Wstep do chemometrii.
Podstawy metody PCA



Definicja chemometril

,Chemometria jest dziedzing nauki i techniki zajmujaca sie
wydobywaniem uzytecznej informacji z wielowymiarowych
danych pomiarowych, wykorzystujagcq metody statystyki i
matematyki.”?!

1) Jan Mazerski Podstawy chemometrii, Wydawnictwo Politechniki Gdanskiej, 2000



Statystyka:
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zmienne

Roznice w porownaniu

Chemometria:

Chemometria wypracowata metody, dzieki ktorym:

probki

ze statystykg

zmienne

» wiarygodne wyniki mozna uzyskac¢ juz na podstawie 20 + 30 probek i beda to
wyniki oparte na catym lub prawie catym zasobie informacji zawartym w prébkach

* mozliwa jest jednoczesna analiza duzej liczby zmiennych



Analiza sktadowych gtownych (PCA)

PCA - Principal Component Analysis (Analiza giléownych skiadowych)

,otatystyka daje informacje o podobienstwie wsréd
badanych prébek, PCA — o réznicach wsrod prébek”

Przyktad: Kwestionariusz z pytaniami — 50 ludzi (prébek), 100 pytan (zmiennych)
Chcemy wiedzie¢, w odpowiedziach na ktére pytania ludzie najbardziej sie réznig
Statystyka nie da odpowiedzi na to pytanie!
To moze postuzyc do
klasyfikacji — mozna
podzieli¢ ludzi na grupy w
zaleznosci od pogladéw



Analiza sktadowych gtownych (PCA)

Mielismy do czynienia z danymi, w ktorych zmienne objasniajgce nie sg od
siebie niezalezne. Oznacza to, ze tylko czes¢ informacji wnoszonej przez
kazdg ze zmiennych jest swoista, a reszta jest powtdrzeniem informac;ji
wnoszonej przez inne zmienne. W takiej sytuacji mozna sie pokusic¢ o
przeksztatcenie zmiennych pierwotnych w nowe, wzajemnie ortogonalne
zmienne zwane czynnikami. @

czyli juz wzajemnie
niezalezne

Zastosowanie metody gtownych sktadowych (PCA) w ramach analizy
zaleznosci obejmuje dwa podstawowe zadania:

* prezentacje graficzng zaleznosci wielowymiarowych

* redukcje wymiarowosci problemu



Analiza sktadowych gtownych (PCA)
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Analiza sktadowych gtownych (PCA)

Przygotowanie danych wejsciowych:
» dane muszg by¢ wycentrowane (Srednia rowna zero)

 czesto stosuje sie autoskalowanie (Srednia rowna zero i
odchylenie standardowe rowne jeden) é

Uwaga na szumy, duchy, sklejki itp.! Gdy obie zmienne sg
istotne, a majg rézng

zmiennosc, rozne
rzedy wielkosci, rozne
jednostki



Analiza sktadowych gtownych (PCA)

Wybér istotnej liczby sktadowych

* procent opisanej wariancji
* rysunek wartosci wkasnych

 kroswalidacja
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