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PLAN PREZENTACJI

ldea analizy danych

Dane jedno i wielowymiarowe

Analiza skupien

Analiza gtownych sktadowych

Samoorganizujgce sie mapy Kohonena

Diagramy Hassego

Przyktady zastosowan technik chemometrycznych
w toksykologii



ANALIZA DANYCH

GROMADZENIE DANYCH EKSPERYMENTALNYCH
(WYNIKI ANALIZ, OBSERWACJE, SZCZEGOLY
OPISOWE DOTYCZACE PROBEK, PARAMETRY
EKSPERYMENTU)

ZMIENNE (CECHY)

PRZYGOTOWANIE DANYCH
(KONTROLA DANYCH, WSTEPNE PRZETWARZANIE,
USUWANIE ,SZUMU”, ANALIZA WEASCIWOSCI
ROZKLADU ZMIENNYCH, TRANSFORMACJA,
REDUKCJA LICZBY DESKRYPTOROW)

OBIEKTY
(PRZYPADKI)

WLASCIWA ANALIZA DANYCH
(ANALIZA WIZUALNA, ANALIZA CZYNNIKOWA,
MODELE ZALEZNOSCI, KLASYFIKACJA, ANALIZA
PODOBIENSTWA, ANALIZA TRENDOW CZASOWYCH)

INTERPRETACJA
(WIZUALIZACJA, TESTOWANIE STATYSTYCZNE,
WALIDACJA MODELI)




OD 1D po ND

1D 2D 3D 4D nD

y=f(x1) y=f(x1,x2)  y=f(x1,x2,x3) y=f(x1,x2,...,xn)
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16
Lokalizacja pov/OPAD _ pH H PEC |Ca Mg Na K N-NH4 |S-S04 N-NO3 [C P-PO4 Al Fe
Gdansk 253 442 379 312 276 905 261 524 351 531 466 321 0969 424 133
Suwatki 198 462 237 25 363 826 105 524 521 477 556 155 0,969 1 074
Strzalowo 377 469 206 178 204 385 638 524 314 314 337 874 0969 201 0539
Bialowieza 243 519 65 123 361 854 803 524 176 301 31 892 0969 1 0,081
Krucz 254 457 268 247 20 378 961 524 605 525 421 167 248 256 0,734
Krotoszyn 365 472 188 211 199 618 104 524 474 471 304 177 0969 214 0819
tack 269 462 238 208 233 448 115 524 34 40 348 168 0969 283 0,893
Chojnéw 27 449 322 26/ 261 551 134 524 353 487 41 207 256 331 0876
Zawadzkie 466 455 282 418 461 134 165 23 109 126 472 438 0969 474 121
Szkl. Poreba 515 434 456 268 163 346 103 524 212 336 424 119 0969 1 0324
Bielsko 7741 445 357 252 177 426 161 524 286 388 352 242 0,969 1 0,549
Bircza 446 446 346 237 246 465 586 524 250 405 381 95 0,969 1 0,841
Gdansk 225 41 791 679 579 211 318 229 893 140 109 567 645 537 196
Suwatki 26 448 327 501 817 27 154/ 258 102 144 107 222 0969 286 0702
Strzalowo 22 428 521 496 742 363 103 38 427 113 921 23 317 547 08625
Bialowieza 418 466 218 391 110 443 119 501 272 171 58 222 267 39 0434
Krucz 16,7 405 897 862 983 328 244 406 131 208 148 547 295 149 164
Krotoszyn 8,76 42 634 106 145 812 291 631 233 363 156 849 912 113 236
tack 189 416 696 67 822 291 242 373 812 164 102 559 473 631 215
Chojnéw M2 411 771 783 872 30 197 2387 114 183 114 599 83 115 13
Zawadzkie 211 409 804 139 198 506 249 644 452 507 184 148 251 298 294
Szkl. Poreba 591 381 154 112 121 395 185 583 676 269 150 381 0969 105 155
Bielsko 54,3 39 127 795 567 135 153 27 675 146 966 485 0969 755 181
Bircza 501 425 558 383 378 692 565 169 293 648 628 132 0969 208 0505
Gdansk 356 572 19 28 344 119 34 185 108 478 724 465 321 1 0523
Suwatki 203 475 178 654 116 628 404 733 119 161 173 57 0,969 291 0754
Strzalowo 206 504 906 367 514 249 24 309 118 788 912 421 579 298 0598
Bialowieza 109 528 52 553 160 654 268 718 81 195 931 559 534 55 0,974




O

ANALIZA POJEDYNCZYCH CECH
o Wykrycie punktow odbiegajgcych

Zrédto: Fisher R.A. (1936) The use of multiple measurements in taxonomic problems.
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ANALIZA RELACJI POMIEDZY CECHAMI W UJECIU DWUWYMIAROWYM

Okreslenie natury korelaciji
Okreslenie poziomu wspotzmiennosci cech

1 2
Zmn Zmn2

A 0.455 0.566
B 0.921 0,853
_C 0,785 0,195
D] 0,104 0,304
_E | 0541 0.654
_F ] 0.384 0.486
G| 0.633 059
H| 0.868 0.7455
N 0.238 0.401

J 0.971 0.861
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Zrédto: Mazerski J. (2000). Podstawy chemometrii, Wydawnictwo PG, Gdansk, Polska



ANALIZA RELACJI POMIEDZY CECHAMI W UJECIU WIELOWYMIAROWYM
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ANALIZA SKUPIEN (AGLOMERACJA)

ANG.: CLUSTER ANALYSIS

Dazymy do takiego podziatu
zbioru danych aby w.wg w
kazdym skupieniu byta
mozliwie mata zas w.mg
mozliwie duza.




POJECIE ODLEGLOSCI W AN JGESHLBIEN

Yoo o diue) =11-2)7 +(3-9)" = 81+ 36 =108 kwadratowa odlegtosc
" euklidesowa
- odlegto$¢ miejska
5 | (Manhattan)
] doo VAL @8 —E1=22 () g(leglo$é Czebyszewa
N C 1-r Pearsona
1 4 =27+ (2-9) i os odlegtos¢ potegowa
i 2 5 4 5 6 1 8 & 1011 'x niezgodnosc¢
procentowa

odlegtos¢ podobnie jak podobienstwo okreslana w parach obiektow
przyjmuje wartosci w zbiorze liczb rzeczywistych nieujemnych
zachowuje warunek zwrotnosci (odlegtos¢ obiektu od siebie samego jest rowna 0)

zachowuje warunek symetrii (odlegtos¢ obiektu 1 od obiektu 2 jest rowna odlegtosci 2 0d
obiektu 1)




PODOBIENSTWO OBIEKTOW |
PODOBIENSTWO SKUPIEN OBIEKTOW

The closest neighbour The furthest neighbour
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INTERPRETACJA WYNIKOW ANALIZY SKUPIEN

100*Odl/Odl.maks

Diagram drzewa
Pojedyncze wigzanie
Odlegt. euklidesowa
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analiza dendrogramu —
odlegtos¢ pomiedzy weztami,

wykres przebiegu aglomeraciji,
kryterium Sneath’a

miernik Grabinskiego (1992)
reguta Mojeny (1977)

wspotczynnik RMSSTD dla
skupien (ang.: root-mean-
square-standard-deviation)



ANALIZA SKLADOWYCH GLOWNYCH (PCA)
ANG.:. PRINCIPAL COMPONENT ANALYSIS

W1

wykrycie struktury i ogolnych prawidtowosci w zwigzkach miedzy
zmiennymi

weryfikowanie wykrytych prawidtowosci i powigzan

opis i klasyfikacja badanych obiektow w przestrzeniach
zdefiniowanych przez nowe, ortogonalne czynniki
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PROJEKCJA | MAKSYMALIZACJA WARIANCJI
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(GRAFICZNA IDEA PCA

oryginalne dane wielowymiarowe

przestrzen gtownych sktadowych

PCA
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CECHY GLOWNYCH SKtADOWYCH

kazda gtowna sktadowa to kombinacja liniowa
zmiennych wyjsciowych

kazda kolejna sktadowa jest definiowana tak, aby
zmaksymalizowacC zmiennosc, ktora nie zostata
wyjasniona przez poprzednig sktadowg

kolejne sktadowe sg wzajemnie ortogonalne, tzn.
sg wzajemnie nieskorelowane

suma wariancji gtdwnych sktadowych = 100%

liczba wyodrebnionych w analizie sktadowych nie
przekracza liczby wyjsciowych zmiennych



PROJEKCJA Y ADUNKOW CZYNNIKOWYCH ZMIENNYCH W
PRZESTRZENI GLOWNYCH SKtADOWYCH

Wspotrzedne czynnikowe zmiennych, na podst. korelacji ( Projekcja zmiennych na ptaszczyzne czynnikéw ( 1x 2)
Zmienna | Czynn. 1 | Czynn.2 | Czynn. 3 | Czynn. 4 | Czynn. 5 | - - - -
Cl -0.6205531 -0,352450 -0,115100 0.461879 0.,174748 6 R e st O Aktywn. 4
NO3 -0.601493 -0.289190 0,071051 0,170715 -0.442226
NH4 -0.461218 -0.430351 -0,519446/ 0,118282 0,339706
S04 -0,5672311 -0,175757 -0.122621 -0.450582 -0,233282
Na -0.400927 0468122 0,399640 -0,137567 0,221250
K -0,749750 0,203494 0,156733 0,256365 -0,073089 05 | Mg Na
Ca -0,897301 0,189732 0,007193| 0,093887 0,015007 2 o
Mg -0,685032 04 —0.041639 -0,216408 -0,082219 3
Fe -0,215367 -0,160954 - 0,375955
Mn -0.128570 -0,718960< —6:346039
Zn -0.244585 -0,236069 -0, - -0,102934
H 0.093047 -0.583010 0.488161 -0.462726

H

o

_1,0 sy et em o T oo W eenaa T e T ernn tmon  RobINSIR S rlle s
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Czynn. 1:28,47%




PROJEKCJA WARTOSCI CZYNNIKOWYCH PRZYPADKOW W

PRZESTRZENI GLOWNYCH SKtADOWYCH

Wspdtrzedne czynnikowe przypadkow, na podst. korelacji

Przyp |Czynn. 1| Czynn. 2 | Czynn. 3 | Czynn. 4 | Czynn. 5 | Czyi
28 0.78978 -1,25090 -0,13932 051078 -0.72787 -0.5
29 | 154340 -0.03984 -0,61066 101358 0.29598 0.1
30 -2,88498 -2,25936 -3,56131| -5,23717 -0,80343 -1.2
31 -4 86923 -2.13767¢-2.19174 141678 262924 -12
32 -1,03443 -0.90153 -1.419 ; -0,01079 -0.0
33 -1,24838 -0.99897 -1.64750 1,66606 -0, —0;
34 1,56263 0,26787 -0.54969 0,30107 -0.10185 04
35 1.30749 0,02725 -0,50883 0,27135 0,28221 0.0
36 233364 -0,09376 0.22457 0,20984 -0.66596 -0.1
37 | 093460 222370 -0.13684 -0.77064 -0.32226 -0.5
38 -1,30942  2,74607 1,06890 -0,75786 -0,22743 -1,
39 -0,.43164 112833 0,04333 -0,00527 -0.0 0,3
40 -0,36114 -0.34884 -0,84342 -0.75502 0.3
41 -2,24227 -0.04239 0,189 -1,27335| 1.7
42 -1,36541 0 65163 -0.62397 0.0
43 -0.46613 -0 00411 1.24747 -0.93245 01
44 -7. 14011' 229300 0.72138 256826 -1.45215 -0.0
45 | 0.39318 098793 -0.46535 043122 022187 0.0

Rzut przypadkéw na ptaszczyzne czynnikéw ( 1x 2)
Przypadki o sumie kwadratéw cosinuséw >= 0,00

Czynn. 2: 15,55%

o Aktywn.

-8 -6 -4 -2
Czynn. 1: 28,47%




t ACZNA ANALIZA MACIERZY OBIEKTOW | CECH

Projekcja zmiennych na ptaszczyzne czynnikéw (1 x 2)
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SAMOORGANIZUJACE SIE MAPY KOHONENA

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

. N - typ sztucznych sieci neuronowych
)l o algorytm realizujgcy konkurencyjne uczenie bez nadzoru
o organizacja wielowymiarowej informacji na ptaszczyznie
o odwzorowanie zaleznosci nieliniowych

o mozliwos¢ grupowania neuronow

Zrédto: Kohonen T., Self-organizing formation of topologically correct feature maps, Biol. Cybern., 43, 59-69, (1982)
Kohonen T., Self-Organizing Maps, Springer, (2001)




SAMOORGANIZUJACE SIE MAPY KOHONENA
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RODZAJE SIATEK JEDNO- | DWUWYMIAROWYCH
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Zrédfo: Natecz M., (red), Sieci neuronowe, T.6, Akademicka Oficyna Wydawnicza EXIT, Warszawa, (20C
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SAMOORGANIZUJACE SIE MAPY KOHONENA

dane wejsciowe po inicjalizacji — wagi nadane losowo

0.8 -

r=5x\/liczba obiektc’)> 06

btad kwantyzacji (QE)|

0.4 -

- btad topologicznej reprezentacji
(TE) |

0O O
Zrédfo: Vesanto J., Himberg J., Alhoniemi E., Parhankagas J., SOM Toolbox for Matlab 5, Report A‘
http://www.cis.hut.fi/projects/som
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)




SAMOORGANIZUJACE SIE MAPY KOHONENA

po treningu sieci

& jednostka najlepszego dopasowania




JEDNO | DWUWYMIAROWE FUNKCJE SASIEDZTWA

prostokgtna odcieta gausowska
gausowska

Zrédfo: Vesanto J., Himberg J., Alhoniemi E., Parhankagas J., SOM Toolbox for Matlab 5, Report A’
http://www.cis.hut.fi/projects/som

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)




ALGORYTM SOM

|.  Utworzenie siatki neurondw o okreslonej rozdzielczosci

. Losowe nadanie wag potgczen neuronow z wektorami sygnatow wejsciowych
Ill. Losowy wybdr wektora wejsciowego x=[X;, X,, ..., X,] do 1 etapu treningu

V. Porownanie odlegtosci x z wektorami wag neurondw i wybor neuronu

najlepszego dopasowania — zwyciezcy

[~ W, | = min{jx - Jw

V. Modyfikacja potozenia zwyciezcy wraz z innymi neuronami z obszaru jego
sgsiedztwa

IW, (t+2) = IW, (1) + e (t)h, (O]x(t) — IW, ()]

VI. Powtérzenie krokow I11-V az do momentu kiedy ksztatt mapy nie ulega dalszej
zmianie lub do zakonczenia ilosci cykli treningowych przy jednoczesnym
obnizaniu promienia sgsiedztwa oraz wspoétczynnika uczenia mapy w czasie

VIl. Wyznaczenie ilosci trafien dla kazdego neuronu mapy



SAMOORGANIZUJACE SIE MAPY KOHONENA

n-wymiarowe dane grupy podobienstwa neuronow —

skupiska; klastery
%
L)
A
P . =) —»
..

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

grupowanie, np. metoda
k-srednich; indeks Daviesa-
Bouldina




OKRESLANIE NATURY KORELACJI NA PODSTAWIE SOM

CHC2BY CHErCI

.

zaleznosc wprost proporcjonalna

Zrédfo: H.F., Astel A., Selim M.1., 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)

Liczba bruzd Szerokos¢ bruzd

' 7 &

zaleznos¢ odwrotnie proporcjonalna

Zrédfo: Boszke P., Astel A., Self-organizing maps of Kohonen as means of Chara and Nitella species
distribution diagnostic, Phycologia, 49(6), 592-603, (2010)



CHARAKTERYSTYKA OBIEKTOW NA PODSTAWIE ANALIZY
WIZUALNEJ MAPY KOHONENA

CHBRAC

w probkach

Wysokie stezenie

analitu w prébkach w probkach

Zrédto: 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 stezenie analitu

Srednie stezenie analitu




WIZUALIZACJA TRAFIEN NA MAPIE KOHONENA VS WYKRES
WARTOSCI CZYNNIKOWYCH Z PCA
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CASE STUDY 1: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA RDZENI
OSADOW WOKOL WRAKOW OKRETOW WOJENNYCH
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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 toksycznosci: Mmicrotox, Phytotoxkit, Ostracodtoxkit

Zrédto: Rogowska J., Kudfak B., Tsakovski S., Wolska L., Simeonov V., Namiesnik 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 1: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA RDZENI
OSADOW WOKOt. WRAKOW OKRETOW WOJENNYCH -

b

Wa PAH

: 3 A

Lmriatrix PaH PCE o Co
2z aF4 Too .93 1.1 Mo T
5 HHW r HEH ‘ Hﬂ?ﬂ B u?."‘ﬁ l 13.1 ; t ’
L] ’ 533 - 4.58 0,583 i i B.a7 ‘
4 d d a
cr Cu Fa g Ma
r 3.5 (=] 5.7 ‘ B5T - 2.91
' Haﬂ ! im, ‘ u:\.m } u&u \' Hz.w
5n4‘ 251 e EE 711 142 HT
] « d d a
N o W m Ha ‘
“ 58.4 1260 * az4 575 ‘ 6.6
41.5 650 aT.2 314 66,9
. = & e R
4.6 ® LEF * 538 8.1
d 4 d d d

s w
HT MT 8 B A2 ‘

SA1
845 B4 184 bk}
% ¥ : " P
X bid ‘ 181 7.8 3 k=3
” 55 0.2 b .122‘ 484 3 ‘
d d d
L]
In [ o

S RTRLA ]

Toksycznosc:
o w tescie Microtox w WR3, WR4 i WR6 - WWA
o w tescie Phytotoxkit i Ostracodtoxkit w WR2 i WR8 — metale, PCB

Zrédto: Rogowska J., Kudfak B., Tsakovski S., Wolska L., Simeonov V., Namiesnik 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)
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CASE STUDY 1: OCENA EKOTOKSYKOLOGICZNA RDZENI
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Zrédto: Rogowska J., Kudfak B., Tsakovski S., Wolska L., Simeonov V., Namiesnik 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 PROBEK WOD
PODZIEMNYCH Z TERENU SKrADOWISKA ODPADOW
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Zrédto: Kudtak B., Tsakovski S., Simeonov V., Sagajdakow A., Wolska L., Namiesnik J., Ranking of ecotoxisity tests for underground water assessment
using the Hasse diagram technique, Chemosphere, 95, 17-23, (2014)
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Zrédto: Kudtak B., Tsakovski S., Simeonov V., Sagajdakow A., Wolska L., Namiesnik J., Ranking of ecotoxisity tests for underground water assessment
using the Hasse diagram technique, Chemosphere, 95, 17-23, (2014)
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