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V technické praxi se vedle informaci, obsazenych v ndhodném skalaru >, vyskytuji i
vicerozmérné informace, obsazené v nahodném vektoru x s m slozkami xi, ..., X,.
Ptiklady vicerozmérnych informaci jsou (a) vyjadieni vlastnosti produkti jako jsou
potraviny, oleje, slitiny, atd. pomoci fady raznych analytickych metod, (b) hodnoceni
spekter pomoci poloh a ploch absorpénich past slouzici k charakterizaci a identifikaci
chemickych sloucenin, (c) sledovani slozeni surovin, produktii, odpadi, v zavislosti na
Case nebo na misté¢ vyskytu, (d) regulace jakosti na zaklad¢ rGznych procesnich
proménnych, (e) stanoveni charakteristiky produktu na zdkladé méteni souvisejicich
proménnych, napt. spekter (vicerozmérna kalibrace).

Vicerozmérna statisticka analyza je zalozena na latentnich proménnych, které jsou
linearni kombinaci ptivodnich proménnych, y=w, x; ...+ w, x. - Zdrojova matice, tj.
matice vychozich dat (popisujici napi. fadu aut) obsahuje proménné v m sloupcich
(napt. obsah motoru, vykon, spotfeba paliva, hmotnost vozu, zrychleni, vyska, §itka,
délka, atd.) a objekty v n fadcich (napi. auta riznych vyrobcll), na nichz jsou tyto
proménné (vlastnosti) meéfeny. Protoze méfené proménné maji rizné jednotky, a Casto
se fadove 181, byva zdrojova matice pred zpracovanim jesté upravovana, skalovana, a to
bud’ (a) centrovanim, kdy se od prvkl sloupce odecte jejich sloupcovy aritmeticky
pramér, nebo (b) standardizaci ¢ili normovanim, kdy se prvky centrovanych sloupct
vydéli svou sloupcovou smérodatnou odchylkou.

Metricke proménné se vyskytuji ve Ctyfech Skalach:

(a) Promeénné v absolutni skale maji na Skdle pfirozeny pocatek a jediné méfitko,
napf. obsah uhliku v %, rychlostni konstanta.

(b) Proménné v pomeroveé skale maji zachovan podil hodnot charakteristik ¢ = x,/x,
napf. vztah vi¢i standardni sloucenin€, vztah vi¢i jevu s definovanym nulovym

pocatkem, parametr F v Hammettove rovnici.



(c) Proménné v intervalové skale maji zachovan podil rozdilii ¢ = x; - x;. Jedna se o
pomeérovou Skdlu s pifirozenym pocatkem pro obé srovnavané hodnoty, napi. pomér
absorbanci indikatoru, vztaZzeny na absorbanci nulov¢ linie.

(d) Promeénné v rozdilové Skale jsou vztahovany k rGznému pocatku, napt. hodnoty
casovych skal, stari, atd.

Nemetrické promenné se vyskytuji ve dvou skalach:

(a) Promenné v ordinalni skale maji svou hodnotu danou poradim v neklesajici
posloupnosti proménnych dle n¢jakého kritéria, napt. pocet atomtli chloru v molekule,
zebti¢ek umisténi, poradové Cislo.

(b) Proménné v nomindalni skale jsou nejméné informativni. Obsahuji kod, napft.
barvu kédem 1 az 16.

(c) Proménné v alternativni (binarni) Skale vyjadiuji rovnost ¢i nerovnost vici
n¢jakému kritériu. Maji binarni charakter, relaci miizeme popsat dvojici 1 (ano), 0 (ne).
T7idu nebo shluk chapeme jako mnozinu objektd se spoleénymi nebo alespon blizkymi
proménnymi, znaky (napf. auta typu BMW). Blizkost ¢i podobnost objekt posuzujeme
na zéklad€ miry blizkosti ¢i vzdalenosti objektii v m-rozmérném prostoru proménnych.
Mirou podobnosti dvou objektl ¢i proménnych x; a x; mlzZe byt pdarovy korelacni
piipad¢ ordindlni Skaly je analogickou mirou podobnosti Spearmanitv korelacni
koeficient. Podobnost binarnich nebo nomindlnich proménnych vyjadiuji rtzné
koeficienty asociace. Pied vlastni vicerozmérnou statistickou analyzou je tfeba provést
exploratorni (prizkumovou) analyzu dat, kterd umoziuje (a) posoudit podobnost
objektit pomoci rozptylovych diagramii a symbolovych grafii, (b) nalézt vybocujici
objekty, resp. jejich proménné, (c) stanovit, zda Ize pouzit predpoklad linedrnich vazeb,
(d) ovéftit predpoklady o datech (normalita, nekorelovanost, homogenita). Jednotlivé
techniky pro stanoveni vzajemnych vazeb se dale d¢li podle toho, zda se hledaji
struktury v proménnych nebo v objektech:

(1) Hledéni struktury v promennych v metrické skéle: faktorova analyza a analyza

hlavnich komponent.

(2) Hledéani struktury v objektech v metrické skale: shlukova analyza.

(3) Hledani struktury v objektech v obou skélach: vicerozmerné skalovani.

(4) Hledani struktury v objektech v nemetrické skdle: korespondencni analyza.



(5) Vétsina metod vicerozmérné statistické analyzy umoziuje zpracovanit linedarnich
vicerozmernych modelii, kde zéavisle proménné se uvazuji jako linedrni kombinace
nezavisle proménnych resp. vazby mezi proménnymi jsou linearni. V fadé ptipadl se
také uvazuje normalita metrickych proménnych.

(a) zpuisob mereni vzdalenosti mezi objekty: 1 kdyz existuje cela fada mér vzdalenosti
(vicerozmérnych metrik), nejcastéji se uziva euklidovska metrika, ktera je ptirozenym
zobecnenim bézného pojmu vzdalenosti;

(b) volba vhodné shlukovaci procedury, dle zvoleného zptsobu metriky. Metody
shlukovani jsou

Metoda prumérova (Average): vzdalenost dvou shlukii se pocitd jako primér z
moznych mezishlukovych vzdalenosti dvou objektii, kdy mezishlukovou vzdalenosti
objektl se rozumi vzdéalenost dvou objektil, z nichz kazdy patii do jiného shluku.

Metoda centroidni (Centroid): vzdalenost shlukii se pocitd jako euklidovska
vzdalenost jejich centroidi, tj. primérti proménnych v jednotlivych shlucich.

Metoda nejblizsiho souseda (Nearest): kritériem pro spojovani shlukl je minimum
z moznych mezishlukovych vzdalenosti objektt.

Metoda nejvzdalenejsiho souseda (Furthest): pocita vzdalenost dvou shluki jako
maximum z moznych mezishlukovych vzdalenosti objektt.

Metoda medianova (Median): jde o jisté vylepSeni centroidni metody, nebot’ se
snazi odstranit rozdilné “vahy”, které centroidni metoda davé rizn¢ velkym shlukim.

Nehierarchické shlukové metody: metoda typickych bodii (Seeded), kdy uzivatel na
zaklad¢é svych vécnych znalosti urci, které objekty maji byt “typickymi” predstaviteli
nove¢ vytvoienych shlukii a systém rozdé€li objekty do shlukl podle jejich euklidovskeé
vzdalenosti od téchto typickych objekta.

Diagram shlukii se objevi pouze v piipadé, Ze jsme zadali hodnoty plivodnich
proménnych a nikoli matici vzdalenosti. Vysledkem je zobrazeni hodnot ve dvojrozmér-
ném prostoru, kde osy tvoii zadané proménné. Objevi se také “obkrouzeni” objektt v
jednotlivych shlucich. Dendrogram je standardni vystup hierarchickych shlukovacich
metod, ze kterého je patrna struktura objektti ve shlucich. Cilem je nalézt shluk jako
mnozinu podobnych objektti s podobnymi proménnymi. Podobnost objektti posuzujeme
na zékladé¢ vzdéalenosti (miry) objekti v m-rozmémém prostoru (vzdalenost

Euklidovska, Manhattanskd, Minkovského a Mahalanobisova), parového korela¢niho



koeficientu a koeficientu asociace (Sokaliv-Michelenertiv, Russeliv-Raotv a
Hamantiv): ¢im je vzdalenost shluki €i objekt vétsi, tim mensi je jejich podobnost. K
rychlému posouzeni podobnosti slouzi grafy exploratorni analyzy vicerozmérnych dat:
profily, polygony, tvaie, kiivky, stromy, sluni¢ka a hvézdicky. Strukturu a vazby mezi
proménnymi vystihuji metody snizeni dimensionality, metoda hlavnich komponent
(PCA) a metoda faktorové analyzy. Dulezitou pomickou je rozptylovy diagram, ktery
zobrazuje objekty, rozptylené¢ v roviné prvnich dvou hlavnich komponent. Graf
komponentnich vah porovnava vzdalenosti mezi proménnymi x; a x; kde kratka
vzdalenost znaci silnou korelaci. Dvojny graf pak kombinuje oba ptfedchozi grafy.
Objekty lze seskupovat do shlukti hierarchicky dle predem zvoleného zptisobu metriky
(primérove, centroidné€, nejblizSim sousedem, nejvzdalenéjsSim sousedem, medianové,
mezi tézisti a primérnou vazbou) a nehierarchicky dle uzivatelem vybranych objekta-

predstavitelt. Vysledkem je dendrogram.

Tato prace vznikla za podpory védeckého zaméru MSM253100002.

LITERATURA:

1. Siotani M., Hayakawa T., Fujikoshi Y.: Modern Multivariate Statistical Analysis,
A Graduate Course and Handbook. American Science Press, Columbia 1985.

2. Seber G. A. F.: Multivariate Observations. Wiley, New York 1984.

3. Meloun M., Militky J. , Forina M.: Chemometrics for Analytical Chemistry, Volume
1. PC-Aided Statistical Data Analysis, Ellis Horwood, Chichester 1992.

4. Brereton R. G. Multivariate Pattern Recognition in Chemometrics, lllustrated by
Case Studies, Elsevier 1992,

5. Krzanowski W. J.: Principles of Multivariate Analysis, A User’s Perspective, Oxford
Science Publications 1988,

6. Meloun M., Militky J., Kompendium statistického zpracovani experimentalnich dat,

Academia Praha, 2002.



