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Klassifikation med

Principal Component Analysis

Principal Component Analysis er ofte anvendt som forste skridt i den eksplorative
multivariate analyse, men den finder ogsd anvendelse i klassifikationsproblemer

Af Lars Norgaard, Soren Balling Engelsen og Rasmus Bro, Institut for Fodevarevidenskab, Det Biovidenskabelige Fakultet,

Kobenhavns Universitet

Stammer den analyserede blodprgve fra en rask eller syg
person? Stammer oliespildet fra skib A, B eller C? Den slags
udfordringer hgrer under temaet klassifikation, hvor det under-
sgges om prgver med ukendt tilhgrsforhold kan tilegnes kendte
grupper af prgver; f.eks. cancer eller kontrol.

PCA er et effektivt vaerktgj i den eksplorative dataanalyse,
hvor man gnsker et overblik over ssmmenhang mellem prgver
og variable, og nar det galder klassifikation, kan principperne i
PCA ogsa anvendes. Klassifikationsmetoden som baserer sig pa
PCA hedder Soft Independent Modeling of Class Analogy, som
forkortes SIMCA [1].

Princip i SIMCA
SIMCA-metoden bestar af to trin

1. Beregn en PCA model af data fra hver kendt klasse separat;
disse data kaldes tilsammen for tr&eningssattet.

2. Ukendte prgver, der skal klassificeres, sammenlignes med
hver enkelt PCA model og tilegnes til klassen, hvis de passer
ind i denne baseret pa to afstandsmal: Residualvariation og
Hotelling’s T? (se klumme i Dansk Kemi nr. 3, 2008, for en
nermere beskrivelse af disse). Ordet analogy i den oprinde-
lige titel refererer altsa til analogi med treningsprgverne og
PCA modellen af disse.

I figur 1 er princippet illustreret for én ukendt prgve.
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Figur 1. Illustration af princippet i SIMCA. En ukendt prgves analogi til en
PCA-model for hver klasse mdles vha. residualvariation og Hotelling’s T*.
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Taenkt eksempel - oliespild
Antag at vi har to kendte klasser: 20 prgver af olie fra skib A
og 25 prgver af olie fra skib B. Prgverne er analyseret med en
multivariat instrumentel metode med 50 variable (f.eks. gaskro-
matografi med 50 toppe). Pa begge st prgver er alle de samme
variable malt. Der er spildt olie i @stersgen, og vi laver derfor
gaskromatografisk analyse af en ny prgve fra dette oliespild.
Formaélet er at finde ud af, om synderen er skib A eller skib B
eller ingen af disse?

Vi beregner en PCA-model for hver af de to kendte klasser:

Skib A: X, =T,P’,+E, Ligning 1

SkibB: X, =T,P’,+E;, Ligning 2
Indeks angiver skibet, og i dette tilfelde ikke antal komponen-
ter beregnet i modellen. Sidstn@vnte er 1 gvrigt vigtigt at kunne
estimere, og dette kan vere forskelligt for de to modeller. Man
kan altsa f.eks. have en 4-komponent PCA-model for skib A og
en 2-komponent PCA-model for skib B. Denne fleksibilitet er
en fordel i SIMCA-metoden ift. andre metoder, som er baseret
pa beregninger pa alle prgver (f.eks. PLS diskriminant-analyse,
som vi vil beskrive senere). I ligning 1 og 2 vil ogsa indga for-
behandling (f.eks. centrering og skalering), men dette er udeladt
for at simplificere ligningerne.

Antallet af komponenter i modellerne estimeres ud fra f.eks.
krydsvalidering eller testsat-validering.

Hypotese
Vi opstiller nu den hypotese, at den ukendte prgve kommer
fra skib A, og derfor ma det antages, at prgven indeholder de
samme kemiske variationer som prgverne fra skib A. En made
at formulere dette pa er, at den ukendte prgve indeholder de
samme loadings, som prgverne fra skib A.

Dette kan testes ved at projicere den ukendte prgve ned pa
modellen for skib A:

Skib A: x,” =t,,’P,’ +e,  Ligning 3

Her indeholder x, den ukendte prgves gaskromatogram (en
rekkevektor med 50 elementer) og P, er loadings fundet i
ligning 1 baseret pa prgverne fra skib A. Ved at dividere x,
med P, fas et estimat af prgvens scorevardier for det antal
komponenter PCA-modellen for skib A er beregnet med.
Er den baseret pa fire komponenter vil t,, indeholde fire
tal, som er scorevardierne for den ukendte prgve i skib A
PCA-modellen. Tilsvarende vil residualet e, , indeholde et
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Figur 2. Residualvariation versus T° med eksempler pé placering af ukendte
prover. Se tekst for forklaring.

tal for hver variabel i gaskromatogrammet, som bestar af 50
variable.

Analogi

For at kunne sammenligne den ukendte prgve med de kendte
prover fra skib A beregnes Hotelling’s T? og kvadratsummen
af residualet for de kendte prgver og for den ukendte prgve. For
den ukendte prgve beregner vi altsa (se figur 1):

Residualvariation: Den ukendte prgves afstand til modellen
(kvadratsum af residualvektoren)

T?: Den ukendte prgves afstand til centrum af modellen i mo-
dellen (Hotelling’s T? baseret p& scorevektoren)

Tilsvarende afstandsmal beregnes for hver enkelt af de kendte
prgver, og stgrrelsen af den ukendtes prgves residualvariation
og T? sammenlignes med de kendte prgvers residualer og
T2-verdier. Dette foregér i et Residualvariation versus T? plot
som vist i figur 2.

I figuren ses, at A-prgverne har de

- Ukendt 3 har en hgj T2-verdi, mens residualet svarer til re-
sidualet fra en skib A-prgve. Det betyder, at det gaskroma-
tografiske mgnster ligner skib A-prgverne, men intensite-
ten/koncentrationen for den ukendte prgve er enten meget
hgj eller meget lav ift. A-prgverne (dette bgr selvfglgelig
inspiceres i radata). Det kunne give anledning til at under-
sgge, om der er sket en fejl i analyseprocessen.

- Ukendt 4 har b&de hgj residualvariation og T2, og det er
usandsynligt, at prgven er fra skib A.

- Ukendt 5 er placeret blandt skib B-prgverne, og det er et hint
om, at denne prgve kan vare en skib B-prgve; dette bgr dog
altid testes i en tilsvarende PCA-model for skib B.

Den indlagte graense for A-prgverne er fastsat af forfatterne,
men det er muligt at lave automatiske SIMCA-klassifikationsal-
goritmer med praedefinerede signifikansgranser.

De ukendte prgver er nu testet ift. skib A, og den samme
proces skal nu laves for skib B. Det sparer vi leserne for i dette
tenkte eksempel og vil i stedet i n@ste klumme vise, hvordan
SIMCA kan anvendes pa et virkeligt datasat.

Outro

SIMCA er en effektiv metode til multivariate klassifikations-
problemer. Det svaere i SIMCA-metoden er at bestemme det
korrekte antal komponenter i de enkelte PCA-modeller. Det er
ofte er en stgrre udfordring end f.eks. i PLS-modellering.
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mindste residualer og T? afstande; det
giver god mening, da modellen er ud-
viklet til at beskrive netop disse prgver.
Vi har i figuren ogsa vist, hvorledes
B-prgverne opfgrer sig, nar de projiceres
ind i PCA-modellen for skib A. I dette
tilfelde er der fin adskillelse mellem

A- og B-prgver.

Klassifikation
I figur 2 ses (med stjerner) fem ukendte
prevers placering i plottet:

- Ukendt 1 viser sig tydeligt at vere en
A-prgve, da den tydeligt er placeret
blandt A-prgverne.

- Ukendt 2 har et hgijt residual ift. A-prg-
verne, og det tyder pa et andet gas-
kromatografisk mgnster, og dermed at \
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préven ikke stammer fra skib A.
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