B DET KEMOMETRISKE RUM

Anvendslse af Tucksr-

rnocsllering 1 rn

lj@overyagning

Tucker3-modellen er et stoerkt redskab til eksplorativ analyse af
multivejsdata. Modsat PARAFAC-modellen skal man ikke bekymre
sig om numeriske problemer med algoritmen, eller omm modellen
giver matematisk mening. Her anvendes Tucker3 ftil at visualisere et
trevejs datascet fra miljgovervagning.

Af Rasmus Bro, Sgren Balling Engelsen, Institut for
Fedevarevidenskab, Kgbenhavns Universitet og
Lars Ngrgaard, FOSS

Den bla svemmekrabbe er af stor gkonomisk betydning for
fiskeriet i bl.a. staten North Carolina. Igennem nogle &r var der
imidlertid problemer med sygdom blandt disse krabber; bl.a.
havde en stor andel af krabberne laesioner pa skjoldet. Der blev
spekuleret i, om disse problemer kunne tilskrives forurening
fra landbrug, @get turisme og/eller minedrift [1,2]. En indsam-

ling af syge og raske krabber blev gennemfgrt i North Carolina.

Man indsamlede 16 raske krabbepraver fra Albemarle-sundet
09 16 raske krabbepraver fra Pamlico-floden samt 16 syge
krabbepraver fra Pamlico-floden.

Fra hver krabbeprgve (én krabbeprave var i virkeligheden
poolet fra tre krabber) blev der udtaget vaevspraver fra geller,
muskler og indre organer. Fra disse tre vaevstyper blev der vha.
ICP-AES bestemt sporstof-
koncentrationer af 28 metal-
ler. Malet var at undersege,
om der var mgnstre,
der kunne relateres til
sygdom. Alt i alt
var der tale om
3600 koncen-
trationer, som
kunne arrangeres
i en trevejs data-
struktur med 48
krabbepraver x 28
metaller x 3 vaevstyper.

Forbehandling af data

Forbehandling af multivejsdata kan til tider vaere en komplice-
ret affaere [3], men de fleste programmer til multivejsanalyse
indeholder hjelpefunktioner. | dette tilfeelde findes de indivi-
duelle metaller i meget forskellige koncentrationer i pragverne
(tabel 1).
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Figur 1. Den bl& svgmmekralb-
be (Callinectes sapidus).

Hvis man ikke handterer disse forskelle i niveau og spredning,
vil en model af data kun afspejle de variable, der har meget stor
spredning eller meget hgje middelkoncentrationer. Dette hand-
teres ved at centrere og skalere data, sa hver vektor af et metal
for et vaev (f.eks. 48 malinger af Zn i gzllerne) fratreekkes sit
gennemsnit. Dernaest skaleres hver matrix af metal (eksempel-
Middelvcerdi Spredning
0,4 0.3
1774 503,5
4,4 2,3
18,9 13,1
0.7 0.9
0,3 0,3
0.3 0.5
97.5 95,7
415,6 1037.3
11,6 2,7
0,6 1,5
36,6 13,2
80,4 188.3
0,3 0.2
10
0.4 0.5
8,4
0.8 3,6
1,1 1,1
46,7 73
2,5 5.7
0,1 1
0,5 1,1
0.2
n 181,1 959

Tabel 1. Middelvecerdi og spredning pd mdite
metalkoncentrationer - enheden er ppm.
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vis alle Ag-mélinger) med den samlede spredning pa Ag. P&
denne vis har vi opnaet noget, som vi konceptuelt kan sammen-
ligne med autoskalering.

Antal komponenter

For at beregne en Tucker-model pa de forbehandlede data,

ma antallet af komponenter besluttes. Da der er tale om en
eksplorativ analyse, er det ikke kritisk at veaelge det korrekte
antal komponenter. @nsket er at visualisere de mest vasentlige
tendenser i data, sd enhver model, der beskriver en rimelig
andel af variationen, vil vaere anvendelig. Der velges et antal
komponenter, som er relativt lavt, men hgjt nok til at beskrive
en rimelig del af variationen. | den oprindelige artikel sggte
man at beskrive omkring 70% af variationen og noget lignende
gares her. Komponenter i den sidste retning, afspejlende de tre
vaevstyper, bidrager ikke meget til at beskrive data, s& i denne
retning veelges to komponenter. | de to andre retninger veelges
tre komponenter. Dvs. at vi bestemmer en (3,3,2) Tucker3-
model. Denne beskriver 68% af variationen i de forbehandlede
data.

Og et kig pd modellen

| figur 2 er vist et plot af score et og to for de 48 krabber. Som
man kan se, sa er der en meget tydelig gruppering.

Det er tydeligt, at komponent to er relateret til syge krabber.
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Figur 2. Scoreplot for en (3,3,2) Tucker3-model.

Ikke-syge krabber har meget lidt variation i denne retning.
Det er derfor interessant at se, hvad denne retning repraesente-
rer. For at forstd det, mé vi farst igennem kernetensoren, som
fortaller hvordan de tre scores, de tre metalloadings og de to
veevsloadings spiller sammen. | figur 3 kan vi se kernen.

Som det ofte er tilfaeldet, s er kernen rimelig simpel. Det

Veev

Metaller Krabber

Figur 3. Kermen i en (3.,3,2) Tucker3-model. De bld elementer er
her positive.
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er naesten kun komponent et i tredje vaevsretning, der spiller
ind, og for krabbe score to er det metalscore to, som er eneste
vaesentlige komponent. Denne kombination af komponenter er
positivt korreleret, da kerne-elementet er positivt. Dvs. at de
syge krabber er karakteriseret ved markant hgjere koncentratio-
ner af de metaller, der ses som et styrende cluster i figur 4. Det
er metaller som Al, Mn, Fe, Cr med flere.

Ydermere, sa er loadings i komponent et i vaevsretningen givet
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Figur 4. Loadingplot for en (3.3.,2) Tucker3-model for metaller.

ved veerdierne [1,0 0,1 0,1], og det betyder, at dette fenomen
primert er geldende for det forste af de tre vaev; nemlig
geellerne. Denne iagttagelse bekraftes ogsa efterfglgende i
radata.

Ifalge [1] kan disse forhgjede koncentrationer veere en indi-
kation pa, at mineraler fra leret i den omgivende geografiske
region absorberes af krabberne. Mineralerne kunne veere oplg-
seliggjort og frigivet fra leret pga. en kendt udledning af fluorid
fra minedrift. Denne udledning stoppede nogle ar efter den
oprindelige artikel blev skrevet, og det samme gjorde forekom-
sten af syge krabber.

En raekke andre observationer kan let gares i model-
len, og det kan man se flere eksempler pa i de oprindelige
publikationer.

Outro

Som vist, sa kan passende brug af Tucker-modellen vaere et
steerkt redskab til at visualisere meget komplicerede data.

Pa trods af en stor maengde kemiske koncentrationer malt pa
mange forskellige krabber og veev, kan en Tucker-model bruges
til at lzere nye sammenhange om data, som sé sidenhen kan
danne baggrund for nye hypoteser og eksperimenter.
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