PCA - Inspiration til matematikfagkobling

Udvidelse af forsgget "Analyse af benzoxazinoider i brgd”

Af Rasmus Knokgaard og Nicole Koefoed fra Hvidovre Gymnasium og HF
og Stine Krogh Steffensen fraInstitut for Agrogkologi, AU, Flakkebjerg

Eleven har forberedt fgr gvelsen:
1. Elevogleererharudvalgthvilke(n) del(e) af den udvidede efterbehandling eleven skal arbejde med.
2. Elevenharforberedtsiggrundigt paved at laese den valgte litteratur.
3. Elevenharinstalleret LatentiX elleretandet programtil PCA-analyse, ogsatsigind i hvordan man
brugerdet.

Lidt om gvelsen og dens formal

Som forsker kan man ikke ngjes med bare at veere rigtigt god til ét fag. Man skal kunne bruge vaerktgjerfra
mange forskellige fag. | forsgget ”Analyse af benzoxazinoideri brgd” erdeti hgj grad kemiens vaerktgjer
man bruger. Men nar de indsamlede data skal behandles, skal man have fati matematikkens vaerktgjer. Et
sadannetveerktgj er PCA. PCA er et multivariat statistisk analyse veerktgjderkan hjelpe en med at finde
interessantetendenserisine data. Med det kan man se pa sine data pa en mere visuel og overskuelig
made.

Formalet med denne udvidelsetil “Analyse af benzoxazinoideri brgd” at ga endnu dybere ned
efterbehandlingen af forskningsdataend man normalt ggri en almindeligkemirapport. Dette erikke en
feerdisyet matematikopgave, hvor man bare kan begynde med fgrste opgave og slutte med sidste. Dette
skal sessom enkilde til inspiration til hvad man blandtandet kan vaelge at arbejde med hvis man vil arbejde
med fagkombinationen kemi/matematik. Dennedel af gvelsen starelev ogleereraltsd selvfor. Men PCA-
analysen kan pabegyndes underopholdet pa Institut for Agrogkologi, Flakkebjerg. Ekstra brgddatakan
udleveresforatfa nok data til en PCA-analyse.

Inspiration til den udvidede efterbehandling:

Apparatur: Computer med tekstbehandling, regneark og programtil at lave PCA-analyse (f.eks.
LatentiX).

Arbejdsformer:

Man kanveelge en af to tilgange til materialet eller veegte deres bidragi opgaven efterinteress e og tidligere
undervisningsforlgb. Den ene erteoretisk og den anden giver mulighed for en mere praktisk tilgang til
matematikfaget.



. Lineeer algebra.

Altefterinteresse, ogeventuelletidligere undervisningsforlgb, kan man fordybe sigi den teoretiske
side af PCA. Det erfor meget at kreeve ateleven haren fuld forstaelse af den matematiske
baggrund, men man kunne arbejde med nogle af de begreberinden forlinezeralgebrasom PCA-
analysen bygger p3, f.eks.:

- Linearkombination

- En basisfor etvektorrum (rowspace and columnspace)

- Underrum (etspan)

- Basisskift (ikkeforetgenerelt vektorrum)

- Ortogonalitet

- Correlationmatrix

- Covariancematrix

- Ortogonale underrum

- Egenvardierogegenvektorer

. PCA

Her kan man leegge vaegten paflere forskellige aspekter:

- Formidling. En beskrivelse af, hvad derforegar, narman udfgreren PCA, uden decideretatgai
detaljer med selve matematikken. (Herkunne man inddrage danskfaget ogsa, hvis maner
interesseretienformidlingsopgave.)

- Diskussion. Er det problemfritat manipulere data?
- Statistik. Her er talrige muligheder, som ma afhange af interesse og eventuelletidligere

undervisningsforlgb. Det kan vaere vilkarligt teoretisk, men ogsa mere diskuterende, i forhold il
hvilke muligheder man har, for at traekke information ud af sine data.



Litteratur og materiale:

StevenJ. Leon (2006). Linear Algebra with applications (seventh edition)

Der findes mange glimrendeinformationeronline. Etlille udpluk:

Onlinevideoer:

http://www.youtube.com/watch?v=UUxIXU Ob6E og http://www.youtube.com/watch?v=26YhtSJilgc

http://www.youtube.com/watch?v=f9mZzZ8dSrVJA

Tekster:

http://www.kemi-online.dk/?p=27082

http://www.brainmapping.org/NITP/PNA/Readings/p ca.pdf

http://www.ce.vyildiz.edu.tr/personal /songul /file /1097/principal components.pdf

people.maths.ox.ac.uk/richardsonm/SignalProcPCA.pdf

Til at udfgre PCA findes ogsa adskillige gratis programmer online - f.eks LatentiX, XLStat eller Multibase



