Глава 8. Математическая обработка экспериментальных данных (специальные методы анализа)
( 4. Метод главных компонент (многофакторный анализ)

На практике в предположении малости (2 для ei изу​ча​ют корреляционную матрицу (  для  исходных  ве​личин Х.


Как уже отмечалось, матрицу ( можно связать с мат​ри​цей факторных нагрузок: ( = W .W '.


Учитывая, что ( - симметричная положительно оп​ре​деленная матрица, представим ее в виде  ( = UU', где U - ортогональная матрица собственных векторов мат​рицы (, а - диагональная матрица собственных чи​сел матрицы (. Тогда, сравнивая два последних ра​вен​ства, имеем W = =U( /2.


Теперь, учитывая, что Y = WХ, можно вычислить мат​рицу Y главных компонент, для которой i являют​ся дисперсиями соответствующих компонент.


Система собственных векторов U является ор​то​го​наль​ной, а из ортогональности следует их не​кор​ре​ли​ро​ванность. Иными словами, корреляционная матрицы ( оказывается в результате расщепленной на N ор​то​го​наль​ных некоррелированных компонент.


Традиционно i располагают в порядке убывания, т.е. 1 соответствует самое большое значение из i, ко​то​рое на​зы​вают первой главной компонентой. Второе зна​чение 2 - вто​рой главной компонентой. Метод по​стро​ения ком​би​на​ци​ей вида Y = WХ называется ком​по​нен​тным анализом, или методом главных компонент.


Геометрически определение главных компонент при​​водит к новой ортогональной системе координат. При​чем первая ко​ординатная ось вычисляется таким об​​ра​зом, чтобы со​от​вет​ствующая ей линейная форма из​вле​кала возможно боль​шую дисперсию. Далее на​хо​дит​ся ортогональная этой фор​ме ось, которая делает то же са​мое с оставшейся дис​пер​сией. И так далее, т.е. в N-мер​ном пространстве ве​ли​чин Х1,..., ХN ось наибольшей про​тяженности N-мерного эл​липсоида рассеяния ХN определится направляющими ко​си​нусами, равными компонентам вектора W.


Проекция Х на направление w1 имеет наибольшую дис​пер​сию по сравнению с их проекциями на другие на​прав​ле​ния. Кроме того, учитывая ортогональность сис​темы W, мож​но пе​рей​ти к старым ко​ор​ди​на​там 

, где Yj - j-я глав​ная компонента; wij - вес i-й компоненты в j-й слу​​чай​ной величине.


Последнее соотношение - основное в МГК. Оно не со​дер​жит остаточной составляющей  и получается, что все Nj глав​ных компонент исчерпывают всю дис​пер​сию ис​ход​​ных дан​ных. В МГК поэтому нет не​об​хо​ди​мос​ти де​лать ка​кие-ли​бо пред​положения, величины Хi да​же не обя​за​​тель​но счи​тать слу​чайными. Един​ствен​ным недостатком рас​​​смат​ри​ва​емого ме​тода является то, что главные ком​по​нен​​​ты не​ин​ва​ри​антны от​​но​си​тель​но изменения масштаба тех шкал, по которым от​счи​​тываются разные случайные ве​​​личины.


Именно поэтому анализ МГК целесообразно ис​поль​зо​вать тогда, когда все Хi измерены в одних и тех же еди​ни​цах. Для этого обычно берут либо нор​ми​ро​ван​ные данные 

, либо приводят экс​пе​ри​мен​тальные данные к нор​​мальному рас​пре​де​ле​нию. Од​нако надо заметить, что ни пер​​вый, ни второй при​емы не имеют строгого ма​те​ма​ти​чес​ко​​го обо​сно​ва​ния.


На практике обычно для оценки количества не​за​ви​си​мых фак​торов оставляют только те i , которые в сум​​ме да​ют 90 - 95 % от всех i . Количество ос​тав​ших​ся соб​ст​вен​ных зна​че​ний и дает оценку числа не​за​ви​си​мых фак​то​ров. Чаще всего со​храняют все i > 1, т.е. только дающие  на​ибольший вклад в ди​с​пер​сию.

Алгоритм, реализующий МГК, может быть записан сле​дующей вычислительной схемой:


1. Вычислить матрицу взаимных корреляций ( для экспериментальных данных Х.

2. Пользуясь любым методом, вычислить собственные значения матрицы ((i ).

3. Определить матрицу факторных нагрузок W.

4. Найти матрицу главных компонент Y.

5. Выделить уi , соответствующие i , которые в сум​ме дают не менее 95 % от всей суммы 

 .


6. Пересчитать Хi в соответствии с оставшимися фак​то​ра​ми, получить новую матрицу Х(1).


7. Проанализировать матрицы W, Y и новую мат​ри​цу Х(1) с целью выделения групп.


При программировании МГК целесообразно пун​к​ты1, 2 и 3 оформить отдельными процедурами. Мат​ри​цу ( луч​ше вычислять из ковариационной мат​ри​цы для умень​ше​ния вычислительной по​греш​нос​ти.


По процедуре СОRR вычисляется матрица ( вза​им​ных кор​реляций (взять из гл. 7, ( 5).


Собственные значения матрицы ( все по​ло​жи​тель​ны. Это вытекает из свойств самой матрицы (эрмитова мат​ри​ца). Поэтому вычислять i можно, пользуясь ме​то​дами квад​ратных корней, Крылова или же Да​ни​лев​с​ко​​го, ко​то​рые дают удовлетворительную точность, но, что​бы не уве​ли​чивать вычислительную по​греш​ность, ре​комендуется вы​полнять вычисления с шестью или семью зна​ками.


Далее приведем краткое описание процедур для об​лег​че​ния по​ни​ма​ния ал​горитма.


В программе для определения собственных значений при​менена процедура, написанная по эффективному ал​го​рит​му Хаусхолдера [Уилкинсон, Райнш, 1976], ко​то​рый ис​пользует симметричность матрицы ( (про​це​ду​ры TRED1 и TRBAK1 выполняют вычисления соб​ст​вен​ных зна​чений мат​рицы ( по методу Хаусхолдера). Ос​новное на​значение это​го алгоритма состоит в том, что​бы заменить вы​чис​ле​ние собственных значений про​из​вольной сим​мет​ри​ческой мат​рицы вычислением соб​ствен​ных значений трех​ди​а​го​наль​ной матрицы.


Процедура TRED1 приводит дей​стви​тель​ную сим​мет​ри​ческую матрицу А к симметрической трех​ди​а​го​наль​ной форме Аn-1* с помощью пре​об​ра​зо​ва​ния Ха​ус​хол​де​ра. Эту процедуру можно ис​поль​зо​вать также для мат​риц с крат​ны​ми или очень близкими соб​ственными зна​че​ни​ями. 


Процедура TQL1 предназначена для определения всех собственных значений трехдиагональной сим​мет​ри​ческой мат​рицы. Если трехдиагональная матрица по​лучена из ис​ход​ной преобразованием Хаусхолдера, то данная про​це​ду​ра определяет непосредственно и соб​ственные векторы мат​рицы Аn-1 без пред​ва​ри​тель​но​го вычисления соб​ст​вен​ных векторов исходной мат​ри​цы. Вычисленные векторы всег​да ортонормированы с точностью, определяемой точ​но​с​тью используемой ЭВМ.


Процедура TRBAK1 предназначена для вос​ста​нов​ле​ния со​вокупности собственных векторов матрицы А, про​ну​ме​ро​ванных от М1 до М2, если известны соб​ствен​ные век​то​ры матрицы Аn-1. Это преобразование вы​полняют только пос​ле первых двух процедур с ис​поль​зованием про​ме​жу​точ​ных результатов, по​лу​чен​ных при приведении матрицы А к виду Аn-1.


По процедуре GAUSS выполняется расчет об​рат​ной мат​ри​цы А размером N(N.


Остальные процедуры играют вспомогательную роль и обес​печивают вывод результатов счета на экран, пе​ча​та​ю​щее устройство или магнитый диск в файл с за​данным име​нем. Есть также процедура, которая в гра​фи​ческом режиме позволяет увидеть расположение эле​мен​тов ис​ход​ной матрицы в факторных осях.


Формальные параметры. 


Процедура TRED1. Входные: N (тип integer) - раз​мер квадратной матрицы N(N, для которой вычисляются соб​ственные значения; tol (тип real) - константа, за​ви​ся​щая от свойств конкретной вычислительной системы; А (тип real) - массив размером N(N для размещения эле​мен​тов сим​мет​рической матрицы, для которой вы​чис​ля​​ют​ся соб​ст​вен​ные значения. Выходные: А  (тип real) - мас​сив размером N(N, в котором только под​ди​а​го​наль​ные элементы со​дер​жат информацию о пре​об​ра​зо​ва​нии Ха​усхолдера, эле​мен​ты верхнего треугольного мас​сива оп​ределяют исходную мат​рицу А; d  (тип real) - мас​сив размером N(1, со​дер​жа​щий диагональные эле​мен​ты трех​диагональной матрицы Аn-1; е - массив раз​ме​ром N(1, N - 1 элементов которого от е[2] до е[n] оп​ре​​де​ля​ют внедиагональные элементы трех​ди​а​го​наль​ной мат​ри​цы Аn-1. Первый элемент массива е[1] равен нулю; е2 (тип real) - массив, содержащий слу​жеб​ную ин​​фор​ма​цию для дальнейших расчетов. 


Процедура GAUSS.  Входные: N (тип integer) - раз​мер квад​ратной матрицы N(N; ААА (тип real) - ис​ход​ная квад​рат​ная матрица А. Выходные: АА (тип real) - мат​pица, об​рат​ная данной.


Процедура TQL1. Входные: N (тип integer) - порядок трех​диагональной матрицы Аn-1; massheps (тип real) - кон​стан​та, зависящая от свойств конкретной вы​чис​ли​тель​ной сис​темы, представляет наименьшее число, для ко​торого еще выполняется условие 1 + massheps > 1; d  (тип real) - мас​сив размером N(1, содержащий ди​аго​наль​ные эле​мен​ты трех​диагональной матрицы Аn-1; е - массив раз​мером N(1, N - 1 элементов которого от е[2] до е[n] оп​ре​де​​ля​ют вне​диагональные элементы трех​ди​а​​​го​наль​ной мат​ри​​цы Аn-1. Первый элемент массива е[1] ра​вен ну​лю. Надо за​метить, что он вообще не ис​поль​​зу​ется и может быть про​из​воль​ным. Массив E в про​​грам​ме используется как ра​бо​чий. Вы​ходные: d (тип re​al) - массив размером N(1, со​дер​жа​щий N собственных зна​​чений матрицы Аn-1, рас​по​ло​жен​ных в порядке их воз​​​растания; Е (тип real) - мас​сив ис​поль​​зуется как ра​бо​​​чий для хранения про​ме​жу​точ​ных ре​зуль​татов; ZА  (тип real) - массив размером N(N, в ко​то​ром пред​​​ва​ри​тель​​но записывается единичная матрица, ес​ли на​до вы​​​чис​лять собственные векторы трехдиагональной мат​​ри​​цы.


Процедура TRBAK. Входные: N (тип integer) - по​ря​док дей​ствительной симметрической матрицы А; М1 и М2 (тип in​​teger) - граничная пара обозначения массива но​р​ми​ро​ван​​ных собственных векторов трех​ди​аго​наль​ной матрицы Аn-1, определенной в процедуре TRED1; AZ (тип real) - мас​​сив размером N(N, в котором су​щес​твен​ны лишь под​ди​​агональные элементы (со​от​вет​ст​ву​ет выходному мас​си​ву А процедуры TRED1); е (тип re​al) - массив размером N(1, N - 1 элементов которого от е[2] до е[n] определяют вне​​​диагональные элементы трех​диагональной матрицы Аn-1. Первый элемент мас​си​ва е[1] равен нулю. Выходные: ZA (тип real) - массив размером N ( (М2 - М1 + 1), со​дер​жа​щий но​рми​ро​ван​ные соб​ственные векторы матрицы А, про​​ну​ме​ро​ван​ные от М1 до М2.


Остальные процедуры не имеют прямого отношения к рассматриваемой задаче, выполняют вспо​мо​га​тель​ную роль, указанную в комментариях к каж​дой про​це​ду​ре. 


В заключение следует отметить, что МГК - сложный с вы​числительной точки зрения метод и требует мак​си​му​ма вни​мательности. Программа, ре​а​ли​зующая МГК, довольно сложная и трудоемкая. Один расчет матрицы 25(60 за​ни​мает до 20 минут на ЭВМ типа IВМ-286 с частотой 12 МГц. Ввиду слож​нос​ти текст про​граммы приводится пол​нос​​тью. Для на​строй​ки про​грам​мы перед запуском следует ука​​зать пол​ный путь, где находятся графический драйвер, файл с исходными дан​ными, и определить значения сле​ду​ю​​щих констант: 


PR  - если PR = 0, то результаты будут записываться в файл на магитный диск С: с именем BURKOV; если PR = 1, то результаты будут выводится на печатающее устройство; если PR = 2, то на экран дисплея; 


START - строковая константа, указывающая полное имя файла, в котором хранятся исходные данные; 


N - количество параметров, которые измеряют в ходе эксперимента, определяет количество столбцов в матрице данных; 


М - количество измерений параметров, определяет количество строк в матрице данных.


В матрице исходных данных первые три строки со​дер​жат служебную информацию: 


название массива, где и когда получены данные;


фамилию и имя исследователя;


условные названия измеряемых параметров (лучше, если название будет состоять из одного или двух сим​во​лов. На каждое имя обязательно должно отводиться по 3 позиции).


Для проверки работоспособности своей программы ре​ко​мендуется выполнить при​ве​ден​ный как образец тес​товый расчет, если результаты сов​па​дут (до 6-го знака), то можно выполнять расчеты по сво​им данным.
{*****   ПРОГРАММА РАСЧЕТА

“ МЕТОД ГЛАВНЫХ КОМПОНЕНТ “ ***** }
program burcorr;

uses crt, dos, graph;

const 
pr  = 0; start = ' '; n       = 5;          m       = 20;




eps = 0.00000001; eps1 = 2e-32; eps2 = eps1;

label 50;

type mas=array [1..n] of real; 





mas2 = frray [1..n] of mas;





mas1 = array [1..n] of mas; 





string1=string[3];





filemas = file of mas; 





mas3 = array [1..n] of string1;

var z,i,imax,j,k,k1,lon,n1,a1,a2,a3,gmy,





gmx,dx,dy,delta,xi, yi : integer;




mnr1,llon: string [1]; ft,ff,lst: text; 





ch,chx,chy : char;





fm, cov, covs, f1, f2, f3 : filefas;





ss,si,sc,sx,x,d,e,e2,y,zz: mas; 





svec,a,aa,rrcc: mas1; 





sum,sum1,sum2,xmin,tol: real; rrc: mas2;





rr :-10..10; dn : boolean;




mnr : string1; xcol,miner:mas3; 





str1, str2, strng : string;





graphdriver, graphmode, 





graphrezult : integer;

{$F+}

procedure gauss (n:integer; aaa:mas1; 





var aa : mas1);

(;Процедура выполняет обращение квадратной матрицы ааа размером n х n методом Гаусса. Обратная матрица располагается в массиве аа ;)

var i,j,j1,k : integer; a:mas1; 





b,x:mas; sum,aij,aii : real;

begin 


a:= aaa;            (; формирование единичной матрицы ;)

for j1 := 1 to n do 


begin 



for i := 1 to n do 


b[i] := 0.0;

(; преобразования матриц по методу Гаусса ;)


b[j1] := 1.0; 



a := aaa; 



x := b;



for i := 1 to n do 



begin 




aij := a[i,i]; 




b[i] := b[i] / aij;




for j := i to n do 





a[i,j] := a[i,j] / aij;




if i<>n then 




begin 





for j := i+1 to n do





begin 






aii := a[j,i]; 






b[j] := b[j] - b[i]*aii;






for k := i to n do 







a[j,k] := a[j,k] - a[i,k] * aii;





end;




end;



end; 



x[n] := b[n];



for i := n-1 downto 1 do



begin 




sum := b[i]; 




for j := i+1 to n do sum := sum - x[j] * a[i,j];




x[i] := sum;



end; 



for i := 1 to n do 

aa[i,j1] := x[i];


end;

end;

{$F+}

procedure TQL1 (n:integer;masheps:real;





 var d,e:mas; var za:mas1);

(; Вычисление собственных значений и собственных  векторов Т исходной симметрической матрицы ZTZ, где трехдиагональная матрица T задана своими ди​а​го​наль​ны​ми элементами, записанными в массиве d[1:n], и под​ди​агональными элементами, записанными в последних n - 1 ячейках массива е[1:n]. Вычисленные собственные зна​чения размещаются в порядке возрастания в массиве d на месте диагональных элементов. 


Собственные векторы формируются в массиве z [1:n, 1:n] на месте матрицы ортогональных преобразований Z. 
При работе процедуры происходит выход по команде exit, если для определения собственного значения по​тре​бо​валось более 30 итераций ;)

label Cont, Root,Nextit;

var i, j, k, l, m : integer; b, c, f, g, h, p, r, s : real;

begin 


for i := 2 to n do 



e[i-1] := e[i];


for i := 1 to n do



for j := 1 to n do 




if i=j then 


za[i,j] := 1.0 




else 


za[i,j] := 0.0;


e[n] := 0.0; 


b:= 0.0; 


f := 0.0;

(; Определение самого маленького числа. Полученное число зависит от типа используемой ЭВМ ;)


for l := 1 to n do


begin 



j := 0; 



h := masheps * (abs(d[l])+abs(e[l]));



if b<h then 




b:= h;

(;Определение пренебрежимо малого поддиагонального элемента. Зависит от типа используемой ЭВМ;)



for m := l to n do 




if abs(e[m])<=b then 





goto cont;

Cont:






if m=l then 





goto  Root;

Nextit: 




if j=30 then 
exit; 




inc(j);

(; Формирование сдвига ;)



g := d[l]; 




p:= (d[l+1]-g) / (2*e[l]); 




r:= sqrt (p*p+1.0);




if p<0.0 then 





d[l] := e[l]/(p-r) 




else 





d[l] := e[l]/(p+r);




h := g - d[l]; 




for i := l+1 to n do 





d[i] := d[i] - h;




f := f + h;

(; QL - преобразование ;)



p:= d[m]; 




c := 1; 




s := 0;




for i := m-1 downto L do




begin 





g := c*e[i]; h := c*p;





if abs(p)>=abs(e[i]) then





begin 






c := e[i]/p; 






r := sqrt(c*c+1);






e[i+1] := s*p*r; 






s := c / r; 






c := 1.0 / r;





end





else 





begin 






c:= p/e[i]; 






r := sqrt(c*c+1);






e[i+1] := s*e[i]*r; 






s := 1.0/r; c := c / r;





end;





p := c*d[i] - s*g; 





d[i+1] := h + s*(c*g + s*d[i]);

(; Формирование собственного вектора ;)




for k := 1 to n do





begin 






h := za[k,i+1]; 






za[k,i+1] := s*za[k,i] + c*h;






za[k,i] := c*za[k,i] - s*h;





end;




end;



e[l] := s*p; 




d[l] := c*p; 




if abs(e[l])>b then 





goto Nextit;

Root:






d[l] := d[l] + f;



end;

(; Размещение собственных значений     

и собственных векторов;)



for i := 1 to n do 


begin 



k := i; 



p := d[i];



for j := i+1 to n do




if d[j] < p then 




begin 





k:=j; 





p:=d[j]; 




end;



if k<>i then 



begin 




d[k] := d[i]; 




d[i] := p;




for j := 1 to n do




begin 





p := za[j,i]; 





za[j,i] := za[j,k]; 





za[j,k] := p;




end;



end;


end;

end;

{$F+}

procedure TRBAK (n,m1,m2:integer;az:mas1;






e:mas; 
var za:mas1);

(; Вычисление собственных векторов исходной сим​мет​ри​чес​кой матрицы, когда известны собственные векторы трех​диагональной матрицы, размещенные в массиве z[1:n,m1:m2]. Найденные векторы записываются на место ста​рых. Поддиагональные элементы трехдиагональной мат​рицы находятся в массиве е [1:n], а элементы матрицы пре​образования образуют нижний треугольник массива а [1:n, 1:n]. Такое размещение гарантируется процедурой TRED1. Если вектором Z обозначить произвольный столбец ре​зультирующей матрицы Z, то он обязательно будет удовлетворять условию ZхZ=Z(input)хZ(input) ;)
var i,j,k,l : integer; h,s : real;

begin 


for i := 2 to n do


if e[i]<>0 then 


begin 



l := i-1; 



h := e[i]*az[i,i-1];



for j := m1 to m2 do 



begin 




s := 0.0;



for k := 1 to l do 
s := s + az[i,k]*za[k,j];



s := s/h;




for k := 1 to L do 
za[k,j] := za[k,j] + s*az[i,k];



end;


end;

end;

{$F+}

Procedure PrnGraf (factx,facty:char;





var jf: integer);

(; Процедура, организующая вывод на печать или НА другое предусмотренное выводное устройство (файл, экран) графика расположения параметров в факторных осях. В главном модуле данная строка стоит под комментарием. Для включения ее в работу следует только убрать комментарий. Никаких дополнительных изменений не требуется. Строка вывода формируется из условия наличия широкой печати, т.е. 132 знака в строке. Если печатающее устройство имеет 90 знаков, то данная процедура не может быть использована ;)

Const 
A1 = 'I'; 
A2 = ' '; 
A3 = '-'; 
A4 = '/'; 




A5 = '\'; 
A6 = '>'; 
A7 = '.'; 
A8 = '*';
 S1 = ' ';
Label Cont;

var sx,sy :array[1..n] of real; 





x :array[1..102] of real;





y: array [1..52] of real; 





stx:array[1..102]of string [1];





i,j,fx,fy,k,k1,kx,km,kk,kmn,ind:integer;





mnr : string [1]; 





min : array [1..30] of string [1];

begin 


val (factX,fx,jf); 


ind := 0;


if jf=0 then 



val (facty,fy,j) 


else 



goto Cont;


if j <> 0 then 


begin 



jf := j; 



goto Cont; 


end;


for i :=1 to n do 


begin 



sx[i] := svec [fx,i]; 



sy[i] := svec [fy,i]; 


end;


for i := 1 to 101 do 

x[i] := i / 50.0 - 1.0;


for i := 1 to 51 do 

y[i] := 1.0 - i / 25;

for j := 1 to 30 do 

min[j] := a2;


for j := 1 to 102 do



Case j of




49: stx [j] := A4;




50: stx [j] := A5;




52: stx [j] := 'F';




53: stx [j] := facty;



else 




stx[j] := A2;



end;


for j :=1 to 102 do 


begin 



write (lst,stx[j]); 



stx[j] := A2; 


end;


writeln (lst,' ');


for i :=1 to 50 do


begin 



if ((i div 5 * 5) = i) or (i=1) then



for j := 1 to 102 do



if j=50 then 


stx[j] := A1




else 





if (j div 2 * 2) = j then



stx[j] := A2





else 



stx[j] := A7;



if i=25 then 



begin 




for j :=2 to 101 do 


stx[j] := A3;




stx[101] := A6;



end;


if i = 26 then 



begin 




stx[101] := 'F'; 




stx[102] := factx; 



end;


stx[1]:=A7; 



kmn := 1;


for k := 1 to 10 do



if k =5 then 


stx[k*10] := A1 



else 


stx[k*10] := a7;



if i=1 then 



begin 




k1 := 0; 




km := 0;




for k := 1 to n do 




begin 





if sy[k]>Y[i] then 
k1 := k;





if k1>0 then 





begin 






kx :=0; 






inc(km); 






kk:=1;






if sx[k1]<x[kk] then 
kx := 1






else 






begin







repeat 








if(sx[k1]>=x[kk])and









 (sx[k1]<x[kk+1]) тнеn










kx := kk; 








inc(kk);







until (kk=100) or (kx<>0);







if kx=0 then 








kx := 100; 





end;





for kk := kx to kx+2 do





if (stx[kk]=a1) or (stx[kk]=a3) 






or (stx[kk]=a2) or (stx[kk]=a7) then






stx[kk] := copy (miner[k1],kk-kx+1,1)





else 





begin 






stx[kk] := a8; 






ind := 1; 





end;





for kk := kx to kx+2 do





begin 






mnr := copy (miner[k1],kk-kx+1,1);






if mnr<>a2 then 






begin 







min[kmn] := Mnr;







if kmn<31 then Inc (kmn);






end;





end;




k1 := 0;




end;


end;

end


else 


begin 



k1 := 0; 



km := 0;



for k :=1 to n do



begin 




if (sy[k]>=y[i+1]) and (sy[k]<y[i]) then 





k1 := k;




if k1>0 then 




begin 





kx := 0; 





Inc (km); 





kk:=1;





if sx[k1]<x[1] then 






kx := 1 





else 





begin






repeat 







if(sx[K1]>=x[kk])and (sx[k1]<x[kk+1])








then 






kx := kk; 







inc(kk);






until (kk=100) or (kx<>0);






if kx=0 then 







kx:=100;




end;





for kk := kx to kx+2 do





if (stx[kk]=a1) or (stx[kk]=a3) 






or (stx[kk]=a2) Or (stx[kk]=a7) then






stx[kk] := copy (miner[k1],kk-kx+1,1)





else 





begin 






stx [kk] := a8; 






ind := 1; 





end;





for kk := kx to kx+2 do





begin 






mnr := copy (miner[k1],kk-kx+1,1);






if mnr<>a2 then 







begin 








min[kmn] := mnr;








if kmn<31 then 









Inc (kmn);







end;





end;





k1 := 0;





end;



end;


end;



for k :=1 to 102 do



begin 




write (lst,stX[k]); 




stx[k] := a2; 



end;


if kmn<=28 then 

write (lst,' ');



for k := 1 to kmn-1 do



begin 




if ind=1 then 

write (lst,min[k]); 




min[k] := a2; 



end;


if ind =1 then 

writeln (lst,min[kmn])



else 


writeln (lst,' ');



min [kmn] := a2;



ind := 0;


end;

j := 1; 


k1 := 10; 


if k1>n then 



k1 := n;


repeat 



write (lst,' ');



for z:=j to k1-1 do 
write (lst,' '+miner[z]+' ');



writeln(lst,' '+miner[k1]); 



write (lst,' (F',factx:1,') :');



for z:=j to k1-1 do 
write (lst,sx[z]:11:5);



writeln (lst,sx[k1]:11:5); 



write (lst,' Y (F',facty:1,') :');



for z:=j to k1-1 do

 write (lst,sy[z]:11:5);


writeln (lst,sy[k1]:11:5); 



writeln (lst,' '); 



j := k1+1; 



Inc(k1,10); 



if k1>n then 


k1 := n;


until j>k1; 


writeln (lst,' '); 


writeln (lst,' ');

Cont:

end;

{$F+}

Procedure Grafik (factx,facty: char; 





var Jf: integer);

(; Процедура организации вывода графика расположения параметров в факторных осях на экран. Процедура ра​бо​та​ет в графическом режиме, поэтому при запуске про​це​ду​ры следует указать полный путь к графическому драй​ве​ру. Тип драйвера определяется автоматически.


Гра​фик строится в относительных координатах в за​ви​си​мости от разрешения монитора ;)
Label Cont;

var fx, fy, j: integer;

begin 


Val (factX,fx,jf); 


if jf=0 then 

val (facty,fy,J) 


else 

goto Cont;


if j <> 0 then 


begin 



jf := j; 



goto Cont; 


end;


mnr := 'F'+factx; 


gmx:= GetMaxX; 


gmy := GetMaxY;


line (gmx div 2,1,gmy div 2,gmy-10);

line (1,gmy div 2,gmx-10,gmy div 2);


a1 := gmx div 2 - 2; 


a2 := a1 + 4; 


dy := gmy div 20;


for i := 1 to 20 do 


begin 



line (a1,i*dy,a2,i*dy); 


end;


OutTextXY (a2+2,0,mnr); 


mnr := 'F'+facty; 


a1 := gmy div 2 - 2; 


a2 := a1 + 4; 


dx := gmx div 20; 


delta := gmx div 2 - dx*10;


for i:= 1 to 20 do 


begin 



line (i*dx+delta,a1,i*dx+delta,a2); 


end; 


OutTextXY (gmx-28,a2+2,mnr); 


a1 := gmx div 2; 


a2 := gmy div 2;


for i := 1 to n do 


begin 



a3 := trunc (svec[fX,i]*10); 



xi := a1+dx*a3+delta; 



a3 := trunc (svec[fY,i]*10); 



yi := a2 - dy*a3; 



if yi<=14 then 




inc(yi,14); 



if xi>GetMaxX-16 then 




dec (xi,8); 



OutTextXY (xi-8,yi,miner[i]);


end; 


ch := ReadKey;

Cont:

end;

{$F+}

Procedure Тred1 (n:integer; tol:real; 






var a:mas1; var d,e,e2:mas);

(; Приведение симметрической матрицы А к трех​ди​а​го​наль​ной форме с помощью преобразования Хаусхолдера с использованием лишь диагональных и под​ди​а​го​наль​ных элементов. Вся матрица А записана в массиве А[1:n, 1:n]. Диагональные элементы результирующей мат​рицы накапливаются в массиве d[1:n], а под​ди​а​го​наль​ные в последних n-1 ячейках массива е [1:n]. (Эле​мент е [1] = 0). Элементы е2 [i] равны е [i]; е2 [i]. Толь​ко нижняя треугольная часть массива А совместно с мас​сивом е используется в процедуре TRBAK1; в них со​дер​жится информация о преобразовании Хаусхолдера. Верх​ний треугольный массив и главная диагональ мат​ри​цы А сохраняются без изменений ;)
label 10;

var i, j, k, l : integer; f, g, h : real;

begin 


for i :=1 to n do 



d[i] := a[i,i];


for i := n downto 1 do 


begin 



L := i-1; 



h := 0.0;



for k := 1 to L do 




h:= h + a[i,k]*a[i,k];

(; Если параметр H слишком мал, чтобы гарантировать ор​тогональность, то преобразование Хаусхолдера не вы​пол​няется, происходит переход к метке 10 и выход из про​цедуры ;)



if h <= tol then 



begin 




e[i] := 0.0; 




e2[i]:= 0.0; 




goto 10; 



end;



e2[i] := h; 



f := a[i,i-1];


if f>=0 then 




g :=-sqrt(h) 



else 




g := sqrt(h);



e[i] := g; 



h := h - f*g; 



a[i,i-1] := f-g; 



f := 0.0;



for j := 1 to L do 



begin 




g := 0;

(; формирование элементов вектора А х U ;)




for k := 1 to j do 





g := g + a[j,k]*a[i,k];




for k:= j+1 to L do 





g := g+a[k,j]*a[i,k];




g := g / h; 




e[j] := g; 




f := f+g*a[i,j];



end;

(; Вычисление параметра К ;)


h := f/(h+h);

(; Преобразование матрицы А ;)


for j := 1 to L do



begin 




f := a[i,j]; 




g := e[j]-h*f; 




e[j] := g;




for k := 1 to j do 





a[j,k]:= a[j,k]-f*e[k]-g*a[i,k];



end;

10:




h := d[i]; 



d[i] := a[i,i]; 



a[i,i] := h;


end;

end;

{$F+}

Procedure PrintR (n:integer; y:mas);

(; Процедура для вывода одномерного массива y в файл вывода;)

var j,k1,z:integer;

begin 


j := 1; 


k1 := 10; 



writeln (lst,' ');


if k1>n then 



k1 := n;


repeat 



for z:=j to k1-1 do 




write (lst,Я[z]:12:6);



writeln (lst,y[k1]:12:6); 



j := k1+1; 



Inc(k1,10);



if k1>n then 




k1 := n;


until j>k1;

end;

Procedure CORR (nn,mm : integer; x:mas2; 




var r : mas1);

(; Процедура расчета корреляционной функции. Для удоб​ст​ва в нее включены все вспомогательные процедуры, ис​поль​зу​емые в вычислениях. ;)

function SUMXR (nn,j,k: integer; x:mas2) : real;

var ss : real; I : integer;

begin 


ss:= 0.0; 


for I := 1 to nn do



case k of




1: ss := ss + x[i,j];




2: ss := ss + SQR (x[i,j]);



end; 


SUMXR := ss;

end;

function SUMXYR (nn,j,k: integer; x,y:mas2) : real;

var ss : real; I : integer;

begin 


ss:= 0.0; 


for i := 1 to nn do 



ss := ss + x[i,j]*y[i,k];


SUMXYR := ss;

end;

var i, j, k : integer; xij,xik, xjk, xj, xj2, xi, xi2 : real;

begin 


for j := 1 to nn do


begin 



xj := SUMXR (mm,j,1,x); 



xj2 := SUMXR (mm,j,2,x);



for k := 1 to nn do



begin 




xij := SUMXYR (mm,j,k,x,x);




xi := SUMXR (mm,k,1,x); 




xi2 := SUMXR (mm,k,2,x);




r[j,k] := (mm*xij - xi*xj) / (sqrt (mm*xi2 - xi*xi)*






sqrt (mm*xj2 - xj*xj));



end;


end;

end;

{$F+}

Procedure PrintR2 (n1:integer;a:mas1;Miner:mas3);

(; Процедура вывода двумерного массива А в файл вы​во​да. Все столбцы подписываются при помощи массива miner. На каждый столбец для подписи отводится 3 по​зи​ции в этом массиве. ;)

var j,k1,z,i:integer;

begin 


j := 1; 


if n1 > 13 then 



k1 := n1 div 2 


else 



k1 := n1;


writeln (lst); 


write (lst,' ');


repeat 



for i:=j to k1 do 




write (lst,miner[i]:8);


writeln(lst,' ');



for i := 1 to n do 



begin 




write (lst,miner[i]:4);




for z:=j to k1-1 do





 write (lst,a[i,z]:8:2);




writeln (lst,a[i,k1]:8:2);


end;



j := k1+1; 



k1:= k1*2+1;


if k1>n1 then 




k1 := n1;


writeln (lst,' ****** '); 



write (lst,' ');


until j>k1;

end;

(;** ТЕКСТ ОСНОВНОЙ ПРОГРАММЫ**;)

begin 


Lon := 0; 


if pr=1 then 



Assign (lst,'lpt1') 


else 



Assign (lst,'c:\burcov');


rewrite (lst); 


Assign (ff,start); 


reset (ff);

{Чтение пояснений к примеру}

for i := 1 to 3 do 


begin 



strng := ' '; 



Readln (ff,strng); 



writeln (lst,strng);


end; 


strng := ' '; 


Readln (ff,strng); 


k := 1; 


i := 1;


repeat 



Mnr := ''; 



mnr := copy(strng,k,3); 



Str(i:3,XCol[i]);



miner[i] := mnr; 



Inc (i); 



Inc(k,3);


until i>n; 


writeln(lst,' '); 


writeln(lst,' **** ****'); 


writeln(lst,' ');


for i := 1 to n do 



write (lst,Miner[i]); 


writeln(lst,' '); 


writeln(lst,' ');

50: 


TextColor (14); 


TextBackGround (10); 


ClrScr;


writeln (lst); 


writeln (lst, ' *****************');


writeln (lst,' n= ',n:4,'; m= ',M:4); 


writeln (lst, ' **********');


if lon=0 then 


begin 



Write (' Введите длину строки '); 



Readln (a1); 



for j :=1 to n do 




Si[j] :=0; 



Sx := Si; 



Sc := si;



for i := 1 to m do 



begin 




for j :=1 to a1 do




if j<=n then 





read (ff,Sx[j]) 




else 





Read (ff,sum);




for j :=1 to n do




begin 





if abs(Sx[j])<eps then 






sx[j]:= 0.001;





if abs(1.0-sx[j])<eps then 






sx[j] := 1.001;





Si[j]:= Sx[j] + Si[j]; 





RRC[I,J] := SX[J];




end;



end;

(; Расчет корреляционной функции ;)


for i := 1 to n do 




Ss[i] := Si[i] / (m-1);



write(lst,'****** Корреляционная функция ****');



PrintR (n,ss); 



CORR(N,M,RRC,RRCC);



РrintR2 (N,RRCC,MINER); 



Close (ff);



if lon=0 then 




inc (lon); 


end 


else 



inc (lon);


if LON >1 then


begin 



for I:= 1 to N do




for J := 1 to N do 





RRC[I,J] := RRCC[I,J];



CORR (N,N,RRC,RRCC);


end; 


a := RRCC; 


AA:= RRCC;

{**** Расчет собственных векторов и собственных зна​че​ний матрицы А по методу Хаусхолдера с ис​поль​зо​ва​ни​ем алгоритмов из справочника ****}


TRED1 (n,eps,a,si,Sc,Sx); 


y := sc; 


TQL1 (n,eps,si,sc,aa);


sc:=y; 


TRBAK (N,1,n,a,sc,aa);


writeln (lst,'*** Собственные значения***'); 


PrintR (n,si); 


x := si; 


sum := 0.0; 


writeln (lst,' ');


writeln (lst,' *** Собственные векторы ***');


for i :=1 to n do 



sum := sum+x[i]; 


for i:=1 to n do 




sc[i]:= x[i]/sum*100;


PrintR (n,Sc); 


xmin:=0.0; 


writeln (lst,' ');


Writeln(lst,'***Сумма вкладов в обратном порядке **');


for i:=n downto 1 do


begin 



Xmin:= xmin + x[i]/sum*100; 



Sc[n+1-i] := Xmin;



if XMin<90 then 




Imax:=N+2-i;


end; 


PrintR (Imax,Sc); 


writeln (lst,' '); 

{ Расчет значений факторов и собственных векторов }

for i := 1 to n do 


begin 



j := n+1-i; 



Sc[j] := x[i];



for k := 1 to n do 




a[k,j] := aa[k,i];


end; 


x:= sc; 


aa:= a; 


for i := 1 to n do 



for j :=1 to n do



begin 




aa[j,i] := aa[j,i] * sqrt (x[i]); 




SVec[i,j]:=aa[j,i]; end;




writeln (lst,'*** Собственные вектора ***');




PrintR2 (Imax,aa,XCol); 




Writeln (LST,' ');

{**** Определение матрицы, обратной данной ******}


GAUSS (n,aa,a);

{********* Графика ***********

В процедуре InitGraph (graphDriver,graphMode,'…') сле​ду​ет указать полный путь для графического драйвера }



graphDriver:=Detect;



InitGraph(graphDriver,graphMode,'...’); 



if GraphResult <> grOk then 




Halt (1); 



SetBkColor (White); 



SetColor (Blue); 



setLineStyle (SolidLn,0,NormWidth);

{*********** Вывод графика **********}


SetFillStyle (0,1); 



dn := false; 



chx:=' '; 



chy:=' ';



repeat 




bar (0,0,GetMaxX-1,GetMaxY-1);




OutTextXY (GetMaxX div 2,GetMaxY div 2,





'Для выхода нажмите пробел ...');




OutTextXY (GetMaxX div 2,GetMaxY -20,





' Bведите номер фактора по X:');




chx:=ReadKey; 




if chx<>' ' then




begin 





OutTextXY(GetMaxX-30,GetMaxY -








20,Chx);





OutTextXY (GetMaxX div 2+22*8,






GetMaxY -10,'PO Y:');





chy:=ReadKey; 





if chy<>' ' then 





OutTextXY (GetMaxX-30,GetMaxY -






10,ChY);





bar (0,0,GetMaxX-1,GetMaxY-1);





if chy<> ' ' then 






Grafik (chy,chx,j);





if j<>0 then 





begin






 OutTextXY (GetMaxX div 3,







GetMaxY div 2,







'Вы ошиблись при вводе!');






OutTextXY (GetMaxX div 3,GetMaxY 







div 2 + 10,







'Повторите заново ввод факторов ! ');






Chx := ReadKey;





end ;   {FACTOR}

(; Если надо распечатать на принтере графику, которую Вы видите нa экране, то надо убрать знаки комментария в следующей выполняемой строке. Тогда на принтере будет такой же график, что и на экране. Принтер должен быть широким! ;)

{; 



else 






PrnGraf (Chx,Chy,j);}




end 




else 





if chx=' ' then 






dn := true;



until dn;



CloseGraph; 



TextColor (14); 



TextBackGround (10); 



ClrScr;



write (' Еще раз? 1-Да, 0-Нет '); 



Readln (i);



if i=1 then goto 50; 



if Pr=1 then 




writeln (lst,' '); 



Close (lst);



Window (0,0,80,24); 



ClrScr;

end.


Как и ранее, для проверки и тестирования про​це​дур и программы методом главных компонент вы​пол​нен анализ экспериментальных данных. Данные взя​ты из табл. 7.9 по расчету корреляционной матрицы.

РЕЗУЛЬТАТЫ  РАБОТЫ  ПРОГРАММЫ BURCOV 

n= 5; m= 20.


СРЕДНИЕ ПО СТОЛБЦАМ (для контроля за вво​дом данных):
2.421053    2.628421   5.084211   3.224211   0.008421.

КОРРЕЛЯЦИОННАЯ МАТРИЦА

1.00
0.34
0.58
-0.29
-0.45

0.34
1.00
-0.05
0.53
-0.45

0.58
-0.05
1.00
-0.73
-0.74

-0.29
0.53
-0.73
1.00
0.36

-0.45
-0.45
-0.74
0.36
1.00

СОБСТВЕННЫЕ ЗНАЧЕНИЯ
0.054739
0.128314
0.564726
1.633568
2.618654

*** ВКЛАД В ПРОЦЕНТАХ ***

1.094772
2.566273
11.294512
32.671368
52.373075

СУММА ВКЛАДОВ В ОБРАТНОМ ПОРЯДКЕ (учи​ты​ваются только те значения, которые дают су​щес​т​вен​​ный вклад в общую сумму (до 96 %), т.е., начиная с мак​си​маль​но​го, суммируют вклад каждого из i  пока не получится нуж​ная сумма)

52.373075
85.044443
96.338955


Êàê âèäíî èç àíàëèçà ñóìì âêëàäîâ, äàííûå îïè​ñû​​âà​þòñÿ òðåìÿ ôàêòîðàìè. Îáîçíà÷èì èõ óñëîâíî Õ, Y è Z èëè F1, F2, F3.

ФАКТОР ПО Х 

(F1) :
0.72662
0.12109
0.94921
-0.70266
0.82541

ФАКТОР ПО Y 

(F2) :
-0.30741
-0.97541
0.16630
-0.66483
0.34349

ФАКТОР ПО Z 

(F3) :
-0.61074
 0.06987
0.07228
-0.02193
0.42560


Теперь, зная факторы, можно вернуться обратно к ис​ход​ной матрице данных, используя основное урав​не​ние ме​тода главных компонент. Полученная ошиб​ка в данных со​ставит 3.67 % (см. сумму вкладов). После выполненных пре​образований рассчитывается мат​рица первых кор​ре​ля​ци​онных моментов вос​ста​нов​ленной мат​рицы Х и все вы​чис​ления повторяются вновь. Каж​дый шаг  (возврат к ис​ход​ной матрице и пересчет фак​то​ров) называется ите​ра​ци​ей. Как правило, в прак​ти​чес​ких расчетах достаточно пяти-шес​ти итераций. 
МАТРИЦА ПЕРВЫХ КОРРЕЛЯЦИОННЫХ МОМЕНТОВ 

1.00
0.28
0.89
-0.72
-0.88

0.28
1.00
0.01
0.39
-0.47

0.89
0.01
1.00
-0.91
-0.88

-0.72
0.39
-0.91
1.00
0.61

-0.88
-0.47
-0.88
0.61
1.00

СОБСТВЕННЫЕ ЗНАЧЕНИЯ

0.000000
0.005314
0.116924
1.406921
3.470841

ВКЛАД В ПРОЦЕНТАХ
0.000000
0.106284
2.338487
28.138412
69.416818

** СУММА ВКЛАДОВ В ОБРАТНОМ ПОРЯДКЕ **
69.416818   
97.555230 


По сравнению с предыдущей итерацией учет только двух факторов уже дает 97 %, но, чтобы не увеличивать ошибку, рассмотрим опять три основных фактора (они в сумме дают более 99 %).

ФАКТОР ПО Х 

(F1) :
-0.13737
-0.98749
0.14254
-0.53192
0.33115

ФАКТОР ПО Y

(F2) :
-0.28075
 0.00584
0.08834
-0.02209
-0.17256

ФАКТОР ПО Z 

(F3) :
 0.94981
 0.15406
0.98548
-0.84466
-0.92754

****** 2-я ИТЕРАЦИЯ ******

МАТРИЦА ВТОРЫХ КОРРЕЛЯЦИОННЫХ МОМЕНТОВ

1.00
0.30
0.99
-0.92
-0.99

0.30
1.00
0.15
0.11
-0.43

0.99
0.15
1.00
-0.97
-0.96

-0.92
0.11
-0.97
1.00
0.85

-0.99
-0.43
-0.96
0.85
1.00

*** СОБСТВЕННЫЕ ЗНАЧЕНИЯ ***
0.000036
0.000153
0.060399
22.182735
77.756678

*** ВКЛАД В ПРОЦЕНТАХ ***

77.756678 
99.939413
ФАКТОР ПО Х 

(F1) :
 0.99849
0.26510
0.99323
-0.92980
-0.98466

ФАКТОР ПО Y

 (F2) :
-0.03160
-0.96422
0.11533
-0.36804
 0.17223

****** 3-я ИТЕРАЦИЯ ******

МАТРИЦА ТРЕТЬИХ КОРРЕЛЯЦИОННЫХ МОМЕНТОВ 

1.00 
0.49
1.00
-0.98
-1.00

0.49
1.00
0.42
-0.30
-0.55

1.00
0.42
1.00
-0.99
-0.99

-0.98
-0.30
-0.99
1.00
0.96

-1.00
-0.55
-0.99
0.96
1.00

СОБСТВЕННЫЕ ЗНАЧЕНИЯ

0.000000
0.000000
0.000032
15.937216
84.062752

*** ВКЛАД В ПРОЦЕНТАХ ****

84.062752
 99.999968

ФАКТОР ПО Х

(F1):
0.99771
0.54424
 0.99058
-0.96450
-1.00000

ФАКТОР ПО Y 

(F2):
-0.06758
0.83893
-0.13694
0.26408
-0.00120


ВЫВОД. Из анализа матриц факторных нагрузок видно, что зависимыми являются переменные I и III; IV и V, а переменная II, хотя и тяготеет к первой группе, но ее нельзя отнести ни к той ни к другой группировке: по первому фактору II является антагонистом по отношению ко второй группировке, в по второму фактору - к первой. Третий фактор не​су​щес​твенен, так как первых два дают почти сто​про​цен​тный вклад, поэтому его можно не учитывать.


Данный вывод подтверждает все сделанные ранее выводы о группах для исследуемых экс​пе​ри​мен​таль​ных данных.
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