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Η ανάλυση κύριων συνιστωσών (PCA) είναι μια επιβλεπόμενη μέθοδος παραγωγής
υπολογιστικών/στατιστικών μοντέλων με στόχο την περιγραφή ενός συστήματος μέσω PCs,
συνιστωσών που συνθέτει από τη διαθέσιμη πληροφορία εντός των δεδομένων που
εισάγονται. Οι μεταβλητές που προκύπτουν από μια τέτοια διαδικασία περιέχουν
«συμπυκνωμένη» την κοινή πληροφορία του αρχικού πίνακα και μπορούν να
χρησιμοποιηθούν ως ανεξάρτητες μεταβλητές με ανάλογη/ίδια περιγραφική ικανότητα με το
σύνολο των αρχικών μοριακών περιγραφικών μεταβλητών (molecular descriptors) και,
ενδεχομένως, μεγαλύτερη καθαρότητα.

Στην παρούσα εργασία, οι δομές των προϊόντων παραγωγοποίησης των βασικότερων
αμινοξέων με τον χλωρομυρμηκικό προπυλεστέρα, περιγράφηκαν με παραπάνω από 1200
μεταβλητές, κατακερματισμένες στις βασικές ομάδες όπου και ανήκουν. Η εικόνα του
συστήματος, όπως μπορεί να δοθεί από την εκάστοτε ομάδα μεταβλητών,
«μοντελοποιήθηκε» με PCA και βελτιστοποιήθηκε, με διαδικασία της οποίας η απόδοση και
αξιοπιστία εκτιμάται μέσω εσωτερικής επικύρωσης με τη μέθοδο αφαίρεσης πολλαπλών
στοιχείων (leave-more-out), οπότε και υπολογίζεται ο διεπικυρωμένος συντελεστής
συσχέτισης Q2X. Οι διαδικασίες τελικά αποδίδουν 63 μεταβλητές, 11 εκ των οποίων είναι
αναφερόμενες στο ίδιο χαρακτηριστικό, όπως προκύπτει μέσω των συντελεστών συσχέτισης
tau (Kendall’s) και r (Pearson’s). Η αξία των νέων μεταβλητών εκτιμήθηκε μέσω σειράς
δοκιμασιών.

Δεδομένου ότι τα συγκεκριμένα παράγωγα των αμινοξέων και των αναλόγων τους
αξιοποιούνται ευρέως σε αναλυτικές μεθόδους προσδιορισμού τους, οι δοκιμασίες που
επιλέχθηκαν αφορούν στον χρόνο έκλουσης (Rt) τόσο σε υγρο-, όσο και σε
αεριοχρωματογραφία. Με βάση δημοσιευμένα πειραματικά δεδομένα σε δύο τέτοια
συστήματα, αναπτύχθηκαν δύο μοντέλα, εκ των οποίων το ένα βασιζόμενο στην πολλαπλή
γραμμική παλινδρόμηση (MLR) και το άλλο στην προβολή προς λανθάνουσες δομές (PLS).
Οι μεταβλητές συνέθεσαν μοντέλα καλής ποιότητας, τα οποία αξιολογήθηκαν με βάση τους
επικυρωμένους συντελεστές συσχέτισης Q2Y (≥0,900) τόσο από εσωτερική διαδικασία, αλλά
και ομάδα δειγμάτων αξιολόγησης. Επίσης, θετικά αποτελέσματα δίνουν και αξιολογήσεις
στοιχείων όπως η μορφή των υπολοίπων και η δυναμική τυχαίας συσχέτισης (δοκιμασία
ανακατανομής – permutation test). Τα αποτελέσματα των δοκιμασιών επιβεβαιώνουν την
ποιότητα των μεταβλητών για τη συγκεκριμένη εφαρμογή και υποστηρίζουν την αξιοποίηση
τους στη μελέτη και πρόβλεψη χαρακτηριστικών για παραγωγοποιημένα αμινοξέα και
σχετιζόμενα μόρια.
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