Глава 8. МАТЕМАТИЧЕСКАЯ ОБРАБОТКА ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ       ДАННЫХ  (специальные методы анализа)

( 1. АНАЛИЗ КОРРЕЛЯЦИОННОЙ МАТРИЦЫ                                               МЕТОДОМ КОРРЕЛЯЦИОННЫХ ПЛЕЯД

�	Этот метод относится к группе методов, вклю�ча�ю�щих в себя самые простые приемы изучения структуры ис�сле�ду�е�мых систем. Впервые его применил в 1925 г. для ана�лиза ге�охимических систем П.В.Те�рен�тьев и назвал ме�то�дом кор�реляционных плеяд. В 1944 г. этот метод в не�сколь�ко мо�дифицированном виде был пред�ложен Ф.Сэт�тэ�лом и наз�ван методом ветвящихся свя�зей.

	Метод удобнее описывать в терминах теории гра�фов. Определим для этого некоторые основные по�ня�тия. 

	Пусть дано конечное множество А = {а1 а2, ..., аn}, между элементами которого существует вполне опре�де�лен�ное соотношение Rg . Каждому элементу аi можно по�ста�вить в соответствие точку на плоскости. Любые две точ�ки аk и аl соединим прямыми, если выполняется между ни�ми соотношение аkRgаl. Полученная таким об�ра�зом ге�о�мет�рическая схема называется графом G(А). Эле�менты мно��жества А называют вершинами графа, а соединяющие их линии - ребрами. Различают не�о�ри�ен�ти�рованные ребра, ес��ли отношение Rg симметрично, и ориентированные реб�ра, если Rg антисимметрично. Ори�ен�тированные ребра на�зы�вают еще дугами, на схеме их обо�значают линией со стрел�кой. Неориентированное реб�ро всегда можно пред�ста��вить в виде двух про�ти�во�по�ложно ориентированных дуг. С этой точки зрения гра�фы можно разделить на не�о�ри�ен��тированные (к ним от�носятся и графы, построенные по кор���реляционной мат�рице), ориентированные и сме�шан�ные.

	Вершины аk и аl, соединенные ребром gkl, называют смеж�ными. Говорят, что вершины аk и аl инциндентны ребру gkl, и наоборот, ребро gkl инциндентно вершинам аk и аl. Вершина, которая не инциндентна никакому ребру, на�зы�вается изолированной,а соответствующий граф - нуль-гра�фом.

	Если все вершины смежные и при этом реализованы все возможные для данного набора вершин соединения, то граф называется полным. Последовательность ребер {..., gkl, glm, ...}, позволяющая обойти более чем две вер�ши�ны, на�зывается цепью. Цепь называется эле�мен�тар�ной, если в ней ни одна из вершин не повторяется дваж�ды. По�сле�до�ва�тель�ность вида {gkl ... gmk } называется цик�лом.

	Условимся, что если все множества точек разбиты на изо�лированные цепи, циклы и графы, то такие множества бу�дем называть подграфами G(1)(А), G(2)(А),  ...,  G(n)(А)  гра�фа G(А).

	Если теперь элементы корреляционой матрицы пред�ста��вить вершинами, отношение Rg положить рав�ным ra, кри��тическому значению выборочного ко�эф�фи�ци�ен�та кор�ре�ля�ции�, то, заменяя |(ij|, которые больше ra, единицами, а все остальные - нулями, получим мат�ри��цу смежности G, со�сто�ящую из групп нулей и еди�ниц.

	Если получилось так, что каждый из элементов мат�ри�цы смежности равен единице, то граф G(А), по�стро�ен�ный на основе данной матрицы, будет полным, и, сле�до�ва�тель�но, можно сделать вывод, что все эле�мен�ты мно�жества А принадлежат одному классу.

	Последний может рассматриваться либо как класс экви�ва�лентности, если судить о нем с позиции матрицы смеж�нос�ти, либо как класс толерантности, если пом�нить, что ис�ходные выборочные коэффициенты кор�ре�ля�ции не об�ла�да�ют свойством транзитивности.

	Есть другой предельный вариант, когда вся матрица смежности G состоит из нулей, т.е. все вершины G(А) изо�ли�рованы, что ведет к построению нуль-графа. Тог�да весь на�бор экспериментальных данных разбивается на р клас�сов, каждый из которых состоит только из од�но��го эле�мен�та аij. Однако на практике чаще всего на�блю��дается си�ту�а�ция, как бы промежуточная между опи�сан�ными. В этом слу�чае встает вопрос о выделении обо��собленных групп, ре�шение которого частo ока�зы�ва�ет�ся сложной проблемой и, заметим, большей частью не�однозначно. 

	Эта трудность связана с нетранзитивностью ко�эф�фи��ци�ен�тов выборочной корреляции (, что ведет к мно�го�ва�ри�ан�тности результатов группирования.

	Анализ матрицы смежности G целесообразно начать с вы�деления компонент связности. Если последние будут пол�ны�ми подграфами, то они одновременно будут счи�тать�ся мак�симальными. В этом случае имеем для вы�бран�ного по�ро�го�вого значения ra однозначное разбиение мно�жества А на классы связности.

	Здесь возможны два варианта продолжения анализа. Пер�вый ориентируется на матрицу смежности G и вклю�чает алгоритм нахождения полных подграфов. Друг�ой ос�но�ван на применении коэффициентов Та�ни�мо�то и описан в ра�боте Р.Бонера [1969], его рас�смот�рим более подробно.

	На базе уже построенной матрицы G сформулируем мак�симально обособленные группы. Для этого будем рас�смат�ривать матрицу G как совокупность таких р век�торов g1, g2, ... gз , в которых  gk = {g1k, g2k, ..., gnk}, и введем меру близости между парами подобных век�то�ров, ос�но�ван�ную на коэффициенте Танимото:

� EMBED Equation.2  ���, 

где CKK и CLL - количество единиц в векторах gk и gl, принадлежащих соответственно элементам аk и аl; CKL - количество совпадений по единицам.

	Полученные значения являются элементами новой матрицы S, отражающей согласованность нуль-еди�нич�ных векторов gk , k  = 1, ..., р. Выбрав пороговое зна�че�ние ra (см. гл. 7, табл. 7.8), можно матрицу связей S снова транс�фор�мировать в матрицу смежности G(1) по правилу gkl(1) = 1, если skl  > ra ; gkl (1) = 0, если skl < ra. Про�цедуру пов�то�ря�ют до получения групп с не�об�хо�ди�мой степенью обо�соб�лен�ности. Обычно требуется не боль�ше 2 - 3 итераций.

	Для написания процедуры, выполняющей по�стро�е�ние мат�рицы связей, составим две вспомогательные про�це�ду�ры-функции:

function sum1 (n:integer; a1:masint) : integer; 

				var j,i : integer;

begin 

j := 0;

for i := 1 to n do 

	if a1[i]=1 then 	

		inc(j); 

	sum1 := j; 

end;

function sumED (n:integer; a1, a2:masint) : integer;

var j,i : integer;

begin 

	j := 0;

	for i := 1 to n do 

		if (a1[i]+a2[i])=2 then 

			inc(j); 

	sumED := j;

end.

	Теперь процедура, осуществляющая построение мат�ри�цы смежности, имеет вид

Procedure matsmeg (n:integer;ralfa:real; 

				r : mas2;var g:mas2int);

var j,i : integer;

begin 

	for i := 1 to n do 

		for j := 1 to n do 

			if r[i,j]>=ralfa then 	

				g[i,j] := 1 

			else 	

				g[i,j] := 0;

end.

	Формальные параметры процедур. Входные: n (тип integer) - размер матриц корреляции и смежности; ralfa (тип real) - пороговое значение коэффициента кор�ре�ля�ции; R (тип real) - исследуемая матрица. Выходные: g (тип real) - матрица смежности.

	Для построения матрицы связей S можно предложить следующую процедуру:

Procedure Comun (N:integer; G:Mas2int; 

				var s : mas2);

var j,i : integer; a1,a2 : Masint;

begin 

	for i := 1 to N do

	begin 

		for j := 1 to N do

		begin 

			for k := 1 to N do

			begin 

				a1[k] := g[k,i]; 

				a2[k] := g[k,j]; 

			end;

			s[i,j] := sumED (N, a1, a2) / (sum1 (N,a1)+ 

					sum1(N,a2) - sumED (N,a1,a2));

		end; 

		for j := i to N do 		s[j,i] := s[i,j];

	end;

end.

	Формальные параметры процедур. Входные: n (тип in�teger) - размер матриц корреляции; G (тип integer) - мас�сив целых чисел, состоящий из 0 и 1, называемый мат�рицей смежности. Выходные: S  (тип integer) - мат�ри�ца связей.

	Для проверки работы процедур, используя матрицу взаимной корреляции из гл. 7, п. 5.2, табл. 7.10, стро�ится мат�ри�ца смежности для rа = 0.05; 0.1. На ос�но�ва�нии мат�ри�цы смежности выполняется анализ свя�зан�ных групп ме�то�дом корреляционных плеяд. Для про�вер�ки выводов стро�ятся матрица связи и матрица смеж�нос�ти. Вы�де�ля�ют�ся связанные группы. Вычисления вы�по�л��ня�лись с точ�ностью 10-4. Их результаты при��ведены в табл. 8.1.

Таблица 8.1

rа�Матрица смежности�Матрица связи�����Итерация первая����0.05�1.0�0.0�1.0�0.0�1.0�1.0�0.2�0.8�0.2�0.8���0.0�1.0�0.0�1.0�1.0�0.2�1.0�0.4�0.5�0.4���1.0�0.0�1.0�1.0�1.0�0.8�0.4�1.0�0.4�0.6���0.0�1.0�1.0�1.0�0.0�0.2�0.5�0.4�1.0�0.4���1.0�1.0�1.0�0.0�1.0�0.8�0.4�0.6�0.4�1.0�����Итерация вторая�����1.0�0.0�1.0�0.0�1.0�1.0�0.0�1.0�0.0�1.0���0.0�1.0�0.0�1.0�0.0�0.0�1.0�0.0�1.0�0.0���������������1.0�0.0�1.0�0.0�1.0�1.0�0.0�1.0�0.0�1.0���0.0�1.0�0.0�1.0�0.0�0.0�1.0�0.0�1.0�0.0���1.0�0.0�1.0�0.0�1.0�1.0�0.0�1.0�0.0�1.0���Итерация первая��0.10�1.0�0.0�1.0�0.0�0.0�1.0�0.0�0.5�0.3�0.3���0.0�1.0�0.0�0.0�0.0�0.0�1.0�0.0�0.0�0.0���1.0�0.0�1.0�1.0�1.0�0.5�0.0�1.0�0.5�0.5���0.0�0.0�1.0�1.0�0.0�0.3�0.0�0.5�1.0�0.3���0.0�0.0�1.0�0.0�1.0�0.3�0.0�0.5�0.3�1.0���Итерация вторая���1.0�0.0�0.0�0.0�0.0�1.0�0.0�0.0�0.0�0.0���0.0�1.0�0.0�0.0�0.0�0.0�1.0�0.0�0.0�0.0���0.0�0.0�1.0�0.0�0.0�0.0�0.0�1.0�0.0�0.0���0.0�0.0�0.0�1.0�0.0�0.0�0.0�0.0�1.0�0.0���0.0�0.0�0.0�0.0�1.0�0.0�0.0�0.0�0.0�1.0��

�Критическое значение выборочного коэффициента корреляции ra мож��но положить равным уровню значимости по любому из критери�ев Фи�ше�ра (табл. 7.8) для соответствующего количества N экс�пе�ри�мен�тальных дан�ных.
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Глава 8. Математическия обработка экспериментальных данных (специальные сетоды анализа)



( 1. Анализ корреляционной матрицы методом корреляционных плеяд
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