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INTRODUKSJON

Plott basert pa PLS foretrekkes ofte fremfor PCR/PCA-plott fordi PLS-plot-  Svaret er ja og den nye metoden, som er beskrevet i Langsrud and Nes
tene inneholder mer Y-informasjon. Et interessant sparsmal er hvorvidt det (2001, 2003), heter principal components of predictions (PCP). PCP baseres

gar an a lage et plott som er enda mer optimalt med tanke pa Y-informasjon. pa en allerede valgt regresjonslagsning fra for eksempel PLS.

PCP

O Utfer PCA (SVD) pa de predikerte Y-verdiene
(fra for eksempel PLS):

Y=USVT

0 PCP-skarene kan skrives som line&re funksjon-
eravX

U=XBVS-"

O X- og Y-ladningene for PCP kan skrives hen-
holdsvis som XTU og VS.

PLS skarer og ladninger plottes som for PLS og
PCR.

Med kun én responsvariabel finnes bare en kom-
ponent (proporsjonal med predikerte verdier). Den
andre komponenten velges ved & maksimere fork-
lart X-varians ortogonalt pd den ferste.

EKSEMPEL

57 ulike palsetyper ble mélt med bdde NIR-spek-
troskopi (Figur 1) og ved sensorisk analyse (Elle-
kjeer et al.,1994). To-komponent PCP gir nesten
like bra resultat som PLS basert pa et relativt stort
antall komponenter. PLS med kun to komponenter
forklarer en relativt bekjeden del av Y-variansen
(Figur 2). PGP Y-landinger vises i Figur 3. | Figur
4 illustreres forskjellen mellom et skdr-plott basert
pd PCP og et basert pa PLS. Figur 5 viser et PCP
skdr-plott der Meatflavor er valgt som eneste
responsvariabel.
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Figur 3: PCP Y-ladninger basert pa den optimale PLS-lgsnin-

gen (13 komponenter). Prosentverdiene for de to komponen-
tene refererer til full kryssvalidering.
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Figur 1: De 57 NIR spekterene.
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Figur 2: Kryssvalidert forklart Y-varians for PLS (
og for PLS etterfulgt av to-komponent PCP (--------- ).
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Figur 4: PLS skérer og roterte PCP skérer (den nummererte
enden av linjene). Forskjeller som kun skyldes rotasjoner er

eliminert ved bruk av Procrustes-rotasjoner.

)

KONKLUSJON

Q PCP gir nye plott som er optimale med tanke pa
Y-informasjon.

Q PCP er spesielt viktig i situasjoner der man
trenger mange PLS komponenter for & & gode
prediksjoner.

O PCP erstatter ikke PLS og PCR, men kan led-
sage disse metodene.

O PCP kan gi informasjon om dimensjonen pa
den delen av Y som kan predikeres fra X.

U Enhver regresjonsmetode kan vaere basis for
PCP.

Q1 PCP er en generalisering av reauced rank
regression.

O Ved én responsvariabel kan predikerte verdier
leses fra farste akse.

REFERANSER

Ellekjeer, M.R., Isaksson, T., Solheim, R. (1994), Assess
ment of Sensory Quality of Meat Sausages Using
Near Infrared Spectroscopy, Journal of Food Science,
59, 456-464.

Langsrud, @. and Nees, T. (2001), Optimised score plot by
principal components of predictions, Proceedings of
the 2nd International Symposium of PLS and Related
Methods, (Eds. Vinzi, Lauro, Morineau, Tenenhaus)
Cisia-Ceresta Montreuil, France.

Langsrud, @. and Nees, T. (2003), Optimised score plot by
principal components of predictions, Chemometrics &
Intelligent Laboratory Systems. Submitted for publica-
tion in the special PLS'01 issue.

020 25 -G89
0151 o5a 2016 s =3
6 5
0.10 1 I o7
38 o537 . »43 42
0.05 oy 2
*33 15-39 4712 11
o 0 ‘%0
é TR *43
é 0.05¢ &7 s 44
8 20.10 | 51 «ld
*12 »41
<0157
5
26
-0.20 -
* 1
025 a7 o
w1 5
-0.30 L L L L L L L L
30 35 40 45 50 55 60 65 70 75

Fitted values

Figur 5: PCP skér-plott nar Meatflavor er eneste respons.
Regresjonslesningen er basert pd fem PLS-komponenter. De
to komponentene forklarer 52% av Y og 96 % av X. Til sam-
menligning forklarer de to forste PLS-komponentene 11% av
Y og 99% av X.
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