
Chemometrie maakt gebruik van mathematische me-
thoden voor de interpretatie van analytische gege-
vens. Patroonherkenning, gebruikt als een evaluatie
hulpmiddel, is één van de chemometrische methoden.
Naast het oplossen van classificatie problemen kan
patroonherkenning gebruikt worden om het inzicht
in complexe biochemische processen te verbeteren.
Met deze methode zoekt men naar samenvattende in-
dexwaarden met een grotere informatieve inhoud
dan de resultaten van univariate analyses. Laatstge-
noemde wordt geïllustreerd aan de hand van een stu-
die naar klinisch-chemische en hematologische gege-
vens van personen met heterozygote sikkelcelanemie
(HbAS). In tegenstelling tot univariate analyses iden-
tificeerde de "Lineaire Discriminant Analyse" me-
thode verscheidene nieuwe parameters die een bij-
drage leveren aan de scheiding tussen controles en
personen met HbAS en twee HbAS subgroepen die
verschillen in percentage HbS. Twee andere studies
omvatten het gebruik van multivariate kalibratie-
technieken voor het voorspellen van de samenstelling
van urinewegstenen volgend op analyses met behulp
van Fourier-transformatie infrarood spectroscopie.
Het werd aangetoond dat, vergeleken met gecompu-
teriseerd zoeken in een bibliotheek gevolgd door visu-
ele beoordeling van de infrarood spectra, de analyses
met de multivariate kalibratietechnieken de juistheid
verbeteren en de noodzaak van expertise voor visuele
evaluatie minimaliseren.
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Chemometrie is een discipline waarbij mathemati-
sche methoden worden ontwikkeld en toegepast, ten-
einde maximale informatie te ontlenen aan (klinisch)
chemisch onderzoek (1). Twee technieken die hierbij
worden toegepast zijn "patroonherkenning" en "mul-
tivariate kalibratie voor multicomponent-mengsels"
(2). Van patroonherkenning zal één voorbeeld gege-
ven worden en van multivariate kalibratie methoden
voor multicomponent-mengsels een tweetal voorbeel-
den.

Patroonherkenning
Patroonherkenning heeft tot doel het bewerken en
herkennen van patronen (profielen) van overeenkom-
stige waarnemingsresultaten en het detecteren van
groepen (klassen) van objecten. Patroonherkenning-
technieken zijn goed in staat om de relatie tussen de
in- en uitvoer zichtbaar te maken in onoverzichtelijke
tabellen waarin van een groot aantal objecten (b.v.
personen) de resultaten (scores) van een groot aantal
laboratorium bepalingen (variabelen) zijn opgeno-
men. Een patroon wordt voorgesteld door de scores
van meer dan één variabele van één object. Toepas-
sing van patroonherkenning in het laboratorium is
vooral van belang voor de interpretatie van complexe
analyse patronen, zoals celclassificatie op grond van
bijvoorbeeld densitometrische en morfologische ken-
merken (3), signaalanalyse (chromatogrammen) en
diagnostiek (4-6).
Twee belangrijke methodieken voor patroonherken-
ning zijn "multivariate classificatie methoden" en
"neurale netwerken". Multivariate classificatie me-
thoden (MCM) zijn doorgaans gebaseerd op technie-
ken afkomstig uit de lineaire algebra (7). Zoals de
naam reeds doet vermoeden vereisen ze gegevens
met een overwegend lineaire datastructuur. Neurale
netwerken zijn computer programma's waarvan de
werking gedeeltelijk is afgeleid van het veronder-
stelde werkingsmechanisme van de hersenen. Ken-
merkend voor neurale netwerken is hun associatieve
vermogen en hun capaciteit om te leren van voorbeel-
den. Netwerken kunnen toegepast worden voor zowel
lineaire als niet-lineaire datastructuren (8). MCM's en
neurale netwerken hebben elk hun specifieke voor-
en nadelen.
Een voorbeeld van patroonherkenning wordt geïllus-
treerd aan de hand van een studie van de klinisch-
chemische en hematologische parameters van perso-
nen met heterozygote sikkelcelanemie. Het doel was
om een beter inzicht te krijgen in de onderliggende
patho-fysiologische processen. Hierbij is gebruik ge-
maakt van een MCM (9).

Lineaire Discriminant Analyse
De meeste laboratoriumbepalingen vertonen overlap-
pende verdelingen van de patiënten en de referentie
groep. De diagnostische bruikbaarheid is afhankelijk
van de mate van overlap. Met de gebruikelijke uni-
variate aanpak is het doorgaans niet mogelijk om
maximale informatie aan de gegevens te ontlenen. De
reden hiervan is dat geen rekening wordt gehouden
met mogelijke correlaties tussen de diverse variabe-
len. Multivariate statistische methoden verschaffen
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ons deze mogelijkheid wel, zodat de informatie-
waarde van klinisch-chemisch onderzoek vergroot
kan worden (figuur 1). De figuur illustreert de pun-
tenwolken van meetresultaten, omvat door een
tweetal ellipsen, van de analyses X en Y van 2 hypo-
thetische groepen (b.v. 1=patiëntengroep en 2=refe-
rentiegroep). Aan de hand van de frequentieverdelin-
gen langs de assen is te zien dat noch variabele X,
noch variabele Y, een complete scheiding te zien ge-
ven tussen de twee hypothetische groepen. Met de
hier geïllustreerde Lineaire Discriminant Analyse
(LDA) techniek wordt met een mathematische me-
thode gezocht naar een lineaire combinatie van de
oorspronkelijke variabelen in de vorm van een pro-
dukten som van X en Y. LDA zoekt een optimale
scheiding tussen de twee groepen door een nieuwe
projectie van het oorspronkelijke assenstelsel toe te
passen. In dit voorbeeld van 2-groeps-LDA is de be-
slissingsas (gezond-ziek) zodanig berekend dat de
afstand tussen de 2 groepen maximaal is. Uit deze
illustratie blijkt, dat rekening houdend met de relatie
tussen de verschillende variabelen, soms meer infor-
matie verkregen kan worden dan bij een univariate
aanpak.

Van 18 vrouwelijke controles (HbAA) en 37 vrouwen
met heterozygote sikkelcelanemie (HbAS) werden de
resultaten van standaard hematologische en klinisch-
chemische variabelen vergeleken. Dit onderzoek
werd zowel met univariate als multivariate classifica-
tie methoden uitgevoerd. Voor het percentage HbS
werd een bimodale verdeling vastgesteld (figuur 2).

Een percentage HbS <37 % werd toegeschreven aan
het gelijktijdig vóórkomen van heterozygote α-tha-
lassemie-2 (3 actieve α-genen). Personen met HbS
>37 % werden verondersteld 4 actieve α-genen te be-
zitten. Verder onderzoek werd uitgevoerd met de con-
trole groep, de gehele HbAS groep en beide HbAS
subgroepen. 

Met de Student t-test werd voor de gehele HbAS
groep afwijkingen gevonden in natrium, log(ASAT)
en MCH. HbAS personen met HbS <37 % (n=16)
hadden verlaagd MCH en log(ASAT) en personen
met HbS >37 % (n=21) hadden verhoogd natrium en
urinezuur en verlaagd log(ASAT). Bij het gebruik
van de "Lineaire Discriminant Analyse" (LDA) wer-
den additionele afwijkingen gevonden in kalium,
ureum, urinezuur en ALAT (gehele HbAS groep), na-
trium en ALAT (subgroep met HbS <37%) en kalium,
ureum, ALAT (subgroep met HbS >37%) (tabel 1).
De beste univariate scheiding tussen de gehele HbAS
groep en de controle groep werd gevonden voor de
MCH met een "non error rate" (NER) van 69,1%, ter-
wijl bij het gebruik van LDA met de variabelen na-
trium, kalium, ureum, urinezuur, log(ASAT), ALAT
en MCH een NER gevonden werd van 85,5%. De aan
sikkelcelnefropathie gerelateerde variabelen natrium,
kalium, ureum en urinezuur zijn tot nu toe slechts
afwijkend bevonden bij patiënten met homozygote
sikkelcelanemie. De tussen de HbAS subgroepen ge-
vonden verschillen in parameters voor sikkelcelnefro-
pathie zijn waarschijnlijk gerelateerd aan de ver-
minderde tendens van erytrocyten om te sikkelen
naarmate het percentage HbS lager is. De gegevens
van de LDA tonen aan dat zelfs schijnbaar gezonde
personen met HbAS heterogeen zijn in de ontwikke-
ling van klinisch-chemisch aantoonbare abnormalitei-
ten.
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Figuur 1. Het verband tussen de variabelen X en Y voor twee
hypothetische groepen 1 en 2. De groepen kunnen niet volle-
dig van elkaar worden gescheiden op grond van de afzonder-
lijke variabelen X of Y. Combinatie van X en Y leidt voor
beide groepen tot hyperelliptische intervallen, die volledig ge-
scheiden zijn in een nieuw coördinatensysteem.

Figuur 2. Frequentieverdeling van het percentage HbS (x-as)
voor de gehele groep personen met heterozygote sikkelcelane-
mie (n=37). De niet getekende y-as representeert de frequen-
tiedichtheid. Het percentage HbS blijkt bimodaal verdeeld te
zijn met toppen (modi) bij 33,3% en 42,4% en een optimale
scheiding bij 37% HbS.



Multivariate kalibratie technieken
Multivariate kalibratietechnieken hebben als doel de
kwantificering van één of meerdere stoffen in een
complex mengsel. Deze mengsels veroorzaken vaak
een moeilijk te interpreteren analyse patroon. Een
voorbeeld hiervan is de spectroscopische bepaling
van niet functionele hemoglobines. Voor multivariate
kalibratie kan gebruik gemaakt worden van "multiva-
riate en multipele lineaire-regressie methoden" en
"neurale netwerken". Multivariate en multipele line-
aire-regressie methoden (MLR) omvatten methoden
zoals de klassieke multipele lineaire regressie (CLS),
de inverse lineaire regressie (ILS), de principale com-
ponenten regressie (PCR) en de "Partial Least-
Squares" (PLS) regressie (10). PLS is van deze de
meest robuuste (11). Al deze technieken vereisen een
niet al te grote afwijking van de lineariteit. In het al-
gemeen geven MLR methoden en neurale netwerken
vergelijkbare resultaten. Indien echter sprake is van
grote afwijkingen van lineariteit door bijvoorbeeld
interferenties (de wet van Lambert-Beer gaat vaak
niet meer op bij infrarood spectroscopie van multi-
component mengsels) dan is het gebruik van neurale
netwerken te prefereren. Een voorbeeld van multi-
variate kalibratie wordt gegeven aan de hand van een
studie naar kwantificering van urinewegstenen met
zowel PLS (12) als een neuraal netwerk (13).

Partial Least-Squares regressie
Kwantitatieve analyse van urinewegstenen (nierste-
nen) met behulp van Fourier-transformatie infrarood
(FT-IR) spectroscopie wordt bemoeilijkt door de be-
nodigde expertise bij de interpretatie van het spec-
trum. In ons laboratorium werd routinematig met
behulp van een computer gezocht in verschillende
bibliotheken. De bibliotheekbestanden bevatten 235
referentiespectra van kunstmatige mengsels met ver-
schillende samenstellingen. Na geautomatiseerd zoe-
ken werd voor een meer exacte semi-kwantitatieve
analyse een visuele interpretatie van de bandinten-

siteiten uitgevoerd. De waarde van "Partial Least-
Squares" (PLS) regressie werd uitgetest voor de
meest frequent voorkomende samenstellingen van
urinewegstenen.

Als kalibratieset voor PLS regressie werd een "geslo-
ten" mengsel-ontwerp (figuur 3) gemaakt, bestaande
uit 25 verschillende monsters met de componenten
whewelliet, weddelliet and carbonaat-apatiet. De
voorspellende waarde van de PLS analyse werd geva-
lideerd aan de hand van 17 kunstmatige testmengsels
en 20 geselecteerde urinewegstenen. De semi-kwanti-
tatieve samenstellingen van deze urinewegstenen
werden bepaald door middel van gecomputeriseerd
zoeken in een bibliotheek, gevolgd door een visuele
interpretatie. Twee urinewegstenen bevatten brushiet
en struviet als extra componenten. Met behulp van
een FT-IR spectrofotometer werd van alle monsters
een transmissiespectrum opgenomen van 4000-400
cm-1 met een resolutie van 4 cm-1. Voorafgaand aan
de PLS regressie werden de spectra gereduceerd tot
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Tabel 1. Resultaten van "Lineaire Discriminant Analyse", zoals verkregen uit de vergelijkingen van de gehele HbAS groep en twee
HbAS subgroepen met de controle groep (HbAA)

Geselecteerde variabelen Gehele HbAS HbAS sub- HbAS sub-
groep groep met groep met
(n=37) HbS <37% HbS >37%

(n=16) (n=21)

MCH* natrium* natrium natrium*
kalium log(ASAT)* kalium
ureum ALAT ureum

urinezuur MCH* urinezuur*
log(ASAT)* log(ASAT)*

ALAT ALAT
MCH*

Standard distance D 0,77 2,23 1,91 2,71 
Non Error Rate (%) 69,1 85,5 82,4 89,7 
Sensitiviteit (%) 70,3 86,5 81,3 90,5 
Specificiteit (%) 66,7 83,3 83,3 88,9

D: aantal standaard deviaties tussen de gemiddelden van de aangegeven groep en de controle groep; Non Error Rate: fractie correct
geclassificeerde objecten; Sensitiviteit: ratio tussen het aantal werkelijk positieve resultaten en de som van de werkelijk positieve en
vals negatieve resultaten; Specificiteit: ratio tussen de werkelijk negatieve resultaten en de som van de werkelijk negatieve en vals
negatieve resultaten; *: ook afwijkend bevonden in de univariate analyse.

Figuur 3. Ternair mengsel-ontwerp van whewelliet, weddelliet
en carbonaat-apatiet, zoals gebruikt voor de "Partial Least-
Squares" trainingsset. Het ontwerp is een gesloten factor ruimte
waarbinnen alle componenten altijd sommeren tot 100%.



16 cm-1. Na selectie van 33 relevante golfgetallen
werden de spectra genormaliseerd.

We vonden dat afwijkingen tot 20% van de werke-
lijke samenstelling niet ongebruikelijk zijn bij ge-
bruik van het zoeken in een bibliotheek, ook indien
dit gevolgd wordt door een visuele inspectie van de
spectrale bandintensiteiten. De regressielijnen van de
werkelijke- en door de PLS-voorspelde- samenstel-
lingen van de 25 kalibratiemonsters hadden correlatie
coëfficiënten van 0,9944 (whewelliet), 0,9925 (wed-
deliet) en 0,9976 (carbonaat-apatiet). De regressie-
lijnen van de validatiemonsters (figuur 4) tonen dat
PLS regressie goed bruikbaar is voor het vaststellen
van de kwantitatieve samenstelling van mengsels.
Slechts twee kunstmatige mengsels hadden voor-
spelde waarden voor whewelliet die 5-6% afweken
van de werkelijke compositie. Slechts twee urineweg-
stenen hadden afwijkingen van iets meer dan 10%
van de "werkelijke" samenstelling. Het brushiet be-
vattende validatiemonster toonde aan dat composities
die sterk afwijken van de samenstelling van de kali-
bratieset grote afwijkingen van de werkelijke samen-
stelling kunnen geven.

Vergeleken met geautomatiseerd zoeken in een bi-
bliotheek gevolgd door een visuele beoordeling van
de spectra, werd de PLS analyse superieur bevonden
met betrekking tot de juistheid van de uitslag. Boven-
dien wordt de noodzaak van een visuele beoordeling
van het spectrum verminderd. Afgezien van enkele
praktische beperkingen in de faciliteiten voor gege-
vensverwerking zijn we ervan overtuigd dat PLS
regressie een veelbelovend gereedschap is voor de
routine kwantificering van niet slechts whewelliet,
weddeliet en carbonaat-apatiet mengsels, maar even-
eens voor andere toepassingsgebieden dan de analyse
van urinewegstenen.

Kunstmatig neuraal netwerk
FT-IR spectroscopie is een uitstekende methode voor
de bepaling van de samenstelling van urinewegste-
nen. Zoals reeds vermeld zijn kunstmatige neurale
netwerken uitermate geschikt voor het extraheren van
kwantitatieve (en kwalitatieve) informatie uit gege-
vens met niet-lineaire structuren. We onderzochten of
neurale netwerken geschikt zijn voor het kwantifice-
ren van de 8 meest voorkomende componenten in
urinewegstenen met behulp van FT-IR. De gebruikte
neurale netwerken bestaan uit een invoerlaag, één of
meer verborgen lagen en een uitvoerlaag (figuur 5).
Iedere laag bestaat uit één of meerdere neuronen die
verbonden zijn met alle neuronen in de volgende
laag. De neuronen zijn simpele rekeneenheden die in-
voersignalen ontvangen. Het netwerk wordt getraind
door het aanbieden van een bestand van trainings-
monsters met bijbehorende uitvoerwaarden. Tijdens
de leer- of trainingsfase worden de sterktes van de
verbindingen (gewichten) tussen de neuronen in de
opeenvolgende lagen aangepast. Deze gewichten ge-
ven de stimulerende of remmende invloeden van de
invoersignalen weer. Het doel van de gewichtsaan-
passingen is om de fout tussen de berekende uitkomst
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Figuur 4. Vergelijkingen van de met behulp van "Partial
Least-Squares" voorspelde samenstellingen van urinewegste-
nen (y) en de werkelijke composities (x). Weergegeven is de
vergelijking van de componenten whewelliet (A), weddelliet
(B) en carbonaat apatiet (C) in validatie monsters van kunst-
matige mengsels (•), urinewegstenen (�) en urinewegstenen
die qua samenstelling afwijken van de ijkset (�). De regressie-
lijnen (—) en de lijnen die 10% hiervan afwijken (---) gelden
voor de kunstmatige validatie monsters (•).



van het netwerk en de werkelijke waarde te verklei-
nen tot een vooraf ingestelde tolerantie. In zekere zin
extraheert het netwerk zelf een geschikt model aan de
hand van de in- en uitvoergegevens. De procedure
van aanpassen aan de gegevens van de trainingsset
resulteert uiteindelijk in een combinatie van gewich-
ten die gebruikt kan worden voor een snelle bereke-
ning van monsters met een onbekende uitvoer.

Het netwerk werd getraind met 160 binaire en ter-
naire mengsels van ammonium-uraat, brushiet, carbo-
naat-apatiet, cystine, struviet, urinezuur, weddeliet en
whewelliet. Om de kwaliteit van het netwerk tijdens
de training te testen werden er 57 extra kunstmatige
mengsels gemaakt met samenstellingen die overeen
kwamen met die van de trainingsset. Om de kwaliteit
van het netwerk na de training te testen werd gebruik
gemaakt van een validatieset van 36 geselecteerde
urinewegstenen, die verschilden in de onderlinge ver-
houdingen van de bovengenoemde componenten. De
samenstelling van deze urinewegstenen werd op de
traditionele wijze vastgesteld aan de hand van ge-
computeriseerd zoeken in bibliotheek bestanden, ge-
volgd door een visuele beoordeling van het spectrum.
Drie van de 36 urinewegstenen bevatten één of meer-
dere extra component(en) die niet in de trainingsset
(ijkset) voorkwam(en), te weten urinezuur-dihydraat,
amorf calciumfosfaat en chlooramfenicol. Er werden
spectra opgenomen van 4000-400 cm-1 met een reso-
lutie van 16 cm-1. Uit elk spectrum werd een continue
reeks van golfgetallen geselecteerd, die vervolgens
werden genormaliseerd op het totale oppervlak onder
de curve. Deze gegevens werden aangeboden aan het
netwerk. Het aantal invoerunits van het netwerk was
gelijk aan het aantal geselecteerde golfgetallen. Aan-
gezien er 8 componenten in de trainingsset waren
opgenomen werd een overeenkomstig aantal uitvoer-
neuronen gebruikt. Na de training werd de voorspel-
lende waarde van het netwerk beoordeeld door een
vergelijking te maken tussen de samenstellingen van
de 36 urinewegstenen zoals die bepaald werden door
het neurale netwerk en de overeenkomstige samen-
stellingen zoals die bepaald werden via gecomputeri-
seerd zoeken in de bibliotheek, gevolgd door visuele
interpretatie.

Een continue reeks van golfgetallen van 1936-400
cm-1 bleek voldoende voor de identificatie van de 8
componenten. Op grond van de evaluatie-procedure
met de 57 extra kunstmatige mengsels in de trai-
ningsfase bleek dat één verborgen laag van 8 neuro-
nen optimaal was voor het voorspellen van de samen-
stelling. Tabel 2 toont een goede overeenkomst tussen
de werkelijke- (geschatte) en de door het netwerk
voorspelde- samenstellingen van de 36 urinewegste-
nen. Retrospectief onderzoek in ons laboratorium
heeft aangetoond dat ongeveer 80% van alle urine-
wegstenen calcium bevatten. Hoewel de frequentie
van voorkomen, zoals in tabel 2 is weergegeven, niet
representatief is voor de dagelijkse praktijk hadden
alle urinewegstenen samenstellingen zoals die kun-
nen voorkomen. De overgrote meerderheid van de
analyses vertoonden afwijkingen die kleiner waren
dan 10% ten opzichte van de via de bibliotheek zoek-
acties vastgestelde samenstellingen. Monster 15 ver-
toonde afwijkende resultaten voor carbonaat-apatiet
en struviet. Monster 31 gaf afwijkende resultaten
voor de calciumoxalaten whewelliet en weddelliet.
De niet met de trainingsset overeenkomende urine-
wegstenen 34, 35 en 36 werden aan de validatieset
toegevoegd om de robuustheid van het netwerkmodel
te testen voor samenstellingen die geheel of gedeelte-
lijk afwijken van de trainingsset. Een zeer ernstige af-
wijking werd gevonden voor de chlooramphenicol
bevattende urinewegsteen (nummer 36), met zelfs
een sterk negatieve waarde van -120 % voor de com-
ponent whewelliet.

Gebruik van gecomputeriseerde zoekacties is zinvol
voor de routinematige vaststelling van de kwalita-
tieve en globale kwantitatieve samenstellingen van
urinewegstenen. Voor een exactere kwantitatieve sa-
menstelling blijft een visuele beoordeling van het
spectrum noodzakelijk. Met name als een mengsel
bestaat uit meer dan twee componenten wordt visuele
interpretatie complex. In de voorgaande studie werd
gevonden dat de PLS regressie een betrouwbare me-
thode is voor het vaststellen van de kwantitatieve sa-
menstelling van mengsels bestaande uit carbonaat-
apatiet, whewelliet en weddelliet. Tabel 2 laat zien
dat met een neuraal netwerk slechts twee urineweg-
stenen afwijkingen vertoonden van iets meer dan
10% van de werkelijke compositie. De "werkelijke"
samenstellingen van de urinewegstenen zijn echter
ook schattingen, waardoor een objectieve analyse van
de juistheid van de neurale netwerk resultaten niet te
geven is. Aan de hand van tabel 2 is tevens te zien dat
urinewegstenen die afwijken van de kwalitatieve sa-
menstellingen van de trainingsset soms grote afwij-
kingen vertonen van de werkelijke composities. Dit
heeft als consequentie dat voor de dagelijkse praktijk
voldoende kennis van het herkennen van afwijkende
spectrale patronen noodzakelijk blijft. Voorafgaande
aan de netwerkanalyse blijft een gecomputeriseerde
zoekactie in een bibliotheek met bijzondere compo-
nenten dan ook zinvol. Op grond van onze bevindin-
gen concluderen we dat kunstmatige neurale netwer-
ken goed bruikbaar zijn voor het vaststellen van de
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Figuur 5. Vereenvoudigd schema van een kunstmatig neuraal
netwerk voor het vaststellen van de percentages A, B en C in
een mengsel, aan de hand van spectroscopische invoersigna-
len.



kwantitatieve samenstelling van urinewegstenen. Ver-
fijning van het neurale netwerk door uitbreiding met
meerdere componenten die in urinewegstenen wor-
den aangetroffen kan het toepassingsgebied vergro-
ten. Voor de volautomatische verwerking van FT-IR
spectra die opgenomen zijn van urinewegstenen ont-
wikkelden we een op een neuraal netwerk gebaseerd
computer programma voor de analyse van bovenge-
noemde componenten.

Algemene conclusies
Met name de praktische bruikbaarheid van de chemo-
metrische technieken voor het kwantificeren van
complexe mengsels heeft ons doen besluiten om hier
in toekomst verder aan te werken. Toekomstige stu-
dies zullen betrekking hebben op het aanwenden van
een neuraal netwerk voor de analyse van aminozuur-

profielen van patiënten met aangeboren stofwisse-
lingsziekten en de ontwikkeling van een expertsys-
teem dat een optimaal aanvraagpatroon ten behoeve
van patiënten met een myocard infarct beoogt.
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Summary

Chemometrics as an aid for the evaluation of clinical chemical
and haematological data. Volmer M, Wolthers BG, Muskiet FAJ
and Slik W van der. Ned Tijdschr Klin Chem 1995; 20: 239-245.
Chemometrics makes use of mathematical methods for the in-
terpretation of analytical data. Pattern recognition, used as a tool
for evaluation, is one of the chemometrical methods. Apart from
solving classification problems, pattern recognition can be used
to improve insight into complex biochemical processes. With
this method one searches for summing index values with greater
informative content than results from univariate analyses. The
latter is illustrated by a study of clinical chemical and haemato-
logical data from subjects with heterozygous sickle cell anaemia
(HbAS). In contrast to univariate analyses "Linear Discriminant
Analysis" identified various new parameters that contribute to
separation between controls and subjects with HbAS and two
HbAS subgroups that differ in percentage HbS. Two other stu-
dies comprised the use of multivariate calibration techniques for
the prediction of urinary calculus compositions following analy-
ses with Fourier-transform infrared spectroscopy. It was shown
that, compared with computerized library search followed by vi-
sual judgement of infrared spectra, analyses with multivariate
calibration techniques improve accuracy and minimize the need
of expertise for visual evaluation of infrared spectra.
Key-words: Chemometrics; pattern recognition; Linear Dis-
criminant Analysis; heterozygous sickle cell anaemia; Partial
Least-Squares regression; artificial neural network; urinary
calculus composition
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