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Metoda glavnih osi (Principal Component Analysis- PCA) ‘
Uvod O

Metoda glavnih osi (PCA) je linearna macija (rotacija) merskega prostora. Prva koordinata
zasukanega koordinatnega sistema (glavna os ali 1. PC) je Tista smer, v kateri Se celotna varianca sistema vseh
obravnavanih podatkov najbolj zmania. Naslednja glavna os je pravokotna na prejénjo in je zopet doloZena s tem, da
opie kar najve¢ preostale variance, itd. Ker je tako velika veina celotne variance podatkov zbrana okog nekaj prvih
novih osi, lahko ostale osi zanemarimo, posebej, &e upostevamo samo tiste, ki so skupno odgovorne za ve& kot npr. 90 %
variance. Ker so v veliki veZini kemijskih problemov spremenljivke med seboj odvisne, lahko Ze prvi dve glavni (novi) osi
nositaveé kot 75 % variance. Glavne osi so linearne kombinacije starih spremenljivk:
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Ker je ve&ina informacije (variance) skoncentrirana okoli prvih dveh novih osi, lahko PCA sluZi kot projekcija objektov
iz m-dimenzionanega prostora v 2d prostor prvih dveh glavnih osi (projekcijo originalnih objektov lahko naredimo v 2d
prostor katerihkoli drugih dveh novih osi).

Izhodi&Ze za izratun glavnih osi oziroma koordinatnega sistema v katerem so osi po vrsti usmerjene tako, da pojasnijo
kar najveé variance, je matrika korelacijmed vsemi spremenljivkami. Ce med spremenljivkami i korelacij, torej v
primeru, ko imamo opraviti z med seboj povsem neodvisnimi spremenijivkami, glavnih osi ne moremo izraZunatil

Podatki za izraéun glavnih osi

Ceprav ima danes ve&ina statistignih programov, zlasti tistih, ki so namenjeni kemikom, metodo PCA Ze vgrajeno, si
vseeno oglejmo matematicni postopek izraZuna glavnih osi. Dologitev glavnih osi priénemo z xm veliko matriko, ki je
izratunanana podlagi 1 izmerjenih podatkov X. Posamezni objekt  je predstavljeni v m-dimenzionalnem prostoru
Kot Vektor X=(xyy, Xiz, .., Xig -, Xij -, Xyz). Za izraiun PCA lahko matriko podatkov X predhodno preoblikujemo na
tri nat ine. Preablikovano matriko bomo pisali kot matriko A7
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Izrazi za kovarianco in korelacijo med dvema nizoma vrednosti X; in X;
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ker je normaliziran in kot tak primerljiv med razli¢nimi pari enal ako dolgih nizov.
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Korelacijski koeficient lahko zavzame vse realne vrednosti med -1 in 1. Ce je = 0, potem sta oba
vektorja X;in X;med seboj neodvisna, e pa je |r| = 7 potem sta oba vektorja povezana z linearno
funkcijo (enega lahko izragunamo iz drugega preko linearne enacbe): X; = aX; +
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Izraéun glavnih osi

Izraiun glavnih osi je rotacija koordinatnega sistema. Rezultat PCA je transformacijska (rotacijska) matrika L, ki
omogoZa predstavitev objektov v novem koordinatnem sistemu. Matrika //L// definiran novi sistem tako, da je velikost
deleZa od celotne informacije (odstotek od celotne variance sistema vseh objektov) razporejen zaporedno po oseh: prva os
prevzame najveé ji, zadnja os pa najmanji dele? celotne variance (informacije)
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Matriko //L// dobimo z diagonalizacijo ene od treh matrik, omenjenih na prejénji strani: //X// (matrike meanih
produktov), //V// (matrike varianc) ali //R// (matrike korelacij). Z druganuhzucl ijo katerekoli od omenjenih treh mxm
dimenzionalnih matrik, dobimo najprej m lastnih vrednosti A, Az, ., 4 . Vsaki od lastnih vrednosti 4, pripada lastni
vektor L, = (1, iz ... ., ). Koeficiente 1, imenujemo komponente lastnih vektorjev (loadings). Ko lastne vrednosti
{4} uredimo po velikosti in '\ istem vrstnem redu razporedimo po vrsticah tudi lastne vektorje, dobimo transformacijsko
matriko //L// za izraun glavnih osi.
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Objekti Xpew, ki so predstavljeni v koordinatnem sistemu prvih dveh glavnih osi (PC;in PC3), so dejansko predstavljeni samo
s prvima dvema novima komponentama Xfe¥ = (x/=*, x4, 0, 0, .., 0. Kolikor ve& i odstotek celotne informacije nosita prvi
dve novi komponenti, foliko bolj verodostojna je presiikava objektov X; v 2-dimenzionalni prostor PC,/PC,

Primer: PCA analiza oljénih olj

V danem primeru bomo s PCA obdelali 572 oljénih olj, od katerih je vsako analizirano glede na vsebnost osmih
mas&obnih kislin. V spodnji tabeli so podani osnovni podatki: povpreZja posameznih spremenljivk (koncentracije
masZobnih kislin v 100 ppm), standardni odmik za vsako ma3Zobno kislino in prvi dve vrstici izhodnih treh matrik
JIXI, 1V in [/R]]. Vse tri matrike imajo dimenzijo 572 x 8.
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Po diagonalizaciji vseh treh matrik dobimo tri nize lastnih vrednosti in ustrezne lastne vektor je. Informacijske
vsebnosti posameznih glavnih osi 4, glede na izhodisno matriko (X, V ali R) o naslednje:
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Razlo€no se vidi, da je velika veZina informacij zbrana v nekaj prvih glavnih oseh. V prvem primeru (podatkovia
matrika XTX ) je 99.76 % informacije zbrane okrog prve osi. V tretjem primeru (produkt korelacijskih matrik RTR) pa
je informacija porazdeljena bolj enakomerro. Katero od osnov izbrati za doloten primer, odloZa uspednost projekcije
objektov v PC,/PC; prostoru

Na naslednji strani so projekcije PC,/PC; prikazane za vse tri primere. Ceprav je v prvem in drugem primeru v obeh
prvih oseh zdruzenih blizu 100 % informacije, je v PC prostoru lo€itev slab3a kot v tretjem primeru. Vzrok zato so
neprimer|jive medsebojne absolutne velikosti posameznih koncentracij. Gre za navidezni vpliv absolutno ve jih
spremenljiv xy, X, X in Xz.

Projekcija analiz 8 mas&obnih kislin v 572 olivnih oljih v prostor prvih dveh glavnih osi PC,/PC,
Vsaka toéka predstavlja eno oljéno olje. Grupiranje je najbolj3e na skrajni desni. Stevilke utrezajo geografskim podroé jem.
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Stevilke & ncentracij mas&obnih kislin (1= palmitinska islina ... Cim blize je toka sredini
koordinatnega sistema manjgi vpliv ima v ustrzeni glavni osi
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