Cvicenie 4.

e Pre dany subor farmaka.txt spravte analyzu hlavnych komponent: Datovy
soubor obsahuje 100 xR pre 20 zlG¢enin a 18 eluénich ¢inidel F (sloupce).
Prvy stipec uréuje poradie a zvy$né hodnoty pre: Toluen : aceton : ethanol
: 30-percentny amoniak = 45 : 45 : 7 : 3; Ethylacetat: benzen : methanol
: 30-percentny amoniak = 60 : 35 : 6.5 : 2.5; Benzen : dioxan : ethanol :
30-percentny amoniak = 50 : 40 : 7.5 : 2.5; Methanol : 30-percentny amo-
niak = 100 : 1.5; Benzen : 2-propanol : methanol : 30-percentny amoniak
= 70 : 30 : 20 : 5; Ethylacetat : methanol : 30-percentny amoniak = 85
: 10 : 5; Cyklohexan : toluen : diethylamin = 65 : 25 : 10; Cyklohexan
: toluen : diethylamin = 75 : 15 : 10; Cyklohexan : benzen : metanol :
diethylamin = 70 : 20 : 10 : 5; Chloroform : aceton : diethylamin = 50 :
40 : 10; Cyklohexan : chloroform : diethylamin = 50 : 40 : 10; Benzen :
ethylacetat : diethylamin = 50 : 40 : 10; Xylen : methylethylketon : met-
hanol : diethylamin = 40 : 40 : 6 : 2; Diethylether : diethylamin = 95 :
5; Ethylacetat : chloroform = 50 : 50; Ethylacetat :chloroform [A] = 50
: 50; Butanol : methanol = 40 : 60; Butanol : methanol [A] = 40 : 60,
kde [A] znaéi, ze byl uzit 0.1M methanolat draselny. Testované zluéeniny
boli: atropine, biperid, caffeine, cocaine, codein, cyclizin, diazepam, ke-
tamine, lignocaine, lorazepam, mebeveri, methadon, morphine, naloxone,
papaverine, pentazoc, phenacet, phenazon, prazepam, procaine.

1. urc¢te hlavné komponenty a prislusné koeficienty. Kolko hlavnjch kom-
ponent je potrebné pouzit?

2. zobrazte Cattelov indexovy graf vlastnych ¢isel a ich kumulativnu
cetnost.

zobrazte grafy komponentnych vah pre hlavné komponenty.
zobrazte rozptylovy diagram komponentného skoére.

zobrazte dvojny graf (biplot) zdrojovej matice.

AR

popiste informécie, ktoré sme schopni z danych grafov odécitat.

Opakovanie

Stiahnite si subor s datami Klas vin.txt a spravte vSetky kroky potrebné pre
uspesnu klasifikaciu. Subor obsahuje tdaje o troch odrodach vin 1.Barolo, 2.Grig-
nolino a 3.Barbela. Kazdy objekt je popisany 6smini znakmi: obsah alkoholu,
necukorny extrakt, fosfaty, celkové fenoly, flavanoidy, pomer absorbanci pri 280
a 315 nm pre nariedené vino, pomer absorbanci pri 280 a 315 nm pro flavanoidy,
obsah prolinu. Stibor mé 10 stipcov, prvy uréuje poradie vzorky, druhy uréuje
odrodu vina a zvysné obsahuji hodnoty prislusnych znakov.

e udte zdkladné Statistické vlastnosti jednotlivych tried (vektor strednych
hodnét, varianénd matica) a zobrazte si jednotlivé znaky(2D a 3D grafy).

e odhadnite a overte rozlozenie znakov v kazdej skupine.



e otestujte zhodnost varianénych matic a vektorov strednych hodnot.
e pomocou PCA urcte, ¢i st pre diskriminacia vyznamné vsetky znaky, alebo
niektoré mozeme vyludit.

e na zaklade grafického zobrazenie vyberte aspon tri vhodné sposoby klasi-
fikacie. Urcte tspesnosti jednotivych typov. Vyberte najaspesnejsiu klasi-
fikaciu.

e pomocou najlepsej klasifikdcie zaradte nové data v stibore Klas vin zara-
dit.txt.

Podrobne popisant davku s oddévodneniami, preco ste si vybrali dané kla-
sifikacie a ktora a preco bola najlepsia odovzdajte do odovzéavarne predmetu..



