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3.2.1 Otazka 1



Vypoctéte algoritmem NIPALS prvni latentni proménnou z matice A:

1 1 6
2 2 4
3 0 2|

Matici pred zpracovanim
standardizujte.

Prvnim krokem je vypocet vektoru aritmetickych priméri X" a vektoru smérodatnych odchylek

s’

X' =[(1+2+3)/3 (1+2+0)/3 (6+4+2)/3] = [2 1 4]
s' = s, Sy 53] = [1 1 2]

Provedenim standardizace se ziska matice A:

[ 1 0 1
0 1 0
1 -1 -1

Variabilita vSech sloupcti je stejnd, proto je mozné vzit za odhad hlavni komponenty libovolny
sloupec, napft. prvni:

t,"=[-1 0 1]
Po dosazeni do vzorce

pIT = (tlT tl)-l tlTA

a znormovani podle vztahu

pIN = (pIT pl)-l/zpl

se ziska pocate¢ni odhad vektoru vyjadiujiciho miru pfispévkt odhadu hlavni komponenty t,.
Nasledujicim dosazenim do vztahu:



tIT = (plT pl)-l plT A"

se ziskd odhad hlavni komponenty t, . Opakovanim postupu se ziska stabilni rozklad vektora t,
a p,. Jako konvergecni kritérium se pouzije vztah:

4= (tuove = taare) " (trove = tare) (Fnove trovey

Aby se mohl ukongit vypodet, je potfeba dosdhnou d/N < 10™°.

K tomu, aby se toho dosdhlo, je treba deviti krokii. Ziska se nasledujici stabilni rozklad vektorii:
p, =[0,62797 -0,45969 -0,62797]
t," = [-1,25594 -0,45969 1,71562]

3.2.2 Otazka 2

S pouzitim vhodnych Kkritérii urcete nezbytny pocet latentnich proménnych, bylo-li z dat
uréeno: PRESS(0) = S(0) =100; PRESS(1) =20; S(1) =10; PRESS(2) =3,5; S(2) =3.4;
PRESS(3) =3,45; S(3) =3,39.

Nezbytny pocet latentnich proménnych se ur¢i s pomoci Woldova kritéria. To je zalozeno
na pomeru:
PRESS(P) / Sg(P - 1)

Je-li hodnota kritéria vétsi nez 0,95, je zatazeni dalsi (P+1) latentni proménné nevhodné.

Po dosazeni dostaneme:

1: PRESS(1) /S, (0)=20/100 = 0,2
2: PRESS(2) /S, (1)=3,5/10=0,35
3 PRESS(3) /S, (2) =3,45/3,4=1,01

P
P
P
Pro P = 3 je jiz hodnota vyssi nez 0,95, ctvrta latentni proménnd jiz neni vyznamnd.
3.2.3 Otazka 3
Odhadnéte hodnotu chybéjiciho prvku A [2,2], jestlize vypo¢tem z nekompletni matice byly
urceny vektory p: 0,541 0,423 0,514 0,514 t: -1,340 -0,735 2,076
Prvky zdrojové matice odpovidajici p-té latentni proménné je mozné ziskat ze vzorce:

Appred — tpppT
Pro odhad hodnoty prvku A[2,2] takto plati:

A[2,2] = t2] p[2] = -0,311

3.2.4 Otazka 4



Vypoctem metodou PCA byly uréeny vektory:

p.": 0,012 0,458 -0,352 0,987

p.': 0926 -0,238 0,872 -0,115

Vyberte reprezentativni sloupce, které nejlépe charkterizuji celou matici.

Mira ptispévku pfislusné latentni proménné k popisu variability sloupcii zdrojové matice je
piedstavovana vektory. Vektor p,” ukazuje, Ze pro zdrojovou matici je reprezentativnim sloupcem
sloupec étvrty p," [4] = 0,987. V piipadé vektoru p,’ je reprezentativnim sloupcem sloupec prvni
p,' [1] = 0,926 a sloupec tieti p," [3] = 0,872.

3.2.5 Otazka 5
Vysvétlete, pro¢ vysvétlena variabilita je pFi vypoctu metodou FA vzdy nizSi, nez pri
vypoctu metodou PCA.

Metoda PCA je z hlediska faktorové analyzy povazovana za uplnou komponentni analyzu.
Pomoci hlavnich komponent je mozné presné reprodukovat variabilitu zdrojové matice. Metoda
FA je z tohoto pohledu neuplnou komponentni analyzou, protoze pripousti existenci matice
Jjedinecnosti, ktera zahrnuje cast variability, ktera se neda vysvétlit spolecnymi faktory.

3.2.6 Otazka 6

Vypoctem metodou kanonickych korelaci bylo zjisténo:

0,297 X, + 0,298 X, + 0,050 X, + 0,256 X, =0,493Y,-0,213Y, r, =0,830
0,006 X, - 0,115 X, + 0,950 X, + 0,056 X, =0,493Y,+0,213Y, r, =0,512
Vypoctéte skupinovy korelaéni koeficient a interpretujte vysledky.

Skupinovy korela¢ni koeficient se vypocte ze vztahu:
R=[1-1-r)1-r,)]"
R=[1-(1-0,830%(1-0,512%]"*=0,878
R? = 0,770, coz znamena, ze vysledek popisuje 77 % variability dat
Parametr X; ma vzhledem k ostatnim parametrum zanedbatelny vliv na soucet parametru Y, a

Y, ostatni parametry maji vliv zhruba stejny. Na rozdil parametrii Y, a Y, ma parametr X,
vyrazny viiv, zatimco vliv ostatnich parametru je nevyrazny.

3.2.7 Otazka 7
Uved’te néjaky konkrétni piipad vhodny pro zpracovani metodou PLS.



Metoda projekce latentnich struktur PLS (partial least square) je zobecnénym postupem
pro ziskani popisu vztahu mezi zavislym ndhodnym vektorem y a vysvétlujicim ndhodnym
vektorem x prostfednictvim latentnich proménnych. Timto postupem je mozné opakovanim
krokt az do konvergence ziskat vektor latentnich proménnych a vektor zatézi a nakonec i z
residualni matice i matici latentnich proménnych a zatézi. Moznym piikladem z praxe, na ktery
by se metoda dala aplikovat je napt. nasledujici tabulka, kterd se popisuje upravu povrchu
titanové béloby organickymi povrchovymi Gpravami a vyhodnoceni vysledného stavu pomoci
smacivosti rizn¢ polarnimi slouceninami a métenim kontaktniho thlu:

Cinidlo spotfeba oleje | spotieba vody | spotfeba DOP | kontaktni thel
polyethylenglykol 200 oot fokok s e ke e sk o ek ok
polyethylenglykol 400 SRR s s o ok stk ok o ook ok
polyethylenglykol 600 ook Ak s e ke s ook ko o ek ok
trimethylolpmpan sokskkkk soksk kg kok sk ok ok kok sk ok dok
polyol TP 15 sk ks sk o ok o ko ok ok ok ok st s e s e
o - olefiny Neraten EREKKK Rk kKK okt kg ok EREEEE
3.2.8 Otazka 8

Jeden objekt je charakterizovan metrickymi znaky (2,10), druhy (3,8), tieti (4,9), ¢tvrty
(10,4) a paty (11,5). Vypoctéte matici vzdalenosti v Euklidové metrice a dokumentujte
vypocet shlukovani nékterou z pouzivanych metod. Vysledky interpretujte graficky.

Matice vzdalenosti znakt m4 tvar:

0,00

2,24 0,00

2,24 1,41 0,00

10,00 9,75 7,81 0,00
10,30 8,54 8,06 1,41 0,00

DN B W=

Nejmensi vzdalenost maji prvky 3-2 a 5-4. Z nich je mozné vytvofit prvni shluky, spocitat t€ziste

novych shluki a spocitat t€zisté novych shluki a opét vypocitat matici vzdalenosti:

1 0,00
2-3 2,12 0,00
4-5 10,12 8,06 0,00

Nejmensi vzdalenost mé shluk 2-3 a znak 1. Je tedy mozné tyto prvky spojit do shluku a spocitat
téziSté nového shluku a opét vypocitat matici vzdalenosti:

1-2-3 0,00



4-5 8,775 0,00

Tento proces je mozné shrnout do nasledujiciho dendogramu:

h fa L bd

3.2.9 Otazka 9

Organické barvivo je vyrabéno dvoustupiiovou syntézou, v prvnim stupni reakci dvou
komponent o standardnim slozeni, v druhém stupni se k produktu ze stupné prvniho
pridava dalsSi komponenta rovnéz o standardnim slozeni. Pomér komponent ma vliv na
vytézek a kvalitu vysledného produktu. Kontrola vytézku kvality meziproduktu je
provadéna dvéma metodami, u produktu je vyhodnocovan celkovy vytézek na vychozi
suroviny a provadéno 8 riznych financéné a ¢asové naro¢nych zkousek kvality. K dispozici
jsou udaje z vyroby za posledni dva roky, jedna Sarze barviva se vyrobi za jednu sménu v
tfisméném provoze. Navrhnéte mozné chemometrické postupy, na jejichz zakladé by bylo
mozno vyrobu barviva racionalizovat.

Z 0dajl o Cetnosti vyroby je ziejmé, ze by mélo byt k dispozici velké mnozstvi dat.
Prvnim krokem by mélo byt zjiSténi, jaké veliCiny se sleduji a archivuji. V uvedeném popisu
chybi napiiklad jakakoli zminka o teplot¢ a individualni dobé¢ trvani operaci. Ukoncuji se operace
na zakladé uplynuti ptislusné doby trvani nebo na zakladé testu? Pokud na zéklad¢ testt, pak je
nutno védét, jak dlouho trva testovani a zda reakce az do zjisténi vysledku neprobihd vyznamnou
rychlosti. Mize se totiz snadno stat, ze vysledky testti toho moc netfikaji o stavu ve chvili
redlného ukonceni procesu. Bylo by vhodné nékolikrat laboratornimi testy ovétit i kone¢né
slozeni ukoncené varky. Pomoci testli parovych hodnot vysledkd pfed ukoncenim reakce
(kontrola meziproduktu) a po ukonceni reakce (testy vyhovuji pozadavkiim na varku a nasleduje
dalsi zpracovani). Jsou-li rozdily vyznamné, pak by se do dalSiho sledovani mélo zaradit i
zaznamenani Casu odbéru a doby ukonceni reakce.

V ptipad¢, ze se varka zpracovava okamzité, nemaji testy smysl a mélo by se uvazovat
spiSe o archivaci meziproduktu pro pfipadné vysvétleni anomalii kvality hotového produktu.
Reakci ve vzorku by bylo tieba zastavit, coz by u organickych reakci mohlo byt realizovatelné
silnym ochlazenim. Ob¢ metody analyzy by se mély vysettit z hlediska jejich korelace a moznosti
jednu z metod vypustit, aspon pro rutinni analyzu (pokud se neukaze vliv v ramci latentni
proménné na vyslednou kvalitu). Pokud nejsou zaznamy potizeny automaticky, stalo by zato
alespon orientacné proveétit kvalitu dat (autokorelace pro jednotlivé obsluhy, laborantky atd.).
Obecné by se mélo provést obvyklé vySetieni kvality dat.

Existujici data je mozné zpracovat vicerozmeérnou statistickou analyzou. Pouzit se mohou
metody s latentnimi proménnymi. VSechna dostupna data se sestavi do zdrojové matice. Matice
se zfejm¢ bude muset centrovat a standardizovat. Pouzije se vhodny pocitacovy software a
metoda, napf. metoda hlavnich komponent. Cilem bude ziskat matici latentnich proménnych



(score) a matici zatézi (loadings). Pokud chybi n¢jaka hodnota ve zdrojové matici, je mozné se
pokusit o rekonstrukci. Ze ziskané¢ho vysledku metody se mtize posoudit, ktery nejmensi pocet
proménnych popisuje maximum variablity zdrojové matice bez zahrnuti experimentalni chyby.
K ziskani dalSich poznatkli je mozné pro latentni proménné vypocitat modelovaci sily a
komunality (byvaji obvykle standardnim vystupem komer¢nich programti) a posoudit, jak ktery
sloupec pfispiva k vytvoteni které latentni proménné. Pro interpretaci vysledkii z hlediska
chemického a fyzikalniho vyznamu je nutno provést napi. rotaci pro matici zatézi a napft. cilené
testovani pro matici latentnich proménnych. DalSi moznosti interpretace vektori matice
latentnich proménnych a matice zatézi miize byt regresni a korela¢ni analyza vztahu téchto
vektort s veli¢inami s jednozna¢nym fyzikaln¢ chemickym vyznamem.

Pro hodnoceni se miize rovn€z pouzit metody faktorové analyzy s vypoctem matic
faktorovych zatézi jedinecnosti a komunalit. Metoda muze opét pomoci redukovat pocet
proménnych a odhadnout neptimo méfitelné velic¢iny. Pokud ve zdrojové matici chybi hodné
udajt, méla by se pouzit metoda konjugovanych odchylek, ktera je na to méné citliva a umoziuje
odhad latentnich proménnych ve statisticky validnim modelu. Dobrou pouzitelnou metodou k
objasnéni vztahi a vyznamii prvkl je rovnéz kanonicka analyza nebo projekce latentnich
struktur.

Takovy chemometricky rozbor bude nepochybné schopen odpovédet na otazky:

S které analyzy jsou malo vypovidajici nebo zbytecné?

S jaky vysledek analyz je potiebny pro potvrzeni budoucich nejlepsich vlastnosti
maziproduktu i vysledného produktu?

S Jjaky pomeér komponent a podminky v prvnim i druhém stupni technologie vedou k tomuto
Zadoucimu stavu?



