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Wprowadzenie

Niniejszy skrypt jest przeznaczony glownie dla studentow Wydzialu Chemicznego
Politechniki Gdanskiej, ktorzy podjeli wysitek i ryzyko zaliczania przedmiotu "Podstawy
chemometrii". Zachgcamy do korzystania z niego rowniez wszystkich tych, ktorzy chcieliby
zastosowa¢ metody chemometryczne do opracowania uzyskanych przez siebie wynikow
doswiadczen i pomiarow. Jest to w pewnym sensie kontynuacja zagadnien omawianych przez
jednego z nas w opracowaniu pt. "Statystyczna analiza wynikow doswiadczalnych”.

Skrypt ten powstal jako odpowiedz na zapotrzebowanie zglaszane przez studentéw
poprzednich kursow tego przedmiotu. O ile od roku 2000 dysponowali oni podrecznikiem
chemometrii', o tyle odczuwali wyrazny brak zestawu instrukcji do éwiczen laboratoryjnych.
Liczymy, ze niniejsze opracowanie w znacznym stopniu wypetni te luke. Nalezy jednak z calg
mocg podkresli¢, ze niniejszy skrypt nie jest w zadnym znaczeniu ani podrecznikiem
chemometrii (brakuje w nim szczegdétowego opisu podstaw teoretycznych stosowanych metod),
ani proba popularyzacji tej dziedziny wiedzy (zawiera zbyt wiele szczegotow technicznych).
Jest to zbior instrukcji do okreslonego zestawu ¢wiczen laboratoryjnych z chemometrii,
realizowanych na naszym Wydziale.

W trakcie pisania niniejszego skryptu kierowato nami przekonanie, Zze majac do niego
dostep Student bedzie przychodzil na zajecia przygotowany. Dlatego na poczatku kazdego
spotkania Prowadzacy ¢wiczenie bedzie podawal wylgcznie informacje niezbgdne do
rozpoczgcia zajec. Oczywiscie bedzie rowniez odpowiadat na indywidualne pytania i wyjasniat
watpliwosci.

**k*%

Podczas ¢wiczen bedziemy postugiwali sie programem Microsoft Excel’ — powszechnie
znanym i popularnym arkuszem kalkulacyjnym. Jedynie w kilku przypadkach niezbedne bedzie
skorzystanie z bardziej specjalistycznego oprogramowania, ktoére udostepni Prowadzacy
zajecia. OczywiScie, profesjonalne zastosowanie metod chemometrycznych wymaga
korzystania z odpowiednich, komercyjnych pakietéw oprogramowania - $§wiadomie jednak
zrezygnowaliémy z ich uzywania podczas zajgé laboratoryjnych. Zastosowanie
oprogramowania tego typu opiera si¢ bowiem na podejsciu "wybierz z menu"; tj. uzytkownik
wybiera, mniej lub bardziej $wiadomie, jedng z mozliwo$ci proponowanych przez program i
otrzymuje jaki$ wynik. Nie da si¢ ukry¢, iz jest to doskonata zabawa - chcieliby$my jednak, aby
podczas wykonywania ¢wiczen Student zrozumial, na czym polega dana metoda
chemometryczna i jak powstaje wynik. Aby to osiagngé, nie ma lepszego sposobu niz
obliczenia "na piechotg", wspomagane co najwyzej niewielka pomoca typowego arkusza
kalkulacyjnego.

! Jego nowa, poszerzona wersja ukazala si¢ w roku 2009 naktadem Wydawnictwa Malamut pod tytutem:
"Chemometria praktyczna — zinterpretuj wyniki swoich pomiaréw”.
2 \Warto zatem zapoznaé si¢ z ksiazka "Excel dla chemikéw... I nie tylko™, autorstwa W. Ufnalskiego i K.
Madrego (WNT, Warszawa 2000).
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Zestaw Cwiczen zostal zaplanowany w taki sposdb, aby nauczyé Studenta
systematycznos$ci w pracy z danymi - w wigkszo$ci ¢wiczen beda bowiem wykorzystywane
wyniki uzyskane w jednym z ¢wiczen wcezesniejszych. W zwiazku z powyzszym, kazde
¢wiczenie powinno zosta¢ starannie i poprawnie wykonane - aby to utatwi¢, Prowadzacy bedzie
oczekiwal od Studenta przygotowania z kazdego ¢wiczenia odpowiedniego sprawozdania.
Sprawozdania te bgda na biezaco sprawdzane, co umozliwi poprawe¢ pomytek i unikniecie
propagacji btedow.

Sugerujemy rowniez, aby gromadzi¢ wszystkie dane i wyniki posrednie w jednym pliku
programu Excel, przeznaczajac na kazde ¢wiczenie oddzielny arkusz. Utatwia to
wykorzystywanie wynikow jednego ¢wiczenia jako danych do kolejnego. Uzywajac
odpowiednich odwolan pomie¢dzy arkuszami mozna ponadto stworzyé uklad, w ktérym
poprawa bledu w jednym miejscu zostanie automatycznie uwzgledniona we wszystkich
kolejnych arkuszach. Jest to jednak bron obosieczna: kazdy niewykryty btad rowniez bedzie sig
przenosit do kolejnych arkuszy. Dlatego, w ukladzie ¢wiczen przewidziane sa odpowiednie
"punkty kontrolne" - stwarza to mozliwo§¢ poréwnania wynikoéw uzyskanych réznymi
metodami.

Gromadzenie wszystkich danych i wynikéw posrednich w jednym pliku jest bardzo
wygodne, wymaga jednak zastosowania dodatkowych srodkow bezpieczenstwa. Oto
najwazniejsze z nich:

v’ Zawsze nalezy posiada¢ co najmniej dwie kopie swojego pliku bazowego.
Zalecamy, aby jedna z nich przechowywaé¢ na swoim komputerze, za$ druga na
mobilnym no$niku danych (pendrive).

v' Wykonywanie ¢wiczenia warto rozpoczaé¢ od utworzenia nowej kopii pliku
bazowego — pliku tymczasowego.

v' Biezgce obliczenia najlepiej wykonywaé tylko w pliku tymczasowym.

v Po zakonczeniu ¢wiczenia warto najpierw utworzy¢ kopie pliku tymczasowego,
a dopiero potem ewentualnie usuna¢ poprzednig wersje pliku bazowego.

v Po powrocie do domu koniecznie nalezy utworzy¢ kopie nowego pliku bazowego
na swoim komputerze.

Postgpowanie takie moze wydawac si¢ przesadnie ostrozne (lub oczywiste), ale chroni
przed calkowita utratg danych i1 wynikow. Nawet w przypadku awarii komputera w
laboratorium Iub utraty nos$nika danych, poprzednia wersja pliku bazowego bedzie do
dyspozycji na komputerze Studenta, co umozliwi szybkie odtworzenie uzyskanych wynikow.

*k*%

Drogi Czytelniku - trzymasz w reku ksigzke kucharska, ktéra umozliwi Ci
przygotowanie wspanialych potraw dla ducha i umystu; zlozonych z liczb i1 subtelnych
zaleznoséci pomiedzy nimi - nie wyjasni ona jednak w peli "metafizyki" ich powstawania.
Lektura skryptu powinna obudzi¢ (lub pogiebi¢) w Tobie ciekawos¢ charakterystyczng dla
inzyniera: "Patrzcie Panstwo, TO Qziala. Ja si¢ pytam: w jaki sposéb?". Po odpowiedz na to
pytanie zapraszamy na wyktad.



Oddajac w Twoje rece niniejsze opracowanie mamy nadzieje, ze korzystaniu z niego
bedzie towarzyszyta satysfakcja z poznania nowego, bardzo silnego narzgdzia do wydobywania
uzytecznych informacji ze zbioru danych liczbowych. Gdyby$Smy bowiem podeszli do sprawy
filozoficznie i zacytowali Ksigge Madrosci: "(...) ales Ty wszystko [Panie] urzqdzil wedlug
miary i liczby, i wagi!"™, moglibyémy wysnué wniosek, iz metody chemometryczne moga
okaza¢ si¢ przydatne nie tylko w trakcie studiowania danych chemicznych. Wniosek, ktory —
jako pokaza kolejne ¢wiczenia — wcale nie jest mocno przesadzony.

Na koniec mamy jeszcze goraca prosbe: jezeli zauwazysz w instrukcjach jakiekolwiek
btedy (edytorskie lub merytoryczne), zgto$ to koniecznie do Prowadzacego ¢wiczenie lub
bezposrednio do Autoréw. Errare humanum est.*

3 Ks. Madroéci 11:20 (Biblia Tysigclecia).
* "Bladzié jest rzeczq ludzkg” - Seneka Starszy.



Cwiczenie nr 1:

ZEBRANIE DANYCH

W ciaggu wielu lat zaje¢ laboratoryjnych z chemometrii kolejne roczniki Studentow
przygotowaly wiele spektakularnych zestawoéw danych, poczawszy od danych czysto
chemicznych, a skonczywszy na parametrach i osiggach strongman’ow oraz szczegdtowych
wymiarach starozytnych amfiteatréw greckich.

Nie chcemy w tym miejscu wylicza¢ wszystkich, ciekawych probleméw postawionych
przez mtodych adeptow chemometrii, aby nie prezentowac utartych szlakow i nie odbieraé
nastgpnym rocznikom szansy wykazania si¢ pomystowoscig. Chcemy jedynie powiedzieé, ze
charakter danych, ktére nalezy przygotowaé, moze by¢ zasadniczo dowolny. Istnieja jednak
pewne wymagania, ktore zebrane dane powinny spelniaé, aby zaproponowany problem byt
mozliwy do rozwigzania. Wymagania te zostaty zaprezentowane ponize;.

I. WYMAGANIA DOTYCZACE DANYCH.

Aby kazde kolejne ¢wiczenie laboratoryjne dostarczato satysfakcji, prowadzito przy tym
do rozwigzania postawionego problemu (o ktorym za chwilg), a jednocze$nie ulatwialo
opanowanie podstaw chemometrii, zebrane dane powinny spetnia¢ nastepujgce warunki:

1) Dane powinny skladaé sie z 20-30 obiektéow o dowolnym charakterze,
opisywanych przez 6-10 cech.

2) Cechy, opisujace obiekty, powinny by¢ mozliwe do przedstawienia, w sposob
jednoznaczny, w postaci liczb. W zwiazku z powyzszym, cechy takie jak: kolor
farby, smak owocu, przystojnosé aktora 1 funkcjonalnosé telefonu beda
eliminowane na starcie przez Prowadzacego. Mozliwe jest, co prawda,
uwzglednienie zmiennych o charakterze zero-jedynkowym (0 = telefon nie posiada
Bluetooth, 1 = telefon posiada Bluetooth), nie polecamy ich jednak z uwagi na
potencjalnie niekorzystny wptyw na wyniki pozniejszych analiz.

3) Warto$ci wszystkich cech, opisujacych obiekty, muszg by¢ sprecyzowane dla
kazdego obiektu. Oznacza to, iz niedopuszczalna jest nieznajomo$¢ nawet jednej
wartosci cechy dla pojedynczego obiektu.

Jak wspomnieli$my wyzej, zebranym danym powinien towarzyszy¢ przeznaczony do
rozwigzania problem, ktory przedstawimy w sekcji drugie;.

II. SFORMULOWANIE PROBLEMU.

Problem, ktérego proba rozwiazania zostanie podjgta w trakcie zajgé laboratoryjnych, a

ktory dotyczy przygotowanych danych, moze zosta¢ wybrany sposrdéd nastepujacych
propozycji:



1. Modelowanie zaleznosci wybranej cechy od pozostalych zmiennych
(nazywanych wowczas zmiennymi objasniajacymi).

2. Analiza podobienstwa zmiennych i obiektéw (poznanie wewngtrznej struktury
zbioru danych).

3. Analiza skupien, pozwalajaca na obiektywny podzial niejednorodnego zbioru
obiektow na jednorodne podgrupy.

Poszczegodlne propozycje oferuja przedstawione ponizej mozliwosci.

Ad. 1. Rozwigzanie problemu tego rodzaju sprowadza sie do odpowiedzi na pytanie, czy
istnieje matematyczna zalezno$¢ jednej, wybranej cechy (opisujacej obiekty) od
pozostalych cech, oraz czy mozliwe jest wyrazenie tej zaleznosci w postaci modelu
liniowego.

Na przykiad: czy istnieje zaleinos¢ wagi trzydziestu sgsiadow z bloku od ilosci
zjadanych w ciggu roku warzyw, owocow, czekolad, kebabow, lodéw oraz wypitej coli i kawy,
czy tez nie ma takiej zaleznosci? (Jezeli zaleznos¢ zostanie wykryta, bedzie rowniez mozliwe
ustalenie, ktore smakolyki i w jaki sposob majg wplyw na wage sgsiadow.)

Ad. 2. Rozwigzanie problemu tego rodzaju rozpoczyna si¢ od ustalenia, czy
zaproponowany zbior danych jest jednorodny. Ustalenie takie sprowadza si¢ do odpowiedzi na
pytania: i) czy poszczegolne zmienne pochodzq z tej samej populacji generalnej?; oraz: ii) czy
wszystkie obiekty pochodzq z tej samej populacji generalnej?. Uzyskanie odpowiedzi
pozytywnej na obydwa pytania konczy analiz¢ chemometryczna, w zwigzku z czym istnieje
niebezpieczenstwo, iz po kilku ¢wiczeniach Student zostanie bezrobotny do konca semestru.

Duzo ciekawsza sytuacja zaistnieje wowczas, gdy chociaz na jedno z powyzszych pytan
odpowiedz bedzie negatywna. Nalezy wtedy wykazaé, jaki jest charakter obserwowanej
niejednorodnosci zbioru, czyli okresli¢ wewnetrzng strukture danych.

Ad. 3. Poczynione zostaje zatozenie (lub istnieje uzasadnione przypuszczenie), ze zbior
obiektéw nie jest jednorodny. W takiej sytuacji, celem Studenta jest mozliwie obiektywne (ze
wzgledu na wartosci wybranych zmiennych) podzielenie go na wewnetrznie jednorodne
podzbiory.

Do tego typu analizy mozna podej$¢ dwojako: i) z uprzedniq znajomoscig liczby i
rodzaju podzbiorow oraz z wiedzq dotyczgcq przynaleznosci poszczegolnych obiektow do tych
podzbiorow (wtedy mozna uzyska¢ (lub nie) potwierdzenie, ze wybrane zmienne zawieraja
informacje niezbedng do podziatu obiektow na takie wtasnie podzbiory); lub: ii) bez znajomosci
struktury wewnetrznej zbioru obiektow. Wykazanie istnienia wewngetrznie jednorodnych
podzbiorow bedzie wtedy "wartoscia dodang" analizy i nagroda za dociekliwo$¢ naukows.

Na przyklad: zmierzono: dlugosé catkowitq; dlugosé ogona; dlugosé tylnej, prawej
tapy; srednig dlugosé wgsow; predkos¢ maksymalng w biegu do miski na odcinku 50 metrow
po dniu postu; rozstaw oczu oraz zwazono 11 kotéw i 12 kotek w wieku 2 lat>. Postawiono
nastepujgcy problem: czy te zmienne pozwalajg na odroinienie samcow i samic w grupie

® Pomiary takie nie zostaly przeprowadzone (przynajmniej przez Autorow).



dwuletnich kotow, czy tez nalezy poszuka¢ innych cech ilosciowych, ktore sq zalezne od plci
tych zwierzqt?

W trakcie ¢wiczenia nr 2 Prowadzacy indywidualnie przedyskutuje ze Studentem
zaproponowany przez Niego problem i sprobuje okresli¢, czy mozliwe jest jego
rozwiazanie na podstawie zgromadzonych danych. Dopiero po tej rozmowie nalezy podja¢
ostateczna decyzje w kwestii wyboru problemu.

I11. SPRAWOZDANIE z tego ¢wiczenia sprowadza si¢ do zebrania danych zgodnych z
podanymi wymaganiami oraz zaproponowania problemu do rozwigzania.



Cwiczenie nr 2:

PRZYGOTOWANIE DANYCH DO ANALIZY

W trakcie pierwszych zajgé laboratoryjnych Student zostal poproszony o zebranie
danych, na ktoérych, w trakcie calego semestru, bedzie dokonywal najrozmaitszych operacji
matematycznych w celu wyekstrahowania informacji niewidocznych gotym (czytaj: w
chemometryczne narzedzia nieuzbrojonym) okiem. Charakter tych danych mégt by¢ zasadniczo
dowolny, z zastrzezeniem koniecznosci wyboru takich cech (dalej nazywanych zmiennymi),
ktore da si¢ jednoznacznie przedstawi¢ w postaci liczb.

Celem niniejszego ¢wiczenia jest przygotowanie takiej formy zebranych danych, ktéra
sprawi, ze operacje matematyczne i statystyczne, ktore beda na nich przeprowadzane w trakcie
kolejnych ¢wiczen, dostarczaty mozliwie duzo informacji. Dla przejrzystosci dalszych
wyjasnien, wszystkie omawiane w kolejnych instrukcjach operacje (numeryczne, statystyczne i
graficzne) beda przeprowadzane - w charakterze przykladu - na konkretnym, przecietnym i
nietendencyjnie dobranym zestawie danych. Zestaw ten zostanie zaprezentowany ponize;j.

Jego prezentacja bedzie jednocze$nie stanowita instrukcje, jak poprawnie
przygotowac tabele danych do dalszej analizy.

I. PREZENTACJA PRZYKLADOWYCH DANYCH.

W sklepie internetowym, ktoéry w réwnie tajemniczych
okolicznosciach rozpoczat jak i zakonczyl swoja dziatalnos$é, oferowano
swego czasu repliki broni biatej. Dla celdw niniejszego opracowania,
wybralisdmy =z nich dwadzies$cia obiektdéw nalezacych do klasy mieczy,
ktérym  nadalismy, mozliwie adekwatnie do rozmiardw, wyjatkowo
legendarne nazwy zaczerpniete z historii i literatury. Kazdy z mieczy
zostal opisany przez siedem cech: dtugosé catkowita, DC, [cm]; dlugosé
gtowni, DG, [cm]; dtugos¢ rekojesci, DR, [cm]; masa, M, [g]; odleglosé¢
srodka masy od rekojesci, SM, [cm]; typ miecza®, T; oraz cena repliki,
CR, [PLN].

Cecha przedstawiona jako typ miecza nie jest typem zmiennej rekomendowanym do
uwzgledniania w trakcie proponowanych analiz, poniewaz przyjmuje tylko trzy rozne wartosci.
Takie zmienne czesto odgrywaja duza role w analizie podobienstwa obiektéw oraz w
analizie skupien. Jezeli jednak zostanie podjeta decyzja o uwzglednieniu zmiennych tego
rodzaju w analizowanych danych, warto pamigtac, iz nie powinno by¢ ich wigcej, niz jedna.

Zgodziwszy sie zatem na uwzglednienie typu miecza jako zmiennej,
prezentujemy ponizej tabele danych wejsciowych zestawu MIECZE:

6 Mamy tu na mysli typ: jednorgczny, poéttorargczny oraz dwurgezny. Cecha ta powinna by¢ silnie
skorelowana zardwno z rozmiarami broni, jak i jej masg. Czy tak bedzie rzeczywiscie, pokaza dalsze
analizy.
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Obiekt\Zmienna DC DG DR M SM T CR
AER 119 92 15 1900 5 1,5 500
AND 152 100 32 2500 12 2 260
AZU 88 71 14 1200 7 1 380
BAL 95 75 13 1400 7 1 320
DUR 102 81 14 1400 8 1 342
EXC 120 90 18 1800 10 1,5 450
GLA 120 95 12 1900 10 1,5 419
GOL 100 69 26 1100 6 1 600
GRA 106 83 15 1600 10 1 350
GUR 104 81 15 1800 10 1,5 406
GWY 103 81 15 1450 5 1 400
HER 85 60 14 1500 8 1 340
HUR 90 65 16 1600 7 1 380
Joy 100 80 14 1500 8 1 320
LOD 92 80 10 1800 10 1 375
ORK 130 97 18 1800 10 1,5 450
SIH 123 95 14 2200 8 1,5 390
UMB 180 125 40 3200 15 2 600
URI 160 120 25 2700 12 2 650
ZAD 68 54 13 800 5 1 375

Nalezy teraz zwroci¢ uwage na kilka waznych elementéow sktadowych tabeli danych.
Powinna ona zawierac:

1

mozliwie krotkie nazwy obiektow (optymalnie: 3-4 literowe) kojarzace si¢ z
rzeczywistymi nazwami obiektow (np. skrot EXC reprezentuje miecz nazwany
Excalibur);

mozliwie krotkie nazwy zmiennych, rowniez kojarzace si¢ z rzeczywistymi
nazwami cech (np. skrot DG dla zmiennej diugosé glowni);

warto$ci  liczbowe odpowiednich cech dla WSZYSTKICH obicktow.
Niedopuszczalne sa braki w tabeli!

Ponadto, w bezposredniej bliskosci tabeli powinny znajdowaé si¢ nastepujace

informacje:

objasnienia krotkich nazw obiektéw i zmiennych;

odsytacz do zrédta danych;

imi¢ i nazwisko autora,;

data utworzenia i ostatniej modyfikacji tabeli;
sformutowany problem, dotyczacy przygotowanych danych.

SPRECYZOWANIE PROBLEMU odbedzie si¢ w trakcie dyskusji z

Prowadzacym.

I1l. SPRAWOZDANIE stanowi prawidlowo przygotowana tabela danych w arkuszu
kalkulacyjnym Excel, gotowa do dalszych analiz.
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Cwiczenie nr 3:

KONTROLA POJEDYNCZYCH ZMIENNYCH

Celem c¢wiczenia jest kontrola przygotowanych danych liczbowych za pomocg
zestawu testow statystycznych. Kontrola ta pomoze w uzyskaniu odpowiedzi na nastepujace
pytania:

» jaki jest charakter rozkladu poszczegolnych zmiennych?;

»  czyistniejq przestanki o koniecznosci dokonania transformacji zmiennych?;

»  czy wsrod zestawu obiektow znajdujq sie punkty odbiegajgce? .

I. WYZNACZANIE WARTOSCI LICZBOWYCH CHARAKTERYSTYK
ROZKLADU.

Kontrolg zestawu danych rozpoczyna si¢ od obliczenia wartosci liczbowych Kkilku
charakterystyk rozkladu zmiennych. Najwygodniej jest uczyni¢ to w formie tabeli,
znajdujacej si¢ bezposrednio pod tabelg danych wejsciowych. I tak, pod kazda z kolumn z
warto$ciami zmiennych powinny znajdowac si¢ wiersze zawierajace:

warto$¢ najmniejsza w obrebie zmiennej (MIN) - funkcja w Excelu:
=MIN (zakres komérek z wartosciami zmiennej); np. =MIN(A05:A30)

warto$¢ najwicksza w obrebie zmiennej (MAX) - funkcja w Excelu:
=MAX (zakres komérek z wartosciami zmiennej)

stosunek MIN/MAX

rozstep rozktadu zmiennej (r = MAX-MIN)

srodek rozktadu zmiennej (d = (MAX+MIN) /2)

warto$¢ Srednia zmiennej (m) - funkcja w Excelu:
=SREDNIA (zakres komérek z wartosciami zmiennej)

odchylenie standardowe zmiennej (s) - funkcja w Excelu:
=ODCH . STANDARDOWE . POPUL (zakres komérek z wartosciami_ zmiennej)

indeks skos$nosci rozktadu zmiennej (q) - funkcja w Excelu:
=SKOSNOSC (zakres komérek z wartosciami zmiennej)

UWAGA! Jezeli jedna ze zmiennych ma charakter zero-jedynkowy, badz
przyjmuje tylko dwie-trzy rézne wartosci - nie trzeba wyznaczaé¢ dla niej powyzszych
charakterystyk rozkladu ani nie nalezy jej transformowaé. Ma ona, z definicji, rozklad
odbiegajacy od rozkladu normalnego i nic na to nie mozna poradzié.

Otrzymane dla kazdej zmiennej charakterystyki nalezy teraz poddaé nastgpujacym
testom:

1) czy warto§¢ MIN/MAX > 0,17

2) czy |d-m| < s ?

3) czy wartos¢ r/s nalezy do przedzialu <3 ;5> ?

4) czy |q| < 27
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Jezeli dla danej zmiennej odpowiedzi na cztery powyzsze pytania brzmia TAK,
zmienna ma prawdopodobnie rozklad zblizony do normalnego i - przynajmniej do czasu
nastepnego ¢wiczenia - przestaje by¢ "interesujaca'’.

Jezeli za$, dla danej zmiennej, odpowiedZ na przynajmniej jedno powyzsze pytanie
brzmi NIE, zmienna staje sie ""podejrzana'. Przyczyny takiego stanu rzeczy moga by¢ dwie:
i) wsrod wartosci zmiennej wystepuje punkt lub punkty odbiegajace; ii) rozklad zmiennej jest
silnie asymetryczny lub wielomodalny.

Aby ustali¢, dlaczego rozklad danej zmiennej odbiega od rozktadu normalnego, nalezy
wykonaé histogram wartosci tej zmienne;j’.

II. CHARAKTER ROZKEADU POSZCZEGOLNYCH ZMIENNY CH.

Po wykonaniu histogramow rozktadu wszystkich "podejrzanych" zmiennych, nalezy
przyjrze¢ im si¢ i odpowiedzie¢ na nastepujace pytania (dla kazdej ze zmiennych):
1) czy rozktad zmiennej jest wielomodalny?;
2) jezeli rozktad zmiennej jest jednomodalny - czy jest symetryczny lub zblizony do
symetrycznego?;
3) jezeli rozktad zmiennej jest jednomodalny - czy jest silnie lewo- lub prawoskosny?;
4) czy na histogramie widoczny jest punkt odbiegajacy?

Jezeli odpowiedZ na pytanie 1) brzmi TAK - nalezy zostawi¢ zmienna w spokoju.
Zmienna taka moze odegra¢ duza role w analizie podobienstwa obiektow lub w analizie
skupien.

Jezeli odpowiedz na pytanie 2) brzmi TAK - nalezy zostawi¢ zmienna w spokoju.
Pomimo, iz jej rozktad nie jest normalny, mozng ja z powodzeniem stosowa¢ praktycznie we
wszystkich metodach chemometrycznych.

Jezeli odpowiedz na pytanie 4) brzmi TAK - nalezy przej$¢ do sekeji 111.

Jezeli odpowiedz na pytanie 3) brzmi TAK (rozklad jest silnie lewo- lub
prawoskos$ny) - nalezy dokona¢ transformacji zmiennej. Transformacja zmiennej polega na
przeksztatceniu wszystkich wartosci danej zmiennej za pomocg odpowiedniej funkcji
matematycznej. Po dokonaniu transformacji nalezy ponownie wykonaé histogram z
otrzymanych warto$§ci danej zmiennej i ocenié, czy jej rozklad stal si¢ przynajmniej
symetryczny.

Ponizsza tabela zawiera przyklady funkcji transformujacych, znajdujacych zastosowanie
W najczesciej wystepujacych sytuacjach:

" "Reczne” wykonywanie histograméw rozkladu zmiennych nie jest zajeciem szybkim, latwym, ani
przyjemnym. Aby ulatwi¢ Studentowi zycie, zapraszamy do lektury Dodatku A, znajdujacego si¢ na
koncu niniejszej instrukcji.
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Charakter zmiennej Przyktady funkcji transformujacych
;E:j;‘s‘fgénam“/ MAX<O,1; jest silnie | .. _ logio(x), x* = logw(x+a); x+a > 0
zmienna jest silnie lewoskosna x* = logio(a-x); a > xXmx
zmienna ma postaé¢ % i x < 15% x* = logio(x)
zmienna ma postaé¢ % i x > 85% x* = logio(a-x), a = 100
inne x* = logio(x/(a-x)), x* = 1/x, inne

Funkcje transformujace mozna oczywiscie dobiera¢ dosy¢ swobodnie. Wartos¢
liczbowa parametru a nalezy dobiera¢ metodg prob i bledow. Na przykiad: jezeli zmienna
jest silnie lewoskos$na, lecz dla funkcji transformujacej x*= log(a-x) zostanie dobrana zbyt
duza warto$¢ a, zmienna po transformacji stanie si¢ prawosko$na - nalezy zatem sprobowac
warto$ci mniejsze;.

Nalezy réwniez pamiegtac, aby wartoSci zmiennej transformowanej, otrzymane po
zastosowaniu odpowiedniej funkcji, przedstawi¢ w nalezytym formacie. Na przyklad:
niewlasciwe jest podawanie wartosci liczbowych transformowanej zmiennej z
dokladnoscia do szeSciu miejsc po przecinku. Zwykle stosuje si¢ nastepujacy format
komorek: liczbowy, z trzema miejscami po przecinku (oczywiscie Excel zapamigtuje te
wartosci z petng doktadnoscig). Nieuzasadnione podanie zbyt szczegdtowych wartosci bedzie
traktowane jako blad w sztuce.

Po dokonaniu transformacji zmiennych nalezy przygotowaé¢ nowa tabele danych, w
ktorej wartoSci zmiennych transformowanych zastapia warto$ci "oryginalne". Nalezy
roéwniez zaznaczy¢, ktére zmienne zostaly poddane transformacji (najczeéciej czyni sie to
poprzez dodanie * do etykiet zmiennych), a takze odnotowaé - blisko tabeli - postaci
funkcji transformujacych.

Przykiad:

WeZmy na warsztat dwie zmienne z omawianego zbioru danych MIECZE,
np. DC oraz DR. Wartos$ci liczbowe charakterystyk rozktadu dla tych
zmiennych prezentuja sie nastepujaco:

Obiekt\Zmienna DC DR
AER 119 15
AND 152 32
AZU 88 14
BAL 95 13
DUR 102 14
EXC 120 18
GLA 120 12
GOL 100 26
GRA 106 15
GUR 104 15
GWY 103 15
HER 85 14
HUR 90 16
Joy 100 14
LOD 92 10
ORK 130 18
SIH 123 14
UMB 180 40
URI 160 25
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ZAD 68 13
MIN 68 10
MAX 180 40

MIN/MAX 0,38 0,25

r 112 30
d 124 25
m 111,85 17,65
s 26,58 7,28
q 1,03 1,96
r/s 4,21 4,12
[d-m| 12,15 7,35
lql 1,03 1,96

Przyjrzyjmy sie najpierw zmiennej DC. Stosunek MIN/MAX wynosi w
jej przypadku 0,38, Jjest wiec zdecydowanie wiekszy niz wartoscé
krytyczna, rbéwna O0,1. Réwniez odlegiosé Sredniej arytmetycznej od
Srodka przedziatu zmiennosci jest mniejsza niz odchylenie standardowe.
Jedynie wzglednie duzy indeks skos$nos$ci, wynoszacy 1,03, moze budzié
pewne watpliwo$ci. Poniewaz w $Swiecie chemometrii panuje poglad:
"jezeli masz watpliwosSci - zrdb wykres", wykonalismy histogram rozktadu
zmiennej DC. Wyglada on w sposdb nastepujacy:

12
1 Histogram
10 Zmiennej DC
g
a
7
6 -
5 4
4 |
3 4
7 |
14
0 T
54-82 82-110 110-138 138-166 166-194
Histogram zmiennej ujawnia wyrazna skosnosé rozktadu.

Postanowilismy sprawdzié¢ (chociaz nie ma takiego wymogu), czy nie mozna
poprawic symetrii rozktadu te] zmiennej na drodze prostej
transformacji. Poniewaz mamy do czynienia =ze zmienna prawoskosna,
zastosowalismy funkcje transformujaca x* = logio(x+a). Po kilku prébach
okazato sie, ze optymalna wartos$¢ parametru a = 15, i tym samym funkcja
transformujaca ma posta¢é: DC* = 1log;o(DC+15). Histogram wykonany z
wartosci zmiennej DC* zaczal przypominaé¢ rozktad normalny:
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Histogram

10 - . . *
zmiennej DC

9,

B_

7_

6,

5_

4_

s B B IL

1,873-1,965 1,965-2,058 2,058-2,151 2,151-2,244 2,244-2,336
Per analogiam 1 z podobnych przyczyn transformowane zostaly
zmienne DG oraz CR przy pomocy nastepujacych funkcji:

DG*
CR*

logi, (DG)
Llogso (CR-200)

Dokonajmy teraz kontroli zmiennej DR. Nasza uwage natychmiast

przykuwaja wartosci dwdch charakterystyk: i) odlegtos¢é Sredniej
arytmetycznej od $Srodka przedziatu zmiennos$ci (|d-m| = 7,35) Jjest
pordéwnywalna =z wartoscia odchylenia standardowego (s = 7,28); ii)

indeks skoénosci q ma dos$¢ duza, w zasadzie krytyczna, wartos$é i wynosi
1,96.

Nie ma watpliwosci, 2Ze zmienna ta ma rozklad zdecydowanie
odbiegajacy od rozkladu normalnego. Wykonanie histogramu w peini
potwierdza nasze przypuszczenia:

ii Histogram

1 zmiennej DR
10 |

9

s

7 |

6 -

5 |

4

3 |

> |

3 i

o | | H

6,25-13,75 13,75-21,25 21,25-28,75 28,75-36,25 36,25-43,75
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Z pozoru mamy do

[ e e
O =N W
I L L

e R A T ¥~ = T ¥ L R =) B B o < B =]
L

czynienia

zZ

rozktadem
podobnym do rozktadu zmiennych DC, DG oraz CR. Prosta transformacja DR¥*
= log;o(DR) ujawnia jednak interesujaca witasno$é¢ zmiennej DR:

silnie

Histogram
zmiennej DR¥*

0,925-1,075 1,075-1,226 1,226-1,376 1,376-1,527 1,527-1,677

prawoskosnym,

Po transformacji rozktad zmiennej stat sie dwumodalny. W zwiazku z

powyzszym, porzucamy projekt transformacji zmiennej DR.

Tabela danych dla zestawu MIECZE, po dokonaniu oméwionych powyzej

transformacji,

prezentuje sie nastepujaco:

Obiekt\Zmienna DC* DG* DR M SM T CR*
AER 2,127 1,964 15 1900 5 1,5 2,477
AND 2,223 2,000 32 2500 12 2 1,778
AZU 2,013 1,851 14 1200 7 1 2,255
BAL 2,041 1,875 13 1400 7 1 2,079
DUR 2,068 1,908 14 1400 8 1 2,152
EXC 2,130 1,954 18 1800 10 1,5 2,398
GLA 2,130 1,978 12 1900 10 1,5 2,340
GOL 2,061 1,839 26 1100 6 1 2,602
GRA 2,083 1,919 15 1600 10 1 2,176
GUR 2,076 1,908 15 1800 10 1,5 2,314
GWY 2,072 1,908 15 1450 5 1 2,301
HER 2,000 1,778 14 1500 8 1 2,146
HUR 2,021 1,813 16 1600 7 1 2,255
JOoY 2,061 1,903 14 1500 8 1 2,079
LOD 2,029 1,903 10 1800 10 1 2,243
ORK 2,161 1,987 18 1800 10 1,5 2,398
SIH 2,140 1,978 14 2200 8 1,5 2,279
UMB 2,290 2,097 40 3200 15 2 2,602
URI 2,243 2,079 25 2700 12 2 2,653
ZAD 1,919 1,732 13 800 5 1 2,243
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I1l. PUNKTY ODBIEGAJACE.

Po wykonaniu histogramu dla "podejrzanej" zmiennej moze si¢ okazac, iz z lewej badz
prawej strony rozktadu znajduje si¢ punkt odbiegajacy. Punkt odbiegajacy moze si¢ pojawic,

gdy:
1.

podczas wykonywania pomiaréw lub przygotowywania danych doszio do
pomylki. Mamy wtedy do czynienia z tzw. "bledem grubym" i nalezy go, w miar¢
mozliwos$ci, poprawi¢; jezeli jednak jest to niemozliwe - obiekt, dla ktorego wystapit,
nalezy permanentnie usungc¢ z tabeli danych.

obiekt, opisywany przez warto$¢ odbiegajaca, pochodzi z innej niz pozostale
obiekty populacji generalnej (np. jeden chomik w populacji myszy). Wartos¢
odbiegajaca nie jest, w takim przypadku, wynikiem btedu; tym niemniej obiekt, dla
ktérego wystepuje, nalezy usungé z tabeli danych.

silnie asymetryczny charakter rozkladu w polaczeniu z mala liczebnoscia
zestawu danych wywoluje zludzenie punktu odbiegajacego. W takim przypadku,
po odpowiedniej transformacji zmiennej warto$¢ odbiegajaca powinna utraci¢ swoj
wyjatkowy status.

Nalezy teraz podjaé¢ decyzje, czy obiekt, ktory jest charakteryzowany przez
odbiegajaca warto$¢ danej zmiennej, powinien pozostaé¢ w tabeli danych, czy tez nalezy go
usunaé. Jezeli nie wiadomo, z ktora z opisanych powyzej sytuacji mamy do czynienia, decyzje

o ewentualnym usunigciu obiektu nalezy podja¢ w oparciu o podany ponizej algorytm
postepowania:

1)

2)

3)

4)

5)

6)

Nalezy tymczasowo usunaé warto$¢ odbiegajaca zmiennej i wykona¢ nowy
histogram tej zmiennej.

Jezeli rozktad zmiennej (po usunigciu wartosci odbiegajacej) stat si¢ zblizony do
normalnego badz przynajmniej symetryczny, metodg przedzialu ufnosci (0
niej za chwile) nalezy oceni¢, czy obiekt opisywany przez te warto$¢ usungé z
tabeli, czy tez nie.

Jezeli po wusunieciu wartosci odbiegajacej rozklad zmiennej nie ulegl
"poprawie’, nalezy przywroci¢ usuni¢ta warto$¢ i dokonaé transformacji
zmiennej.

Jezeli po dokonaniu transformacji zmiennej jej rozklad stal si¢ symetryczny,
nie nalezy usuwa¢ "podejrzanego’ obiektu z tabeli.

Jezeli po dokonaniu transformacji zmiennej na histogramie w dalszym ciagu
widoczny jest punkt odbiegajacy, nalezy tymczasowo usungé¢ wartos$¢
odbiegajaca transformowanej zmiennej i wykona¢ nowy histogram
transformowanej zmienne;.

Jezeli rozklad transformowanej zmiennej (po usunieciu warto$ci odbiegajacej)
stal sie symetryczny, metoda przedzialu ufno$ci nalezy oceni¢, czy usunaé
"podejrzany" obiekt, czy tez nie.
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IV. METODA PRZEDZIALU UFNOSCL

Aby ulatwi¢ Czytelnikowi poprawne zastosowanie metody przedzialu ufnosci, jej
zatozenia zaprezentujemy odwotujac si¢ do konkretnej liczby obiektow.

Zalézmy, iz nasza "podejrzana" zmienna przyjmuje 25 warto$ci, przy czym jedna z nich
jawi si¢ na histogramie jako warto$¢ odbiegajaca. Tymczasowo usuwamy ja z zestawu danych -
pozostang 24 wartosci. Dla tych 24 wartosci obliczamy warto$é Srednig (m) i odchylenie
standardowe $redniej (s), oraz odczytujemy z tabeli® warto$é testu t Studenta dla poziomu
istotnosci 0,05 oraz n-1 stopni swobody (w tym przypadku n = 24 - jest to liczba warto$ci
po odrzuceniu "podejrzanego” obiektu; zatem n-1 = 23). Nastepnie, obliczamy krance
przedziatu ufnosci:

Xpmin = M-t-s;
Xmax = M+t-s.

Jezeli "podejrzana" warto$¢ mieSci si¢ w przedziale wyznaczonym przez te granice
- nie nalezy usuwa¢ z tabeli obiektu przez nia opisywanego; jezeli za$ nie miesci si¢ -
obiekt ten mozna usunaé z zestawu danych.

Przykiad:

Poniewaz kontrola zmiennych przeprowadzona dla zestawu MIECZE nie wykazata
istnienia punktéw odbiegajacych, w celu zilustrowania tego zjawiska postuzymy sie
warto$ciami wybranej zmiennej pochodzacymi z innego zbioru danych.

Zestaw 20 telefondéw komdérkowych zostatr opisany 6 zmiennymi, w tym
zmienng odpowiadajaca pojemnosci akumulatora (AK), wyrazona w [mAh].
Wartosci tej zmiennej, wraz =z obliczonymi wartosciami liczbowymi
charakterystyk rozkladu, prezentuja sie nastepujgco:

Model: AK
N6810 1000
N6260 760
N7710 1300
N7380 700
N2652 760
N7600 850
N7260 760
N6680 900
N6610 720
N6270 900
N7280 700
N5100 720
N3100 850
N2600 820

® Warto§¢ krytyczna testu t Studenta mozna rowniez uzyska¢ w Excelu, korzystajac z funkcji
=ROZKEAD.T.ODW (a;stopnie_swobody); gdzie: a=0,05 dla testu dwustronnego (np. dla

przedziatu ufnosci) lub 0,10 dla testu jednostronnego (np. w wersji statystyki t).
18



NN90 760
N2610 970
N3120 820
N6103 820
N6630 900
N5070 820
MIN 700
MAX 1300
MIN/MAX 0,54
r 600

d 1000
m 841,5

s 137,7

q 2,05
r/s 4,35
|d-m| 158,5
lal 2,05

Otrzymujemy negatywna odpowiedZ na dwa z czterech postawionych w
sekcji I pytan. Wartos$é¢ bezwzgledna indeksu sko$nosci rozkitadu |q| Jjest
wieksza niz 2; a ponadto |d-m| > s. JestedSmy =zatem zmuszeni do
wykonania histogramu rozkladu badanej zmiennej:

iy

LS} w - w [e}] ~ [e-] w o
|

Histogram
zmiennej AK

625-775 775-925 925-1 075  1075-1225 1225-1 375

Histogram rozkitadu zmiennej AK wyraznie sugeruje istnienie punktu
odbiegajacego w postaci modelu N7710. Zgodnie zZ algorytmem
postepowania, podanym w sekecji III, tymczasowo usuwamy obiekt N7710 =z
tabeli danych i wykonujemy nowy histogram zmiennej AK:
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Histogram

6 Zmiennej AK
(po usuniegciu N7710)

0 T T T T )
662,5-737,5 737,5-812,5 812,5-887,5 887,5-962,5 962,5-1037,5

Histogram zmiennej AK =zaczal wyglada¢ na tyle przyzwoicie, iz
dalsze modyfikacje tej zmiennej nie sa konieczne. Pozostaje =zatem
ocenié¢, np. metoda przedziatu wufnosci, czy wolno nam =z czystym
sumieniem usuna¢ obiekt N7710 z tabeli danych.

Po tymczasowym usunieciu modelu N7710, pozostato n = 19 obiektdw.
Za pomoca FExcela obliczamy warto$¢ testu t Studenta dla omawianego

przypadku (poziom istotno$ci 0,05 i n-1 = 18 stopni swobody) :

=ROZKZAD.T.ODW (0,05;18)

otrzymujac wartos¢ t = 2,101. Nastepnie, obliczamy nowa wartosé
$rednia zmiennej AK (m = 817) i Jjej nowe odchylenie standardowe
(s = 88). Na koniec, okre$lamy granice przedzialtu ufnosci:

Xpin = M-t-s = 633

Xpax = M+t-s = 1002

Warto$¢ zmiennej AK dla obiektu N7710 wynosi 1300. Wartos$¢ ta nie
miesci sie w obliczonym przedziale ufnos$ci, dlatego obiekt ten wolno
nam, z czystym sumieniem, permanentnie usunaé¢ z tabeli danych.

V. SPRAWOZDANIE.

W sprawozdaniu Student powinien wykona¢ wszystkie, wyzej opisane, a konieczne dla
Jego danych operacje oraz dotaczy¢ komentarz dotyczacy ewentualnych "podejrzanych"
zmiennych i postepowania z nimi. Mile widziany bedzie zwigzly, acz tre§ciwy komentarz, na
przyktad: "zmienna jest podejrzana, albowiem wartosé bezwzgledna indeksu skosnosci jest

wigksza od 2, wiec dokonuje transformacji funkcjq: ...; przyjmujgc za optymalng wartos¢ a
rowng .., po wykonaniu histogramu transformowanej zmiennej jej rozklad stal sie
symetryczny".
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Dodatek A:

Automatyzacja tworzenia histogramoéow w Excelu.

W przypadku posiadania cho¢ jednej "podejrzanej" zmiennej, konieczne jest wykonanie
histogramu rozkladu tej zmiennej. Jezeli zmienna ta wymaga transformacji, w celu dobrania
optymalnej funkcji transformujacej nalezy (niestety) wykonac kolejne histogramy (patrz:
¢wiczenie nr 3, sekcja II). Podobna sytuacja ma miejsce w trakcie podejmowania decyzji o
usunieciu punktow odbiegajacych (patrz: ¢wiczenie nr 3, sekcja III).

Powiedzmy wprost, ze tworzenie histogramow per pedes jest zajeciem czasochtonnym,

ucigzliwym i nudnym. W zwigzku z powyzszym, proponujemy Czytelnikowi zapoznanie si¢ z
autorskim przyktadem automatyzacji tworzenia histogramow.

Oto podstawowe zatozenia tworzenia histogramow:

1. Liczba przedzialow histogramu nie powinna by¢ wigksza, niz 1/4 liczby wartoSci
danej zmiennej. Zatem: dla 20 zmiennych idealng liczbg przedziatéw jest 5, dla 25 -
6, etc.
2. Przedziaty histogramu powinny mie¢ jednakowa szerokosc.

3. Skrajne wartosci danej zmiennej powinny znajdowac si¢ w $rodkach skrajnych
przedziatéw histogramu.

Na bazie powyzszych zalozen stworzyliSmy prosty automat do tworzenia histogramow.
Zostat on zbudowany dla 20 warto$ci danej zmiennej oraz 5 przedzialow histogramu.

a B c [ D

1 Zmienna: Zmienna trans. : Okreslenie przedziaiéw:

2 wart. 1 wart. I MIN =MIN (B2:B21)

3 wart. 2 wart. II MAX =MAX (B2:B21)

4 wart. 3 wart. III MAX-MIN =(D3-D2)

5 c =D4/8

6 gl=MIN-c =D2-D5

7 g2=gl+2c =D6+2*D5

8 g3=gl+4c =D6+4*D5

9 g4=gl+6c =D6+6*D5

10 g5=gl+8c =D6+8*D5

11 gb=gl+10c =D6+10*D5

12

13 Granice (g,): Wart. > (g,)

14 =ZAOKR.DO.TEKST (D6 ;3 ; FALSZ) =LICZ.JEZELI (B2:B21;">"&C14)
15 =ZAOKR.DO.TEKST (D7 ;3;FALSZ) =LICZ.JEZELI (B2:B21; ">"&C15)
16 =ZAOKR.DO.TEKST (D8 ;3 ;FALSZ) =LICZ.JEZELI (B2:B21; ">"&C16)
17 =ZAOKR.DO.TEKST (D9; 3;FALSZ) =LICZ.JEZELI (B2:B21;">"&C17)
18 =ZAOKR.DO.TEKST (D10; 3; FALSZ) =LICZ.JEZELI (B2:B21; ">"&C18)
19 L. L. =ZAOKR.DO.TEKST (D11; 3; FALSZ) =LICZ.JEZELI (B2:B21;">"&C19)
20 | wart. 19 wart. XIX -
21 | wart. 20 wart. XX Przedziaty: Liczba wart. w przedziatach:
22 =ZEACZ . TEKSTY (C14;C20;C15) =D14-D15
23 =ZEACZ . TEKSTY (C15;C20;C16) =D15-D16
24 =ZEACZ . TEKSTY (C16,;C20;C17) =D16-D17
25 =ZEACZ . TEKSTY (C17,;C20;C18) =D17-D18
26 =ZEACZ . TEKSTY (C18;C20;C19) =D18-D19
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Jak to dziala?

Kursywa oznaczone s3 elementy opisowe w tabeli.

W kolumnach A i B znajduja si¢, odpowiednio: wartosci "oryginalnej" zmiennej i
jej ewentualne wartosci po transformacji. Jezeli wykonujemy histogram zmiennej bez
transformacji, rolg¢ kolumny B gra kolumna A. Mozemy réwniez przekopiowaé kolumng A w
miejsce kolumny B.

W komérkach D2:D11 znajdujg si¢ formuly obliczajace graniczne wartosci
przedziatéw. Poniewaz zatozyliSmy 5 réwnych przedzialow, a warto$ci MIN i MAX majg
znajdowaé si¢ w $rodku przedziatow I oraz V, to miedzy wartoscig MIN i MAX powinno
znajdowaé sie 8 rownych odcinkow®, ktérych dtugosé oznaczylismy jako e. Ponadto, jeden
odcinek o dlugosci ¢ bedzie znajdowal si¢ po lewej od wartosci MIN oraz po prawej od
warto$ci MAX; sumarycznie otrzymamy zatem - dla 5 przedziatow - 10 odcinkow. W grupach
po dwa tworza kolejno odpowiednie przedziaty. Mozna to przedstawi¢ w sposob nastepujacy:

przedziat I: gl --c-- MIN --c-- g2

przedziat II: g2 --c-- --c-- g3
przedziat III: g3 --c-- --c-- g4
przedziat IV: g4 --c-- --c-- g5

przedziat V: g5 --c-- MAX --c-- g6

W komérkach C14:C19 znajduja si¢ funkcje transformujace wartosci graniczne
przedziatéw do postaci tekstu, aby mogly postuzy¢ do opisu wykresu. Drugi argument funkcji
=ZAOKR.DO.TEKST () (w omawianym przyktadzie jest to warto§¢ 3) reguluje dlugosc
rozwinigcia dziesigtnego granic przedziatdéw histogramu. Nalezy dobra¢ jego warto$¢ wg
wiasnych potrzeb.

W komérkach D14:D19 znajdujg si¢ funkcje obliczajace liczby wartosci zmiennej,
ktore sg wigksze od danej granicy przedziatlu w histogramie. W naszym przypadku: w D14
powinno wyjs$¢ 20, poniewaz wszystkie wartoSci musza by¢ wicksze od granicy g1, zas w D19
musi wyj$¢ 0 - poniewaz wszystkie warto§ci zmiennej muszg by¢ mniejsze od granicy geé.

W kombérce C20 znajduje si¢ mysSlnik. Stanowi on, wbrew wszelkim
przypuszczeniom, istotny element catej uktadanki.

W komérkach C22:C26 znajduja si¢ funkcje taczace odpowiednie teksty. Komorki
te stanowia gotowy opis przedzialow histogramu.

W komérkach D22:D26 znajduja si¢ funkcje obliczajace liczby wartoéci zmiennej w
danych przedziatach dzigki odejmowaniu elementow zawartych w komoérkach D14 :D19, np.:
w przedziale I znajduje si¢ tyle wartosci, ile zostaje po odjeciu wartosci wigkszych od g2
(D15) od wartosci wigkszych od g1 (D14).

Wykres kolumnowy, ktérego opisami serii sa komérki C22 :C26, warto$ciami zas$ -
komorki D22:D26, tworzy najwyzszej elegancji histogram rozkladu danej zmiennej.
Operacje modyfikacji, transformacji oraz kasowania danych w kolumnach A i B sa

® Gdyby przedziatléw bylto 6 - odcinkéw pomiedzy MIN i MAX powinno byé 10, stad w D5 figurowatoby
=D4/10. Nieodzowne byloby rowniez dodanie po jednym nowym wierszu do obliczen w komoérkach
Cl4:C19, D14:D19, C22:C26 oraz D22:D26.
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natychmiast widoczne na histogramie, poniewaz wszystkie dane wejSciowe do wykresu sa
automatycznie przeliczane na nowo.
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Cwiczenie nr 4:

KORELACJE POMIEDZY ZMIENNYMI

Celem ¢wiczenia jest sprawdzenie, czy pomiedzy zaproponowanymi i
skontrolowanymi w trakcie poprzedniego ¢wiczenia zmiennymi nie wystepuja wyrazne
korelacje, to znaczy: czy poszczegélne zmienne nie niosa jakiejS wspoélnej informacji.
Mozna tego dokona¢ na dwa, uzupehiajace sie sposoby:

1) obliczajac wspotczynniki  korelacji  liniowej (x) i determinacji (d) dla

poszczegolnych par zmiennych;

2) wykonujac wykresy korelacyjne dla wszystkich, mozliwych par zmiennych.

Dodatkowo, wykresy korelacyjne wstepnie pomoga wychwycié tendencj¢ obiektow do
formowania grup (na razie — w ukladzie wspotrzednych jedynie dwdch zmiennych) oraz
ewentualne punkty odbiegajace we wszystkich mozliwych uktadach wspotrzednych.

I. OBLICZENIE WSPOLCZYNNIKOW KORELACJI LINIOWEJ ORAZ
DETERMINACJI.

I.1. Wspétcezynnik korelacji liniowej (z).

Matematyczny wzor na wspotczynnik korelacji liniowej (r) jest skrajnie przerazajacy i
znajduje si¢ w literaturze. Aby wyznaczy¢ r dla wybranej pary zmiennych, warto skorzysta¢ z
funkcji Excela:

=WSP.KORELACJI (zakres wartosci_pierwszej_ zmiennej;
zakres_wartosci_drugiej_zmiennej)

Poniewaz wymagane jest obliczenie wartosci r dla wszystkich mozliwych par
zmiennych, najwygodniejsze bedzie zbudowanie tzw. macierzy wspolczynnikéw korelacji
liniowej. Wyglada ona nastepujaco:

W X Y Z
W | rgyw=1 rx,w Ty, w Tz, w
X Ty, x Ix,x = 1 Ty, x rz,x
Y Tw,y Ty, vy ryy = 1 rz,y
Z Ty,z ry,z Ty, z rz,z = 1
Skoro rr,; = rs 1, oczywiste jest, ze gorny trojkat macierzy powtarza informacje

zawartg w trojkacie dolnym (i vice versa). W zwiazku z powyzszym, wystarczy obliczy¢
dowolng potowe macierzy (goérny lub dolny tréjkat) oraz przekatna. Przekatna zawsze sklada
si¢ z samych jedynek, nalezy ja jednak obliczy¢ dla porzadku i spokoju sumienia.

Przyktad:
24



Dla analizowanego zestawu MIECZE, macierz wspdiczynnikédw korelacji
prezentuje sie nastepujaco:

DC* DG* DR M SM T CR*
DC* |1,000(0,959|0,737|0,916|0,754|0,899]0,319
DG* | 0,959 |1,000|0,563|(0,886|0,730|0,838|0,333
DR (0,737 (0,563 |1,000|0,679|0,620|0,693|0,275
M |0,916|0,886|0,679(1,000(0,821|0,886|0,250
SM (0,754)|0,730|0,620|0,821|1,000(0,724 (0,105
T (0,899|/0,838|/0,693|0,886|0,724|1,000/|0,276
CrR* | 0,319|0,333|0,275|0,250|0,105|0,276|1,000

I1.2. Wspélczynnik determinacji (d).

Wspodtczynnik determinacji (d) dla pary zmiennych dany jest mato skomplikowanym
wzorem:

d; ;s = (rLJ)z

Zbudowanie macierzy wspolczynnikow determinacji sprowadza si¢ zatem do
podniesienia do kwadratu wartos$ci zawartych w macierzy wspolczynnikow korelacji liniowe;.

W X Y Z
W | dyw = 1 dx,w dy,w dz,w
X dw,x dyx = 1 dy,x dz,x
Y dw,y dx,! dy,y =1 dz,y
Z dy,z dy,z dy,z dz,z = 1
Przykiad, c.d..
Dla analizowanego zestawu MIECZE, macierz wspdiczynnikdw

determinacji prezentuje sie nastepujgco:

DC* DG* DR M SM T CR*
DC* | 1,000|0,920|0,543|(0,840|(0,569|0,808|0,101
DG* | 0,920 |1,000(0,317 (0,786 0,533 |0,702|0,111
DR (0,543(0,317|1,000|0,461|0,384|0,481|0,075
M |0,840(0,786|0,461(1,000(0,675|0,786|0,062
SM (0,569)|0,533|0,384|0,675|1,000(0,525|0,011
T (0,808(0,702(0,481|0,786|0,525|1,000|0,076
CR* | 0,101|0,111|0,075|(0,062|0,011|0,076|1,000

Il. WYKRESY KORELACYJNE DLA PAR ZMIENNYCH.
Dla n zmiennych, mozliwe jest stworzenie n nad 2 ich par, a co za tym idzie — tylez

samo wykresow korelacyjnych. Ich wykonanie oraz interpretacj¢ zaprezentujemy na
przyktadzie.
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Przykiad:

Wybierzmy zmienne opisujace parametry miecza - diugo$é glowni
(DG*) oraz mase catkowita (M). Zmienne te przyjmuja wartosci:

Obiekt\Zmienna DG* M
AER 1,964 1900
AND 2,000 2500
AZU 1,851 1200
BAL 1,875 1400
DUR 1,908 1400
EXC 1,954 1800
GLA 1,978 1900
GOL 1,839 1100
GRA 1,919 1600
GUR 1,908 1800
GWY 1,908 1450
HER 1,778 1500
HUR 1,813 1600
JOoY 1,903 1500
LOD 1,903 1800
ORK 1,987 1800
SIH 1,978 2200
UMB 2,097 3200
URI 2,079 2700
ZAD 1,732 800

Dysponujemy zatem dwudziestoma punktami o wspotrzednych odpowiadajacych
warto$ciom wybranych zmiennych. Wartosci te nalezy nanies¢ na zwyczajny wykres punktowy
(X,Y), skonfrontowa¢ z warto$ciami r i d dla danej pary cech, a nastepnie dokonac¢ interpretacji
uzyskanego obrazu.

Przyklad, c.d.:

3500 -+
M . DG* , M
3000 -
. r = 0,886
L Wyraznie widoczna
2000 - zaleznosdé liniowa. Masa
» Q“. miecza wzrasta liniowo
¢ & wraz z ditugoscia glowni
1500 - L 2 . ‘ (ostrza), co w
. zupeinosci zgadza sie
1000 Y ze zdrowym rozsadkiem.
L 2
*
500 T T T 1 DG

1,700 1,800 1,900 2,000 2,100
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Poprawnie wykonany wykres korelacyjny powinien by¢ zbudowany na planie
kwadratu i nie zawiera¢ pustych przedzialow na osiach.

Zastosowanie si¢ do wymogu pierwszego (wykres na planie kwadratu) ulatwia
wychwycenie nawet niewielkich tendencji analizowanych zmiennych do wspdtliniowosci.
Poszukiwana linia trendu uktada si¢ wtedy pod katem ok. 45°, a taki trend - zgodnie z
wynikami badan psychologicznych - jest dla badacza najtatwiejszy do wychwycenia.

Spelnienie wymogu drugiego (brak pustych przedziatéw na osiach) prowadzi do
optymalnego wykorzystania catej, dostepnej przestrzeni wykresu. Nalezy zwrocié na to
szczegolng uwage w przypadku wykonywania wykresow korelacyjnych w Excelu, gdyz
program ten ma tendencj¢ do automatycznego nadawania osiom wykresu warto§ci minimalnych
(lub maksymalnych) réwnych 0. W efekcie, czgsto nawet wigcej niz polowa obszaru wykresu
nad osig moze nie zawiera¢ ani jednego punktu.

Przyklad, c.d.:

Ponizej prezentujemy wykres korelacyjny dla pary zmiennych DG* i
M, wykonany absolutnie nieprawidiowo:

3500 M DG* ) M
3000 -
2500 - 4
2000 -
1500 0"

1000 -

500 -
DG*

0 T T T
0,000 0,500 1,000 1,500 2,000

10
O tempora, o mores!

I1l. SPRAWOZDANIE.

W sprawozdaniu Student powinien umiescié:
* macierz wspotczynnikow korelacji liniowej;
* macierz wspotczynnikow determinacji;

0"Co za czasy! Co za obyczaje!" - Cyceron.
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wszystkie mozliwe wykresy korelacyjne dla par zmiennych, zawierajace dodatkowo:
wartoSci r oraz d, a takze krotki komentarz dotyczacy informacji, jaka niesie
wykres. Oto pytania pomocnicze:

v
v
v

czy widoczna jest liniowa zaleznos¢ pomigdzy zmiennymi?

czy widoczna jest zaleznosé nieliniowa?

czy wysoka wartos¢  wspolczynnika  korelacji/determinacji  rzeczywiscie
odpowiada liniowej zaleznosci?

czy obiekty majq tendencje do tworzenia grup?

czy widoczne sq wyrazne punkty odbiegajgce?

28



