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Uvod

Chemometrické spracovanie vysledkov laboratérnych
metdd vytvara nové moznosti ako podporit proces diagnos-
tikovania v laboratérnej medicine a v klinickej chémii. Tato
oblast laboratérnych merani priniesla v ostatnom ¢ase nové
prvky do tedrie analytickej chémie, vdaka ¢omu to, o je
obsahom tohto prehladného referatu, plati nielen o vysled-
koch analytickych a biochemickych stanoveni v klinickej
praxi, ale je pouZiteIné vSeobecnejSie pre hodnotenie
akychkolvek analytickych merani! ¢i laboratérnych merani
vobec. Tato préca si kladie za tlohu vysvetlit vyznam a ob-
jasnit pouZitie najdolezitejSich pojmov pouZzivanych na cha-
rakterizovanie laboratdrnych vysledkov, ako st napr. miera
citlivosti a miera §pecifickosti2, kritické hodnoty (hranice
rozhodovania), alebo ROC-krivky, ako aj ukdzat moZnosti,
ktoré poskytuju dostupné softvéry a odkazat na najvhodnej-
$iu literatdru pre podrobnejSie Stadium.

Binarne rozhodovanie a kontingen¢na tabulka

Castou tlohou pri posudzovani laboratornych merani je
vyhodnotenie ich tspesSnosti alebo vykonnosti a zistenie, do
akej miery mozno laboratérne vysledky pouZzif na spolah-
liva vypoved o Studovanych objektoch. To je obzvlast vy-
znamné pri pouZiti laboratérnych merani na klinicko-dia-
gnostické tcely, kde napr. rozpoznanie stavu ochorenia na
zdklade urovne hodnot tej-ktorej posudzovanej laboratorne;j
metddy (v klinickej praxi sa viac pouZiva termin labora-
térny parameter) moze priniest vCasné zistenie zdravotného
rizika alebo aspoii moZe uSetrit prisluSnd osobu od zloZitej-
Sich a invazivnejSich diagnostickych vySetreni.

Laboratérna metéda pri bindrnom rozhodovani posky-
tuje bindrnu vypoved, existujicu obvykle v tvare dno/nie,
pritomny/nepritomny alebo pozitivny/negativny. Vo vSeo-
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becnosti sa uvazuju prelinajtce sa populdcie dvoch katego-
rii, ktorym sice v zdsade zodpovedaju odlisné hodnoty la-
boratérnych vysledkov (malé vs. velké, alebo naopak), ale
bez tplnej, idedlnej diferencidcie, takZe spravit deliacu cia-
ru, kde kon¢i jedna a zacina druhd populdcia, nie je jedno-
ducha uloha. Cely problém je potrebné chapat z pravdepo-
dobnostného hladiska. Ndhodnost je prizna¢nou ¢rtou nie-
len samotného analytického ¢i biochemického merania, ale
napr. v pripade laboratérnych merani pre klinicko-diagnos-
tické ucely je ich ndhodnd zloZka znac¢ne ovplyvnend aj zlo-
zitostou procesov v ludskom organizme, ktory v tomto pri-
pade predstavuje extrémne zloZitd matricu. Naviac ho
v tomto pripade zna¢ne ovplyviluje preanalytickd faza labo-
ratornej metddy (angl. tiez: laboratory test, assay), kde za-
ruCenie jednotnych podmienok odberu vzorky, vritane
spravania sa vySetrovaného subjektu napr. 24 hodin pred
odberom, je stav, ku ktorému sa realita len viac-menej prib-
lizuje.

V tejto préci sa pre ndzornost a jednoduchost budud uva-
Zovat nasledujice dve kategorie: @) chori (ill) s velkostou
siboru n, a b) zdravi (healthy) s velkostou suboru n,. Roz-
delenie subjektov do tychto dvoch skupin sa ma vykonat
vzdy nezavislym spdsobom, napr. inym, vysoko hodnover-
nym laboratornym meranim. Napr. na dokaz maligneho
ochorenia sa pouZiva jednoznacny histologicky ndlez. Za-
triedenie vySetrovanej osoby do skupiny chorych alebo
zdravych vSak v tomto pripade mozno s vysokou uspesnos-
tou predpokladat na zdklade hodnot analyzovanych tumoro-
vych markerov3, o je omnoho jednoduchsie a pre vyse-
trovaného prijatelnejSie. Na vypocet jednotlivych charakte-
ristik skimanych laboratérnych metdd sa potom pouZivaju
rozne druhy porovnania medzi vystupom — vysledkom me-
téddy a spravnym zatriedenim skimaného objektu (v tomto
pripade subjektu, vySetrovanej osoby) do jednej ¢i druhej
skupiny podla nezavislého jednozna¢ného testu. Testovaci
stibor dét pouZitych na hodnotenie uspeSnosti laboratérnych
metdd obsahuje len data, ktorych prisluSnost do jednej
z dvoch uvazovanych kategorii (skupin, tried) je zndma. Ide
o tzv. ,Jearning set” (ucebny subor, t.j. dita, podla ktorych
sa vybrand chemometrickd technika uci ako diskriminovat
predmetné kategérie) a z hladiska chemometrickej meto-
diky ide o tzv. ,,supervised learning* (riadené ucenie), pri
ktorom zatriedenie objektov ¢i subjektov do kategdrii je vo-
pred zndme. Naproti tomu zadelenie objektov ¢i subjektov
do tried pri metodikach typu ,,unsupervised learning* (neria-
dené ucenie) nie je apriérne zndme (napr. pri analyze hlav-
nych komponentov).

Zakladom vypoctov pri hodnoteni tspeSnosti laborator-
nych metdd je kontingencnd tabulka (tab. I). Pri konStrukcii
kontingen¢nej tabulky sa pre meranie danou laboratérnou
metddou najprv urci, resp. odhadne kritickd hodnota (nazy-
vand aj hranica rozhodovania, angl. decision level alebo
cut-off value), podla ktorej sa vykond zatriedenie do pri-
sluSnej skupiny, i alebo h. Potom sa zatriedenie ziskané la-
boratérnou metédou porovna so spravnym, nezdvisle ziska-
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nym zatriedenim, z ¢oho rezultuje pre kazdé meranie jedna
zo Styroch moZnosti: a) true positive, tp, ak vystup labora-
térnej metddy sa zhoduje so spravnym zatriedenim do sku-
piny s pozitivnym nélezom, b) false positive, fp, ak vystup
laborat6érnej metddy poskytuje zatriedenie do skupiny s po-
zitivnym nélezom, ktoré nie je spravne, c¢) true negative, n,
ak vystup laboratérnej metddy sa zhoduje so spradvnym za-
triedenim do skupiny s negativnym nédlezom, a d) false ne-
gative, fn, ak vystup laboratérnej metddy poskytuje zatrie-
denie do skupiny s negativhym ndlezom, ktoré nie je
spravne.

Tabulka I

—p—
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pozitivny (p); P[h|n] je pravdepodobnost, Ze dany subjekt bude
diagnostikovany ako zdravy (h), ak jeho laboratdrny test je ne-
gativny (n).

Na tomto mieste treba upozornit, Ze v analytickej ché-
mii davnejSie zavedena citlivost mé aj iny vyznam, kedZe
v oblasti kvantitativnej analyzy je definovana ako smernica
kalibra¢nej zavislosti, vypocitana pomocou derivacie 0S/dc,
kde S je signal a ¢ oznacuje koncentraciu'3-15. Preto AOAC
oznacuje veli¢inu vyjadrent v rov. (/) ako miera citlivosti
(angl. sensitivity rate)%. Aj $pecifickost sa niekedy pouZiva
v kvantitativnej analyze v inom vyzname, a to na charakte-

Kontingen¢na tabulka 2 x 2 — postidenie vysledku laboratérnej metody

Vysledok Spravny vysledok (t.j. sprdvna diagnéza) Celkom
laboratérnej metody ill (chori) healthy (zdravi)

pozitivny tp fr tp + fp
negativny fn n fa+m
Celkom ip+fn=n Jp+m=n, ny+n,

Sposoby hodnotenia tispesnosti laboratérnych
metod

Charakterizovanie vysledkov zhromaZdenych v kontin-
gencnej tabulke umoziiuji nasledujice, vzdjomne sa dopl-
tujice charakteristiky!7%: citlivost Se (senzitivita — z angl.
sensitivity), Specifickost Sp (specificity) a u¢innost E (effi-
ciency), ktoré st definované v rovniciach (7)—(3):

Se=tp/(p+fn)=tp/n =1-p=P[pli] @)

Sp=tn/(n+fp)=tm/ny,=1-0o=P[nh] 2)

E=(p+m)/(p+fa+fp+m)=p+m)/(n +n,) (3)

Symboly n, a n, oznacuji pocet subjektov v prvej, resp.
druhej kategorii, o0 a B oznaCuju Statisticki chybu prvého
druhu (pravdepodobnost, Ze neplati nulova hypotéza, ak je
v skutocnosti spravna), resp. chybu druhého druhu (pravde-
podobnost, Ze sa prijme nulovd hypotéza, ak je v skutoc-
nosti nesprdvna). Chyby prvého a druhého druhu sa vysky-
tuju nielen pri rozmanitom Statistickom testovani, ale maja
napr. zdkladny vyznam pri urovani ndsobiaceho koefici-
entu v pripade medze detekcie alebo medze stanovenia!0-12,

Podmienené pravdepodobnosti, ktoré sa nachadzaja v rov.
(1), (2), ako aj dalej v rov. (6) a (7), maju nasledujtci zmysel:
P[pli] je pravdepodobnost, Ze dany subjekt bude laboratérnou
metddou posudzovany ako pozitivny (p), ak patri naozaj do
skupiny chorych (i); P[nlh] je pravdepodobnost, Ze dany sub-
jekt bude laboratérnou metddou posudzovany ako negativny
(n), ak patrf naozaj do skupiny zdravych (h); P[ilp] je pravde-
podobnost, Ze dany subjekt bude diagnostikovany ako chory
(i), ak jeho laboratorny test (vysledok laboratdrnej metddy) je
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rizovanie vplyvu interferencii v multikomponentnom ana-
lyte!?, preto AOAC veli¢inu vyjadrend v rov. (2) oznauje
ako miera $pecifickosti (angl. specificity rate)>. Tam, kde
k nejednoznacnosti nemoze dojst, pouzivaji sa vSak struc-
nejSie terminy citlivost a Specifickost, o je bezné napr.
v klinickej chémii.

V odbornej literatdre sa vyskytuju aj dalSie charakteris-
tiky vysledku laboratérnej metédy!: pozitivny pravdepodob-
nostny pomer (angl. positive likelihood ratio, PLR) negativny
pravdepodobnostny pomer (angl. negative likelihood ratio,
NLR), definované v rov. (4) a (5), pozitivna prediktivna hod-
nota (angl. positive predictive value, PPV) a negativna pre-
diktivna hodnota (angl. negative predictive value, NPV), de-
finované v rov. (6) a (7), kde sa r6znym spdsobom kombi-
nuju pomery, v ktorych sa vyskytuju p, fp, tn a fn:

PLR = (ip/n,) | (fpln,) = Se I (1 - Sp) 4)
NLR = (min,) | (faln,) = Sp / (1 — Se) (5)
PPV =1p / (ip + fp) = Plilp] (6)
NPV =t/ (in + fn) = P[h|n] )

PPV ma podobny priebeh ako Sp, t.j. hodnoty PPV st
v rozsahu <0;1> a s hodnotou prislu$nej premennej stipaju.
NPV ma podobny priebeh ako Se, teda hodnoty NPV su v roz-
sahu <0;1> a s hodnotou prislusnej premennej klesaju. PLR
ma so vzrastom prisluSnej premennej stipajici trend a jej
priebeh je malo hladky (znac¢ne zubaty); NLR md naopak kle-
sajuci trend. Rozsah hodnot PPV, ako aj NPV nie je zhora
pevne ohraniceny (zdola je nula), takZe ich stupnice v poro-

.....
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Hranica rozhodovania a ROC-krivky

Hranica rozhodovania 9§, pripadne nazyvana aj ako kri-
tickd hodnota (angl. decision limit, cut-off value), definuje
hodnotu, nad ktorou sa vystup laboratoérnej metdédy hodnoti
ako pozitivny; hodnoty pod medzou rozhodovania sa hod-
notia ako negativne!-%10. To viak plati len v pripade, ak
hodnoty testu vztahované na populdciu h (zdravi) si menSie
oproti hodnotdm vztahovanych na populéciu i (chori), inak sa
vykond presné opacné hodnotenie®. Ak by populicie
h a i boli dplne separované, potom by platilo, Ze m = n,
(fp=0)atp=n; (fn=0). V redlnom Zivote su viak rozde-
lenia pravdepodobnosti obidvoch kategérii vzdjomne pre-
kryté a zvolena hodnota & reguluje hodnoty charakteristik
uspesnosti laboratérneho testu, t.j. citlivosti, Specifickosti,
ucinnosti, pripadne hodndt PLR, NLR, PPV a NPV. Vzrast
citlivosti je vZdy sprevadzany poklesom Specifickosti, a na-
opak. Podobné antagonizmy su aj v pripadoch PLR a NLR,
ako aj PPV a NPV.

Spravna volba hranice rozhodovania & zavisi od ciela
laboratérneho merania, t.j. ¢i klasifikécie fp su viac $kod-
livé nez klasifikécie fn, alebo naopak. Riziko, resp. cena ne-
spravnej klasifikacie, by mali byt zndme predtym, neZ sa
zvoli spdsob, ako ur¢it optiméalnu hodnotu 3. Najobvyklej-
Sia volba medze rozhodovania & je dand hodnotou labora-
térneho testu, zodpovedajiicou maximu Gcinnosti (angl. effi-
ciency).

Prediktivnu schopnost laboratérnej metédy (testu)
mozno efektivne zviditelnit pomocou ROC-krivky, ktord je
vynesend v stradniciach Se vs. (1 — Sp). Skratka ROC je
odvodenad od slov receiver operating characteristic, kedZe sa
povodne vyuZivala ako operacnd charakteristika radioloka-
tora!’; aZ neskor sa objavili aplikicie ROC v medicine!3-20
a v analytickom kontexte sa ROC vyskytuje len v ostatnej
dobe!. Diagonalna linia na ROC-diagrame predstavuje pri-
pad celkom netspeSnej laboratérnej metédy s nulovou pre-
diktivnou hodnotou, kedZe pravdepodobnost uspeSného
a neuspe$ného zatriedenia je zhodne 50 %, ¢o zodpoveda
celkom nahodnej klasifikdcii. Vzdialenost ROC-krivky od
diagondlnej linie je preto mierou vykonnosti laboratérnej
Suje dve uvazované populdcie (zmena od 50 % smerom
k 100 %)?'. V ROC-diagramoch sa ROC-krivky maji v za-
sade nachéddzat v hornom trojuholniku nad diagonalou; ne-
splnenie tejto podmienky indikuje nespravne zadanie dit;
presnejSie takyto pripad indikuje plocha pod ROC-krivkou
menSia ako 0,5.

Zo Statistického hladiska ROC-krivky definuji vztah
medzi chybou (1 — B) a chybou «, pricom chyba o (chyba
I druhu) reprezentuje frakciu fp/n, vysledkov, chyba [3
(chyba II. druhu) reprezentuje frakciu fn/n, vysledkov,
takZe chyba (1 — B) prislicha frakcii vysledkov #p/n,. ROC-
-krivka ukazuje pre kazdi moznu hodnotu hranice rozhodo-
vania 9, aké je percento spravne diagnostikovanych abnor-
malnych subjektov (t.j. #p) voci percentu nespravne dia-
gnostikovanych normélnych subjektov (t.j. fp)2!.

Vyhodou ROC-analyzy je, Ze pomocou ROC-kriviek
moZno znazornit a porovnat niekolko laboratérnych metéd
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a napokon z nich moZno vybrat najlepsiu metédu®. Met6dy,
ktoré lepSie diskriminuji dve predmetné kategérie objek-
tov, resp. subjektov, maju ROC-krivky Co najviac hore
a vlavo. Idedlna diagnostickd metdda, ktord by umoZnila
dokonale diskriminovat normdlne a abnormdlne subjekty,
mala by vykazovat ROC-krivku strmo stipajticu hned od
pociatku smerom k lavému rohu diagramu a potom smeru-
jucu takmer horizontdlne k pravému hornému rohu dia-
gramu?!. Tito zdsada umoZiiuje vizualne porovnanie ROC-
-kriviek, teda kvalitativny spdsob hodnotenia laboratérnych
metdd, umoZiiujici zostavit poradie ich vykonnosti. V pri-
pade prekrytych ROC-kriviek je vSak takito vizudlna in-
Spekcia dost subjektivna.

Hlavnym kritériom vykonnosti laboratérnej metddy je
plocha A vypocitand pod ROC-krivkou; ¢im je vicSia, tym
je metdda G¢innejsia®222. Ak sa do jedného grafu vynesie
niekolko ROC-kriviek, moZno jednoduchym porovnanim
plochy pod krivkami zistit, ktoré laboratérne meranie po-
skytuje najvacsiu diskriminiciu medzi uvaZzovanymi katego-
riami, teda v nami uvaZovanom pripade medzi skupinami
chorych (i) a zdravych (h). V nasich pracach’® sme napr.
ukdzali, Ze medzi skimanymi tdajmi laboratérnych metdd,
predstavujucich tumorové markery na diagnostikovanie ma-
lignych plicnych ochoreni, najlepSiu informéciu poskytuje
premennd CEA vo vypotku (EXCEA), potom CYFRA 21-1
vo vypotku (EXCYF), dalej CEA v sére (SCEA) a najmensi
informacny obsah md CYFRA 21-1 v sére (SCYF). Pri
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Obr. 1. Graficky priebeh kriviek citlivosti Se (—--), Specific-
kosti Sp (---) a Gcinnosti E (—-) pre premenni EXCEA, ktord
predstavuje plicny tumorovy marker CEA (karcinoembryo-
nalny antigén) v pleuralnom vypotku (EX). Vysetrilo sa 72 0sob,
z toho 41 histologicky bez malignity a 31 s histologicky dokéza-
nou malignitou

tomto Stidiu sa pouZili dva tumorové markery, a to CEA
(karcinoembryonélny antigén) a CYFRA 21-1 (cytokeratin
fragment), v dvoch pacientom odobratych telesnych tekuti-
nich — vo vypotku, ¢o je kvapalina v oblasti pohrudnice, vy-
skytujuca sa pri benignych i malignych plicnych ochoreni-
ach, a v krvi. V nizve premennej sme vzorky z vypotku
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Obr. 2. ROC-krivky pre 4 premenné predstavujice plicne tu-
morové markery CEA a CYFRA v pleuralnom vypotku (indi-
kuje pociatocna skratka EX) a v sére (pociato¢na skratka S),
ako aj pre PCI multikomponent, ziskany linearnou kombina-
ciou EXCEA, EXCYF, SCEA a SCYF technikou PCA. Vysetrilo
sa 72 osob, z toho 41 histologicky bez malignity a 31 s histolo-
gicky dokazanou malignitou. Plochy pod krivkami A: (1) PCI:
A =0,9182; (2) EXCEA: A = 0,8482; (3) EXCYF: A = 0,7549;
(4) SCEA: A = =0,6869; (5) SCYF: A = 0,6864. Poradie premen-
nych pri hodnote sdradnice (1 — Sp) =0,3 je: 1,2, 3, 5, 4 a pri hod-
note (1 —Sp)=0,7je: 1,2,4,3,5.

oznacili ako EX a vzorky v krvnom sére ako S. Na obr. 1 je
ukdzka priebehu kriviek Se, Sp a E pre EXCEA, na obr. 2 Styri
spodné ROC-krivky zodpovedajui uvedenym Styrom premen-
nym. Takto sa dalo zistit, Ze medzi individudlnymi ddajmi
markerov najrelevantnejSiu indikdciu maligneho ochorenia
v tomto Stidiu poskytuje CEA vo vypotku (EXCEA). Este
vacSiu plochu A vSak poskytuje multikomponent PCI, Co je
prvy hlavny komponent zisteny technikou PCA (analyzou
hlavnych komponentov), ktory bol linedrnou kombinéciou
troch povodnych premennych, EXCEA, EXCYF a SCEA, teda
obsahuje kolektivnu informéciu najlepSich tumorovych mar-
kerov. Plocha A pod najvysSou krivkou zodpovedajticou mul-
tikomponentu PC/ je vyrazne vic¢Sia v porovnani s najlepSou
individualnou premennou EXCEA. Zistili sme tieZ, Ze vi¢Siu
plochu A v porovnani s premennou EXCEA dava aj multi-
komponent DF1, ¢o je prvé diskrimina¢nd funkcia, vypoci-
tand ako lindrna kombinécia povodnych premennych techni-
kou LDA (linedrnou diskriminacnou analyzou), v ktorej sa
v8ak linedrna kombindcia premennych vykondva inym
sposobom neZ pri PCA.

O charakteristikach tspeSnosti laboratornych metdd, volbe
hranice rozhodovania, ROC-krivkdch a dalSej problematike
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diskutovanej v tejto praci existuje dnes uzZ pomerne vela literar-
nych prameniov, ktoré umoZnia hlbsSie Stidium. Na prvom mies-
te tu treba spomentit prehladné referaty?’-3!. Asi najobsaZnej-
$im rychlym literirnym zdrojom je harvardskd web stranka
K. H. Zou*2.

Chemometricky podporovana predpoved
diagnozy

Pre zvolenu laboratérnu metédu, ktord mozno vSeobecne
oznacit symbolom x, moZno vyber kritickej hodnoty & pre pre-
mennu x urobit na zdklade priebehu kriviek Se — x, Sp — x a naj-
mi E — x, v tomto Casto pouZivanom pripade podla surad-
nice x maxima uc¢innosti E. Ur¢enu kritickd hodnotu 8 po-
tom moZzno vyuZit na chemometricki predikciu diagndzy
u dal8ich os6b vySetrovanych pomocou metddy x. Urcent
hodnotu 6 mozno pouZit bud priamo na diagnostikovanie,
alebo na porovnanie s uzan¢nou kritickou hodnotou pouZzi-
vanou v klinickom laboratériu, pripadne na jej korekciu. Je
vSak zrejmé, Ze vykonanie viacerych laboratérnych metod
s cielom spresnit diagn6zu obvyklym sposobom, poskytuje
len sekvenciu postupne ziskanych jednotlivych diagnostic-
kych informécii. Vyznamny zisk diagnostickej informéacie
predstavuje urcenie kritickej hodnoty z multikomponentu,
ndjdeného optimélnou linedrnou kombindciou jednotlivych
premennych. Treba zdoraznit, Ze predikcia diagndzy pomo-
cou multikomponentu je jednoduchd a Iahko vykonatelnd
v praxi. PoslaZi na to nasledujuca prikladova Studia, v kto-
rej sa predpoved plicnej malignity vykondva pomocou pr-
vého hlavného komponentu PC/.

Prikladova Studia

Technikou PCA (analyza hlavnych komponentov) sme
zistili rovnicu na vypocet PCI pomocou troch vysSie opisa-
nych zvolenych metdd, a to EXCEA, EXCYF a SCEA. Pre-
mennd SCYF sme vynechali, pretoZe je najmenej informa-
tivna (na zdklade ROC-kriviek, obr. 2). Pre testovaci stbor
72 pacientov sa v PCA pouZité tri premenné linedrne kom-
binovali podla rovnice ziskanej vo vystupe pouZitého soft-
véru (STATGRAPHICS):

PC1 =0,6667 EXCEA + 0,3060 EXCYF + 0,6797 SCEA (8)

Z maxima krivky tc¢innosti pre PCI, t.j. E vs. PCI, sme
vo vystupe pouZitého softvéru (GraphROC for Windows)
zistili kritickd hodnotu —0,442 na stupnici premennej PCI.
Ide o bezrozmernt hodnotu, ¢o je zapri¢inené Standardiza-
ciou, opisanou dalej. Na predpoved diagnézy pacienta
s eSte neurcenou diagnézou je potrebné vediet uvedenu kri-
ticki hodnotu a koeficienty v rov. (8). Naviac st potrebné
priemerné hodnoty EXCEA, EXCYF a SCEA v testovacom
stibore 72 pacientov a prislu§né smerodajné odchylky, pre-
toZze v metdde PCA sa origindlne déta predspractvaji Stan-
dardiziciou, t.j. od jednotlivej laboratdrne zistenej hodnoty
Xx; sa od¢ita ich priemer X a vysledok sa podeli smerodaj-

o
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nou odchylkou s,. Hodnoty priemerov a smerodajnych od-
chylok sa Tahko ziskaji zo stboru nameranych udajov x;
v tabulke MS EXCEL alebo v inom tabulkovom procesore.

Predpoved diagnozy pre pacienta A

Po Standardizicii nameranych laboratérnych hodnot sa
ziskali udaje pre pacienta A:

EXCEA = -0,388, EXCYF = 0,162, SCEA = -0,234.

Vypoctom podla rov. (8) sa ziskala prislusnd hodnota
PCI=-0,467.

Kedze —0,467 < —0,442, diagnosticky zaver je: benigny.

Predpoved diagnozy pre pacienta B

Po Standardizacii nameranych laboratérnych hodnot sa
ziskali udaje pre pacienta B:

EXCEA =2,294, EXCYF = 0,033, SCEA = -0,273.

Vypoctom podla rov. (8) sa ziskala prisluSnd hodnota
PCI =1,354.

Kedze 1,354 > -0,442, diagnosticky zaver je: maligny.

Citlivost, Specifickost, u€innost a dalSie ukazovatele labo-
ratérnych metéd, ako aj ROC-krivky, moZno vypocitat pomo-
cou viacerych programovych balikov. St to hlavne softvéry:
a) GraphROC for Windows 2.0 (cit.”33), b) Analyse-it 1.61
(cit?)), ¢) CBstat 4.1.0 (cit.**), d) MedCalc 6.14 (cit.%),
e) SYSTAT 9 (cit.30), ) NCSS 2000 (cit.37) a g) SAS 8.1
(cit.3®). Z nich najblizsie k bezprostrednému uplatneniu pri rie-
Seni problémov klinickej diagnézy si GraphROC, Analyse-it,
CB-stat a MedCalc. Naproti tomu SYSTAT 9 rieSi problémy
tohto druhu velmi vSeobecne ako rozliSenie samotného Sumu
od signdlu so Sumom, Co je potencidlne vyuzitené na roz-
manité aplikdcie v analytickej chémii. Modul SIGNAL
v SYSTATe umoziuje analyzovat data zatriedované do 2 az
11 kategorii, pricom sa pouZiva bud bindrna stupnica (pre 2 ka-
tegorie) alebo poradova stupnica. Kombinované pouZitie viace-
rych softvérovych balikov umoZiuje vybrat numerické a gra-
fické vystupy najvhodnejSie pre Studovany problém.

Zaver

Tato praca podéva strucny prehlad o zékladnych ukazova-
tefoch vykonnosti laboratérnych metdd, ako su najmi citli-
vost, Specifickost a tc¢innost. Podava tiez zakladnii informéciu
o volbe hranice rozhodovania (kritickej hodnoty) a o ROC-
-krivkéch a ich vyuZiti na diagnostické tcely. Kriticky zosta-
veny vyber vyznamnych ¢lankov a kniZnych préc, zaoberaji-
cich sa uvedenou problematikou, umoZzni doplnit poZadované
detaily podla potreby. Uvadzaji sa tiez najdoleZitejSie softvé-
rové baliky, vyuZiteIné na spravnu a podrobni interpreticiu vy-
sledkov laboratérnych analytickych a biochemickych metdd.

Autori dakuju Slovenskej grantovej agentiire za pod-
poru grantu VEGA1/9129/02.
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B. Ballal, J. Mocik!, E. VarmusovaZ?, D. Kavkova?2,
and L. Tudik? (!Department of Analytical Chemistry, Fa-
culty of Chemical and Food Technology, Slovak University
of Technology, Bratislava, *Institute of Tuberculosis and
Respiratory Diseases, Poprad - Kvetnica, Slovak Republic):
Assessment of Qutcome of Laboratory Methods

Chemometrical processing of the results of laboratory
methods create new possibilities for supporting decisions
about appropriate diagnosis in laboratory medicine and clini-
cal chemistry. Used approach, originally applied in medicine,
has been recently transferred also into analytical chemistry.
Qualitative characteristics of laboratory methods, like Sensiti-
vity, Specificity or Efficiency are used for the selection of the
appropriate decision limit, according to which all examined
objects or subjects can be classified into chosen two catego-
ries (e.g. healthy and ill subjects). Assessment of performance
of the compared laboratory methods is made by means of
ROC-curves. Utilization of multivariate statistical methods,
combining original variables in an optimal way, increases the
diagnostic value of laboratory assays. Case study, based on
the multicomponent calculation by Principal Component
Analysis, shows how the linear combination of the analysed
tumor markers increases their diagnostic value for the diffe-
rential diagnostics of pleural malignancy.



