v

Univerzita Palackého
v Olomouci

Analyza rozptylu

Chemometrie | (ACH/CHEX1)

(c) David MILDE, 2023

Univerzita Palackého

v Olomouci
r
Uvod

Analyza rozptylu (aj. Analysis of Variance — ANOVA) je pokrocila statisticka metoda

popsana pocatkem 20. stol. R. A. Fisherem.

ANOVA je statisticka metoda pouzivana k porovnani prumérd nékolika (vice nez dvou)

zakladnich soubord.

- Nazev metody je matouci. Metoda se nepouziva k porovnani rozptyll ale pramér(.

Nazev analyza rozptylu vyplyva ze skutecnosti, Zze ur€eni, zda jsou €i nejsou mezi priméry

nékolika zakladnich souborl rozdily, se zaklada na analyze rlznych forem rozptylu

spojeného s nahodnymi vybéry.

Pouziva se bud jako samostatna technika, nebo jako postup, umoznujici analyzu zdroja

variability v linearni regresi. Pfiklady pouZiti:

- k porovnani stfednich hodnot vice nez 2 souborli, napf. porovnani shody vice nez dvou metod
stanoveni analytu, ucinku vice nez 2 |éCiv na dané onemocnéni, ucinku vice nez 2 hnojiv na vynos, ...

- urceni vlivu zpusobu pfipravy vzorkl (nékolika zpUsoby),

- zpracovani mezilaboratornich porovnavacich zkousek (MPZ).
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Uvod

PODSTATA metody: rozklad celkového rozptylu na rozptyl vyvolany vlivem jednotlivych
faktor( (objasnéna slozka rozptylu) a nahodny rozptyl (neobjasnéna slozka rozptylu).
Pfedmétem statistického testovani je statisticka vyznamnost poméru mezi rozptylem

zpusobenym faktorem/faktory a nahodnym rozptylem.

Mame-li 1 faktor = jednofaktorova ANOVA, v pfipadé 2 faktor( = dvoufaktorova ANOVA.

Predpoklady pro pouziti ANOVA:

- data pochazeji z normalniho rozdéleni, nahodné chyby ¢; jsou nahodne veliCiny s nulovou stredni

hodnotou,
- rozptyly sloupct dat (v tabulce ANOVA) jsou stejné,
- kazdy sloupec je nahodnym vybérem ze svého zakladniho souboru.
Ovéreni pfedpokladu normality v QC Expertu:

- Q-Q graf Jackknife rezidui (odchylek od celkového prdméru) — v pfipadé normalniho rozdéleni
vznikne v grafu linearni zavislost s nulovym Usekem a jednotkovou smérnici.

@ U?)irerzita ‘Palackého
Jednofaktorova ANOVA

Formulace modelu: sleduje se faktor A na k urovnich A, ..., A,.
Na kazdé urovni je provedeno n; méfeni (celkovy pocet méfeni
oznacujeme N).

Z tabulky ANOVA Ize vytvofit model ve tvaru: x; =y + a; + g

U ... celkovy aritmeticky prGmér v§ech hodnot v matici X,

a; ... efekt i-té urovné faktoru A popsany sloupcovym pramérem x;,

&; ... nahodna chyba.

Jednofaktorovda ANOVA porovnava stfedni hodnoty (priméry)
dvou ¢i vice urovni faktoru A Cili sloupct v tabulce ANOVA za
ucelem urcit, zda alesporni jedna sloupcovy pramér (x;) se lisi od
ostatnich.

Ho: ,V8echny stfedni hodnoty jsou stejné” (H,: o, = 0).

H,: ,Alespori jedna stfedni hodnota se odliSuje od ostatnich (H,: o; # 0).

A A, A A,
Xy Xo1 X.. X1
Xqp Xop X.. X
X13 X23 Xij Xi3
X14 X24 Xiq
X15 Xis

Tabulka ANOVA

= |Na v chip

sech
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Jednofaktorova ANOVA
- Odvozeni modelu ANOVA: - Vzorce pro vypocet jednofaktorvé ANOVA
X;=p+a;+g; na kalkulagce:
! o S, .pfedstavuje” celkovy rozptyl
L =XAHX —X) + (% —X T2
)gj ()S ) (XJ )‘) Si= Zz(lel) A W
v | 5  _ )2 T
()gj X) [(X X) +()§l )ﬁ)] S, .predstavuje® rozptyl mezi jednotlivymi
sumaci pres radky (i) a sloupce (j) ziskame drovnemifaktoru A Ko, ,
T? T
— A \ = _ S, = o
> S TX—R7 =D I TK -+ 1%, -% ) +23 1% RN, A ;(n? N
i i i i " o N ,
. . of Sg ~predstavuje rezidualni (zbytkovy,
coz Ize Zjednodusitna neobjasnény) rozptyl, tj. uvnitf drovni faktoru A
SO=SA+SR+2.0=SA+SR SR=SO_SA

T ... soucet vSech hodnot v tabulce ANOVA
T; ... sloupcovy soucet

Univerzita Palackého
v Olomouci

Jednofaktorova ANOVA
- Testaéni statistika pro faktor A:
S
S s G el
A7 S Spr(k-1)
(N - k)

Pri platnosti Hy je Fo < Fyiq k1, nky POKU j& Fa < Fieiq k1. Nk, J€ NUtN€ Hy na hladiné vyznamnosti o
zamitnout a prameéry jsou rozdilné.

% Navenpsech
0,324 0455 0,420 0,447
0,311 0467 0463 0,377 k=4,n=3 '
0,352 0,448 0,424 0,398 =

% | 0329 0457 | 0436 | 0407 [T=0987+1370+1,307+1,222=43886 . .

T, | 0987 1,370 1,307 | 1,222 N=/N\
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Parové porovnani v jednofaktorové ANOVA

Kdyz ANOVA urci, ze faktor A je statisticky vyznamny, je pomoci parového porovnani
(multiple comparison procedure — MCP) mozné nalézt ty urovné faktoru A, které se liSi od

ostatnich. Je tedy mozné urcit, ktery sloupcovy(é) prameér(y) (x;) se liSi od ostatnich.

PFi MCP se kazdy x; porovnavan postupné se vSemi ostatnimi.
- Napf. pro k = 3 jde o tato porovnani x; s x,, X; S X3 a X, S X3.
Existuje vice metod MCP, QC.Expert pouziva Scheffeho porovnani.

- Testaéni kritérium ma nasledujici podobu pro pfipad, kdy se X; a JE]- od sebe lisi:

X — X

2[RI
nn

>ﬂ(k 1) Fkrlt(k 1,N-k)

Princip: testovani vyznamnosti rozdild jednotlivych
sloupcovych pramérd, pf. pro k = 3 x; - X, X1 - X3 a X, — X3.
Je-li rozdil statisticky vyznamny (ij. odliSny od 0), tak IS
tohoto rozdilu nebude obsahovat 0. Je-li rozdil statisticky
nevyznamny (ij. rovny 0), tak IS rozdilu bude obsahovat 0.

v
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Dvoufaktorova ANOVA

- Provadi se experimenty na rGznych uUrovnich dvou faktor6 A a B. Kombinace udrovni
faktoru tvofri strukturu tabulky ANOVA, jejimz elementem je tzv. cela. Plati, ze cela [ij]
odpovida i-té urovni faktoru A a j-té drovni faktoru B. V kazdé cele muze byt n; pozorovani.

B, | B, | B | Bn B; | B, | B | Bn
A A
A, A,
A.. X;i A.
Ax Ax
ANOVA bez opakovani (2P) Vyvazena ANOVA (2B)

- Pokud se kromé fadkovych a; a sloupcovych B; efektd uplatiuje i vliv riznych kombinaci

B, | B, | B. | By
A,
A,
A..
Ay
Nevyvazena ANOVA (2U)

sloupcovych a fadkovych efektt, vyskytuje se take interakcni ¢len z;;.
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Dvoufaktorova ANOVA

— Podrobné (pro vypocty na kalkulaéce) se budeme zabyvat pouze ANOVA 2P.
— Model ANOVA 2P bez interakce: — x;=pu+o;+ S + ¢
@; ... Vliv i-te urovné faktoru A, 4, ... vliv j-té urovné faktoru B
Sp=S,+Sg+ S
— Formulace hypotéz:
= Hq: a;=0a ;=0 (efekty urovni faktorl A a B jsou nevyznamné)
= Hy ;2 0a B = 0 (efekty drovni faktord A a B jsou vyznamne)
2 2 2
So = EiZj(ngj) - % Sa= %Z?ﬂ(zg) - % Sp = %Z?Q(T]g) - %
- S, ,predstavuje” rozptyl mezi jednotlivymi irovnémi faktoru A,
- Sg ,predstavuje” rozptyl mezi jednotlivymi rovnémi faktoru B,
- §, ,predstavuje“ celkovy rozptyl, Sy , predstavuje“ rezidualni rozptyl
- N=km,
- Z;... fadkovy soudet (soucet i-té urovné f. A), T; ... sloupcovy soucet (soucet j-té urovné f. B).

9
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Dvoufaktorova ANOVA
- Testacni statistiky pro ANOVA 2P bez interakce:
Sa_ #5B /
Fy= ks_R1 Fp = ms;1
(k=1)-(m-1) (k=1)-(m-1)
- Za piedpokladu platnosti Hy je Fp < Fy o s (k-1) a (k-1)(m-1) stupni volnosti a Fg < Fy; , s (m-1) a
(k-1)(m-1) stupni volnosti. V opacnych pfipadech (F; > F,;,) pfijimame H,.
- INTERAKCE FAKTORU
- Jak jiz bylo uvedeno, kromé fadkovych a; a sloupcovych B; efektt se muze uplatnit vliv riznych
kombinaci sloupcovych a fadkovych efektu, vyskytuje se také interakeni Clen ;.
— Model ANOVA pak je: x; = u + oy + B + 17 + g
- Obvykle se uziva Tukeyiv model interakce — t;= C-a;-f;, kde C je konstanta. To vede k rovnici
pro celkovy rozptyl S, = S, + Sg + S; + Sg. Model s interakci pouziva QC-Expert v modulu
dvoufaktorové ANOVA a T; v ném ,pfedstavuje” rozptyl pfisluSejici interakci.
10
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Neparametrické testy v ANOVA

KRUSKALUV-WALLISUV TEST

- Je neparametrickou alternativou pro jednofaktorovou ANOVA.

- Jedna se o rozSifeni Wilcoxonova poradového testu pro porovnani mediant vice nez
dvou nahodnych vybéru.

- Predpoklady pro pouziti:
— rozdéleni soubord musi byt stejné,
- rozptyly soubort musi byt stejné,
- VSechny sloupce pfedstavuji nahodné vybéry svych zakladnich souboru.

FRIEDMANUV TEST

- Je neparametrickou variantou dvoufaktorové analyzy rozptylu (varianty 2P), faktor A ma
k urovni a faktor B ma m urovni.

- Postup je obdobny s Kruskalovym-Wallisovym testem.

- V ramci ACH/CHEX1 nebudeme feSit pfiklady na tento test.
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Kruskalliv-Wallisav test

Formulace hypotéz: H,: ,mediany vSech urovni faktoru jsou stejné”
H,: ,alespon jeden median se liSi od ostatnich®

POSTUP:

1. VSechny hodnoty v tabulce ANOVA sefadime podle velikosti a pfifadime jim pofadova Cisla
(v€etné priimérnych poradi pro stejné hodnoty).

2. Pro kazdou urovern faktoru A (vybérovy soubor) vypocitdme sumu poradi Ry, R,, ..., R, (k je
pocet urovni faktoru).

3. Urc€ime celkovy rozsah vybéru N = n, + n, + ... + n, tj. souCet hodnot vSech urovni faktoru A.

4. Vypoctteme testovaci charakteristiku y2,,, pomoci nasledujiciho vztahu:

) 12 & R
= z —)—3(N+1
ZKru N2+Ni:1(ni) ( )

5. Porovnavame s kritickou hodnotou )(,%rl-t(oygs) s k - 1 stupni volnosti.
6. Je-li x2,. < xZrie, PHijimame Hy. Pokud je x2,, > xirir» Zamitdme H, a pfijimame H,.

- Test je vhodné pouzivat, pokud je N > asi 15!
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