megvédte a tanulmanyban allitottakat, mivel a DSC gorbék 6sszehasonlitasabdl egy-
értelm(ien kirajzolddik a blend megjelenése. Az ME1-MP1:10 és ME2-MP1:10 esetében a
meloxikam (szaggatott goérbe) és a mannit (folytonos vonal) befolyasa szinte elhanyagol-
hato, ahogy a DSC vizsgalatndl az ME1-MP1:10 gorbéje az elvandorolt és kiszélesed6 csucs
utdn kisimul. Nyilvan lehetne részletesebben is elemezni a DSC gérbéket, de ez a kvalitativ
kép is elegendd igazolas kell legyen, hogy Uj tudomanyos eredményt értiink el az MCR-ALS
megfelel6 alkalmazasaval.

Kérem, gondolja at biralom és fogadja el a 17. tézispontot is.

A 18-20 téziseket elfogadom.

K&szondm, hogy birdlom elfogadta a 18-20. tézispontokat.

Kérdések

A hatodik tézisben ismertetett mddszer kapcsan az SPSO optimalizacios algoritmust alkalmazta.
Sajnos a cikkben sem talaltam utalast arra, hogy mi alapjan hatarozta meg a részecskék szamat?
Osszevetést sem taldltam mas optimalasi algoritmusokkal. Mi a modszer érdemi elénye? Ma
milyen technikat valasztana?

A 12-es tézishen/alfejezetben/publikiciéban ritkas profilok meghatarozasara fokuszal. Kérem
tekintse at a szamitastudomanyban a ritkas matrixok kezeléséhez kapcsolodd kutatasokat és
vesse Ossze ezekkel a munkajat. Kérem taglalja, hogy mennyire is tekinthetdk ritkdsnak az On
altal vizsgadlt problémak, illetve mennyire is igényeltek specialis algoritmusokat és
megfontolasokat.

1) Prof.Dr. Abdollahival k6z6sen vezetett doktoranduszunk, Samira Beyramysoltan valasz-
totta a PSO-t a Matlabban 1évé racskeresd fliggvény, az fminsearch hasznalata helyett.
O volt az aki utdnanézett az irodalomban és az SPSO-t valasztotta, mint multimodalis
optimalizalé eljards, mivel nem csak egyetlen globdlis optimumot kellett taldlnunk (ez
volt az elénye). Itt a probléma természetesen az, hogy a tobbszoros globalis optimu-
mok diszjunkt, de egyenként 6sszefliggd teriiletek. Akkori legjobb tuddsunk szerint a
madszerink volt az els6, amely képes volt az 6sszes 6sszetartozd megoldast egyszerre
megadni. Az eredmények azt mutattak, hogy a médszer alkalmas az adatok elemzé-
sére, azonban a mdodszer meglehetdsen idGigényes.
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A részecskék pozicidinak valtozasa megadhatd a sebességikkel: vy, = wv,y +
171 (Ppest — D) + Ca1y (pgbest — p), majd frissitjik a pozicidkat: Ppew = P + Vnew-

Pl. tegylk fel, hogy a 2. komponenst vizsgaljuk, igy a racskeresési mddszer minden ite-
racidjakor a T normalizalt matrix masodik komponensének koordinatdja rogzitetten
marad, az SPSO algoritmus részecskéinek az els6 és a harmadik komponens koordina-
tainak kell lennilik, ezért a véletlenszam-generator segitségével 150 matrixot (2x2) al-
litottunk el6 az absztrakt tér tartomanydban. A ci1, ¢z és rs az SPSO algoritmusban 1,2-
re, 0,8-ra és 0,08-ra volt bedllitva, és a w linedrisan csékkent 0,9-rél 0,4-re az iteracio
valtozasaval egyltt (a maximalis iteracié=200).

A PSO-t azéta nem hasznadltuk és nem is tervezem hasznalni.

2) Kétkomponens(irendszerek esetén a legritkasabb megoldasok a kiilsé hatarolépontok

altal meghatdrozott profilok lesznek és ez trividlisan igaz. Azt hangsulyoztuk ki, hogy
pl. a LASSO csak egyvaltozds esetben taldlja meg a legritkasabb megoldast az L1 és L,
normak kombindldsaval kapott célfliggvény minimalizalasaval, tébbvaltozd esetében
(a trividlis nemnegativ kényszerfeltétel alkalmazdasaval) mar egyes komponensekre ép-
pen az ellentétes (nullat egydltalan nem tartalmazd) megoldasokat szolgaltatja.
Itt egyébként az a félreértés érhets tetten, mint az SMCR negligaldsanal, nevezetesen
nem szolgaltat egyértelm( megoldast. A legritkasabb megoldds megkovetelése (kény-
szerfeltételként) a legritkabb esetben természetes, a nulldk nem maximalisan vagy mi-
nimalisan helyezkednek el egy koncentracio és/vagy spektralis profilban, hanem a ter-
mészet altal el6re rogzitve. Csakhogy ezt a szamot nem tudjuk elére megjosolni, igy pl.
a maximalis ritkassdg megkovetelése pusztan matematikai miitermék lesz.

Végll kbszondm birdldmnak, hogy a doktori m(ivel kapcsolatos kritikai észrevételei ellenére az
értekezés nyilvanos vitara bocsatasat és sikeres védés esetén szdmomra az MTA doktora cim
odaitélését javasolta.

Szeged, 2024. junius 26.

Prof.Dr. Rajké Rébert
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