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Laboratorni a bioinformaticke
metody rostlinne biosystematiky



Analyza a vizualizace vice
dimenzionalnich dat

ORDINACE



Ordinace

NaméfFili jsme u vzork( spoustu udajd (PROMENNYCH) = vicedimenziondlni
data
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1. CAN CAN CAN1 266 52 60 4 0 0 47 26 15 12 2,2 16,4 2,03 99 18,58 5,115 4,433 0,577 7,455 H
2. CAN CAN CAN2 218 25 45 3 0 0 40 21 14 10,6 3 11,4 2,04 100 20,08 8,72 4,844 0,667 3,8 H
3. CAN CAN CAN3 246 29 37 3 0 0 46 28 15 9,2 2,2 12,8 2,06 97 20,12 8,483 6,649 0,536 5,818 H
4, CAN CAN CAN4 236 35 40 3 0 0 48 32 18 15,8 2,2 14 2,02 95 18,726,743 59 0,563 6,364 H
5. CAN CAN CAN5 264 40 48 4 0,5 0 48 24 13 10,6 2,6 8 1,99 90 18,15 6,6 55 0,542 3,077 H
6. CAN CAN CAN6 222 28 41 4 0 0 45 24 14 12 2,4 11,4 2,02 96 18,56 7,929 5,415 0,583 4,75 H
7. CAN CAN CAN7 243 36 46 3 0 0 47 26 15 12 2 13,8 2,03 95 19,89 6,75 5,283 0,577 6,9 H
11. PAL PAL PAL11 96 5 19 25 1 1 20 14 12 5 2 7,2 2,27 89 19,85 19,2 5,053 0,857 3,6 H
12. PAL PAL PAL12 124 7 19 28 1 1 21 15 9 5,2 2 6 2,31 100 18,89 17,71 6,526 0,6 3 F
13. PAL PAL PAL13 111 9 20 27 1 1 21 14 9 5,8 16 94 2,25 92 18,83 12,33 555 0,6435,875 F



Ordinace

NaméfFili jsme u vzork( spoustu udajd (PROMENNYCH) = vicedimenziondlni
data

|dentifikace vhodnych znaku pro diskriminacni analyzu

Ordinace = redukce vicedimenzionalnich dat a vizualizace vztahu
mezi vzorky

Vice ordinacnich metod (napr. PCA, PCoA, DCA, NMDS) - rozdily
spocivaji v metodologii, predpokladech a typech dat



Prehled vybranych ordinacnich metod

Metoda TP Linedrnost Model vztahu Hlavni pouziti
vzdalenosti
PCA Euklidovska Linearni Ortogonalni Kontinualni data, linearni vztahy
PCoA RGzné metriky | Nemusi byt Generalizované Diskrétni/Ciselna data, rdzné metriky
DCA Unimodalni Nelinearni Unimodalni Ekologicka data s gradienty
NMDS Nemetrickeé Nelinearni | Poradivzdalenosti Komplexni a nestrukturovana data




Prehled vybranych ordinacnich metod

Typ
Metoda Linedrnost Model vztahu Hlavni pouziti

vzdalenosti

PCA Euklidovska Linearni Ortogonalni Kontinualni data, linearni vztahy
PCoA RGzné metriky | Nemusi byt Generalizované Diskrétni/Ciselna data, rdzné metriky
DCA Unimodalni Nelinearni Unimodalni Ekologicka data s gradienty
NMDS Nemetrickeé Nelinearni | Poradivzdalenosti Komplexni a nestrukturovana data

Tranformace dat a jejich standardizace umoznuje vyuziti vice
metod




Prehled vybranych ordinacnich metod

Metoda TP Linearnost Model vztahu Hlavni pouziti
vzdalenosti
PCA Euklidovska Linearni Ortogonalni Kontinualni data, linearni vztahy
PCoA RGzné metriky | Nemusi byt Generalizované Diskrétni/Ciselna data, rdzné metriky
D Unimodalni Nelinearni Unimodalni Ekologicka data s gradre
NMDS Nemetrickeé Nelinearni | Poradivzdalenosti Komplexni a nestrukturovana data

NMDS (Non-Metric Multidimensional Scaling) - nemetrické vice-dimenzionalni Skalovani; umoziuje zkoumat
komplexni ekologicka a taxonomicka data tim, Ze je redukuje do mensSiho poc¢tu dimenzi pfi zachovani vzorcu
podobnosti (nebo rozdild).



NMDS (Non-Metric Multidimensional

Scaling)

Dilezitd je hladina stresu:

Stress

<0.05

Fit

Excellent

Good

Fair

Poor

Description

considered best for NMDS
interpretation

good ordination with little risk of
misinterpreation

usable but higher values
approach poor interpretation

poorly represents the data



Analyza a vizualizace vice
dimenzionalnich dat

Diskriminacni analyza



Diskriminacni analyza

e statistické metody pouzivané k rozliSovani mezi dvéma nebo vice skupinami
na zakladé hodnot vstupnich proménnych

e cilem je klasifikovat nové pozorovani do spravné skupiny nebo pochopit
vztahy mezi proménnymi a skupinami.

Volba metody zavisi

* Povaze dat (napr. linearni vs. nelinearni vztahy).

* Predpokladech (napr. normalita, homogenita kovarianc¢nich matic).
 Ucéelu analyzy (napt. predikce, interpretace).



Prehled vybranych metod Diskriminacni
analyzy (dle GPT chat)

Metoda

Linearni diskriminacni
analyza (LDA)

Kvadraticka diskriminacni
analyza (QDA)

Kanonicka diskriminacni
analyza (CDA)

Naivni Bayesova metoda

Flexibilni diskriminacni
analyza (FDA)

Diskriminacni analyza s
penalizaci

Smisené modely DA

Neuronové sité v DA

Random Forest
Diskriminace

Cil

Najit linedrni kombinace proménnych pro
separaci skupin.

Umoznit rlizné kovarian¢ni matice mezi
skupinami.

Maximalizace separace mezi skupinami
pomoci kanonickych funkci.

Klasifikace na zakladé nezavislych
promeénnych.

Nelinearni klasifikace pomoci spline nebo
jinych metod.

Zvladnout vysokorozmérnd data a snizit
overfitting.

Zohlednit hierarchickou strukturu nebo
opakovana méreni.

Klasifikace nelinearnich a slozitych dat
pomoci hlubokého uceni.

Klasifikace a odhad pravdépodobnosti
pomoci rozhodovacich stromQ.

Predpoklady

Normalita dat, homogenni
kovariancni matice.

Normalita dat, rozdilné kovarian¢ni

struktury.

Podobné jako LDA.
Nezavislost mezi proménnymi.

Zadné ptisné predpoklady.

Zavisi na konkrétni penalizaci (ridge,

lasso).

Korelace mezi daty nebo
hierarchicka struktura.

Velka datova mnozstvi a vykonny

hardware.

Robustni vici Sumu, zvlada rdzné

typy proménnych.

Pouziti

Klasifikace, redukce dimenze dat.

Nelinearné separovatelné skupiny.

Redukce dimenze, analyza odliSnosti

mezi skupinami.

Rychla klasifikace, textova analyza.

Nelinearni vztahy mezi proménnymi

a skupinami.
Genomika, chemometrie.

Situace s opakovanymi
pozorovanimi.

Obrazky, texty, komplexni ulohy.

Predikce, analyza s velkym Sumem v

datech.

Vyhody

Jednoduchost, efektivni pro
linearné separovatelné skupiny.

Flexibilita, zvlada sloZitéjsi separace.

Vizualni interpretace separace
skupin.

Rychlost, jednoduchost
implementace.

Flexibilita v modelovani.

Reeni probléma s vysokou
dimenzionalitou.

Zvlada slozité datové struktury.

Vysoce flexibilni, robustni.

Robustni, zvlada velké mnozstvi
proménnych.



Prehled vybranych metod Diskriminacni
analyzy (dle GPT chat)

Metoda

Linearni diskriminacni
analyza (LDA)

Kvadraticka diskriminacni
analyza (QDA)

Kanonicka diskriminacni
analyza (CDA)

Naivni Bayesova metoda

Flexibilni diskriminacni
analyza (FDA)

Diskrimina€ni analyza s
penalizaci

Smisené modely DA

Neuronové sité v DA

Random Forest
iskriminace

Cil

Najit linedrni kombinace proménnych pro
separaci skupin.

Umoznit rGzné kovarianéni matice mezi
skupinami.

Maximalizace separace mezi skupinami
pomoci kanonickych funkci.

Klasifikace na zakladé nezavislych
proménnych.

Nelinearni klasifikace pomoci spline nebo
jinych metod.

Zvladnout vysokorozmérna data a snizit
overfitting.

Zohlednit hierarchickou strukturu nebo
opakovana méreni.

Klasifikace nelinedrnich a slozitych dat

v

Klasifikace a odhad pravdépodobnosti
pomoci rozhodovacich strom.

Predpoklady

Normalita dat, homogenni
kovariancni matice.

Normalita dat, rozdilné kovarian¢ni
struktury.

Podobné jako LDA.
Nezavislost mezi proménnymi.

Zadné prisné predpoklady.
Zavisi na konkrétni penalizaci (ridge,
lasso).

Korelace mezi daty nebo
hierarchicka struktura.

Velka datova mnozstvi a vykonny

Robustni vici Sumu, zvlada razné
typy proménnych.

Pouziti

Klasifikace, redukce dimenze dat.

Nelinearné separovatelné skupiny.

Redukce dimenze, analyza odliSnosti
mezi skupinami.

Rychl3 klasifikace, textova analyza.

Nelinearni vztahy mezi proménnymi
a skupinami.

Genomika, chemometrie.

Situace s opakovanymi
pozorovanimi.

Obrdazky, texty, komplexni ulohy.

Predikce, analyza s velkym Sumem v
datech.

Vyhody

Jednoduchost, efektivni pro
linedrné separovatelné skupiny.

Flexibilita, zvlada slozitéjsi separace.

Vizudlni interpretace separace
skupin.

Rychlost, jednoduchost
implementace.

Flexibilita v modelovani.

Regeni probléma s vysokou
dimenzionalitou.

Zvlada slozité datové struktury.

Vysoce flexibilni, robustni.

Robustni, zvlada velké mnozstvi
proménnych.




Random Forest Diskriminace

Predpoklady

» Zavisla proménna: Musi byt kategoricka (= vzorky, resp. jména vzorku).

* Nezavislé proménné: Kontinualni nebo kategorické prediktory, které
vysvéetluji zavislou proménnou (= studované znaky).

* Vyvazeni skupin: vzorky z riznych skupin by v datovém souboru mély byt
vyvazene.

Interpretace vysledku:

* Vyznam proménnych (Feature Importance): Identifikace proménnych s
nejvétsim prinosem pro predikci.

* Predikce (Class probabilities): Pravdépodobnosti prirazeni k jednotlivym
tridam.



