
















I N V E S T I C E  D O  R O Z V O J E  V Z D Ě L Á V Á N Í  

PŘÍKLAD 4.5 Chromatografická analýza 
farmakologických sloučenin 
 

Byly měřeny hodnoty RF pro 20 sloučenin s 18 eluenty. 
Žádné eluční činidlo však neprovedlo úplné rozdělení. 
Cílem je nalézt minimální výběr elučních činidel, které 
by daly dostatek informace pro kvalitativní analýzu. 
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Data 

Datový soubor GIUSEPPE obsahuje 100 x RF pro 20 sloučenin (v řádcích byla jména 
zkrácena na maximálně 8 písmen) a ve sloupcích je 18 elučních činidel představujících 
zde znaky: i vzorek, x1 směs toluen : aceton : ethanol: 30 % amoniak = 45 : 45 : 7 : 3, x2 
směs ethylacetát: benzen : methanol : 30 % amoniak = 60 : 35 : 6.5 : 2.5, x3 směs 
benzen : dioxan : ethanol : 30 % amoniak = 50 : 40 : 7.5 : 2.5, x4 směs methanol : 30 % 
amoniak = 100 : 1.5, x5 směs benzen : 2-propanol : methanol : 30 % amoniak = 70 : 30 
: 20 : 5, x6 směs ethylacetát: methanol : 30 % amoniak = 85 : 10 : 5, x7 směs cyklohexan 
: toluen : diethylamin = 65 : 25 : 10, x8 směs cyklohexan : toluen ; diethylamin = 75 : 15 
: 10, x9 směs cyklohexan : benzen : metanol : diethylamin = 70 : 20 : 10 : 5, x10 směs 
chloroform : aceton : diethylamin — 50 : 40 ; 10, x11 směs cyklohexan : chloroform : 
diethylamin = 50 : 40 : 10, x12 směs benzen : ethylacetát : diethylamin = 50 : 40 : 10, 
x13 směs xylen : methylethylketon : methanol : diethylamin = 40 : 40 : 6 : 2, x14 směs 
diethylether : diethylamin — 95 : 5, x15 směs ethylacetát : chloroform = 50 : 50, x16 
směs ethylacetát : chloroform *A+ = 50 : 50, x17 směs butanol : methanol = 40 : 60, x18 
směs butanol: methanol *A+ = 40 ; 60, kde *A+ značí, že byl užit 0.1M methanolát 
draselný. 
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Data 
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1. Cattelův indexový graf úpatí vlastních 
čísel 

první dvě hlavní komponenty z 90% popisují data, lze 
snížit rozměrnost dat z 18 znaků na 2 proměnné PCI a 
PC2. 
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Cattelův indexový graf úpatí vlastních čísel 
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2. Graf komponentních vah: 

které směsi elučních činidel jsou si podobné a spolu 
korelují. Existují eluční činidla, která se silně odlišují, 
která spolu nekorelují. 
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Obr. 4.20a Graf komponentních vah 1 a 2 
matice dat Guiseppe (STATISTICA) Obr. 4.20 
(UNSCRAMBLER) 
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3. Rozptylový diagram komponentního 
skóre 

Roztřídil 20 sloučenin do shluků. Sloučeniny blízko sebe 
jsou si z hlediska chromatografického dělení značně 
podobné. 
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Obr. 4.21 Rozptylový diagram komponentního 
skóre dat Guiseppe (UNSCRAMBLER). 
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4. Indikace vlivných bodů: 

Graf vybočujících a extrémů: většina sloučenin 
navrženému modelu PC A dobře vyhovuje. Výjimku 
tvoří Ketamin a dále Lignocaine, Naloxone, Mathodon a 
Rhenazon, kterým model méně vyhovuje a jsou v horní 
části grafu. 

Závěr: PC A je pomůckou při chromatografickém dělení 
20 sloučenin na základě 18 elučních činidel. 
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Obr. 4.22 Graf vlivných bodů statistické analýzy 
reziduí dat Guiseppe (UNSCRAMBLER). 
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PŘIKLAD 4.6 Popis a třídění polétavých 
mšic 

Jeffers (1967) studoval 40 polétavých mšic (Alate 
adelges) pomoci světelné pasti, změřeno 19 znaků: 14 
znaků délky a šířky, 4 znaky o počtu, 1 znak binární, 
přítomnost či absenci. Mšice se obtížně rozlišují dle 
taxonometrických klíčů. Před PC A je třeba 
standardizaci dat, protože znaky představují směs délek 
a počtů. 
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Data 

Data: X1 značí délku těla, x2 značí šířku těla, x3 je délka 
předního křídla, x4 je délka zadního křídla, x5 je počet 
průduchů, x6 je délka tykadla I, x7 je délka tykadla II, x8 
je délka tykadla III, x9 je délka tykadla IV, x10 je délka 
tykadla V, x11 je počet tykadlových ostnů, x12 je délka 
posledního článku nohy, x13 je délka holeně, tibia, x14 je 
délka stehna, x15 je délka sosáku,x16 je délka kladélka, 
x17 je počet kladéíkových trnů, x18 je řitní otvor, x19 je 
počet háčků zadních křídel. 
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Data 
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1. Cattelův indexový graf úpatí vlastních 
čísel: 

• z 19 znaků lze snížit rozměrnost na první dvě hlavní 
komponenty, které popisují přes 81% původní 
proměnlivosti v datech. 
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Obr. 4.23 Cattelův indexový graf úpatí vlastních 
čísel Scree plot dat Mšice (STATISTICA). 
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2. Graf komponentních vah: 

roztřídí 19 znaků: vedle shluku společných znaků jsou x1 
a x17 odlehlé od ostatních. Od shluku jsou odděleny 
znaky x2 a x3, a dále x11 ax13. Znaky x2 ax3 spolu 
pozitivně korelují, dále x11 a x18 spolu pozitivně korelují 
ale negativně korelují se x1, x2 a x3. Znak x1 pozitivně 
koreluje s x2, a x1 koreluje s x3. 
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Obr. 4.24 Graf komponentních vah 1 a 2 
zdrojové matice dat Mšice (STATISTICA). 
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3. Rozptylový diagram komponentního 
skóre: 

mšice jsou roztříděny do 4 shluků. Závěr je v souhlase 
se taxonomických tříděním z biologie. 
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Obr. 4.25 Rozptylový diagram komponentního 
skóre dat Mšice (UNSCRAMBLER). 
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4. Analýza vlivných bodů: 

Analýzou reziduí indikovány vlivné body, tj. odlehlé 
objekty nesouhlasící s navrženým modelem PCA při 
horním okraji grafu, a extrémní objekty, které souhlasí s 
navrženým modelem PCA a jsou při pravém okraji 
grafu. 

Závěr: 

PCA je užitečná při taxonomickém třídění mšic: 
nalezeny 4 shluky mšic. 
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Obr. 4.26 Graf vlivných bodů statistické analýzy 
reziduí dat Mšice (UNSCRAMBLER). 
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NCSS2007  
VE VÍCEROZMĚRNÉ STATISTICKÉ ANALÝZE 
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METODA HLAVNÍCH KOMPONENT PCA 
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Příklad 4.1/str. 70 





I N V E S T I C E  D O  R O Z V O J E  V Z D Ě L Á V Á N Í  

Factor loadings 
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Factor scores 
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Příklad 4.2/str. 76 
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Factor loadings 
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Factor scores 
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Příklad 4.4/str. 84 





I N V E S T I C E  D O  R O Z V O J E  V Z D Ě L Á V Á N Í  

Factor loadings 
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Factor scores  
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Factor loadings 
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Factor scores 
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Příklad 4.6/str. 90 





I N V E S T I C E  D O  R O Z V O J E  V Z D Ě L Á V Á N Í  

Factor Loadings 
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Factor Scores 
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