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Vyhody vicerozmérné statistické analyzy dat
Prof. RNDr. Milan Meloun, DrSc.,
Katedra analytické chemie, Univerzita Pardubice, 532 10 Pardubice,
email: milan.meloun@upce.cz, http://meloun. upce.cz

Souhrn: Vicerozmérndstatistickd analyza je zalozena na latentnich promeénnych, kteréjsou linedrni kombinaci piivodnich proménnyc
Y E WX, + . owwx, . Zdrojovd matice dat obsahuje proménné v m sloupcich a objekty v n Fadcich. Data Jsou pred zpracovdn
Skdlovdna. Cilem je nalézt shluk jako mnozinu podobnych objektii s podobnymi proménnymi. Podobnost objektii posuzujeme na zdkla
vzddlenosti (miry) objektitv m-rozmérném prostoru: ¢im je vzddlenost shlukii &i objekti vétsi, tim mensi Jejejichpodobnost. K rychién
posouzeni podobnosti slouzi grafy exploratorni analyzy vicerozmérnychdat: profily, polygony, slunicka a hvézdicky. Strukturu a vaz
mezi proménnymi vystihuji metody snizeni dimensionality, metoda hlavnich komponent (PCA). Dilezitou pomiickou je rozptylo
diagram, kteryzobrazuje objekty, rozptylenév rovine prvnichdvou hlavnich komponent. Graf. komponentnichvah porovndvévzddlenos
mezi proménnymi x; a x, kde krdtkd vzddlenost znaci silnou korelaci Dvojny graf pak kombinuje oba Ppredchozi grafy. Objekty |
seskupovat do shlukil hierarchickydle predem zvolenéhozpiisobu metriky (primérové, centroidné, nejblizsim sousedem, nejvzddlenéjsi
sousedem, medianové, mezi (é2isti a primérnou vazbou) a nehierarchicky dle uzivatelem vybranych objekti-predstavitels; Vysledke
Je dendrogram. Metoda hlavnich komponent a tvorba shluki: Je demonstrovdna na dvou vzorovych ulohdch.

Vicerozmé&ma statisticka analyza vychézi z koncepce latentnich proménnych (faktord, kanonickych proménnych) y, které jso
linedrni kombinaci pivodnich proménnych x s vhodn& volenymi vazbami. Latentni proménnd y je kombinaci m-tice sledovanyc

(mé&fenychresp. jinak ziskanych)proménn}’/chx,, Xp oy Xy VEIVAIU Y = wix + WoX, + o +wx, . Jednotlivé vicerozmérné metod

vyuZivaji rliznych zplsobii stanoveni vah W, Wy ..., W, Zdrojové matice ma rozmér n x m. Pred vlastn{ aplikaci vhodné metod
vicerozmérné statistické analyzy je tieba vZdy provést exploratorni (prizkumovou) analyzu dat, ktera umoziluje (a) posoudit podobnos
objektii pomoci rozptylovych a symbolovych grafii, (b) nalézt vybocujici objekty, resp. Jejich prome&nné, (¢) stanovit, zda lze pouzi
ptedpoklad linedrnich vazeb, (d) ovétit predpoklady o datech (normalita, nekorelovanost, homogenita).

Jednotlivé techniky k ur&eni vzdjemnych vazeb se dale d&lj podle toho, zda se hledaji (a) struktura a vazby v proménnych neb

(b) struktura a vazby v objektech:

(1) Hledani struktury v proménnych v metrické Skale: fuktorovd analyza FACT a analyza hlavnich komponent PCA.

(2) Hledani struktury v objektech v metrické ¥kale: shlukovd analyza.

(3) Hledani struktury v objektech v metrické i v nemetrické 3kale: vicerozmerné skilovani

(4) Hledéni struktury v objektech v nemetrické Skale: korespondencni analyza.

(5) Vétsina metod vicerozmérné statistické analyzy umoziuje zpracovani linedrnich vicerozmérnychmodels, kde zavisle proménné
se uvazuji jako linearni kombinace nezavisle proménnych resp. vazby mezi proménnymi jsou linedrni. V fade pfipadi se také
uvazuje normalita metrickych promé&nnych.

Uréenim struktury a vzajemnych vazeb mezi proménnymi ale i mezi objekty se zabyvaji techniky redukce proménnych na latentn{

Vzorova iloha 1. Sledovini spotreby proteinii v Evropé

Sledovéna spotfeba proteini v 25 zemich formou spotfeby 9 druht potravin je pfedmétem vysetteni: existuje korelace mezj
proménnymi? Budou data vyZadovat standardizaci ? Ukazuje graf komponentnich vah na silng korelujici promé&nné? Jsou nekteré
proménné redundandni? Lze odhalit v rozptylovém diagramu komponentniho skére odlehlé objekty, vyjime&né co do spotieby protein(?
Které zemé jsou si podobné ve spotfeb& proteint? Komentujte vzniklé shluky zemi co do spotfeby proteind.

Data: i znadi index, Cervene ¢ervené maso, Bilé maso, Vejce, Mléko, Ryby, Obilniny, Skrob, Ofrechy, Ovoce a zelenina,

Objekty ~ Prom&nn¢

1 Stat Cervene Bile Vejce Mleko Ryby Obilniny Skrob Orechy Ovoce
1 Albania 10.10 1.40 0.50 8.90 0.20 42.30 0.60 5.50 1.70
2 Austria 8.90 14.00 4.30 19.90 2.10 28.00 3.60 1.30 430
3 Belgium 13.50 9.30 4.10 17.50 4.50 26.60 5.70 2.10 4.00
4 Bulgaria 7.80 6.00 1.60 8.30 1.20 56.70 1.10 3.70 4.20
S Czechosloyv. 9.70 11.40 2.80 12.50 2.00 34.30 5.00 1.10 4.00
6 Denmark 10.60 10.80 3.70 " 25.00 9.90 21.90 4.80 0.70 2.40
7 E Germany 8.40 11.60 3.70 11.10 5.40 24.60 6.50 0.80 3.60
8 Finland 9.50 4.90 2.70 33.70 5.80 26.30 5.10 1.00 1.40
9 France 18.00 9.90 3.30 19.50 5.70 28.10 4.80 2.40 6.50
10 |Greece 10.20 3.00 2.80 17.60 5.90 41.70 2.20 7.80 6.50
23 |USSR 9.30 4.60 2.10 16.60 3.00 43.60 6.40 3.40 2.90
24 W Germany 11.40 12.50 4.10 18.80 3.40 18.60 5.20 1.50 3.80
25 |Yugoslavia 4.40 5.00 1.20 9.50 0.60 55.90 3.00 5.70 3.20




Reseni: k analyze byl pouZit program NCSS2000.

1. Exploratorni analyza:
Rychlé posouzeni podobnosti mezi jednotlivymi objekty &ili fadky datové matice usnadiiuji piedevsim symbolové grafy.
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Krabicové grafy plivodnich dat

Rozptylové diagram pdvodnich dat

Polygony jsou vlastng profily v polarnich soufadnicich, kdy kazd4 promé&nné objektu xT, i = J,

vychazejiciho ze spole¢ného stiedu.
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2. Metoda hlavnich komponent:

1. Vy3etfeni indexového grafu tpati vlastnich &isel: Vlastni &isla slouZi k uréeni podtu A "vyuZitelnych" hlavnich komponent, jez
si zvolime v analyze k dal§imu uZivéni.

2. VySetteni grafu komponentnich vah: tento graf ukazuje, e promé&nné Bilé maso-Mléko-Cervené maso-Vejce spolu siln& koreluji.
Ukazuje se, Ze by bylo vhodné jejich po&et zredukovat na dv& promé&nné, napt. Bilé maso-Vejce. Mezi priivodi¢i ostatnich

promé&nnych je dostate¢né velky thel, a tim mal4 korelace. Promé&nné, které spolu nekoreluji mohou byt ponechany ve vstupnich
datech.
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3. VySetfeni rozptylového diagramu komponentniho skoére: nejdileZit&j3i diagram metody hlavnich komponent ukazuje celou
vy3etfovanou strukturu objekti, tzn. shluky objektd, izolované objekty, odlehlé objekty, anomalie, atd. Objekty mohou byt oznaceny
textovym popisem nebo ¢iseln& indexem. V pravém hornim rohu se dobte oddglil shluk objektd: 7 (Albanie), 4 (Bulharsko), 18
(Rumunsko), 25(Jugosldvie), ktery pokryva zemé&Balkanu. Vyjime&né postaveni maji /7(Portugalsko), 19(Spanélsko). Ostatni staty
jsou kromé& 77, 13, 23 v jednom spole¢ném shluku.
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Rozptylovy diagram komponentniho skére (Scatterplot)

4. VySetteni dvojného grafu: je dileZité sledovat interakci objektd a proménnych. Je-1i n&ktery objekt umistén ve dvojném grafu na
stejném mist& nebo alespoil pobliz mista promé&nné, Jsou spolu v interakci. Interakce poslouzi interpretaci objekti.

Klasifikace objekti analyzou shluki

Hledanim struktury a vzajemnych vazeb v objektech se zabyvaji klasifikatni metody vicerozm&rné statistické analyzy. Klasifikacni
metody jsou postupy, pomoci kterych se jeden objekt zafadi do jedné existujici ttidy (diskriminacni analyza DA), nebo pomoci nichz
Ize neuspotadanou skupinu objekti usporadat do n&kolika vniting sourodych ttid ¢i shluki (analyza shiukii CLU). Analyza shlukd patri
mezi metody, které se zabyvaji vy3etfovanim podobnosti vicerozmérnych objektii (tj. objektli, u nichZ je zméfeno vétsi mnozstvi
proménnych) a jejich klasifikaci do t¥id &ili shluks. Hodi se zejména tam, kde objekty projevuji ptirozenou tendenci se seskupovat.
Podle zpisobu shlukovani se postupy d&lf na hierarchické a nehierarchické. Hierarchické se deli dale na aglomerativni a divizni

Dendrogram podobnosti objekti je standardni vystup hierarchickych shlukovacich metod, ze kterého Je patrna struktura objektu
ve shlucich.

Dendrogram podobnosti prom&nnych odhaluje nejcastji dvojice &i trojice (obecn& m-tice) proménnych, které jsou si velmi
podobné a silné& spolu koreluji.

Vzorova iloha 2. Klasifikace spotreby proteingi v Evrope

Sledovana spotteba proteinti v 25 zemich formou spotfeby 9 druhii potravin je ptedmé&tem klasifikace. Které zemé jsou si podobné
ve spotfeb¢ proteini? Komentujte vzniklé shluky zemi co do spotfeby proteini.

Reseni: Dendrogram podobnosti proménnych obsahuje dvojice nebo trojice proménnych, které Jsou si velmi podobné a silng spolu
koreluji. Metodou nejblizsiho souseda jsou to trojice Cervené maso-Bilé maso- Vejce, k tomu se pfidruzuje také promé&nna Mléko. Dalsi
dvojice je Obilniny-OFechy (obr. 13a). Metoda nejvzdalen&jsiho souseda ukazuje na 4 dvojice: prvni dvojice Cervené maso-Mléko,

druhd Bilé maso-Vejce, tteti Ryby-Skrob, &tvrta Obilniny-Orechy (obr. 13b). Matoda Wardova poskytla stejné shluky jako metoda
nejvzdalengjiiho souseda.
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