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WYKORZYSTANIE DATA MINING DO OCENY PRODUKTOW
NA PODSTAWIE WIDMA NIR

Tomasz Demski, StatSoft Polska Sp. z 0.0.

Spektroskopia w bliskiej podczerwieni (adear Infrared, NIR oraz podobne technikys
coraz cgsciej stosowane w wielu dziedzinach, np. przémyarmaceutycznym, Spgw-
czym i petrochemicznym, ale tak w kryminalistyce. Dzieje sitak, poniewa spektro-
skopia NIR umaliwia szybkie uzyskanie wynikow bafla moze by stosowanan-line,
a nawetin-line, czyli bezpeérednio na linii produkcyjnej. Jednak do jej prakiyego
wykorzystania wymagana jest tzw. kalibracja, ulwgajaca powazanie widma z wisci-
wosciami badanych probek. Zazwyczaj kalibkacjvykonuje s¢ za pomog metod
klasycznej statystyki wielowymiarowej: regres;ji Vaieakiej, analizy sktadowych gtéwnych
(PCA), modeli castkowych najmniejszych kwadratéw (PLS) i analizyuRera (zob. [1],
[5]). My wykorzystamy do tego celu zgfianie danych (data mining), a maeidoktadnie
- metod MARSplines [5].

Krotko o NIR

Moéwiac w skrocie, spektroskopia w bliskiej podczerwiéanig. Near Infrared Spectrosco-
py) polega na badaniu, jak probka pochtania, odbippdrzepuszcza promieniowanie pod-
czerwone w zalaosci od jego ditugéci fali. Badany zakres diugoi fal to 780-2500 nm.
Na podstawie tak uzyskanego widmazemy ocenid rozmaite wiaciwosci bardzo raé-

nych produktéw.

Najwazniejsze zalety spektroskopii NIR to (zob. [1], [3])
¢ uniwersalnéc,

¢ szybkie uzyskiwanie wynikow (esto pomiar trwa mniej nisekung!),

¢ jest to metoda nieniszgza,

¢ pomiaru mana dokonywa bezpdrednio na linii produkcyjnej,

¢ mozna mierzy zawartdc¢ kilku sktadnikow jednoczmie (np. ttuszczu i protein),
¢ czsto nie jest wymagane specjalne przygotowanie pidkada.

Glownym utrudnieniem jest taze pomiar jest poedni, a widmo NIR jest zazwyczaj
skomplikowane, a zat@os¢ migdzy widmem a wigciwosciami probki jest zieona. Zanim
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zaczniemy aywa¢ spektroskopii NIR konieczne jest przeprowadzerabbkacji, innymi
stowy - powjzanie widma z wigciwosciami probki. Wymaga to dosyztozonych metod
analizy danych, a esto rOwnie wskpnego przetworzenia widma: wygtadzenia, filtrowa-
nia itd. Warto jednak zauwgc, ze kalibracja jest wykonywana rzadkosliguz ja zro-
bimy, to stosowanie NIR stajezddardzo proste.

Kalibraci widm NIR najczsciej wykonuje st za pomog regresji wielorakiej, metod PCA
I PLS, analizy Fouriera. Przed analwidmo czsto jest przeksztalcane: standaryzowane,
réznicowane, wygtadzane itp.

Poniej znajduje si kilka przyktadow stosowania NIR (wgej przyktadow i doktadniejsze
opisy znajdy sie w pracach [1], [3] oraz [4]).

¢ analiza procesu mieszania (np. w przélsyarmaceutycznym) — na podstawie widm
NIR okreslamy, czy mieszanina jestjyednorodna i czy mama zakéczy¢ mieszanie,

przewidywanie twarddi tabletek,

wykrywanie fatszowania miodu, cygar i innych protiwk,

okreslanie sktadu misa,

okreslanie wilgotndci i zawartdci protein w zbau,

badanie zawartgi paliwa lotniczego,

monitorowanie parametréw procesu wytwarzanie widlsgntetycznych,
badanian-situ zawartdci glukozy we krwi,

identyfikacja pochodzenia produktéywnosciowych.

* & & 6 6 o o o

Warto podkréli¢ role spektroskopii NIR w przendle farmaceutycznym. Otdzalecane
przez amerykaska agenc} FDA ijej europejski odpowiednik EMEA podeje PAT
(Process Analytical Technologwymaga zapewnienia jagm procesow, a co za tym idzie
przeprowadzania pomiarow w toku procesu-linelub in-line, czyli bezpérednio na linii
produkcyjnej. W praktyce oznacza to koniecgnetosowania spektroskopii NIR do ba-
dania produktow i surowcéw.

Krétko o metodzie MARSplines

W metodzie MARSplinesMultivariate Adaptive Regression Splipndgszuje si na podzia-
le obszaru zmienoi zmiennych niezalenych na przedziaty, w ktérych maapne rany
wplyw na badane zjawisko. Punkty, w ktérych zachataiana rodzaju wpltywu nazywa-
my weztami (ang.knot9. Aby unikrg¢ gwattownego skoku odpowiedzi modelu, rozxa-
nie tworz tzw. funkcje bazowe, ktdre po jednej stroniezia s rowne zero, a po drugiej
s3 funkcjg liniowa. Model jest sumiloczynow funkcji bazowych.
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Mowiac bardziej formalniefunkcja bazow h dla predyktora, ma posté:

0dla xXp <t
h+(t? xp) =
(x, —t)dlax, >t
lub
—Xp + tdlaxp <t
h—(t? xp) =

Odlaxp >t

Na rysunku porxej widzimy funkcg bazowg dla wezta w punkcie 4.

Funkcja bazowa h,(4;x) = max(0;x-4)

Rys. 1.Przyktad funkcjibazowe;j.

Zmienmy zalezng y obliczamy ze wzoru
M
y=b+ ) aH®)
i=1
gdzieb i a to wspotczynniki modelu, H; jest iloczynem funkcji bazowych:

K
) = | [ rctxy)
k=1

Kolejne cztony wpowyzszych wzorach dodajemy jeden po drugim, tak abysketyjak
najmniejszy dd GCV (zob. wzor ponej). Dziki temu dua liczba zmiennycl
niezalenych nie powoduje zasadniczych truéci w uzyskaniu modelu, powoduje jedynie
zwigkszenie czasu oblicae
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N 2
i=1 (yobserwowany - Yprzewidywany)

1
GCV =— = MSE
N

(1-C/)? (1-C/)?

W powyzszym wzorzeN to liczba przypadkév aC jest miag ztozonasci modelu propor-
cjonalrg do liczby jego skiadowych (zob. [4

Najwazniejszymi zaletami MARSplines & mazliwos¢ odtworzenia ztponej zalenosci,
jawna posta modelu, szybk& obliczer i stosunkowo tatwe stosowanie mod

Przyktad

Naszym zadaniemc¢hzie zbudowanie modelu, kt¢ na podstawie widma NIR benzyny
bedzie w stanie okidi¢ jej liczbe oktanows. Zastosowanie takie jest opis w [1]. Sko-
rzystamy z danych wykorzystywanyah artykule [2], jednak do modelowania zamiast
PLS wyjemy techniki MARSplines. Zauway, ze w STATISTICAest dosipny specjalny
modut MSPC, przeznaczony dwosowania PL i PCA w sterowaniu jakieia procesow
przemystowych [7].

W wykorzystywanym przez nas zbiorze danych zapiseadaici widma dla diugéci fal
od 900 nm do 1700 nm. Jest tgznie 401 zmiennych objaiajacych (predyktoréw), n
podstawie ktéych kedziemy przewidywa liczbe oktanowa. Niestety mamy tylko 6
przypadkdéw, aviec nie maemy zastosowazwykiej regresj

Na pocatek zobaczmyjaki jest rozktad zmiennej zaleej L_okt Jak widé& na histogra-
mie pongej, jest on dos§ nieprzyjemny do 1odelowania: mamy wiele maksiméw, acmi
dzy nimi g rzadko obsadzone ,dziury”.

Histogram L_Okt
benzyna 404v*60c

16

14

Liczba obs.

[] [ ]

0
825 830 83,5 84,0 84,5 850 855 86,0 86,5 87,0 87,5 88,0 885 89,0 89,5 90,0 90,5
L_Okt

Rys. 2. Rozktad liczbgktanowej w badanym zbiorze.
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Nastpnym krokiem wsipnej analizy jest zbadanie przebiegu widma. Zamyaze w tej

analizie wartéci widm dla kolejnych tugosci fal nie g juz zmiennymi, tylko przy-
padkami. Podobnie nasze wéziejsze przypadki, tzn. probki benzyny staig zmiennym

dla wykresu. Na rys. 3 widzimjak wygladaty widma 60 badanych préb

Widma NIR benzyny

0,8 — 1

06 | -——14

04t

02t

00+

P S B S B S S S A I PR
NIRS00 NIR1012 NIR1124 NIR1236 NIR1348 NIR1460 NIR1572 NIR1684 28
NIR956 NIR1068 NIR1180 NIR1282 NIR1404 NIR1516 NIR1628 ~ 29

Rys. 3.Widma60 badanych prébek.

Widma NIR benzyny —

NIR1096 NIR1120 NIR1144 NIR1168 NIR1192 NIR1216 NIR1240 NIR1264 28
NIR1108 NIR1132 NIR1156 NIR1180 NIR1204 NIR1228 NIR1252 29

Rys. 4.Powiekszony fragment widn.
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Widma g dosy podobne, ale jednakesioznia: daje nam to nadzigjna zbudowanie sl-
tecznego modelu. Na rys. wlidzimy powikszony obszar pierwszego podwojnego |
widma. Wid& na nim wyranie r&nice miedzy widmami dla posizegdélnych prébek.

Zauwamy, ze widma nie wykazugj gwattownych skoko¢ i s3 raczej gtadkie. Mzemy
sprobowa zbudow& model bez wczmiejszego wygtadzania lub filtrowanianych.

Sprawdmy teraz, jakvygladaj zwigzki miedzy liczly oktanowg a wart@dciami widma dla

poszczegobinych estaici. Uzyjemy do tego celu wspotczynnikbéw korelacji linioy
Pearsona. Warfoi wspoétczynnikOw przedstawia pasky wykres

Wspétczynnik korelacji liczby oktanowej i wartosci widma
0,8 ———————
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0,2

0,0

L_Okt
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-0,6

-0,8

...........

-1,0

NIR900 NIR1016 NIR1132  NIR1248 NIR1364  NIR1480  NIR1596
NIR958 NIR1074  NIR1190  NIR1306  NIR1422 NIR1538 NIR1654

Rys. 5. Korelacjavartasci widme z liczlg oktanowg.

Jak wid&, mamy bardzo dto silnych zwjzkdéw, o duej wartgci modutu wspotczynnika
korelacji. Mamy a 59 zmiennych (odpowiadgjych r&nym ditugagciom fal) o module
wspotczynnika korelacji liczba oktanowg wickszym od 0,&

Sprawdzimy jeszcze, jak wyglajg zwiagzki miedzy wart@gciami widma dla poszcgél-

nych dtugdci fali. Macierz korelacji bdzie dua: 401 na 401, porej widzimy fragmen
tabeli. Jednak przegdajpc ja, mazna uzyska ogoélny pogid o zalenosciach medzy
roznymi diugaciami fal. Przede wszystkim kala sktadowa widma jest siln a nawet
bardzo silnie skorelowanainymi. Silne zwazki wystpuja miedzy gsiednimi dtugdcia-

mi fal, ale rownie migdzy odlegtymi, przyktadowo wspétczynnik korelacjiguzy sktedo-

wa dla 900 nm 4318 nm wynosi 0,89. Ogdlnie mua powiedzié, ze przebig zalenaosci

jest ztozony.
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Tabela 1. Fragment macierzy korelaciji.
DA.
fali
1100| 1,00{ 1,00 1,00| 1,00/ 1,00/ 0,99 0,99] 0,9¢ | 0,98| 0,97| 0,94| 0,87 0,78/ 0,63| 0,47| 0,30| 0,15| 0,03
1102 1,00{ 1,00 1,00| 1,00/ 1,00| 0,99] 0,99| 0,9¢ | 0,98| 0,97| 0,94 0,88/ 0,79/ 0,65| 0,48| 0,31| 0,17| 0,05
1104 1,00| 1,00 1,00| 1,00/ 1,00| 1,00| 0,99] 0,9¢ | 0,99| 0,97| 0,95/ 0,89 0,80 0,66| 0,50| 0,34| 0,19| 0,07
1106| 1,00| 1,00 1,00| 1,00/ 1,00| 1,00| 0,99] 0,9¢ | 0,99| 0,98]| 0,95/ 0,90/ 0,81 0,68 0,52| 0,35| 0,21| 0,09
1108| 1,00| 1,00 1,00| 1,00 1,00/ 1,00| 1,00| 0,9¢ | 0,99| 0,98| 0,96/ 0,91 0,82| 0,69 0,53| 0,36| 0,22| 0,10
1110/ 0,99] 0,99 1,00/ 1,00/ 1,00| 1,00| 1,00{ 1,0 | 0,99| 0,98| 0,96| 0,92 0,83| 0,70| 0,55| 0,39| 0,24| 0,12
1112]0,9¢ | 0,9¢ | 0,9¢ | 0,9¢ | 1,0C | 1,0C | 1,0C | 1,0 | 1,0C| 0,9¢|0,97|0,92|0,84|0,7Z | 0,5€ | 0,4C | 0,2€ | 0,14
1114/ 0,99] 0,99 0,99| 0,99/ 0,99 1,00| 1,00{ 1,0C | 1,00| 0,99| 0,97| 0,93/ 0,85/ 0,72| 0,57| 0,41| 0,27| 0,15
1116| 0,98] 0,98| 0,99 0,99/ 0,99/ 0,99 1,00{ 1,0C | 1,00| 1,00| 0,98 0,94 0,87/ 0,75/ 0,60| 0,45| 0,31| 0,19
1118 0,97/ 0,97/ 0,97| 0,98/ 0,98/ 0,98| 0,99] 0,9¢ | 1,00| 1,00| 0,99 0,96 0,90/ 0,80 0,66| 0,51| 0,37| 0,26
1120| 0,94| 0,94 | 0,95/ 0,95/ 0,96 0,96| 0,97| 0,97( 0,98| 0,99| 1,00/ 0,99 0,94 0,86 0,73| 0,60| 0,47| 0,36
1122 0,87/ 0,88/ 0,89 0,90/ 0,91/ 0,92| 0,92| 0,97 | 0,94| 0,96| 0,99| 1,00/ 0,98 0,93| 0,83| 0,71| 0,60| 0,50
1124 0,78/ 0,79/ 0,80/ 0,81/ 0,82/ 0,83| 0,84| 0,8 | 0,87| 0,90| 0,94| 0,98 1,00/ 0,98| 0,92| 0,83| 0,73| 0,64
112¢| 0,62 | 0,65 | 0,6€ | 0,6€ | 0,6¢|0,7¢ | 0,72]0,72|0,75]0,8C | 0,8€ | 0,92 | 0,9¢ | 1,0C | 0,9¢ | 0,92 | 0,8t | 0,7¢
112¢] 0,47] 0,48 | 0,5( | 0,52 | 0,52 | 0,55 | 0,5€ | 0,57| 0,6¢ | 0,6€ | 0,72 | 0,82 | 0,92 | 0,9¢ | 1,0C | 0,9¢ | 0,94 | 0,8¢
1130 0,30/ 0,31 0,34 0,35/ 0,36/ 0,39/ 0,40| 0,41| 0,45| 0,51| 0,60/ 0,71 0,83| 0,92| 0,98| 1,00| 0,99| 0,96
1132/ 0,15/ 0,17/ 0,19/ 0,21 0,22| 0,24| 0,26/ 0,27| 0,31| 0,37| 0,47| 0,60 0,73| 0,85| 0,94| 0,99| 1,00| 0,99
1134/ 0,03| 0,05/ 0,07 0,09/ 0,10/ 0,12| 0,14| 0,15|0,19| 0,26| 0,36/ 0,50 0,64| 0,79| 0,89| 0,96| 0,99| 1,00
1136|-0,05|-0,03/-0,01/ 0,01 0,02 0,04| 0,06| 0,07|0,11| 0,18]| 0,28 0,42| 0,58 0,73| 0,86| 0,94| 0,98| 1,00

1100{1102|1104|1106{1108/1110{1112{1114]1116{1118{1120(1122(1124/1126|1128|1130|1132|1134

Wspotczynniki korelacji migdzy wartosciami widm

7
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o=
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NIR1000 NIR1080 NIR1160 NIR1240 NIR1320 NIR1400 NIR1480 NIR1560
NIR1040 NIR1120 NIR1200 NIR1280 NIR1360 NIR1440 NIR1520

w8

Rys. 6. Wykres wart@i wspotczynnikov korelacji wartdci widma.
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Na rys. 6widzimy macierz korelacji przedstawigna wykresie: im ciemniejszy kolor, ty
wigkszy modut wspétczynnika korelacd,co za tym idzie silniejszy liniowy zwiek mk-
dzy sktadowymi widma. Wykres pokazuje, jak skomgwane g te zalenaosci.

Zwroéémy uwag, ze silne liniowe zwizki migdzy sktadowymi dla rinych diugdci fal
umazliwiajg skuteczne wykonywanie analizy sktadowych gtown{leGA) i PLS.

Teraz stworzymy model przewidigly liczbe oktanows na podstawie widma NI Zasto-
sujemy metog MARSplines.

W celu oceny uzyskanego modeldanych wydzieliémy 13 przypadkéw, ktére niectla
wykorzystywane do dopasowania modelu, lecz do ogegy dziatania; innymi stow
przypadki te bda stanowity prok testows. Mamy stosunkow niedwy zbiér danych i mu-
simy tu zachowa ostraznas¢. W szczegodlnéci warto sprawdi, czy proba ucga pokn-
wa caty zakres zmiennej zafteej. Ponitej znajduje s histogram liczby oktanow
w probie uczcej: jak wid& znalazty s¢ w niej probki z catego zakresu danych.

Histogram L_Okt
Préba uczaca

Liczba obs.

L &

82,5 83,0 83,5 84,0 84,5 85,0 855 86,0 86,5 87,0 87,5 88,0 88,5 89,0 89,5 90,0 90,5
L_Okt

Rys. 7.Histogram dla proby ugze;.

Model zbudujemy w przestrzeni roboc&JATISTICA Data Min. Jako podstagwyko-
rzystamy gotowy szablon projektu dla regresji. Nacle Data miningwsizki klikamy
przycisk Przestrzenie roboczevybieramy poleceniModelowanie i eksploracja wielowy-
miarowa —Podreczny projekt dla modeli liniowy (zob. rysunek ponej).
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Przepisy

Drzewa Uczenie maszyn Segmentacja | grupow... Text Mining Asocjacie

Odreczn’ rojel a model Inowyc
T Podreczny projekt dla modeli liniowych

Aawansowan o)l 2 ogoinych modell regresynycl
2 L y projekt dla ogslnych modeli regresyjnych

5 Tworzenie wlasnego projektu

B e O = . TS e T o ol et ch ne probe czacs | testour frentecia [E=AE=
[ \ - e F - JISTIC Iy P qgres)

—J Podstawowe Serwer Edycja Widok Wstaw Format Statystyka | Data Mining Wykresy Marzgdzia Dane Kerporacyjne Pomoc Opeje~ @

CBRT ® Wamacniane drzewa Sieci neuronowe ca E%4 Text Minin: Analiza koszykowa T2 bkie wdrazanie [v Przestrzenie robocze -
T g =yl 7 £
ot it CHAID 5 Losowy las [£# Inne metody uczenia maszyn 2 kaczenie grup W Przeczesywaniesieci | 3 SAL 4 Moje procedury

rze| o -

Duta Miner | 4 Interakeyjne 2 MARSplines Bt Gam 8 Segmentacja © Wszysthie procedury

Czyszezenie i filtrowanie danych
Kostki, preekraje i drazenie danych
Klasyfikacja (drzewa i skupienia)
Modelowanie i eksploracja wielowymiarowa

Prognozowanie

r v v v ¥

Eksploracja za pomoca sieci neuranowych

Rys. 8. Wybér szblonu projektu.

Otwarta zostanie przestizerobocza data mining z szablonem projektu pokazama
rysunku poniej.

EEEE]

|.D:E11 GMMEQuickLinearModels.sdm

=9

y n = HE-Wd BAENE 2
Zrodta Przygotowanie, czyszczenie, Analiza danych [modelowanie, Raporty i
danych transformacja danych klasyfikacja, prognozowanie]

lepszeqo podzbioru z wdrozeniem

Ogélna regresja krokawa i n-aj

Testing ...

Przewid...

Rys. 9. Szablon projektu.

Klikamy przycisk B na pasku namzi przestrzeni roboczej, aby urt& w niej arkusz
danychbenzynajako zrodto danych. Program automatycznieswietli na ekranie okno
okreslania ustawié dla zrédta danych. Klikamy przyciskmiennei wskazujemyL okt
jako zmienn zalezng ilosciowg, a zmienne odNIR900 do NIR1700 jako predyktory
ilosciowe.

Nastpnie okrédlamy zmienn identyfikujgca dane ucge i testowe. W tym celu przecho-
dzimy na kart Wieceji w grupieldentyfikowanie proby ugzej/testowepaciskamy przy-
cisk Zmienna kodujca, po czym jako wskaik proby wybieramy zmienn Proba
Nastpnie w poluKod proby uczcej wpisujemyU, a w poluKod préby testowejvpisuje-
my wpisujemyT (zob. rys. 11).
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Whybierz zmienne zalezne | predyktory @I&J

Podstawowe | Wiecei |

E@ Zmienne ’
Zalezne; ilosciowe: 2
Zaleine; jakosciowe: brak
Predyktory; llosciowe: 3403
Predyldory: jakosciows:  brak

Ml @ w

[~ Dane do wdnozenia; nie twérz ponowriie modeli [ QK J | Anuluj
|

Rys. 10. Wybér zmiennych.

Po okrdleniu wiaciwosci zrodta danych,dczymy je z wztem Podziat danych na préb

uczcyq itestowy (regresja) zaznaczamy oba teewty, a potem klikamy przycislk4

pasku narzdzi.

na

Whybierz zmienne zalezne | predyktory

B

Zmienne speciainean przeznaczenia

Licznosci:

[ Zmienna z licznosciami lZmiennain-:znos'ciarni: brake

Ucinanis:

(=

Wskaznik ucinania | Wskafnik ucinania: brak

|dentyfilkowanie proby uczgcsjtestowe;:
E Zmienna kodujgca

Zmienna kodujgca: Praba

Kod préby uczgcej: 1 Kod praby testowej: T

[7] Dane do wdrozenia; nie twérz ponownie modeli [ OK

J | Anuluj

Rys. 11. Wybér identyfikatora préb.

W szablonie projektu model jest tworzony przeze Ogdlna regresja krokowa i najlep-
szego podzbioru z wdeniem My chcemy zastosowametod MASplines dlatego usu-
wamy ten wzetl. Nasgpnie zaznaczamy ety z danymi ucgcymi i testowymi, po czym

naciskamy przycist® -

na pasku ngizi. Na ekranie pojawi sioknoPrzeghdarka wez-

lbw (zob. poniej), w ktorym wybieramy wzetl MARSplines dla zadaregresyjnych
z wdraeniemi klikamy Wstaw
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’Eﬁ' Przegladarka weziow .

L e

(B[ =

. Wstaw  p Uruchom

| Modelowanie | eksploracja wielowymiarowa

%% Mowa przegladarka ] Opdje..

*| ¥ Zamknij

- Wezly -

- Statystyka
[ Data Mining
-0 Wkresy
{23 Zrédka danych
{2 Czyszczerie i filtrowanie danych
{2 Przeksztatcenia danych
{2 Test Mining

4| 1

{3 Modele regresiii eksploracia wielowymiarowa
{1 Pordwnanie i scalanie wiely Zadek danpch
“el Procedury zdefiniowane preez uzwtkownika i m

4

Podzisk danpch na probe uczacy i testowg [regresia)
M Standardowa regresia wieloraka z wdrozeniem

[
| % Ogdlna regresa kmokowa i najlepszego podzbions z wdrozeniem
| ;{}\ Standardowe dizevea regresyine [CERT) z wdrozeniem

|

%Wzmacniane drzewa regresying 2 wdraZenien
| ;@ﬂ Lozowwy laz dla regresji z wdroZeniem
| ﬁ SANM Regresja 2z Wdiozeniem
% MARSplines dia zadat regresyjnpch 2 wdraZeniem
L{ Metada wektardw nodnych z wdrozeniem [regresial
I Lf'_': Metody K najblizszpch sasiaddw z wdrozeniem [regres)a)
= taczenie grup dla regresji 2 wdrozeniem

i Przewidwwania wezpstkich modeli [regresja)

| Jzufy wazpstkie informacie wdrazania [regresie)

MARSplines dla zadan regresyjnych z wdrozeniem
W petni funkcjonalna implementacja metody Multivariate Adaptive Regression Splines (MARSplines) dla
zadan regresyjnych z automatycznym wdroZeniem.

Rys. 12. Przegbarka veztow.

Program automatycznie poky nowy wzet z danymi do uczenia itestowania modelu.

Projekt przedstawia rysunek peej. Aby utworz¢ model wystarczy uruchomiprojekt

naciskajc przycisk »
pojawi Sic nowe wzty:

¢ W obszarzdraportyz podsumowaniem analizy,

¢ W obszarzeAnaliza danychdwa zrodta danych z wynikami stosowania modelu dla

danych uczcych i testowych.

na pasku naazi. Po zakaczeniu obliczé w przestrzeni roboczej

|P:r.11 GMMEQuickLinearModels.sdm™

r nZ - LA DS E 2

Zrbdta Przygotowanie, czyszczenie,

Analiza danych [modelowanie,

Raporty

Przewid...

MARSpI...

danych transformacja danych klasyfikacja, prognozowanie)
Podzial Training Data
benzyna #

m

Rys. 13. Projekt przed uruchomieniem.
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Kolejny krok analizy to ocena trafém modelu. Aby § wykona&, dwukrotnie klikamy w-
zet Testing... w obszarzeAnaliza danych Nastpnie jako zmiens zalezng ilosciowa
wybieramyL_okt a jako predyktor il&ciowy MARSplineModelPrzewro wybraniu zmien-
nych podiczamy do wzta Testing...w obszarzéAnaliza danychwezet analitycznyDob-
ro¢ dopasowaniaz folderaData mining — Dobré dopasowania Uruchamiamy wzet,
klikajac go prawym klawiszem myszy i wybiegaj polecenieUruchom wzet Pongszy
rysunek przedstawia gotowy projekt.

o
IDIIQ model.sdm® T - ===
E‘

) Eﬂ =cii=d : ‘ 1 _I € 2

Zrodba Przygotowanie, czyszczenie,
danych transformacja danych

Trclin_ing\ ﬂining...
x\i /

i BB

B 5
benzyna

- .
MﬁRSpI...\
Podzial ...

Analiza danych [modelowanie,
klasyfikacja. prognozowanie]

Raporty =

sriiem

ARSplines dia zadan regresyinych z wdrozenien
o= B
B

Dobroé ...

Testing... Dobroé ...

MARSplines dia zadan regresyjnych z wdrozeniem™ - Pods.,. | = || B [ 22
= MARSplines dla zadan regre:m _J | =

Sl MARSplines dla zadar re
£ Podsumowanie mog
-8 Wspétczynniki mods
[E] Statystyki opisowe (f
. [E statystyki regresji (Py
[ Liczba odwotari do k

Specyfikacja modelu

Podsumoy
Wartosé

Niezaleznych

401

| Zaleznych

1

Liczba czynnikdw

7

Liczba funkcji bazowych

6

Rzad interakcji

1

2.000000

0.000500

[0.0854230
Tak| ~

Kara

Testing ... Prdg
Btad (GCV)

Usuwanie |
Iig

b : Podsumowanie modelu (Podzial darychr 4 | »

Rys. 14. Projekt po wykonaniu.

Ocerg modelu zaczniemy od przejrzenia podsumowania moddlvukrotnie klikamy
wezet MARSplines dla zadaregresyjnych z wdeeniemw obszarzeRaporty Na ekranie
otworzy s¢ skoroszyt z wynikami dopasowania modelu do danyejzyjmy do pierw-
szego arkusz&odsumowanie model(jest on widoczny na rysunku pougj). Program
szacuje hjd przewidywania za pomgcuogodlnionego sprawdzianu kemwego (ang.
generalized cross validatioisCV). Podejcie to omdwione jest w rozdziale 7 pecdznika
[6], a jego zastosowanie dla MARSplines w rozdzaldlad GCV bierze pod uwagnie
tylko réznice medzy wart@ciami obserwowanymi a przewidywanym z modelu, ée-r
niez ztozonas¢ modelu: bardziej zimne modele s, karane”: bhd jest nieco powkszany.
Poprawka uwzgldnia to, ze model zwykle lepiej dziata dla danych scgch niz dla
nowych danych.

W naszym przypadku 4 GCV wynosi okoto 0,085Srednia warté¢ bledu wyznaczenia
liczby oktanowej jest pierwiastkiem zcoiu (GCV) i wynosi okoto 0,3. Jest to catkiem
przyzwoity wynik, podobny do uzyskiwanego innymitogami (zob. [1]).
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Wezet Dobro¢ dopasowaniavyznaczyt bad sredniokwadratowyMSE w prébie testowej;
wynosi on w naszym przypadku 0,06%est poréwnywalny z szacunkgwniar trafnaici
modelu bé¢dem GCV.Do oceny modelu warto z¢¢ wykresu res. w zaleznosci od
wartasci obserwowanej (rémiez utworzonego przez ¢zet Dobro¢ dopasowania

Reszty ( MARSplinesModelPrzew - L_Okt )

i obserwowane L_Okt
06

04

-L_Okt
Y
o

8
§ 02 2 e 0
= 19 57
5 32 o 30 5
° o
Q
= 00
@«
=
a
4
38

S 02 55 o
7 0
g 56
é o

0.4 15

0,6 - : x - - , J :
840 845 850 855 860 865 870 87,5 880 885 890

L_Okt

Rys. 15Wykres reszt.

Wykres nie wykazuje wad modelutie ma zalenosci reszt od zmiennej niezalee]
(L_OKkb, ani odstajcych reszt wyranie wickszych od innyc, czy te wyraznych, przy-
czynowych wzorcéw dla reszt.

Podsumowanie

W podsumowaniu mama powiedzié, ze metoda MARSplines unmtiwita nam szybki

| stosunkowo fatwe zbudowanie zadajgcego modelu zakmosci liczby oktanowej of

widma NIR. Wystarczyto ty¢ domyslnych ustawié systemuSTATISTICA Data Miner
i nie byto potrzeby wykonywania wgpnych przeksztatéedanych. Dziki zastosowanil

przestrzeni rboczej model meemy tatwo ocenig aktualizowé dla nowych danyct
stosowa& do przewidywania modyfikowa:. Ponadto model MARSplines ma jagvposta

I mozna go przeni& do prawie kadego systemt

Warto te zwréck uwag, ze standardowy pomiar liczby olnowej jest ktopotliwy.
Potrzebny jest do tego specjalny wzorcowy silngég§ cena wynosi ponad z 000 $)
pracupcy w kontrolowanych warunkach laboratoryjnych. Trudndisowvyobrazé wyko-

nywanie takiego pomiaru wku produkcji. Natomiast spektrometr N i model kalibra-
cyjny mog by¢ stosowane wicz na linii produkcyjnj, bez koniecznéci pobierania
| przygotowywani probek.
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