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PLAN PREZENTACJI

 Idea analizy danych

 Dane jedno i wielowymiarowe

 Analiza skupień

 Analiza głównych składowych

 Samoorganizujące się mapy Kohonena

 Diagramy Hassego

 Przykłady zastosowań technik chemometrycznych 

w toksykologii



ANALIZA DANYCH

EKSPERYMENT TERENOWY 

LUB LABORATORYJNY

ZMIENNE (CECHY)
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DANE SUROWE

DANE TRANSFORMOWANE

WYNIKI ANALIZY DANYCH

WIEDZA

GROMADZENIE DANYCH EKSPERYMENTALNYCH

(WYNIKI ANALIZ, OBSERWACJE, SZCZEGÓŁY 

OPISOWE DOTYCZĄCE PRÓBEK, PARAMETRY 

EKSPERYMENTU)

PRZYGOTOWANIE DANYCH

(KONTROLA DANYCH, WSTĘPNE PRZETWARZANIE, 

USUWANIE „SZUMU”, ANALIZA WŁAŚCIWOŚCI 

ROZKŁADU ZMIENNYCH, TRANSFORMACJA, 

REDUKCJA LICZBY DESKRYPTORÓW)

WŁAŚCIWA ANALIZA DANYCH

(ANALIZA WIZUALNA, ANALIZA CZYNNIKOWA, 

MODELE ZALEŻNOŚCI, KLASYFIKACJA, ANALIZA 

PODOBIEŃSTWA, ANALIZA TRENDÓW CZASOWYCH)

INTERPRETACJA

(WIZUALIZACJA, TESTOWANIE STATYSTYCZNE, 

WALIDACJA MODELI)
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y=f(x1)

3D

y=f(x1,x2)

4D

y=f(x1,x2,x3)

… nD

y=f(x1,x2,…,xn)
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o Wykrycie punktów odbiegających

o Określenie charakteru rozkładu poszczególnych cech

Źródło: Fisher R.A. (1936) The use of multiple measurements in taxonomic problems. Annals of Eugenics. 7:179-188

ANALIZA POJEDYNCZYCH CECH



o Określenie natury korelacji

o Określenie poziomu współzmienności cech

Zmn1 Zmn2

możliwe, że obiekt C 

pochodzi z innej 

populacji

Reguła 1+1<2

Źródło: Mazerski J. (2000). Podstawy chemometrii, Wydawnictwo PG, Gdańsk, Polska

ANALIZA RELACJI POMIĘDZY CECHAMI W UJĘCIU DWUWYMIAROWYM



wykresy macierzowe

trójwymiarowe wykresy powierzchniowe lub rozrzutu

dendrogramy

projekcja ładunków czynnikowych zmiennych

ANALIZA RELACJI POMIĘDZY CECHAMI W UJĘCIU WIELOWYMIAROWYM



ANALIZA SKUPIEŃ (AGLOMERACJA)

ANG.: CLUSTER ANALYSIS

w.wg - wariancja 

wewnątrzgrupowa

w.mg - wariancja 

międzygrupowa

Dążymy do takiego podziału 

zbioru danych aby w.wg w 

każdym skupieniu była 

możliwie mała zaś w.mg

możliwie duża. 



POJĘCIE ODLEGŁOŚCI W ANALIZIE SKUPIEŃ 
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 odległość euklidesowa

 kwadratowa odległość 

euklidesowa

 odległość miejska 

(Manhattan)

 odległość Czebyszewa

 1-r Pearsona

 odległość potęgowa

 niezgodność 

procentowa

• odległość podobnie jak podobieństwo określana w parach obiektów

• przyjmuje wartości w zbiorze liczb rzeczywistych nieujemnych

• zachowuje warunek zwrotności (odległość obiektu od siebie samego jest równa 0)

• zachowuje warunek symetrii (odległość obiektu 1 od obiektu 2 jest równa odległości 2 od 

obiektu 1)



PODOBIEŃSTWO OBIEKTÓW I 

PODOBIEŃSTWO SKUPIEŃ OBIEKTÓW



INTERPRETACJA WYNIKÓW ANALIZY SKUPIEŃ
Diagram drzewa

Pojedyncze wiązanie
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 analiza dendrogramu –
odległość pomiędzy węzłami,

 wykres przebiegu aglomeracji,

 kryterium Sneath’a

 miernik Grabińskiego (1992)

 reguła Mojeny (1977)

 współczynnik RMSSTD dla 
skupień (ang.: root-mean-
square-standard-deviation)

 ……



ANALIZA SKŁADOWYCH GŁÓWNYCH (PCA)

ANG.: PRINCIPAL COMPONENT ANALYSIS

 wykrycie struktury i ogólnych prawidłowości w związkach między 

zmiennymi

 weryfikowanie wykrytych prawidłowości i powiązań

 opis i klasyfikacja badanych obiektów w przestrzeniach 

zdefiniowanych przez nowe, ortogonalne czynniki



PROJEKCJA I MAKSYMALIZACJA WARIANCJI

mniejsza zmienność

większa zmienność



GRAFICZNA IDEA PCA

oryginalne dane wielowymiarowe
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PCA
przestrzeń głównych składowych

KRYTERIA STOSOWALNOŚCI PCA:
> test Bartletta (H0:macierz korelacji jest 

macierzą jednostkową = wszystkie 

współczynniki korelacji są równe 0) 

(stat. ma rozkład 2 o p(p-1)/2 stopniach 

swobody)
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CECHY GŁÓWNYCH SKŁADOWYCH

 każda główna składowa to kombinacja liniowa 
zmiennych wyjściowych

 każda kolejna składowa jest definiowana tak, aby 
zmaksymalizować zmienność, która nie została 
wyjaśniona przez poprzednią składową

 kolejne składowe są wzajemnie ortogonalne, tzn. 
są wzajemnie nieskorelowane

 suma wariancji głównych składowych = 100%

 liczba wyodrębnionych w analizie składowych nie 
przekracza liczby wyjściowych zmiennych



PROJEKCJA ŁADUNKÓW CZYNNIKOWYCH ZMIENNYCH W

PRZESTRZENI GŁÓWNYCH SKŁADOWYCH



PROJEKCJA WARTOŚCI CZYNNIKOWYCH PRZYPADKÓW W

PRZESTRZENI GŁÓWNYCH SKŁADOWYCH



ŁĄCZNA ANALIZA MACIERZY OBIEKTÓW I CECH



SAMOORGANIZUJĄCE SIĘ MAPY KOHONENA

Teuvo Kohonen – 1982 r. (idea pierwotna von den Malsburg, 1973)

o typ sztucznych sieci neuronowych

o algorytm realizujący konkurencyjne uczenie bez nadzoru

o organizacja wielowymiarowej informacji na płaszczyźnie

o odwzorowanie zależności nieliniowych 

o możliwość grupowania neuronów

Źródło: Kohonen T., Self-organizing formation of topologically correct feature maps, Biol. Cybern., 43, 59-69, (1982)

Kohonen T., Self-Organizing Maps, Springer, (2001)



jednostka wirtualna – JWi

„neuron”

warstwa 

wejściowa

(dane 

surowe

x1, …, xi) wi

wi – wartość wagi

Jednostki wirtualne

JW1 ... JWi ...JWn

x1 W11... W1i ... Wn1

xi Wi1... Wii ... Wni

xn Wn1... Wni ... Wnn

SAMOORGANIZUJĄCE SIĘ MAPY KOHONENA



równe odległości pomiędzy 

neuronami

różne odległości pomiędzy 

neuronami

łańcuch otwarty

Źródło: Nałęcz M., (red), Sieci neuronowe, T.6, Akademicka Oficyna Wydawnicza EXIT, Warszawa, (2000)

hexagonalna prostokątna

RODZAJE SIATEK JEDNO- I DWUWYMIAROWYCH



dane wejściowe po inicjalizacji – wagi nadane losowo

Źródło: Vesanto J., Himberg J., Alhoniemi E., Parhankagas J., SOM Toolbox for Matlab 5, Report A57, 2000; 

http://www.cis.hut.fi/projects/somtoolbox/

Vesanto J., Himberg J., Alhoniemi E., Parhankangas J., Self-organizing map in Matlab: the SOM Toolbox, Proceedings of the Matlab DSP 

Conference 1999, Comsol Oy, Espoo, Finland, 35-40,  (1999)

Vesanto J., SOM-based data visualization methods, Intell. Data Anal., 3, 111–126, (1999)

r= obiektówliczba5

błąd kwantyzacji (QE)↓

błąd topologicznej reprezentacji

(TE) ↓

SAMOORGANIZUJĄCE SIĘ MAPY KOHONENA



po treningu sieci

SAMOORGANIZUJĄCE SIĘ MAPY KOHONENA



Źródło: Vesanto J., Himberg J., Alhoniemi E., Parhankagas J., SOM Toolbox for Matlab 5, Report A57, 2000; 

http://www.cis.hut.fi/projects/somtoolbox/

Vesanto J., Himberg J., Alhoniemi E., Parhankangas J., Self-organizing map in Matlab: the SOM Toolbox, Proceedings of the Matlab DSP 

Conference 1999, Comsol Oy, Espoo, Finland, 35-40,  (1999)

Vesanto J., SOM-based data visualization methods, Intell. Data Anal., 3, 111–126, (1999)

prostokątna
gausowska

odcięta gausowska

JEDNO I DWUWYMIAROWE FUNKCJE SĄSIEDZTWA
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I. Utworzenie siatki neuronów o określonej rozdzielczości

II. Losowe nadanie wag połączeń neuronów z wektorami sygnałów wejściowych

III. Losowy wybór wektora wejściowego x=[x1, x2, …, xn] do 1 etapu treningu

IV. Porównanie odległości x z wektorami wag neuronów i wybór neuronu 

najlepszego dopasowania – zwycięzcy   /odległość euklidesowa/

V. Modyfikacja położenia zwycięzcy wraz z innymi neuronami z obszaru jego 

sąsiedztwa /funkcja gausowska/ 

VI. Powtórzenie kroków III-V aż do momentu kiedy kształt mapy nie ulega dalszej 

zmianie lub do zakończenia ilości cykli treningowych przy jednoczesnym 

obniżaniu promienia sąsiedztwa oraz współczynnika uczenia mapy w czasie

VII. Wyznaczenie ilości trafień dla każdego neuronu mapy
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ALGORYTM SOM



SOM grupy podobieństwa neuronów –

skupiska; klastery
n-wymiarowe dane

grupowanie, np. metodą 

k-średnich; indeks Daviesa-

Bouldina

Źródło: Davies D.L., Bouldin D.W., A cluster separation measure, IEEE Trans. Pattern Rec. Mach. Intell., 1(2), 224-227, (1979)

SAMOORGANIZUJĄCE SIĘ MAPY KOHONENA



zależność wprost proporcjonalna

Źródło: H.F., Astel A., Selim M.I., Abu-Shady A.S., Self-organizing map approach in assessment

spatiotemporal variations of trihalomethanes in desalinated drinking water in Kuwait, Desalination, 252 

(1-3), 97-105, (2010)

zależność odwrotnie proporcjonalna
Źródło: Boszke P., Astel A., Self-organizing maps of Kohonen as means of Chara and Nitella species 

distribution diagnostic, Phycologia, 49(6), 592-603, (2010)

Liczba bruzd Szerokość bruzd

OKREŚLANIE NATURY KORELACJI NA PODSTAWIE SOM



Źródło: H.F., Astel A., Selim M.I., Abu-Shady A.S., Self-organizing map approach in assessment spatiotemporal variations of 

trihalomethanes in desalinated drinking water in Kuwait, Desalination, 252 (1-3), 97-105, (2010)

Niskie stężenie analitu 

w próbkach

Średnie stężenie analitu 

w próbkach
Wysokie stężenie 

analitu w próbkach

CHARAKTERYSTYKA OBIEKTÓW NA PODSTAWIE ANALIZY

WIZUALNEJ MAPY KOHONENA



Źródło: Brereton R., Self organising maps for visualising and modelling, Chemistry Central Journal 2012 6(Suppl 2):S1

WIZUALIZACJA TRAFIEŃ NA MAPIE KOHONENA VS WYKRES

WARTOŚCI CZYNNIKOWYCH Z PCA
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RELACJA PORZĄDKUJĄCE

graf skierowany przedstawiający 
częściowy porządek w zbiorze



RELACJA PORZĄDKUJĄCE



CASE STUDY 1: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA RDZENI

OSADÓW WOKÓŁ WRAKÓW OKRĘTÓW WOJENNYCH

Źródło: Rogowska J., Kudłak B., Tsakovski S., Wolska L., Simeonov V., Namieśnik J., Novel aproach to ecotoxicological risk assessment of sediments

cores around the shipwreck by the use of self-organizng map, Ecotoxicology and Environmental Safety, 104, 239-246, (2014)

16 WWA: naftalen, acenaftylen, acenaften, fluoren, fenantren, antracen, fluoranten, piren, benzo(a)antracen, chryzen, 

benzo(b)fluoranten, benzo(k)fluoranten, benzo(a)piren, indeno(1,2,3-cd)piren, dibenzo(ah)antracen, benzo(ghi)perylen

7 PCB

metale: Zn, Cu, Mg, Mo, Cd, Co, Cr, Mn, Ni, Pb

testy toksyczności: Microtox, Phytotoxkit, Ostracodtoxkit



CASE STUDY 1: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA RDZENI

OSADÓW WOKÓŁ WRAKÓW OKRĘTÓW WOJENNYCH -

Źródło: Rogowska J., Kudłak B., Tsakovski S., Wolska L., Simeonov V., Namieśnik J., Novel aproach to ecotoxicological risk assessment of sediments

cores around the shipwreck by the use of self-organizng map, Ecotoxicology and Environmental Safety, 104, 239-246, (2014)

Toksyczność:

o w teście Microtox w WR3, WR4 i WR6  - WWA

o w teście Phytotoxkit i Ostracodtoxkit w WR2 i WR8 – metale, PCB



CASE STUDY 1: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA RDZENI

OSADÓW WOKÓŁ WRAKÓW OKRĘTÓW WOJENNYCH

Źródło: Rogowska J., Kudłak B., Tsakovski S., Wolska L., Simeonov V., Namieśnik J., Novel aproach to ecotoxicological risk assessment of sediments

cores around the shipwreck by the use of self-organizng map, Ecotoxicology and Environmental Safety, 104, 239-246, (2014)

Toksyczność:

o w teście Ostracodtoxkit - PCB, WWA, Pb, Hg i Zn



CASE STUDY 1: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA RDZENI

OSADÓW WOKÓŁ WRAKÓW OKRĘTÓW WOJENNYCH

Źródło: Rogowska J., Kudłak B., Tsakovski S., Wolska L., Simeonov V., Namieśnik J., Novel aproach to ecotoxicological risk assessment of sediments

cores around the shipwreck by the use of self-organizng map, Ecotoxicology and Environmental Safety, 104, 239-246, (2014)



CASE STUDY 2: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA PRÓBEK WÓD

PODZIEMNYCH Z TERENU SKŁADOWISKA ODPADÓW

Źródło: Kudłak B., Tsakovski S., Simeonov V., Sagajdakow A., Wolska L., Namieśnik J., Ranking of ecotoxisity tests for underground water assessment

using the Hasse diagram technique, Chemosphere, 95, 17-23, (2014)

pH, przewodność, metale 

(Cu, Zn, Pb, Cd,

Cr6+, Hg), OWO, suma 

WWA, Na, Mg, K, Ca,

Mn, Fe, Ni, twardość, 

zasadowość, BZT5, ChZT, 

SO4
2-, Cl-, F-, S2-, NH4

+, 

NO3
-, NO2

-, ….

Testy toksyczności:

Vibrio fischeri –

Microtox, 

Daphnia magna –

Daphtoxkit F 

Thamnocephalus

platyurus – Thamnotoxkit

F, Sorghum saccharatum, 

Lepidium sativum

i Sinapis alba – Phytotoxkit



CASE STUDY 2: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA PRÓBEK WÓD

PODZIEMNYCH Z TERENU SKŁADOWISKA ODPADÓW

Źródło: Kudłak B., Tsakovski S., Simeonov V., Sagajdakow A., Wolska L., Namieśnik J., Ranking of ecotoxisity tests for underground water assessment

using the Hasse diagram technique, Chemosphere, 95, 17-23, (2014)
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CASE STUDY 2: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA PRÓBEK WÓD

PODZIEMNYCH Z TERENU SKŁADOWISKA ODPADÓW

Źródło: Kudłak B., Tsakovski S., Simeonov V., Sagajdakow A., Wolska L., Namieśnik J., Ranking of ecotoxisity tests for underground water assessment

using the Hasse diagram technique, Chemosphere, 95, 17-23, (2014)
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piezometry na odpływie wód 

gruntowych z terenu składowiska

piezometry na odpływie wód 

gruntowych z terenu składowiska
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