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O autorech

Prof. RNDr. MILAN MELOUN, DrSc., (¥*1943) vystudoval pfirodovédeckou fakultu
Univerzity J. E. Purkyné (dne$ni Masarykova) v Brn¢€ 1965. Je profesorem analytické chemie
a chemometrie na katedie analytické chemie Chemickotechnologické fakulty Univerzity
v Pardubicich. Vyucoval statistické metody a analytickou chemii na Bagdadské univerzité
v Iraku a na Kralovské technice The Royal Institute of Technology ve Stockholmu. Je autorem
a spoluautorem vice nez 150 originalnich sdéleni, 15 monografiia 11 vysokoskolskych ucebnic,
8 patentt a zlepSovacich navrhl a na konferencich ptednesl vice nez 200 pfednasek. Byl vic jak
10 let ¢lenem redakcnich rad zahrani¢nich odbornych ¢asopist Talanta a Analytica Chimica
Acta a je piedsedou sekce chemometrie pii Ceské spolenosti chemické.

Vétsina jeho publikaci se tyka pocitacové orientované analyzy instrumentalnich dat pfi studiu
rovnovah v roztocich a ur¢ovani reakéniho produktu. Knizné se uvedl dvoudilnou monografii
Computation of Solution Equilibria, Folia UJEP Brno 1984 (spoluautor Josef Havel), ktera pak
doplnéna o extrakéni rovnovahy (spoluautor Erik Hogfeldt) vysla v roce 1988 v anglickém
nakladatelstvi Ellis Horwood, Chichester. K této problematice se spolu s Josefem Havlem vratil
ve dvou obsahlych kapitolach monografie Computational Methods for the Determination of
Formation Constants, Plenum Press, New York 1985, jejimz editorem byl David Leggett.

Ve védecké praci prof. Melouna ptedstavuje pocita¢ spojovaci ¢lanek mezi statistikou a
analytickou chemii. Vysledkem je analytickda chemometrie, pfedmét, ktery piednasi na
Univerzité v Pardubicich od roku 1978. Dokladem je fada ucebnich textt, napi. Chemometrie,
VSCHT Pardubice 1985. V zahrani¢i piednasel dle textd svych uéebnic, a to pti dvouletém
pobytu na univerzit¢ v Bagdadu Data Analysis by Statistical and Computing Technique,
University Baghdad Press, Baghdad 1980. Pii hostovani na Kralovské univerzité ve Stockholmu
pouzival svou sbirku ptikladi Introduction to Chemometrics, ktera je postavena na interaktivni
analyze pomoci statistického syst¢ému STATGRAPHICS. Vlastni pfistup k analyze
experimentalnich dat se promita i do kapitoly Chemometrics in the Instrumental Laboratory
v monografii, vydané editorem Jaroslavem Churackem: Advanced Instrumental Methods of
Chemical Analysis, Academia, Praha 1993, nebo kapitoly Hodnoceni analytickych vysledkii ve
Vlacilove sbirce Priklady z chemické a instrumentalni analyzy, SNTL, Praha 1983. Obsahla
reserse a zkuSenosti spoluautora Jifiho Militkého ptinesly fadu novéjsich postupii ze statistické
analyzy dat, prizkumové analyzy a pfedevsim interaktivni pfistup k analyze dat na osobnim
pocitaci. Spolecné tak vzniklo prvni vydani u¢ebnice Chemometrie — Zpracovani experimental-
nich dat na IBM PC. Text byl pielozen do anglictiny a po doplnéni o kapitoly vicerozmérné
statistiky Michelem Forinou vyS$el postupné jako dvoudilnd ucebnice u nakladatelstvi Ellis
Horwood, Chichester 1991, s nazvem Chemometrics for Analytical Chemistry — Volume I. PC-
Aided Statistical Data Analysis, Volume II. Regression Model Building and Testing.

Na Univerzité v Pardubicich pfednasi v fadném studiu chemometrii, organizuje postgradualni
a dvouleté licen¢ni studium chemometrie a i kratkodobé intenzivni kurzy chemometrie pro
aplikaci v primyslu. V téchto formach studia chemometrie jsou uzivany predevsim 2 ucebnice
Milan Meloun a Jiti Militky: Statistické zpracovani experimentdlnich dat, Finish, Pardubice
1992, PLUS, Praha 1994 a East Publishing 1998, Academia, Praha 2004 a Milan Meloun, Jifi
Militky: Kompendium statistického zpracovani dat, Academia Praha 2002.
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struktur. V letech 1976 az 1989 pracoval ve Vyzkumném ustavu zu$lechtovacim ve Dvofe
Kralové nad Labem, kde se vénoval pfevazné zpracovani experimentdlnich dat s vyuzitim
vypocetni techniky. Od roku 1990 je vedoucim katedry textilnich materiald na Technické
univerzité v Liberci. V roce 1982 obhajil kandidatskou disertacni praciz oblasti fyziky textilnich
vldken. V roce 1989 byl jmenovan docentem a v roce 1992 se habilitoval. V prosinci 1993 byl
jmenovan fadnym profesorem. Od 1.2.1994 do r. 1999 zastaval funkci dékana fakulty textilni
TUL. Od roku 1999-2003 zastaval funkci prorektora pro védu, vyzkum a zahraniéni spolupraci
aodr.2003 je opét dékanem fakulty textilni. V roce 1995 byl jmenovan akademikem Ukrajinské
akademie inzenyrskych véd a v r. 1996 obdrzel titul EURING. Je ¢lenem nékolika védeckych
spoleénosti (The Textile Institute, JCMF) a pracuje ve vyboru sekce chemometrie pii Ceské
spole¢nosti chemické.

Jeho publikaéni ¢innost zahrnuje oblasti textilniho inzenyrstvi, modelovani kinetickych
procest v pevné fazi a zpracovani experimentalnich dat. Je autorem nebo spoluautorem 606
védeckych ptispévkl (publikaci, monografii, referat a ¢lanki). Jeho prvni kniha Modifikovana
PES vlakna (spoluautofi Jifi Krystafek, Jifi Vanic¢ek a Oldfich Hartych) vysla v SNTL v roce
1984. Zcela piepracované a roz$ifeni vydani bylo publikovano nakladatelstvim Elsevier v roce
1991. S Jitim Krystafkem zpracoval knihu Barveni akrylovych vidken a smési, ktera vysla
v Praze v nakl. SNTL v roce 1987. Ve spolupraci s Milanem Melounem publikoval ucebnice
a monografie z oblasti vyuziti interaktivnich statistickych metod v chemometrii. Jifi Militky
publikoval celkem 10 knih, z nichz tfi jsou zaméfeny do oblasti zpracovani experimentalnich
dat s vyuzitim vypocetni techniky. Moderni metody interaktivni statistické analyzy dat
zpracoval do rozsahlého seridlu ptirucek Statistické metody v textilni praxi I — IV, vydaného
v letech 1982 az 1985 v Domé techniky Pardubice. Pfehled metod regrese a matematického
modelovani publikoval v serialu skript Tvorba matematickych modeli I — 1V, vydanych v letech
1983 az 1989 v Domé techniky Ostrava. Vytvofil systém programii pro zpracovani
experimentalnich dat v jazyce HPL. Tyto programy jsou charakteristické tim, ze, krom¢ stranky
statistické, vychazeji vzdy nejdiive z ovéfovani predpokladia o modelech, datech a pouzité
metod¢ a vyuzivaji také progresivnichnumerickych postupt (zejména v oblasti linearni a
nelinearniregrese). Tyto algoritmy se pozdéji staly jadrem originalniho programového systému
ADSTAT.

Pfednasel na odbornych akcich v USA, Kanadé, Japonsku, Tchaj-wanu, Australii,
Hongkongu, Vietnamu, Egypté, Maroku a v fadé zemi Evropy. Je aktivné zapojen do ¢innosti
v tfad¢ odbornych spoleénosti. Je ¢lenem vyboru ,International Textile Academy*, Ceské
pobocky ,, The Textile Institute* a pfedsedou ¢eského monitorovaciho vyboru FEANI. Je ¢lenem
vyboru Ceské statistické spoleénosti a Ceské chemické spoleénosti.



Ing. Martin Hill, DrSc. (1962). V roce 1986 absolvoval VSCHT v Praze, obor chemické a
energetické zpracovani paliv. V letech 1987 az 1992 byl védeckym aspirantem v Ustavu
geotechniky v Praze. V roce 1992 obh4jil hodnost kandidat technickych véd za praci v
oblasti kinetiky zplynovani tuhych paliv. Je autorem nebo spoluautorem pies 150 odbornych
praci pfevazné v mezinarodnich impaktovanych cCasopisech. VétSina z téchto praci je
postavena na vyuziti pokro¢ilych metod statistického zpracovani vicerozmérnych 1ékaiskych
a biochemickych dat.V roce 1996 absolvoval staz v Conservatoire National des Arts et
Métiers v Pafizi, kde se =zabyval antiglukokortikoidnimi uc€inky derivati DHEA a
pregnenolonu. Od roku byl nebo je hlavnim feSitelem sedmi grantovych projektd z nichz
vétsina byla zafazena do soutéze o cenu ministra zdravotnictvi a spolufesitelem fady dalSich
z nichz jeden se umistil na prvnim misté v uvedené soutézi. Za sérii metodickych praci v
oblasti analyzy méné béznych steroidii ziskal v roce 1998 Cenu Endokrinologické
spole¢nosti. V roce 1999 absolvoval dvouleté licen¢ni studium chemometrie na Univerzité
Pardubice, které uzaviel praci na téma vicerozmérné statistické metody v analyze dat s
negaussovskym rozdélenim. V roce 2001 obh4jil na zakladé prace ,,Steroid analysis and data
treatment for physiological and diagnostic conclusions védeckou hodnost ,,Doktor
chemickych véd* v oboru Analyticka chemie. Ma zkuSenosti v oblasti kapalinové a plynové
chromatografie, hmotové spektrometie, imunoanalyzy, chemometric a statistiky, které
uplatiiuje jako védecky pracovnik v Oddéleni steroidnich hormont Endokrinologického
ustavu, kde je zaméstnan od r. 1992. V soucasnosti se zabyva vyvojem novych metod
analyzy steroidi ve specialni steroidni diagnostice a aplikaci modernich metod statistické
analyzy pfi zpracovani biochemickych dat.
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Predmluva

Zpracovani vicerozmérnych dat v technické praxi vyuziva poznatkl prirodnich véd,
matematické statistiky a informatiky v kombinaci se specidlnimi pocitacové orientovanymi
postupy. Soucasné vykonné osobni pocitace umoziuji interaktivnost pfi zpracovani
vicerozmérnych dat a interpretaci ziskanych vysledki. To klade stdle vétsi naroky na znalosti
pracovnikt, ktefi data zpracovavaji a analyzuji. Nabidka a moznosti pocitadové
orientovaného statistického zpracovani dat nuti ke komplexnéjsi analyze problémi, coz vede
vétsinou i k radikdlni zméné pohledu na metodiku jejich zkoumani.

Pfi zpracovani redlnych vicerozmérnych dat se bézné nardzi na tadu problému a
omezeni:

(a) rozsahy zpracovavanych dat nejsou vzhledem k rozmérnosti problému obycejné
dostate¢né velké,

(b) v datech se vyskytuji vyrazné nelinearity, neaditivity a vzajemné vazby, které je
tfeba identifikovat a popsat,

(c) rozdéleni dat jen zfidka odpovida normalnimu bézné predpokladanému ve standardni
statistické analyze,

(d) v datech se vyskytuji podezield a odlehld métfeni a riizné heterogenity,

(e) statistické modely se Casto tvofi na zakladé predbéznych informaci z dat (datoveé
orientované piistupy),

(f) existuje jista neurcitost pti vybéru modelu, popisujiciho chovani dat.
To vSe klade zvysSené naroky na techniky umoziujici snizovani rozmérnosti, hledani
vnitinich skrytych vazeb v datech respektive vhodné zobrazeni vicerozmérnych dat. Pro tyto
ucely existuje celé spektrum méné ¢i vice dokonalych komplexnich programi a
programovych systémii. Nékteré jsou budovany jako univerzalné pouzitelné a nékteré jsou
zaméiené na specifické oblasti (chemometrie, biometrie, ekonometrie, medicinska statistika,
obchodni statistika, statistika pro sociology, psychology, atd.). Jejich G¢inné vyuziti neni
mozné bez znalosti alespon zakladu pfislusnych metod, které jsou zédkladem pro interpretaci
vysledki. Vlastni interpretace ma obycejné jak statistickou stranku tak i stranku souvisejici



s danym oborem.

Kniha je vysledkem snahy autori pieklenout rozdil mezi pokrokem ve vyvoji
softwarovych balikti obsahujicich metody statistického zpracovani vicerozmérnych dat na
jedné stran¢ a v praxi stdle nedostate¢né vyuzivanymi moznostmi jejich uzite¢né aplikace na
strané druhé. Pfesto, ze manipulace s daty je u modernich pfistroji a systému snadna, vlastni
vypocet je zpravidla otazkou sekund, pocitacové vystupy z ptislusného programu byvaji
piehledné a jejich interpretace ve vét$iné pripadt nevyzaduje detailni matematickou znalost
metodiky. Mezi odbornou, nematematicky zaméfenou vefejnosti stdle pretrvavaji obavy
z vyuzivani vicerozmérné statistické analyzy dat. Problémy ¢ini pfedevsim vlastni formulace
ulohy a dostate¢né interpretace vysledku. Specifickym problémem byva také nepochopeni
vysledkid a interpretace vystupd statistické vicerozmérné analyzy dat u casti odborné
vetejnosti. Pfesto, ze vysledky jsou pro c¢lovéka byt jen s povrchni znalosti uvedenych
metodik zcela ziejmé, stava se, ze odbornici v daném oboru nejsou z duvodu vlastni
neznalosti schopni téchto informaci vyuzit. Pfitom efektivita vyuziti informaci z dat pfi
pouziti vicerozmérnych statistickych technik je podstatné vétsi nez u jednorozmeérnych dat.

Cilem této knihy je zpfistupnit vicerozmérné statistické techniky, které jsou dnes jiz
béznou soucasti statistickych softwarovych baliku Siroké nematematické pfirodovédné a
technické vefejnosti a zejména studentim. Zvlastni diraz je kladen na sestaveni tlohy a na
vané piiklady s mnozstvim grafickych vystupti umoziujicich kromé diagnostiky kvality
vstupnich dat také snadnou interpretaci vysledku. Kromé sestaveni ulohy byva, zvlasté u dat
z oblasti biochemie a mediciny, problémem jejich nesymetrie rozdéleni, nekonstantni
rozptyleni a vyskyt nehomogenit. Z téchto duvodu byla pozornost vénovana i kvalité
vstupnich dat a moznostem jejich transformace aby tak byly splnény zakladni pfedpoklady
spravného provedeni vicerozmérné statistické analyzy. Ptiklady jsou voleny ze Sirokého
spektra ptirodnich a technickych véd, ¢asto z oblasti biochemie ale také z klinické praxe. Je
na nich demonstrovan zejména prakticky pfinos vicerozmérnych statistickych technik a
zpravidla také jejich nezastupitelnost jednodussimi metodikami.

Kniha vychazi a velmi Gzce souvisi s nedavno zvefejnénou publikaci Meloun M.,
Militky J.: Statisticka analyza experimentalnich dat, Academia Praha 2004, ktera obsahuje
vyklad jednotlivych vicerozmérnych metod do vétsi hloubky ale s mensim zaméfenim na
pocitacové orientovanou analyzu resp. vysledky jednotlivych programt. Pfedpokladame, ze
se kniha stane zakladem zpfistupnéni vicerozmérného statistického zpracovani dat Sirokému
okruhu ¢tenaft, pracovnikiim pfirodovédnych a technickych obort, studentiim, 1ékaiim resp.
dalsim specialistim, ktefi zpracovavaji vicerozmérna statisticka data.

Na zéavér je nas$i milou povinnosti podékovat vSem spolupracovnikiim, studentim a
doktorandum, které neni mozné ani vSechny jmenovat a ktefi nam pomahali ¢i pfispéli
praktickymi ulohami, radami ¢i konstruktivni kritikou. Vdék patii také vSem pedagogim a
studentim fadného i licencniho studia, ktefi nam poskytli cenné dotazy, podnéty a
pifipominky k feSenym ptikladim.

Milan Meloun, Jifi Militky a Martin Hill

Pardubice, Liberec a Praha, leden 2005



