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Περίληψη
Σκοπός της διπλωματικής εργασίας ήταν η ανάπτυξη ενός λογισμικού αναγνώρισης προτύπων για σύστημα ανίχνευσης οσμών χωρητικών αισθητήρων. Η υλοποίηση του προγράμματος συνδιάζει σε γραφικό περιβάλλον Matlab την PCA (Principal Component Analysis – Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών), ένα γρήγορο και αξιόπιστο για τους σκοπούς μας στατιστικό αλγόριθμο αναγνώρισης προτύπων, με εργαλεία προεπεξεργασίας δεδομένων και γραφικές μεθόδους αναπαράστασης.

Στα θέματα που καλύπτονται περιλαμβάνονται η περιγραφή του συστήματος ανίχνευσης οσμών, η διαδικασία λήψης των μετρήσεων, η εφαρμογή του αλγόριθμου αναγνώρισης επί των συγκεντρωμένων δεδομένων και η αυτοματοποιημένη γραφική αναπαράσταση των τελικών αποτελεσμάτων. Προκειμένου να εξαχθεί όσο το δυνατόν περισσότερη χρήσιμη πληροφορία, η ανάλυση ολοκληρώνεται με μια μελέτη ποιοτικής ερμηνείας των γραφικών και στατιστικών αποτελεσμάτων η οποία εξετάζει τα σχηματικά πρότυπα που ανακύπτουν, συγκρίνει τη δράση των διαφορετικών μεθόδων προεπεξεργασίας, επισημαίνει χρήσιμα στατιστικά μεγέθη κι εξηγεί τη λανθάνουσα φυσική σημασία πίσω από τις κύριες συνιστώσες και τους πίνακες φορτώσεων.

Τόσο το πρότυπο λογισμικό όσο κι οι περιεχόμενες στην εργασία μέθοδοι ανάλυσης κι ερμηνείας  μπορούν να εφαρμοστούν σε οποιο΄δηποτε συμβατικό σύστημα ανίχνευσης οσμών σαν τις ηλεκτρονικές μύτες για ερευνητικούς και βιομηχανικούς σκοπούς. 
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Abstract
The scope of this thesis was the development of a pattern recognition software for a given capacity sensor odor detection system. The implementation of the program combines PCA (Principal Component Analysis), a fast and reliable for our purposes statistical pattern recognition algorithm, with data preprocessing tools and graphical representation  methods in a Matlab GUI.

The issues covered include the description of the odor detection system, the acquisition of measurements, the application of the recognition algorithm to the collected data and the automatically generated graphical representation of the scores matrix. In order to extract as much information as possible from our results, the analysis is concluded with a qualitative interpretation study which examines the graphically emerged patterns, compares each preprocessing method’s impact on the final results, points out and useful statistical values and explains the practical physical meaning of the principal components and the loadings matrices.

The prototype software itself as well as all data analysis and interpretation methods described here can be applied to any conventional odor detection system such as +

electronic noses for research or industrial purposes.
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Εισαγωγικά - Αισθητήρες


Κεφάλαιο 1ο 
1.1  Ο Ρόλος των Αισθητήρων στην Ηλεκτρονική

Η ραγδαία κι εκτεταμένη ανάπτυξη της τεχνολογίας των ηλεκτρονικών, όπως γίνεται εύκολα αντιληπτό από την επαφή μας με τους ηλεκτρονικούς υπολογιστές, μεταβάλλει και το περιβάλλον μας, σε προσωπικό αλλά και μακροσκοπικό επίπεδο. Πλέον με όλο κι αυξανόμενη συχνότητα συναντάμε πολύπλοκα συστήματα ελέγχου και λήψεως αποφάσεων, όχι μόνον στη βιομηχανία, όπου οι αυτοματισμοί αποτελούν νευραλγικό γρανάζι στη σύγχρονη παραγωγική μηχανή, αλλά και στην απλή καθημερινότητά μας, από τον τετριμμένο θερμοστάτη του καλοριφέρ μας έως ... 
Για την υλοποίηση των αυτοματισμών απαιτείται ένα κύκλωμα ελέγχου (Control Unit) το οποίο λαμβάνει δεδομένα από τον εξωτερικό χώρο (περιβάλλον), τα επεξεργάζεται και προβαίνει σε κατάλληλες ενέργειες, ανάλογα με τον προγραμματισμό του. Τα δεδομένα αυτά εισάγονται στο κύκλωμα ελέγχου σαν στοιχεία του προγραμματισμού του, είτε συλλέγονται αυτόνομα. Στην πρώτη περίπτωση έχουμε απλά μια μηχανή η οποία εκτελεί μια αλληλουχία συγκεκριμένων βημάτων, ενώ στη δεύτερη έχουμε ένα Αυτόματο Σύστημα, ένα σύστημα ικανό να δράσει αυτόνομα, σύμφωνα με τα δεδομένα που επικρατούν στο περιβάλλον του. Ο αυτοματισμός θα πρέπει να κατασκευαστεί με όσο το δυνατόν μικρότερες ανοχές ώστε να μην παρεκκλίνει από την αλληλουχία των βημάτων του, ενώ το αυτόματο σύστημα έχει την ικανότητα να ελέγχει και να προβαίνει σε διορθώσεις. 

Απαραίτητη προυπόθεση για τη συλλογή δεδομένων από το περιβάλλον ενός αυτόματου συστήματος είναι η παρουσία ενός ορισμένου πλήθους αισθητήρων (Sensors). Αισθητήρας είναι μια συσκευή η οποία ανιχνεύει ένα μακροσκοπικό φυσικό μέγεθος και το μετατρέπει σε ένα ηλεκτρικά μετρήσιμο μέγεθος συγκεκριμένων χαρακτηριστικών [1] [2]. Είναι η συσκευή που συνδέει τον κόσμο των ηλεκτρονικών με το φυσικό περιβάλλον. 

Η συσκευή εκείνη η οποία θα αλληλεπιδράσει στο περιβάλλον, ώστε να το τροποποιήσει, μετατρέποντας ένα είδος ενέργειας ή κάποιο φυσικό γνώρισμα σε άλλο για διάφορους σκοπούς, όπως για μέτρηση ή μεταφορά πληροφορίας επί παραδείγματι στους αισθητήρες πίεσης ονομάζεται Ενεργοποιητής (Actuator). Ο ενεργοποιητής μπορεί να είναι μια συσκευή, συνήθως ηλεκτρική, ηλεκτρονική, ηλεκτρομηχανική, ηλεκτρομαγνητική, φωτονική ή φωτοβολταϊκή η οποία μετατρέπει μια μορφή ενέργειας (ή ένα φυσικό χαρακτηριστικό) σε μια άλλη (σ’ένα άλλο) για διάφορους σκοπούς, όπως μετρήσεις ή μεταφορά πληροφορίας. Στην ουσία, είναι μία διάταξη που τροφοδοτείται συνήθως από ένα ηλεκτρικό σήμα και το μετατρέπει σε μία άλλη μορφή ενέργειας, εκτελώντας παράλληλα μία συγκεκριμένη ενέργεια. Ενεργοποιητής μπορεί να είναι ένας ηλεκτροκινητήρας, ένας κινούμενος βραχίονας ή οτιδήποτε μπορεί να προκαλέσει μια ενέργεια.
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Σχήμα1.1 Γενικό διάγραμμα λειτουργίας ενός αυτόματου συστήματος.

1.2  Τα Μέρη ενός Αισθητήρα 

Ένας αισθητήρας είναι μια συσκευή η οποία θα μετατρέψει ένα μακροσκοπικό φυσικό μέγεθος ή χημική ποσότητα (φως, δύναμη, πίεση, θερμοκρασία κ.λ.π.) σε κάποιο ηλεκτρικά μετρήσιμο μέγεθος και στη συνέχεια αφού επεξεργαστεί αυτό το ηλεκτρικό σήμα θα το μετατρέψει σε κάποιο τυποποιημένο ηλεκτρικό σήμα με ορισμένα χαρακτηριστικά. Ένας αισθητήρας αποτελείται από δύο διακριτά τμήματα:

· το πρώτο, είναι αυτό που αντιλαμβάνεται και μετατρέπει τη μετρήσιμη φυσική ή χημική ποσότητα σε ηλεκτρικά μετρήσιμο σήμα κι ονομάζεται Μετατροπέας (Transducer)
· το δεύτερο, ηλεκτρονικό τμήμα, είναι αυτό που μετατρέπει το σήμα του μετατροπέα σε κάποιο τυποποιημένης μορφής σήμα κι ονομάζεται Κύκλωμα Οδήγησης (Driving Circuit) [3, 4]. 
Ο μετατροπέας είναι το δυσκολότερο και πιο κρίσιμο μέρος ενός αισθητήρα. Από την ποιότητα καθώς και από την αρχή κατασκευής του θα καθοριστούν και τα χαρακτηριστικά του αισθητήρα (περιοχή λειτουργίας, ακρίβεια). Για να γίνει δυνατή η κατασκευή ενός μετατροπέα κάποιου μακροσκοπικού μεγέθους, θα πρέπει να υλοποιηθεί μια δομή σύμφωνα με την οποία είναι δυνατόν μεταβολές του μακροσκοπικού μεγέθους να επιφέρουν μεταβολή σε ένα ηλεκτρικά μετρήσιμο μέγεθος. 

Οι αισθητήρες κατασκευάζονται για να συλλέγουν πληροφορίες από απομακρυσμένα και πολλές φορές επικίνδυνα σημεία του περιβάλλοντος χώρου. Πρόκειται συνήθως για συμπαγείς μονάδες, οι οποίες θα τοποθετηθούν τις περισσότερες φορές μακριά από τη μονάδα ελέγχου-συλλογής δεδομένων (π.χ. κινητήρας μηχανής οχήματος, βιομηχανία). Θα πρέπει λοιπόν το σήμα να μπορεί να διανύσει όσο το δυνατόν μεγαλύτερες αποστάσεις με την ελάχιστη δυνατή παραμόρφωση. Το κύκλωμα οδήγησης ενός μετατροπέα επιβάλλεται αρχικά να μετατρέψει το συνήθως ευαίσθητο σήμα του (μια χωρητικότητα ή μια μικρή τάση) σε κάποιο ηλεκτρικό σήμα πιο σταθερής μορφής, πρόκειται λοιπόν για ένα μεταλλάκτη σε συνδυασμό ίσως με κάποια ενισχυτική διάταξη. 

Ένας μετατροπέας από μόνος του δεν αποτελεί μια ιδιαίτερα αξιόπιστη λύση σαν αισθητήρας. Τα ηλεκτρικά σήματα τα οποία συνήθως δίνει είναι πολύ μικρής έντασης και τις περισσότερες φορές δύσκολα μετρήσιμα. Σαν μια ελάχιστη διαμόρφωση θα μπορούσαμε να θεωρήσουμε ένα μετατροπέα μαζί με ένα μεταλλάκτη, ώστε να έχουμε ένα πιο σταθερό σήμα, αλλά εάν λάβουμε υπόψη μας τις διακυμάνσεις της τάσης ή την μεταβολή της θερμοκρασίας θα δούμε ότι ούτε αυτό είναι αρκετό. Συνεπώς σαν ελάχιστη διαμόρφωση θα πρέπει να θεωρηθεί ο μετατροπέας και το κύκλωμα οδήγησης το οποίο πρέπει να συμπεριλαμβάνει κάποια υποκυκλώματα σταθεροποίησης, έτσι ώστε ο αισθητήρας τελικά να μπορεί να εργαστεί με προβλεπόμενο τρόπο και χαρακτηριστικά μέσα στην περιοχή λειτουργίας του.

Το τελευταίο χαρακτηριστικό ενός αισθητήρα είναι το περίβλημα (package) μέσα στο οποίο θα συναρμολογηθεί. Το περίβλημα ενός αισθητήρα καθορίζεται από τις απαιτήσεις του περιβάλλοντος μέσα στο οποίο θα τοποθετηθεί. Τις περισσότερες φορές συνιστά όχι μόνο το φορέα του αισθητήρα αλλά και το μέσο προστασίας του από το περιβάλλον (υψηλή θερμοκρασία, διαβρωτική ατμόσφαιρα, ηλεκτρομαγνητικές παρεμβολές). Κατά συνέπεια, τα χαρακτηριστικά του περιβλήματος ενός αισθητήρα δύναται να έχουν σημαντικές επιπτώσεις στην απόδοση του ίδιου του αισθητήρα, ιδίως στον χρόνο απόκρισής του. Τελικό κριτήριο για την τελική διαμόρφωση του αισθητήρα είναι το περιβάλλον μέσα στο οποίο θα τοποθετηθεί και η κρισιμότητα των μετρήσεων που πρόκειται να πραγματοποιηθούν. 

Αξίζει ακόμη να αναφερθεί ότι το ηλεκτρικό σήμα από τον αισθητήρα συχνά χρειάζεται να τροποποιηθεί πριν μπορέσει να αξιοποιηθεί, όπως π.χ. για την απεικόνιση πληροφορίας σε κάποιον χειριστή, την καταγραφή του ή τη μετάδοσή του. Τα περισσότερα σήματα που προέρχονται από ένα αισθητήριο στοιχείο είναι από τη φύση τους αναλογικά και απαιτείται ως εκ τούτου αναλογική επεξεργασία. Ως επεξεργαστή εννοούμε οποιαδήποτε διάταξη που τροποποιεί το προερχόμενο από έναν αισθητήρα ηλεκτρικό σήμα χωρίς να αλλάζει τη μορφή της ενέργειας του σήματος.
1.3 Χαρακτηριστικά Αισθητήρων

Η σχέση μεταξύ μιας μετρήσιμης φυσικής ποσότητας Χ και της μεταβλητής Υ του σήματος εξόδου του αισθητήρα είναι θεμελιώδης για τη λειτουργία του. Βάση αυτής της σχέσης καθορίζονται τα χαρακτηριστικά και γίνεται η βαθμονόμηση του αισθητήρα. Οι αισθητήρες βαθμονομούνται με εφαρμογή γνωστών φυσικών μεγεθών και καταγραφή της απόκρισης του συστήματος. Τα χαρακτηριστικά ενός αισθητήρα καθορίζουν την απόδοση του, τη σταθερότητα της λειτουργίας του και την ταχύτητα της απόκρισης του στα ερεθίσματα που δέχεται. Τα χαρακτηριστικά αυτά μπορεί να είναι είτε στατικά, είτε δυναμικά. [1,3]

1.3.1 Στατικά χαρακτηριστικά

Τα στατικά χαρακτηριστικά ενός αισθητήρα καθορίζουν την απόδοσή του σε μια σταθερή κατάσταση και είναι τα ακόλουθα:
· Ακρίβεια

Η ακρίβεια είναι η ικανότητα ενός συστήματος να δίνει αποτελέσματα ταυτόσημα με την πραγματική τιμή της μετρήσιμης ποσότητας. Ως ανακρίβεια ορίζεται η απόκλιση της μέτρησης του αισθητήρα από την πραγματική τιμή του εξωτερικού ερεθίσματος. Είναι το αθροιστικό αποτέλεσμα άλλων χαρακτηριστικών όπως της υστέρησης και των σφαλμάτων βαθμονόμησης. Μπορεί να εκφρασθεί σαν απόλυτη τιμή του σφάλματος μέτρησης, ποσοστό της κλίμακας εισόδου ή ποσοστό της κλίμακας εξόδου.

· Διακριτική Ικανότητα
Ορίζεται ως η ελάχιστη μεταβολή της μετρήσιμης φυσικής ποσότητας που χρειάζεται για να παρατηρηθεί ανιχνεύσιμη μεταβολή στο σήμα εξόδου. Η ελάχιστη μεταβολή της μετρήσιμης ποσότητας  από το μηδέν ορίζεται ως όριο της διακριτικής ικανότητας. 
· Επαναληψιμότητα

Είναι η ικανότητα ενός μετρητικού συστήματος να δίνει το ίδιο αποτέλεσμα όταν μετρά την ίδια φυσική ποσότητα υπό τις ίδιες συνθήκες. Σχετίζεται με τη στατιστική διακύμανση των μετρήσεων. Η πιστότητα είναι απαραίτητη αλλά όχι αρκετή συνθήκη για την ακρίβεια.
· Ικανότητα αναπαραγωγής των αποτελεσμάτων

Είναι η πιστότητα των μετρήσεων σε ένα μεγάλο χρονικό διάστημα, ή σε διαφορετικά εργαστήρια, ή χρησιμοποιώντας διαφορετικό εξοπλισμό.
· Ευαισθησία
Η ευαισθησία ενός αισθητήρα είναι η παράγωγος της συνάρτησης μεταφοράς ως προς τη μετρήσιμη φυσική ποσότητα για μια ορισμένη τιμή της ποσότητας αυτής. Για μια γραμμική συνάρτηση μεταφοράς, η ευαισθησία του αισθητήρα είναι γραμμική. Ένας αισθητήρας με ιδανικά χαρακτηριστικά έχει μεγάλη και σταθερή ευαισθησία. 
· Μονοτονικότητα
Η μονοτονικότητα της συνάρτησης μεταφοράς ενός αισθητήρα σημαίνει ότι η καμπύλη της συνάρτησης μεταφοράς είναι πάντα αύξουσα ή πάντα φθίνουσα ως προς την αύξηση της μετρήσιμης ποσότητας.
· Πλήρης κλίμακα εισόδου

Ορίζεται ως η μέγιστη μεταβολή της μετρήσιμης φυσικής ποσότητας την οποία μπορεί να μετρήσει ο αισθητήρας με σχετική ακρίβεια.
· Πλήρης κλίμακα εξόδου

Ορίζεται ως η αλγεβρική διαφορά μεταξύ των τιμών εξόδου ενός αισθητήρα που αντιστοιχούν στην μέγιστη και την ελάχιστη ανιχνεύσιμη τιμή της μετρήσιμης φυσικής ποσότητας.
· Υστέρηση

Είναι η απόκλιση μεταξύ των μετρήσεων του αισθητήρα, όταν η μετρήσιμη φυσική ποσότητα προσεγγίζεται από αντίθετες κατευθύνσεις. 

· Σφάλμα μη γραμμικότητας

Ορίζεται μόνο για αισθητήρες με γραμμική συνάρτηση μεταφοράς, η οποία στην πράξη δεν είναι τελείως γραμμική. Για να έχει νόημα το σφάλμα αυτό, πρέπει να ορίσουμε την ευθεία γραμμή σε σχέση με την οποία θα το μετρήσουμε. Μια συνήθης επιλογή είναι η ευθεία που προκύπτει την ανάλυση των τιμών των μετρήσεων με τη μέθοδο των ελάχιστων τετραγώνων. Το σφάλμα μη γραμμικότητας υπολογίζεται ως ποσοστό της μέγιστης τιμής εισόδου.
· Σφάλματα βαθμονόμησης

Τα σφάλματα βαθμονόμησης οφείλονται στην κακή βαθμονόμηση του αισθητήρα. Έτσι αν η βαθμονόμηση δεν γίνει αναλυτικά (για κάθε σημείο της συνάρτησης μεταφοράς) αλλά για λίγα μόνο αντιπροσωπευτικά σημεία, προκύπτει ένα συστηματικό σφάλμα. Τα σφάλματα βαθμονόμησης μπορεί επίσης να σχετίζονται με την ανακρίβεια στη γνώση της μετρήσιμης φυσικής ποσότητας κατά τη βαθμονόμηση ή την λανθασμένη καταγραφή της απόκρισης του αισθητήρα στην αλλαγή αυτής της ποσότητας.
· Συστηματικά σφάλματα
Τα συστηματικά σφάλματα είναι αποτέλεσμα διάφορων παραγόντων όπως:

· Μεταβλητές που επηρεάζουν τη λειτουργία του αισθητήρα (π.χ. θερμοκρασία)

· Αλλαγές στη χημική σύνθεση ή μηχανική τάση εξαρτημάτων του αισθητήρα

· Επίδραση της μετρητικής διαδικασίας στη μετρήσιμη φυσική ποσότητα

· Φαινόμενα εξασθένησης του σήματος

· Τα συστηματικά σφάλματα μπορούν να διορθωθούν με τεχνικές αντιστάθμισης όπως η ανάδραση και το φιλτράρισμα.
· Τυχαία σφάλματα

Τα τυχαία σφάλματα, γνωστά και ως "θόρυβος" είναι ένα σήμα που δε μεταφέρει δεδομένα. Πραγματικά τυχαία σφάλματα όπως ο "λευκός θόρυβος" περιγράφονται από μια γκαουσιανή κατανομή. Μπορεί να οφείλονται σε περιβαλλοντικούς παράγοντες ή να σχετίζονται με τη μετρητική διαδικασία και τη μετάδοση του σήματος. Προκειμένου να ελαχιστοποιηθούν οι επιπτώσεις τους, θα πρέπει ο λόγος του σήματος προς το θόρυβο να είναι πολύ μεγαλύτερος της μονάδας. 

1.3.2 Δυναμικά χαρακτηριστικά

Η απόκριση ενός αισθητήρα σε ένα μεταβλητό σήμα  εισόδου είναι διαφορετική από την απόκριση σε ένα σταθερό σήμα εισόδου. Η απόκριση χαρακτηρίζεται από μια δυναμική συμπεριφορά που δε μπορεί να περιγραφεί ικανοποιητικά από τα χαρακτηριστικά που αναφέρθηκαν παραπάνω. Ο λόγος για αυτή τη δυναμική συμπεριφορά είναι η παρουσία εξαρτημάτων που συσσωρεύουν ενέργεια όπως μάζες, πυκνωτές, επαγωγικά η θερμικά στοιχεία κ.α. Τα δυναμικά χαρακτηριστικά ενός αισθητήρα προσδιορίζονται εξετάζοντας την απόκριση του σε διάφορες κυματομορφές του σήματος εισόδου. Αυτές μπορεί να είναι κυματομορφές ώθησης, βήματος, γραμμικές, ημιτονοειδείς ή θορύβου (σχήμα1.2) [3].
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Σχήμα 1.2 Κυματομορφές σήματος εισόδου [3]
	Χαρακτηριστικά
	Ιδανική τιμή

	Απόκριση Δy
	Γραμμική και χωρίς "θόρυβο".

	Αρχική τιμή εξόδου y​o
	Σημείο Μηδέν

	Χρόνος απόκρισης τ
	Μηδενικό για στιγμιαία    απόκριση

	Εύρος συχνοτήτων
	Άπειρο

	Χρόνος ως το 90 % της τελικής   τιμής, t​ 90
	Μηδέν για στιγμιαία απόκριση

	Ένδειξη πλήρους κλίμακας, y​max
	Βαθμονομημένη μέγιστη έξοδος

	Περιοχή λειτουργίας, y​max - y​min
	Άπειρη

	Ευαισθησία, S
	Υψηλή και σταθερή καθόλη την περιοχή λειτουργίας

	Διακριτική ικανότητα
	Άπειρη


Πίνακας 1.1 Επιθυμητά χαρακτηριστικά αισθητήρα [1,2]
Σε ένα πραγματικό αισθητήρα η συμπεριφορά και τα χαρακτηριστικά του πάντα αποκλίνουν από τον ιδανικό (πίνακας 1.1). Οι αιτίες είναι τόσο τα κατασκευαστικά προβλήματα που προκύπτουν όσο και οι περιβαλλοντικοί παράγοντες που επηρεάζουν τη λειτουργία του. Το ηλεκτρονικό κύκλωμα που συνοδεύει έναν αισθητήρα μπορεί επίσης να επιβάλλει περιορισμούς στη λειτουργία του.  

	Χαρακτηριστικό
	Σημασία

	Μη γραμμικότητα
	Η απόκριση δεν είναι ανάλογη προς το σήμα εισόδου.

	Αργή απόκριση
	Η έξοδος αργεί να φτάσει στην τιμή μόνιμης κατάστασης (δηλαδή μεγάλη τιμή του τ).

	Μικρή περιοχή λειτουργίας
	Η περιοχή λειτουργίας περιορίζεται σε μεγάλο βαθμό.

	Χαμηλή ευαισθησία
	Ο αισθητήρας αποκρίνεται μόνο σε μεγάλα σήματα εισόδου (δηλαδή μικρό S).

	Ολίσθηση της ευαισθησίας
	Η έξοδος μεταβάλλεται με το χρόνο π.χ. μεταβάλλεται σε θερμοκρασία περιβάλλοντος.

	Ολίσθηση της αναφοράς 
	Η έξοδος μεταβάλλεται με το χρόνο.

	Αντιστάθμιση (Offset)
	Συστηματικό λάθος στην έξοδο του αισθητήρα.

	Ολίσθηση αντιστάθμισης 
	Μετατόπιση αντιστάθμισης με το χρόνο π.χ.λόγω γήρανσης.

	Γήρανση
	Η έξοδος του αισθητήρα μεταβάλλεται με το χρόνο.

	Παρεμβολή
	Η έξοδος είναι ευαίσθητη στις εξωτερικές συνθήκες π.χ. παρασιτική ηλεκτρομαγνητική ακτινοβολία, υγρασία.

	Υστέρηση 
	Συστηματικά σφάλμα στην καμπύλη εισόδου – εξόδου.

	Θόρυβος
	Η έξοδος περιλαμβάνει ένα ανεπιθύμητο τυχαίο σήμα.


Πίνακας 1.2 Ανεπιθύμητα χαρακτηριστικά αισθητήρα [1,2]

1.4 Πεδίο Εφαρμογών Αισθητήρων

Οι μικροαισθητήρες έχουν ποικίλες εφαρμογές. Μερικά παραδείγματα συσκευών και συστημάτων περιλαμβάνουν εκτυπωτές μελάνης, φορητούς αναλυτές αίματος, συστήματα lab-on-a-chip και μικρο-ολοκληρωμένα συστήματα ανάλυσης. Οι εφαρμογές δεν περιορίζονται μόνο στη διαγνωστική, τη φαρμακευτική, τη βιοτεχνολογία και την περιβαλλοντολογική τεχνολογία, αλλά και σε εμπορικά ηλεκτρονικά, χημικές βιομηχανίες και βιομηχανίες αυτοκινήτων και τροφίμων. Συνοπτικά οι εφαρμογές των μικροαισθητήρων κατηγοριοποιούνται ως εξής:

· Διαγνωστική

- ολοκληρωμένα συστήματα ανάλυσης

· Φαρμακευτική

- ανίχνευση και έλεγχος φαρμάκων

· Ιατρική


- παροχή φαρμάκων, διαγνωστική in vivo
· Βιομηχανία τροφίμων και αγροτική οικονομία


- διαγνωστική τροφίμων

· Βιοτεχνολογία


- ψηφίδες DNA, ψηφίδες πρωτεϊνών, ψηφίδες κυττάρων

· Χημεία


- lab-on-a-chip, μικροαντιδράσεις

· Τεχνολογία περιβάλλοντος


- μετρήσεις αποβλήτων, ποιότητας του νερού και του αέρα

· Αυτοκινητοβιομηχανία


- έλεγχος της ποιότητας των καυσίμων, ανάλυση αερίων, αερόσακοι

· Εμπορικά ηλεκτρονικά


-  εκτυπωτές μελάνης, συστήματα ισχύος ρευστών

Στο σχήμα 1.3 καταγράφεται η ανάπτυξη στην παγκόσμια αγορά αισθητήρων, για τους κυριότερους τομείς εφαρμογών, η οποία αναμένεται το 2008 σε σχέση με το 1998 [5]. Ο μέσος ετήσιος ρυθμός αύξησης της παγκόσμιας αγοράς αισθητήρων για το διάστημα 1998-2008 υπολογίζεται περίπου 4.5%.
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Σχήμα 1.3 Τάση της παγκόσμιας αγοράς των αισθητήρων μέχρι το 2008.


[image: image6]
Σχήμα 1.5 Κατανομή αγοράς μικροαισθητήτων του έτους 2007 και

 πρόβλεψη μέχρι το έτος 2013 [6]

Σύμφωνα δε με πρόσφατες τεχνοοικονομικές μελέτες [6] η αγορά μικροαισθητήρων αναμένεται με βάση τα σημερινά δεδομένα να διερύνεται σταθερά με προβλεπόμενο ετήσιο ρυθμό της τάξης του 21,3%. 
1.5 Πλεονεκτήματα Μικροαισθητήρων

Βελτίωση των τρεχόντων αισθητήρων αναμένεται να οδηγήσει σε καλύτερη απόδοση, μεγαλύτερη αξιοπιστία και μεγαλύτερο εύρος εφαρμογών. Επίσης, αναμένεται βελτίωση της ακρίβειας και της ανθεκτικότητας λόγω της μελέτης νέων υλικών. Τέλος, νέοι σχεδιασμοί συνδυασμένοι με την υπάρχουσα τεχνολογία (lab-on-a-chip, συστοιχίες αισθητήρων), θα προκαλέσουν την αύξηση του ενδιαφέροντος και τη διεύρυνση της αγοράς των αισθητήρων.

Τα πλεονεκτήματα που προκύπτουν από τη χρήση των μικροαισθητήρων συνοπτικά είναι:

· Μικρότερο μέγεθος, χαρακτηριστικό κρίσιμο σε αρκετές εφαρμογές (εμφυτεύματα).

· Μειωμένο κόστος κατασκευής (εξαρτώμενο από τον όγκο της παραγωγής).

· Ελαττωμένη κατανάλωση ενέργειας, χαρακτηριστικό κρίσιμης σημασίας για εφαρμογές όπου η διάρκεια λειτουργίας περιορίζεται από τη διάρκεια ζωής της ενεργειακής πηγής. 

· Μικρότερες ποσότητες ακριβών χημικών αντιδραστηρίων όπως επίσης και σε περιπτώσεις στις οποίες το δείγμα δεν είναι διαθέσιμο σε αρκετά μεγάλες ποσότητες.

· Βελτιωμένη απόδοση.

· Μεγαλύτερη παραγωγή λόγω παράλληλων και ταχύτερων διαδικασιών.

· Ολοκλήρωση και πολυλειτουργικότητα.

· Αυτοματοποιημένη προετοιμασία δείγματος, σύνθεση σε ψηφίδα.

· Ένας μεγάλος αριθμός παραμέτρων ελέγχεται από συστήματα παρακολούθησης.

· Νέες λειτουργίες εξαιτίας νέων φαινομένων που προκύπτουν από τον παράγοντα σμίκρυνσης.

· Αυξημένη ασφάλεια.

1.6 Ταξινόμηση των Αισθητήρων
Οι αισθητήρες μπορούν να κατηγοριοποιηθούν σύμφωνα με τη λειτουργία που επιτελούν (όπως για παράδειγμα τη μέτρηση της πιέσης, θερμοκρασίας κλπ) ή τη φυσική αρχή στην οποία στηρίζεται η λειτουργία τους (όπως για παράδειγμα η μαγνητική αντίσταση, τα οπτικά ηλεκτρονικά κλπ). Η συνηθέστερη μέθοδος ταξινόμησης των αισθητήρων στην εποχή μας εξετάζει την κύρια μορφή ενέργειας που μεταφέρει το σήμα τους. Με βάση αυτό το χαρακτηριστικό διακρίνουμε τους παρακάτω τύπους [1,2]: 

· Μηχανικοί

· Θερμικοί 

· Ηλεκτρικοί 

· Μαγνητικοί

· Ακτινοβολίας 

· (Βιο)χημικοί
Μηχανικοί αισθητήρες
Οι μηχανικοί αισθητήρες αποτελούν ίσως τη μεγαλύτερη τάξη αισθητήρων εξαιτίας της ευρύτητας των εφαρμογών τους. Υπάρχει ένας μεγάλος αριθμός μηχανικών μετρήσιμων ποσοτήτων προς εξέταση, εκ των οποίων οι κυριότερες είναι οι εξής: μετατόπιση, ταχύτητα, επιτάχυνση, δύναμη, ροπή στρέψης, τάση, πίεση, ροή, πυκνότητα, συχνότητα, ελαστικότητα, παραμόρφωση, τραχύτητα. Η εξέλιξη τους υπήρξε ραγδαία λόγω της ήδη υπάρχουσας τεχνολογίας επεξεργασίας ημιαγωγών. 

Το πυρίτιο είναι το κύριο τρέχον υλικό κατασκευής μικροδομών εξαιτίας της ανθεκτικότητας και των καλών ηλεκτρικών ιδιοτήτων του. Επίσης μπορεί εύκολα να επικαλυφθεί με άλλα υλικά που του επιτρέπουν να χρησιμοποιηθεί σε οξειδωτικά περιβάλλοντα. Τέλος η παράλληλη διαδικασία κατασκευής και η υπάρχουσα υποδομή έχουν ως αποτέλεσμα την ελαχιστοποίηση του κόστους και την προώθηση του πυριτίου για μικρομηχανικές εφαρμογές.

Οι μικρομηχανικοί αισθητήρες περιλαμβάνουν κάποια μηχανική δομή της οποίας οι ιδιότητες εξαρτώνται από συγκεκριμένες περιβαλλοντικές συνθήκες. Γενικά η μηχανική δομή αυτή παραμορφώνεται με κάποιο τρόπο και είναι αυτή η παραμόρφωση που μας επιτρέπει να μετρήσουμε το φυσικό μέγεθος που την προκαλεί. Ο τρόπος που παραμορφώνονται οι μηχανικές δομές, εξαρτάται όχι μόνο από την μορφή αλλά και από τις μηχανικές ιδιότητες, την συνδεσμολογία και κάποια περιβαλλοντική παράμετρο. Παραδείγματα τέτοιων δομών είναι οι δοκοί, τα διαφράγματα, οι μεμβράνες κ.ά. 
Το φυσικό μέγεθος που παραμορφώνει αυτές τις δομές μπορεί να είναι μηχανική τάση, στατικός ηλεκτρισμός, θερμοκρασία, πίεση και πλήθος άλλων αιτιών. Μερικά παραδείγματα μηχανικών αισθητήρων είναι: ταχύμετρα, επιταχυνσιόμετρα, δυναμόμετρα, μετρητές ροής, γυροσκόπια, αισθητήρες τύπου πιεζοαντίστασης, αισθητήρες τύπου χωρητικότητας. 

Θερμικοί αισθητήρες 

Η λειτουργία των θερμικών αισθητήρων βασίζεται στο μετασχηματισμό της θερμικής ενέργειας (ή των αποτελεσμάτων της θερμικής ενέργειας) σε μια αντίστοιχη ηλεκτρική ποσότητα που μπορεί να επεξεργασθεί περαιτέρω. Γενικά, ένα μη θερμικό σήμα μετατρέπεται σε μια ροή θερμότητας. Η ροή θερμότητας μεταφράζεται σε αλλαγή της θερμοκρασίας και τελικά μετατρέπεται σε ένα ηλεκτρικό σήμα.  

Οι θερμικοί αισθητήρες ταξινομούνται σε ηλεκτρικούς και μη ηλεκτρικούς ανάλογα με το σήμα εξόδου. Ηλεκτρικοί είναι τα θερμοζεύγη, τα θερμίστορ, οι θερμοδιακόπτες, οι θερμοδίοδοι, τα θερμοtransistor και τα θερμιδόμετρα. Μη ηλεκτρικοί αισθητήρες είναι τα θερμόμετρα, οι θερμοδείκτες οργανικών κρυστάλλων που αλλάζουν χρώμα ανάλογα με την αλλαγή θερμοκρασίας, οι θερμικοί αισθητήρες οπτικών ινών και οι αισθητήρες επιφανειακών ακουστικών κυμάτων.

Η εφαρμογή τους εστιάζεται κυρίως στη μέτρηση της θερμοκρασίας. Έτσι έχουν αξιοποιηθεί στη βιομηχανία, την ιατρική, την επιστήμη του περιβάλλοντος και σε πολλούς τομείς της καθημερινής μας ζωής. Οι θερμικοί αισθητήρες χρησιμοποιούνται επίσης στη μέτρηση ροής βάση της αρχής της ψύξης των θερμών αντικειμένων από τη ροή ενός ρευστού. Μπορούν επίσης να εφαρμοστούν στη θερμική αποτύπωση και σε μετρήσεις θερμοχωρητικότητας στα ρευστά. 

Ηλεκτρικοί αισθητήρες

Η ιδιαιτερότητα των ηλεκτρικών αισθητήρων είναι ότι δεν υπάρχει μετατροπή της ενεργειακής μορφής του σήματος, για το λόγο αυτό ταξινομούνται μάλλον ως ηλεκτρικοί μεταλλάκτες ή επεξεργαστές. Οι ηλεκτρικοί αισθητήρες χρησιμοποιούνται για να καθορίσουν ποσότητες όπως φορτίο, ένταση, τάση, αντίσταση, αγωγιμότητα, χωρητικότητα, επαγωγή, διηλεκτρική σταθερά, πόλωση, συχνότητα. Η μέτρηση ισχύος, ένα σημαντικό μέτρο της συμπεριφοράς πολλών διαδικασιών κατασκευής, συμπεριλαμβάνεται επίσης εδώ.   

Μαγνητικοί αισθητήρες

Ένας μαγνητικός αισθητήρας μετατρέπει τη μεταβολή της έντασης ενός μαγνητικού πεδίου σε ηλεκτρικό σήμα. Εφαρμόζονται άμεσα ως μαγνητόμετρα και στην ανάγνωση δεδομένων (κεφαλές για τις μαγνητικές συσκευές αποθήκευσης δεδομένων) ή έμμεσα σαν μέσο ανίχνευσης μη μαγνητικών σημάτων (π.χ. μέτρηση γωνιακής ορμής ή μέτρηση ταχύτητας) ή ως αισθητήρες εγγύτητας. Οι περισσότεροι μαγνητικοί αισθητήρες χρησιμοποιούν τη δύναμη Lorentz παράγοντας μια συνιστώσα ρεύματος κάθετη στο διάνυσμα της μαγνητικής επαγωγής για να ανιχνεύσουν το μαγνητικό πεδίο.

Οι μαγνητικοί αισθητήρες ταξινομούνται ανάλογα με την αρχή λειτουργίας τους σε μαγνητογαλβανικούς, ακουστικούς και κβαντικούς. Οι μαγνητογαλβανικοί περιλαμβάνουν τις μαγνητοαντιστάσεις, τις μαγνητοδιόδους, τα μαγνητικά transistor (διπολικά, CMOS) και τις συσκευές που βασίζονται στο φαινόμενο Hall. Στους ακουστικούς μαγνητικούς αισθητήρες, η εφαρμογή εξωτερικού μαγνητικού πεδίου μπορεί να τροποποιήσει τα ακουστικά χαρακτηριστικά ενός μαγνητοελαστικού υλικού. Τέλος, στους κβαντικούς μαγνητικούς αισθητήρες περιλαμβάνεται η υπεραγώγιμη συσκευή κβαντικής συμβολής (SQUID) η οποία είναι το πιο ευαίσθητο μαγνητόμετρο ικανό να μετρήσει εξαιρετικά ασθενή μαγνητικά πεδία. 

Αισθητήρες ακτινοβολίας

Οι αισθητήρες ακτινοβολίας μετατρέπουν την προσπίπτουσα ακτινοβολία σε ηλεκτρική ενέργεια. Η χρησιμότητα τους είναι προφανής αφού τα πάντα γύρω μας εκπέμπουν κάποια μορφή ακτινοβολίας. Οι αισθητήρες ακτινοβολίας βοηθούν στην ανίχνευση και την καταγραφή ακτινοβολίας που δε γίνεται αντιληπτή δια γυμνού οφθαλμού. Ταξινομούνται συνήθως σε αισθητήρες πυρηνικών σωματιδίων και αισθητήρες ηλεκτρομαγνητικής ακτινοβολίας. Οι  ανιχνευτές σωματιδίων α και β, και ακτίνων γ και Χ ανήκουν στην πρώτη κατηγορία ενώ οι φωτοαγώγιμοι, φωτοβολταϊκοί και πυροηλεκτρικοί ανιχνευτές στη δεύτερη. Τέλος, οι φωτοδίοδοι, οι κάμερες CCD και τα φωτοtransistor είναι χαρακτηριστικοί αισθητήρες ακτινοβολίας πυριτίου επί μονωτικού που βασίζονται στη λειτουργία κρυσταλλολυχνιών.

* Οι χημικοί αισθητήρες περιγράφονται αναλυτικά στην επόμενη παράγραφο, καθώς αποτελούν το αντικείμενο μελέτης της παρούσας εργασίας.
1.7 Χημικοί Αισθητήρες

Ο χημικός ή βιοχημικός αισθητήρας είναι μια συσκευή, η οποία είναι ικανή να μετατρέψει μία χημική ή βιολογική ποσότητα σε ηλεκτρικό σήμα. Η αρχιτεκτονική ενός τυπικού χημικού αισθητήρα αποτελείται από μια θέση επιλεκτικής αναγνώρισης μιας ατομικής, μοριακής ή ιοντικής ουσίας συνδυαζόμενη με έναν τύπο μετατροπέα (transducer). Ο σκοπός του είναι η αναγνώριση και η επιλογή μιας αναλυόμενης ουσίας η οποία είναι παρούσα είτε μέσα στην αέρια είτε μέσα στην υγρή φάση πιθανότατα συνδυασμένημε μεγάλη ποικιλία άλλων ουσιών. Η ίδια η παρουσία της αναλυόμενης ουσίας στην επιφάνεια της συσκευής θα μεταφέρει ποιοτική αναλυτική πληροφορία, ενώ ο αριθμός των θέσεων που καταλαμβάνονται από μια τέτοια ουσία θα αποδώσει ένα ποσοτικό αποτέλεσμα. Ο ρόλος του μετατροπέα είναι η μετάφραση της παρουσίας της επιλεγμένης αναλυόμενης ουσίας σε ένα ανιχνεύσιμο φυσικό σήμα το οποίο θα μπορεί με τη σειρά του να συλλεχθεί και να ερμηνευθεί. Η δομή μιας τέτοιας συσκευής μπορεί να περιλαμβάνει ευθεία αλληλεπίδραση τμήματος της αναλυόμενης ουσίας με ένα πραγματικό συστατικό του ίδιου του μετατροπέα ή σύνθεση μιας ειδικής μεμβράνης ή υμενίου για σκοπούς αναγνώρισης που δεν είναι απαραίτητο να συνεισφέρει στο μετατρεπόμενο σήμα. Οι πιθανές εφαρμογές της τεχνολογίας του χημικού αισθητήρα καλύπτουν τεράστιο εύρος. Παραδείγματα αποτελούν η μελέτη του εξωτερικού περιβάλλοντος όσον αφορά την ανίχνευση δηλητηριωδών αερίων, η ανάλυση αερίων καυσίμων, ο καθορισμός των ιόντων στο πόσιμο νερό, κ.ά.

Μια συγκεκριμένη μορφή του χημικού αισθητήρα, ο βιοαισθητήρας, αποτελεί ένα ξεχωριστό ερευνητικό πεδίο λόγω της σημαντικότητας και του εύρους των εφαρμογών όσον αφορά την ανάλυση των βιοχημικών δειγμάτων. Παρά το ότι η γενική αρχιτεκτονική της συσκευής είναι ίδια με αυτή που περιγράφηκε παραπάνω, το μοριακά επιλεκτικό συστατικό είναι ένα βιομόριο, όπως ένα αντίσωμα, ένα ένζυμο, ένας κλώνος νουκλεϊκού οξέος, ή ένας μοριακός αποδέκτης. 


[image: image7]
Πίνακας 1.4 Είδη χημικών αισθητήρων

1.7.1 "Ηλεκτρονικές μύτες"

Οι χημικοί αισθητήρες έχουν χρησιμοποιηθεί ευρέως για την ανάλυση οργανικών πτητικών ουσιών. Η διάκριση των χημικών ουσιών με τη χρήση συστοιχιών χημικών αισθητήρων βασίζεται στο βαθμό της ευαισθησίας και της επιλεκτικότητας κάθε στοιχείου της συστοιχίας. Αυτά τα συστήματα είναι γνωστά ως "ηλεκτρονικές μύτες" (electronic noses) (σχήμα 1.4). Μερικές από τις εφαρμογές των ηλεκτρονικών μυτών περιλαμβάνουν, τη βιομηχανία τροφίμων, ποτών και αρωμάτων, την ιατρική βιομηχανία και τον έλεγχο του περιβάλλοντος. Σε όλες αυτές τις βιομηχανίες η χρήση αισθητήρων αερίων θα μπορούσε να φέρει σημαντικά οφέλη στη βελτίωση του ελέγχου ποιότητας, του ελέγχου της διεργασίας και του σχεδιασμού των προϊόντων. Τεχνικές ανίχνευσης ουσιών, όπως η χρωματογραφία αερίου και η φασματοσκοπία μάζας, είναι δαπανηρές, πολύπλοκες και συχνά στερούνται της απαιτούμενης ευαισθησίας, κατά συνέπεια η ιδέα της ηλεκτρονικής μύτης χαρακτηρίζεται ως εξαιρετικά ελκυστική.
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Σχήμα 1.6 Χαρακτηριστική εικόνα της λειτουργίας μιας ηλεκτρονικής μύτης
για την αναγνώριση ποικιλίας καφέ

Οι Persaud και Dodd [7] ήταν οι πρώτοι στη βιβλιογραφία που σχεδίασαν μια ηλεκτρονική μύτη το 1982, χρησιμοποιώντας χημικούς αισθητήρες και αναγνώριση προτύπων. Χρησιμοποίησαν μια συστοιχία αντιστρεπτών αλλά ημι-επιλεκτικών στρωμάτων με διαφορετικές χημικές ιδιότητες. Η επιλεκτικότητα επιτεύχθηκε μέσω της εφαρμογής τεχνικών αναγνώρισης προτύπων στις αποκρίσεις της συστοιχίας. Από τότε που προτάθηκε αρχικά η ιδέα της ηλεκτρονικής μύτης, έχει δημοσιευθεί πλειάδα σχετικών άρθρων. 

1.7.2 Κατηγορίες Χημικών Αισθητήρων

Πλήθος τεχνικών αισθητήρων αερίων έχουν χρησιμοποιηθεί σε εφαρμογές των ηλεκτρονικών μυτών. Το σχήμα 1.5 συνοψίζει τις αρχές ανίχνευσης και τους τύπους αισθητήρων που εφαρμόζονται πιο εκτεταμένα. Oι χημικοί αισθητήρες κατατάσσονται σε τέσσερις μεγάλες κατηγορίες [1,2,3]:

1. Οπτικοί

2. Θερμικοί

3. Βαρυμετρικοί

4. Ηλεκτροχημικοί
1.7.2.1 Βαρυμετρικοί Αισθητήρες 

Οι αισθητήρες μάζας χωρίζονται στους αισθητήρες α) διατμητικού τρόπου πάχους, β) επιφανειακών ακουστικών κυμάτων, γ) κυμάτων καμπτικής πλάκας. Οι αισθητήρες διατμητικού τρόπου πάχους (Thickness Shear Model, TSM) ονομάζονται επίσης και αισθητήρες ακουστικών κυμάτων κύριας μάζας (Bulk Acoustic Waves, BAW) ή μικροζυγαριές χαλαζία (Quartz Crystal Microbalances, QMB ή QCM). Οι συσκευές αυτές ήταν οι πρώτες που  παρουσιάστηκαν. Η συσκευή ενός συνηθισμένου τύπου TSM φαίνεται στο σχήμα 1.7. Το πιεζοηλεκτρικό υπόστρωμα είναι ένας λεπτός δίσκος χαλαζία και το ταλαντούμενο ηλεκτρικό πεδίο εφαρμόζεται με την χρήση δυο μεταλλικών μετατροπέων (ηλεκτρόδια) σε αντίθετες πλευρές του υποστρώματος. Τα ηλεκτρόδια συνήθως τοποθετούνται πάνω στον χαλαζία με τη μέθοδο της ιοντοβολής και κονιορτοποίησης στόχου (sputtering) και μπορεί να συντίθενται από χρυσό, άργυρο, αλουμίνιο, παλλάδιο ή άλλα μέταλλα. Από ηλεκτρικής απόψεως, η δομή αποτελεί μια συσκευή μονής πύλης. Η επιλεκτικότητα και η ευαισθησία προς ένα ορισμένο αέριο επιτυγχάνονται μέσω των επιστρώσεων με διαφορετικά πολυμερικά υλικά τα οποία επιλέγονται σύμφωνα με την αλληλεπίδρασή τους με το προς ανίχνευση αέριο.

[image: image9.jpg]Figure 2.8. Typical TSM sensor with electrode connections.




Σχήμα 1.7 Τυπικός αισθητήρας TSM με συνδέσεις ηλακτροδίων.
Τέλος θα πρέπει να σημειωθεί ότι η κίνηση των σωματιδίων στην επιφάνεια του ηλεκτροδίου είναι παράλληλη με το επίπεδο των πρόσθετων χημικώς επιλεκτικών στρωμάτων. Η κίνηση της συσκευής είναι ένα εξασθενημένο κύμα καθώς διαδίδεται στο ενδιάμεσο. Συνεπώς οι φυσικοχημικές αντιδράσεις που λαμβάνουν χώρα στη διεπιφάνεια μπορεί να διαταράξουν τη μετάδοση της ακουστικής ενέργειας η οποία μεταφέρεται στο υγρό και διαδοχικά χάνεται λόγω δυνάμεων ιξώδους.

Στους αισθητήρες επιφανειακών ακουστικών κυμάτων (Surface Acoustic Waves, SAW) ή Rayleigh κυμάτων, ένας μετατροπέας αλληλοεπικαλυπτόμενων ηλεκτροδίων (interdigital transducer, IDT) ο οποίος κατασκευάζεται από ένα μέταλλο, εναποτίθεται πάνω σε ένα πλακίδιο χαλαζία (ή άλλων κατάλληλων υλικών) πολύ μεγαλύτερου πάχους από το ακουστικό μήκος κύματος (της τάξης των δεκάδων μm). 
[image: image10.jpg]Figure 2.10. Typical Rayleigh-wave acoustic device with interdigital “finger” electrodes to
generate and receive acoustic waves.




Σχήμα 1.8 Τυπική συσκευή κύματος Rayleigh με «δακτυλοειδή» ηλεκτρόδια τα οποία δημιουργούν και λαμβάνουν τα ακουστικά κύματα.

Το σχήμα 1.8 απεικονίζει ένα σχεδιάγραμμα των «δακτύλων» που χρησιμοποιούνται για την παραγωγή κυμάτων Rayleigh στην δομή SAW. Τα κύματα διαδίδονται και στις δυο κατευθύνσεις από τον μετατροπέα και περιορίζονται σε ένα ακουστικό μήκος κύματος από την πιεζοηλεκτρική επιφάνεια του υποστρώματος. Υπάρχουν δύο είδη ακουστικών διατμητικών δονήσεων το κάθετο διατμητικό (SV) και το οριζόντιο διατμητικό (SH) κύμα. Οι όροι οριζόντιο και κάθετο καθορίζονται σε σχέση με ένα συγκεκριμένο συνοριακό πλακίδιο.

Τέλος, στην κατηγορία αυτή ανήκουν και οι κυματικές συσκευές πλάκας, οι οποίες δημιουργήθηκαν με τη μείωση του πάχους της συσκευής κυμάτων Rayleigh σε μέγεθος ανάλογης τάξης με το μήκος κύματος των ακουστικών κυμάτων. Πιο συγκεκριμένα αναφέρονται ως κύματα καμπτικής πλάκας (Flexural Plate Waves, FPW) και αισθητήρες διατμητικής κατάστασης οριζόντιας πλάκας (SH – APM) . Αυτοί θεωρούνται ως συσκευές επιφανειακών ακουστικών κυμάτων καθώς η ακουστική ενέργεια ερευνάται με τρόπο ανάλογο με ένα κύμα Rayleigh. Θα πρέπει να σημειωθεί όμως ότι τα κύματα αυτά διαδίδονται μέσω της κύριας μάζας του αισθητήρα. Η συσκευή FPW αρχικά εισήχθηκε από τον White και στους συνεργάτες του τη δεκαετία του ΄80. Μια συνήθης δομή (σχήμα 1.9) κατασκευάζεται με διεργασίες μικροηλεκτρονικής. Ένας εγχαράκτης ελεγχόμενου προσανατολισμού χρησιμοποιείται για την απομάκρυνση Si από την πίσω πλευρά του υποστρώματος. Έπειτα γίνεται η εναπόθεση λεπτών μεταλλικών υμενίων (Au, Cr) για την καλύτερη πρόσφυση, ακολουθούμενη από RF επίπεδο μαγνητρονικό sputtering για το σχηματισμό ενός στρώματος από πιεζοηλεκτρικό υλικό (ZnO). Τα IDTs σχηματίζονται πάνω σε αυτό το στρώμα με συμβατική οπτική λιθογραφία.
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Figure 2.13. Flexural plate-wave sensor and cross section showing plate motion. Note depos-
tion of ZnO on a thin silicon membrane.




Σχήμα 1.9 Αισθητήρας κύματος καμπτικής πλάκας και διατομή που δείχνει 
την κίνηση της πλάκας.

1.7.2.2 Θερμικοί Αισθητήρες

Στους θερμικούς χημικούς αισθητήρες ο μηχανισμός ανίχνευσης αερίου έχει ως εξής: 
το υπό ανίχνευση αέριο αντιδρά στην επιφάνεια του καταλυτικού υλικού του αισθητήρα με το Ο2 του περιβάλλοντος. Η θερμότητα που παράγεται κατά την αντίδραση καύσης προκαλεί μεταβολή της θερμοκρασίας.
 Η μεταβολή της θερμοκρασίας μετράται με ένα θερμικό στοιχείο (π.χ. αντίσταση Pt ή πολυκρυσταλλικού πυριτίου) Για την επίτευξη της μέγιστης καταλυτικής αντίδρασης ο αισθητήρας λειτουργεί σε υψηλή θερμοκρασία (350-450 0C). Υπάρχουν τρία κύρια είδη θερμικών χημικών αισθητήρων: το θερμίστορ, το pellistor και η θερμοστήλη [3]. Ο όρος θερμίστορ (thermistor) χρησιμοποιείται γενικά για την ταξινόμηση των ημιαγωγών θερμοαντιστάσεων που κατασκευάζονται από κεραμικά υλικά. Το pellistor είναι ένα μικροσκοπικό θερμιδόμετρο που χρησιμοποιείται για τη μέτρηση της θερμότητας, που απελευθερώνεται κατά την οξείδωση καυσίμων αερίων. Επίσης, μικροεπεξεργασμένα μικροθερμιδόμετρα έχουν αναπτυχθεί με χρήση θερμοστήλης για τη μέτρηση σε υγρό ή αέριο περιβάλλον.

1.7.2.3 Οπτικοί Αισθητήρες

Οι οπτικοί αισθητήρες έχουν πολλαπλές χρήσεις καθώς επιτρέπουν ταυτόχρονη συλλογή πληροφοριών της έντασης και του μήκους κύματος και περιλαμβάνουν μια πλειάδα οπτικών χαρακτηριστικών σχετικών με ιδιότητες όπως η απορρόφηση, η ανάκλαση, ο φθορισμός, η μεταβολή του δείκτη διάθλαση. Οι τεχνικές φθορισμού γενικώς χρησιμοποιούν οπτικές ινές για να κατευθύνουν την πηγή του φωτός στο στοιχείο του αισθητήρα. Ο ολικός εσωτερικός φθορισμός ανάκλασης και οι αισθητήρες οπτικών ινών κύματος διαφυγής (fibre optic evanescent wave) βασίζονται στη διέγερση του πεδίου διαφυγής, η οποία λαμβάνει χώρα σε ένα γυμνό περιφερειακά επιστρωμένο τοίχο της ίνας. Η περισσότερη έρευνα γύρω από συστοιχίες οπτικών αισθητήρων χωρίς τη χρήση φθορισμού αφορούν την απορρόφηση ενώ έχουν χρησιμοποιηθεί κι άλλες τεχνικές, όπως η ανακλαστική συμβολομετρική φασματοσκοπία για ανίχνευση αερίων. Γενικώς οι εφαρμογές των οπτικών αισθητήρων είναι σε πρώιμο στάδιο και η έρευνα σε αυτό το πεδίο προς το παρόν κινείται προς την κατεύθυνση της βελτιστοποίησης των υπαρχουσών συστημάτων.

1.7.2.4 Ηλεκτρικοί Αισθητήρες

Οι ηλεκτροχημικοί αισθητήρες διακρίνονται σε: α) αμπερομετρικούς, β) ποτενσιομετρικούς, γ) χημειοαντίστασης και δ) χημειοπυκνωτών. Οι αμπερομετρικοί αισθητήρες αερίων συνδέουν τη μέτρηση ρεύματος δια μέσου ενός ηλεκτροδίου εργασίας και ενός αντισταθμιστικού ηλεκτροδίου ως μια συνάρτηση της συγκέντρωσης προς ανάλυση σε ένα ηλεκτροχημικό κελί. Το ηλεκτρόδιο εργασίας είναι συνήθως από χρυσό ή λευκόχρυσο με μια επίστρωση με πόρους στην πλευρά ανίχνευσης επιτρέποντας το αέριο να διαχυθεί μέσω της επιφάνειας του ηλεκτροδίου, η οποία δρα ως ένας καταλύτης για ηλεκτροχημικές αντιδράσεις οξειδοαναγωγής. Είναι ευαίσθητοι σε μια μικρή περιοχή συστατικών ενεργών για οξειδοαναγωγή. Αλλάζοντας τον καταλύτη του ηλεκτροδίου ή το δυναμικό μεταβάλλεται και η ευαισθησία.

Στους ποτενσιομετρικούς αισθητήρες περιλαμβάνονται τα transistor τύπου ΜΟSFET (Metal Oxide Semiconductor Field Effect transistor), δηλαδή ημιαγωγοί μετάλλου-οξειδίου επίδρασης πεδίου και τα transistor τύπου ISFET (Ion Selective FET). Οι αισθητήρες αερίων τύπου MOSFET έχουν τη δομή ενός ημιαγωγού μεταλλικού μονωτή (σχήμα 1.10). 
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Σχήμα 1.10 Σχηματική αναπαράσταση ενός αισθητήρα αερίων τύπου MOSFET.

Ο αισθητήρας είναι MOSFET εάν ο μονωτής είναι ένα οξείδιο, συνήθως διοξείδιο του πυριτίου (SiO2). Το MOS transistor λειτουργεί ως διακόπτης, καθώς το ρεύμα διέρχεται μέσω του ηλεκτροδίου «πηγή» (source) στο ηλεκτρόδιο «απαγωγός» (drain). H ένταση του ρεύματος εξαρτάται από την τάση που εφαρμόζεται ανάμεσα στα δύο ηλεκτρόδια και των φορέων του ρεύματος που υπάρχουν στη μεταξύ τους περιοχή. Για την περίπτωση του ΜΟS transistor, όπου οι φορείς του ρεύματος είναι ηλεκτρόνια χαρακτηρίζεται ως NΜΟS. Ο αριθμός των ηλεκτρονίων καθορίζεται από την τάση ενός τρίτου ηλεκτροδίου που ονομάζεται πύλη (gate).

Ο αισθητήρας ISFET είναι δομικά σαν ένα FET, στο οποίο το ηλεκτρόδιο πύλης διαχωρίζεται από το υπόστρωμα με ένα ηλεκτρολύτη (σχήμα 1.11). το ηλεκτρόδιο πύλης γίνεται το ηλεκτρόδιο αναφοράς σε ένα ηλεκτροχημικό κελί. Μία επίστρωση SiO2 συχνά καλύπτεται με μεμβράνη εκλεκτική σε ιόντα για να αυξήσει την εκλεκτικότητα του ISFET. Η μετατόπιση της τάσης κατωφλίου εξαρτάται από τη συγκέντρωση των ιόντων στον ηλεκτρολύτη.

[image: image13.png]i o i l w i / HAekTpoAUTNG
— - esseeleesessss —

Myn  Opyavikh emiotpwon - - Si0, Anaywydg
e L

R A G N BN




Σχήμα 1.11 Σχηματικό διάγραμμα ενός ISFET.

Οι αισθητήρες χημειοαντίστασης περιλαμβάνουν τους αισθητήρες τύπου ημιαγωγού μετάλλου-οξειδίου (MOS) και τους αισθητήρες αγώγιμων πολυμερών. Οι MOS αποτελούν μια από τις κοινώς χρησιμοποιούμενες τεχνολογίες ηλεκτρονικής μύτης. Οι εμπορικοί αισθητήρες Taguchi της κατηγορίας αυτής, αποτελούνται από ένα κεραμικό κύλινδρο που περιέχει ένα θερμαινόμενο πηνίο. Εξωτερικά ο σωλήνας είναι επιστρωμένος με οξείδιο μετάλλου, συνήθως οξείδιο του κασσιτέρου (SnO2) εμπλουτισμένο με μια μικρή ποσότητα παλλαδίου. Επίσης μπορούν να εφαρμοστούν και άλλα οξείδια όπως ZnO, WO3 και TiO2. Παρουσία πτητικών οργανικών ουσιών μεταβάλλεται η αντίσταση λόγω αντιδράσεων οξειδοαναγωγής στην επιφάνεια του MOS. Στο στάδιο της οξείδωσης, οξυγόνο από την ατμόσφαιρα προσροφάται, παγιδεύοντας ελεύθερα ηλεκτρόνια από τη ζώνη αγωγιμότητας του ημιαγωγού και αυξάνοντας την αντίσταση του αισθητήρα. Στο στάδιο της αναγωγής το οξυγόνο αντιδρά με με τις πτητικές ουσίες, μειώνοντας την πυκνότητα της επιφάνειας, κατά συνέπεια μειώνεται το φαινόμενο της παγίδευσης των ηλεκτρονίων και τα ηλεκτρόνια επιστρέφουν στη ζώνη αγωγιμότητας. 

Οι αισθητήρες αερίων βασισμένοι στις μετρήσεις των αλλαγών της ειδικής αντίστασης των αγώγιμων πολυμερών όταν εκθέτονται σε ορισμένα αέρια είναι ήδη αρκετά διαδεδομένοι σε σχετικές εφαρμογές. Η πολυπυρρόλη και η πολυανιλίνη είναι τα πιο εκτενώς μελετημένα πολυμερή. Τα αγώγιμα πολυμερή περιγράφονται τυπικά ως ημιαγωγοί δεδομένου ότι παρουσιάζουν ενεργειακό χάσμα ζωνών στην ηλεκτρονική δομή τους σε θερμοκρασία δωματίου. Η αγωγιμότητα του πολυμερούς μετράται σε σταθερό ρεύμα ή τάση μέσα από έναν αντιστάτη. Η προσρόφηση των αερίων στην πολυμερή μήτρα και η αλληλεπίδραση με τη μήτρα προκαλεί μια αλλαγή στην αγωγιμότητα του πολυμερούς σώματος. Η απόκριση των αισθητήρων είναι συνήθως, αλλά όχι απαραιτήτως, μια γραμμική σχέση μεταξύ της συγκέντρωσης του αερίου και της αγωγιμότητας. Επίσης η αγωγιμότητα συμβατικών μονωτικών πολυμερών μπορεί να αυξηθεί, συνδυάζοντάς τα με αγώγιμα πολυμερή ή με άλλες αγώγιμες διασπορές (σκόνη μετάλλων, άμορφου άνθρακα ή γραφίτη).

Οι χημειοπυκνωτές ανήκουν στην κατηγορία των ηλεκτρικών χημικών αισθητήρων, όπου η μετρούμενη ποσότητα μπορεί να προκαλέσει μία μεταβολή στη χωρητικότητα της συσκευής μέτρησης. Οι μεταβολές της χωρητικότητας είναι τυπικά στην περιοχή των pF και εξαρτώνται από τη συχνότητα λειτουργίας και τις συνθήκες του περιβάλλοντος, όπως η θερμοκρασία και η υγρασία. Σήμερα υπάρχουν πολλά εμπορικά υγρόμετρα, τα οποία χρησιμοποιούν λεπτή επικάλυψη πολυμερούς σε πυκνωτή. Στο σχήμα 1.12 παρουσιάζεται η δομή ενός εμπορικού πολυμερικού αισθητήρα.
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Σχήμα 1.12 Σχηματική αναπαράσταση ενός χωρητικού αισθητήρα.

Η αρχή λειτουργίας των αισθητήρων τύπου χωρητικότητας έχει ως εξής: η χωρητικότητα C της συσκευής μέτρησης αποτελεί μέτρο της ποσότητας του αποθηκευμένου φορτίου q για δεδομένη τάση V, όπου C = q/V. Η χωρητικότητα μιας συσκευής εξαρτάται από τη γεωμετρική διάταξη των ηλεκτροδίων της και από το διηλεκτρικό υλικό που υπάρχει μεταξύ τους. Για ένα επίπεδο πυκνωτή, παράλληλων οπλισμών, η χωρητικότητα C δίνεται από τη σχέση:
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όπου ε0 είναι η διηλεκτρική σταθερά του κενού (8.85 pF/m), εr η σχετική διηλεκτρική σταθερά του υλικού μεταξύ των οπλισμών, Α το εμβαδόν των οπλισμών και d η απόστασή τους. Κατά συνέπεια, κάθε φαινόμενο που μεταβάλλει τη διηλεκτρική σταθερά, το εμβαδόν ή την απόσταση των οπλισμών του πυκνωτή θα προκαλέσει μια μεταβολή στη χωρητικότητα δC.

1.7.3 Πυκνωτές τύπου Αλληλοεπικαλυπτόμενων Κτενιών - Interdigital Capacitors (IDCs)

Οι πυκνωτές με δομή αλληλοεπικαλυπτόμενων κτενιών (IDCs) (σχήμα 1.12) έχουν μελετηθεί από αρκετούς συγγραφείς από τη δεκαετία του ’70. Μερικές από τις εφαρμογές των δομών τύπου IDC περιλαμβάνουν ολοκληρωμένα κυκλώματα μικροκυμάτων διατάξεις επιφανειακών ακουστικών κυμάτων και διηλεκτρικές μελέτες λεπτών υμενίων. Πιο πρόσφατα, έχουν γίνει μελέτες για τη χρήση των IDCs σε χημικούς αισθητήρες. 
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Οι δομές των αλληλοεπικαλυπτόμενων κτενιών προτιμώνται στους χημικούς αισθητήρες καθώς η διαμόρφωση των ηλεκτροδίων είναι επίπεδη και τα ηλεκτρόδια δεν εμποδίζουν τη διάχυση των αναλυτών με αποτέλεσμα τη γρήγορη απόκριση της διάταξης. Τυπικοί αισθητήρες χωρητικότητας τέτοιου τύπου κατασκευάζονται σε αδρανές υπόστρωμα, πάνω στο οποίο σχηματίζονται τα δύο ηλεκτρόδια σχήματος κτενιών. Στη συνέχεια ένα χημικά ευαίσθητο στρώμα (συνήθως πολυμερές) εναποτίθεται πάνω στα ηλεκτρόδια. Τα πολυμερή χρησιμοποιούνται για την ανίχνευση οργανικών ατμών καθώς παρουσιάζουν ταχεία και αντιστρεπτή ρόφηση ατμών και η εναπόθεσή τους μπορεί να πραγματοποιηθεί με αρκετές τεχνικές.

Εισαγωγή στην PCA ( Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών)



Κεφάλαιο 2ο 

2.1 Μια χρήσιμη αναδρομή στην πρόσφατη τεχνολογική έκρηξη
Οι προηγούμενες δεκαετίες υπήρξαν επαναστατικές στον επιστημονικό τομέα των μετρήσεων.Η πρόοδος στην ηλεκτρονική και τα όργανα έχει αλλάξει εντυπωσιακά τον τρόπο που εκτελούνται τα πειράματα τόσο στον εργαστηριακό χώρο όσο και στη βιομηχανία. Ο έλεγχος των μικροεπεξεργαστών και η ανάκτηση και επεξεργασία των δεδομένων μέσω υπολογιστών έχουν αυξήσει δραματικά τους ρυθμούς με τους οποίους λαμβάνονται τα δεδομένα πληροφορίας. Είναι τώρα δυνατό να λαμβάνονται μεγάλοι αριθμοί μετρήσεων σε ένα κλάσμα του χρόνου που απαιτούντο προηγουμένως για πολύ μικρότερης έκτασης διαδικασίες. Οι σημαντικές ανακαλύψεις στην τεχνολογία αισθητήρων έχουν διευρύνει το ρεπερτόριο μέτρησης του ερευνητή με την εισαγωγή αισθητήρων νέων ειδών με βελτιωμένη επιλεκτικότητα και ικανότητα να εκτελούν ταυτοχρόνως διαφόρων ειδών μετρήσεις. Ανάμεσα στα άλλα, η ηλεκτρονική επανάσταση έχει μεταβάλει ποιοτικά και ποσοτικά ακόμη και τις μήτρες (πίνακες δεδομένων) όπου αποθηκεύονται τα δεδομένα πληροφορίας που προκύπτουν από τη διεξαγωγή του πειράματος. Δυστυχώς, οι ερμηνευτικές δυνατότητές μας δεν έχουν βελτιωθεί σε ποσοστό που να επιτρέπει την πλήρη εκμετάλλευση αυτού του διαρκώς αναβαθμιζόμε-νου ποιοτικά και ποσοτικά πλούτου δεδομένων. Η προστιθέμενη μάζα δεδομένων στο μεγαλύτερο μέρος της είναι σε πολλές περιπτώσεις «υποαπασχολούμενη» ενώ στη χειρότερη περίπτωση, τείνει περισσότερο να διατηρεί την πραγματική πληροφορία κρυμμένη μέσα στα δεδομένα παρά να την αποκαλύπτει.
Έτσι, κάποιος συνήθως θα μετρά στο σύστημα των συνηθών  μεταβλητών με τη συνοδεία συμβατικών στατιστικών και μαθηματικών μεθόδων ερμηνείας των δεδομένων. Οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ των μεταβλητών του συστήματος αποκαλύπτονται με τον υπολογισμό της συνδιακύμανσης μεταξύ καθενός ζευγαριού μεταβλητών της μήτρας δεδομένων ξεχωριστά.
Σε πιο πολυσύνθετα συστήματα, η διαθέσιμη θεωρία μπορεί να μην είναι επαρκής για να προβλέψει ποιές μεταβλητές είναι σημαντικές και ως εκ τούτου διευρύνεται η χρήση των πρωτοκόλλων ώστε να εξασφαλιστεί ότι όλες οι απρόσμενες ανεπιθύμητες αλληλεπιδράσεις θα αποκαλυφθούν. Η παραδοσιακή προσεκτική επιλογή των βασικών μετρήσεων και ο σχεδιασμένος πειραματισμός υποστηρίζουν και υποστηρίζονται συχνά από την προσέγγιση  «μετράμε τα πάντα κι ελπίζουμε ότι το προφανές θα προκύψει». Ενώ κάποιος μπορεί να αμφισβητεί τη σοφία αυτής την προσέγγισης επιστημονικού πειραματισμού, το γεγονός είναι ότι οι πρόοδοι στην τεχνολογία την καθιστούν όλο και πιο κοινή. Χωρίς έναν επαρκή σχεδιασμό ανάλυσης των δεδομένων πάραυτα τέτοιας φιλοσοφίας μελέτες συνήθως αποτυγχάνουν να παραγάγουν τα επιθυμητά αποτελέσματα.
Εάν και η ανωτέρω προσέγγιση υπονοεί ότι όλα τα δεδομένα ενδεχομένως συνδέονται, οι περισσότερες αλληλοσυσχετίσεις είναι ιδιαίτερα ασθενείς και μπορούν αβλαβώς να αγνοηθούν με αποτέλεσμα για συστήματα πολλών μεταβλητών να απαιτείται ένα σαφές σχέδιο ανάλυσης των δεδομένων. Το κλειδί για την εξέταση των σύνθετων δεδομένων είναι να προσδιοριστούν και να εξεταστούν οι σημαντικές αλληλεπιδράσεις και να απορριφθούν οι μη κρίσιμες αλληλεπιδράσεις. Προκειμένου να καθοριστεί εάν υπάρχουν οποιεσδήποτε σημαντικές σχέσεις ανάμεσα στα ζεύγη των μεταβλητών  θα πρέπει να υπολογίσουμε συνολικά n (n - 1)  /2 συντελεστές συνδιακύμανσης, όπου n το πλήθος των μεταβλητών. Η γραφική εξέταση αυτών των σχέσεων θα απαιτούσε την κατασκευή ενός ίσου αριθμού διαγραμμάτων. Με τη βοήθεια ενός υπολογιστή αυτό δεν αποτελεί δύσκολο πρόβλημα όταν ο αριθμός μεταβλητών είναι μικρός. Παραδείγματος χάριν, ένα πρόβλημα 5 μεταβλητών απαιτεί την κατασκευή μόνο δέκα δισδιάστατων διαγραμμάτων. Εντούτοις, για μια μήτρα 30 μεταβλητών θα απαιτούνταν 435 γραφικές παραστάσεις, και σε ένα σύστημα 100 μεταβλητών θα έπρεπε να σχεδιασθούν σχεδόν 5000 γραφικές παραστάσεις. 
Οι συμβατικές στατιστικές διαδικασίες της γραμμικής αναδρομής, ο υπολογισμός των μέσων όρων, των δεικτών διασποράς ή των συντελεστών συσχετισμού χρησιμοποιούνται τόσο εκτεταμένα ώστε να υπάρχουν ως επιλογές στους περισσότερους υπολογιστές τσέπης. Δυστυχώς, επειδή αυτές οι τεχνικές περιορίζονται στο χειρισμό μιας ή δύο μεταβλητών τη φορά οι πίνακες δεδομένων που περιέχουν μεγάλο αριθμό μετρήσεων ανταποκρίνονται αργά σε αυτά τα παραδοσιακά εργαλεία ανάλυσης δεδομένων. Επιπλέον, ενώ ο ανθρώπινος νους είναι πολύ καλός στην αναγνώριση σχεδίων, γενικά δυσκολεύεται στην εξέταση δύο ή τριών διαστάσεων συχρόνως. Το πρόβλημα n-μεταβλητών απαιτεί μια εξέταση n-διαστάσεων των δεδομένων. Κατά τη διάρκεια της προηγούμενης δεκαετίας ένας αυξημένος αριθμός ερευνητών ανακάλυψε εκ νέου τη δυναμική των στατιστικών μεθόδων πολλών μεταβλητών που βοηθούν τη μελέτη μεγάλων μητρών δεδομένων και πολυδιάστατων προβλημάτων. Η λανθάνουσα φιλοσοφική αρχή που χαρακτηρίζει ένα μεγάλο μέρος της εργασίας σε αυτήν την περιοχή είναι ότι αυτό που καθιστά τα προβλήματα σύνθετα είναι η ύπαρξη πολλών αλληλεπιδρώντων μεταβλητών και ότι μια προσέγγιση μιας μεταβλητής τη φορά έχει έμφυτους περιορισμούς.
2.2 Μέθοδοι αναγνώρισης προτύπων

2.2.1 Ορισμός

Η αναγνώριση προτύπων ορίζεται ως η διαδικασία κατά την οποία παίρνουμε ακατέργαστα δεδομένα και λαμβάνουμε μια ενέργεια με βάση την κατηγορία των δεδομένων. Στόχος της είναι η κατηγοριοποίηση των δεδομένων, βασιζόμενη είτε σε μια προκαταβολική γνώση είτε σε μαθηματικοστατιστικά χαρακτηριστικά εξαγώμενα από τα δεδομένα. Τα δεδομένα που πρόκειται να κατηγοριοποιηθούν είναι συνήθως ομάδες μετρήσεων ή παρατηρήσεις που ορίζουν σημεία σε έναν πολυδιάστατο χώρο. 

Τα αναζητούμενα πρότυπα δεν είναι εκ των προτέρων σαφώς ορισμένα. Ένα ολοκληρωμένο σύστημα προτύπων αναγνώρισης απαρτίζεται από μια αισθητήρια διάταξη που περισυλλέγει τις παρατηρήσεις που πρόκειται να κατηγοριοποιηθούν ή να περιγραφούν, ένα μηχανισμό εξαγωγής χαρακτηριστικών ( feature extraction) ο οποίος εξάγει αριθμητική ή συμβολική πληροφορία και ένα σχέδιο ταξινόμησης που θα κατατάσσει τα πρότυπα με κριτήριο τα εξαγμένα χαρακτηριστικά. 
Η περιγραφή ή η κατάταξη συχνά βασίζεται στη διαθεσιμότητα ενός ήδη υπάρχοντος συνόλου προτύπων. Το σύνολο αυτό που έχει ήδη χαρακτηριστεί ή κατηγοριοποιηθεί ορίζεται ως  training set και η γνωστική διαδικασία σαν επιβλεπόμενη. Η διαδικασία μάθησης μπορεί να είναι και μη επιβλεπόμενη εφόσον το σύστημα δεν έχει εφοδιαστεί με κάποια a priori βιβλιοθήκη ταξινομημένων προτύπων και εγκαθιστά το ίδιο τις κλάσεις  με γνώμονα στατιστικές γνωρίσματα των δεδομένων.


Το σχέδιο κατάταξης ως επί το πλείστον κάνει χρήση μιας εκ των δύο συνηθέστερων προσεγγίσεων : της στατιστικής ή της  συντακτικής ( δομικής) . Η στατιστική αναγνώριση προτύπων βασίζεται σε στατιστικό χαρακτηρισμό των προτύπων, υποθέτοντας πως τα πρότυπα παράγονται από ένα σύστημα πιθανοτήτων. Η συντακτική (ή δομική) αναγνώριση προτύπων στηρίζεται στις δομικές διασυνδέσεις των εξαγώμενων γνωρισμάτων. Το φάσμα των αλγορίθμων που μπορούν να εφαρμοστούν για αναγώριση προτύπων είναι εξαιρετικά ευρύ, από τον απλό στατιστικό ταξινομητή του Bayes έως τα εντυπωσιακής δυναμικότητας αλλά και πολυπλοκότητας νευριωνικά δίκτυα.


Ένα απαιτητικό πρόβλημα στην αναγνώριση προτύπων που δεν έχει ακόμη αποσαφηνιστεί πλήρως είναι η σχέση μεταξύ των δεδομένων που βαίνουν προς ταξινόμηση και της απόδοσης των διαφόρων αλγορίθμων αναγνώρισης προτύπων – ταξινομητών. Δεν υπάρχει με απλά λόγια κάποια αντικειμενικά αποδεκτή αξιολόγηση των ταξινομητών ως προς το αντικείμενο εφαρμογής τους, παρά μόνον κατευθύνσεις εμπειρικής προέλευσης. 
Τυπικές εφαρμογές αναγνώρισης προτύπων είναι η αναγνώριση ομιλίας , η μετάφραση κειμένου, η αυτόματη ανάγνωση χειρόγραφου κειμένου και η αυτόματη αναγνώριση εικόνων ή προσώπων, εφαρμογές τετριμμένες πλέον. Τα συστήματα αναγνώρισης στα δύο τελευταία παραδείγματα από την ανάλυση εικόνων δέχονται ως είσοδο εικόνες σε ψηφιακή μορφή. 
Ακολούθως θα εξετάσουμε τις πιο διαδεδομένες από τις δύο κύριες κατηγορίες μεθόδων αναγνώρισης, των στατιστικών και συντακτικών μεθόδων.
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Σχήμα 2.1  Δημοφιλέστερες μέθοδοι αναγνώρισης προτύπων
2.2.2 Στατιστικές μέθοδοι

Οι στατιστικές μέθοδοι αναγνώρισης προτύπων όπως υποδηλώνει και η ονομασία τους στηρίζονται σε αλγορίθμους καθαρά μαθηματικούς και δρουν με γνώμονα ένα μαθηματι-κοστατιστικό χαρακτηριστικό του υπό μελέτη σετ δεδομένων. Κοινό γνώρισμά τους το γεγονός ότι αποτελούν μεθόδους μη παραμετρικές καθώς επενεργούν αυτοματοποιημένα.
Επιγραμματικά λίγα λόγια για την καθεμιά :

Cluster Analysis (CA) :  κατατάσσει τα δεδομένα σε υποομάδες με κριτήριο τη μεταξύ τους απόσταση ( χρησιμοποιώντας νόρμα -1, νόρμα - 2 ή απειρωστή νόρμα απόστασης). Η σχέση μεταξύ των ομάδων ιεραρχείται εν συνεχεία με την απεικόνιση δενδροδιαγραμ-μάτων.

Principal Component Regression (PCR) :  αποτελεί μια αναδρομική διαδικασία όπου χρησιμοποιεί την Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών (PCΑ) κατά την εκτίμηση των αναδρομικών συντελεστών. Η παλινδρόμηση δηλαδή δεν πραγματοποιείται επί των ανεξαρτήτων  μεταβλητών, αλλά επί των κυρίων συνιστωσών.

Discriminant Factor Analysis (DFA) :  η πλέον συγγενής με την PCA μέθοδος. Προσπαθεί να εξηγήσει τη μεταβλητότητα των δεδομένων μέσω νέων μεταβλητών, συνολικά μικρότερου πλήθους, δίνοντας συντελεστές επί των αρχικών μεταβλητών κι εκφράζοντας έτσι τα δεδομένα στην τελική τους μορφή ως γραμμικό συνδιασμό τους.

Partial Least Squares Analysis (PLSA) : μοιάζει με την PCA,αντί να βρίσκει όμως τις διευθύνσεις μέγιστης διακύμανσης εκτιμά νέες μεταβλητές με βάση ένα γραμμικό μοντέλο. Εφαρμόζεται εκτενώς σε περιπτώσεις όπου οι εξεταζόμενες μεταβλητές εμφανίζουν πολυγραμμικότητα όπου αποτυγχάνουν οι απλές αναδρομικές μέθοδοι.
2.2.3 Συντακτικές Μέθοδοι - Μέθοδοι Τεχνητής Νοημοσύνης

Artificial Neural Network (ANN) :  ένα τεχνητό νευριωνικό δίκτυο είναι ένα μαθηματικό ή υπολογιστικό μοντέλο βασισμένο στη συμπεριφά των βιολογικών νευριωνικών δικτύων. Αποτελείται από ένα διασυνδεδεμένο σύνολο τεχνητών νευρώνων που επικοινωνούν μέσω συνάψεων. Η θεμελιώσης αρχή που διέπει τη μέθοδο είναι η παραδοχή πως κάθε τελικό φαινόμενο περιγράφεται μέσω ενός Ν-διάστατου διανύσματος τιμών ενεργοποίησης των νευρώνων. Η πλέον εξέχουσα ιδιότητά των νευριωνικών δικτύων είναι η προσαρμοστικότητα, η δυνατότητα δηλαδή αλλαγής της δομής τους συναρτήσει του χρόνου.

Fuzzy Logic Algorithms (FLA) :  ειδοποιό στοιχείο αυτής της κατηγορίας είναι ότι οι αλγόριθμοι της βασίζονται σε πλειότιμη λογική πρόβλεψης. Έτσι, σε αντίθεση με ένα κλασσικό κατηγορηματικό μοντέλο όπου η πιθανότητα μπορεί να είναι 0 ή 1 ( true or false), εδώ ο βαθμός αληθείας μιας δήλωσης μπορεί να κυμαίνεται μεταξύ 0 και 1. Οδηγούμαστε λοιπόν περισσότερο σε προσεγγιστικές και βεβαίως όχι σε ακριβείς προγνώσεις.
Genetic Algorithms (GA) :   οι γενετικοί αλγόριθμοι αποτελούν μια υπολογιστική τεχνική για την εύρεση μιας ακριβούς ή προσεγγιστικής λύσης σε προβλήματα αναζήτησης ή βελτιστοποίησης. Αποτελούν μια ειδική υποκατηγορία των εξελικτικών αλγορίθμων       ( Evolutionary Algorithms) που χρησιμοποιεί τεχνικές εμπνευσμένες από την εξελικτική βιολογία, όπως την κληρονομικότητα, τη μετάλλαξη, τη φυσική επιλογή και τη διασταύρωση. 
2.2.4 Γραφική αναπαράσταση

Ένας από τους αμεσότερους τρόπους για τη διευθέτηση των σκοπών της ανάλυσης είναι μέσω γραφικών μεθόδων κι έτσι είθισται να συνοδεύουν την πλειοψηφία των μεθοδολογιών αναγνώρισης που αναφέραμε προηγούμενα. Οι γραφικές μέθοδοι προφανώς είναι πολύ χρήσιμες στη συγκεντρωτική αναπαράσταση των δεδομένων καθώς οι αριθμητικοί πίνακες των μετρήσεων μεταμορφώνονται σε εικόνες. Ενώ με τις αριθμητικές στατιστικές μεθόδους μπορούμε να προβλέψουμε κάποια αναμενόμενα χαρακτηριστικά, με τις γραφικές αναπαραστάσεις μπορούμε να ανακαλύψουμε και αναπάντεχα ευρήματα. Εκτός των άλλων, οι μέθοδοι δίνουν σαφή και εύληπτα σχηματικά στοιχεία δίχως να απαιτούν σημαντική εξοικείωση με στατιστικά μεγέθη.



Ενώ τα πλεονεκτήματα των γραφικών αναπαραστάσεων των δεδομένων είναι προφανή, αντιμετωπίζουν προβλήματα αυξανόμενης πολυπλοκότητας. Ας υποθέσουμε πως έχουμε ένα μεγάλο γκρουπ δειγμάτων και θέλουμε να διαπιστώσουμε εάν κι εφόσον υπάρχουν διαφοροποιήσεις μεταξύ τους. Θα μπορούσαμε να κάνουμε μια  αρχή υποθέτοντας ποια είναι η ειδοποιός μεταβλητή και να διεξάγουμε τις αντίστοιχες μετρήσεις πάνω σε όλα τα δείγματα.  Εν συνεχεία θα μπορούσαμε να εξετάσουμε τα δεδομένα με μια μονοδιάστατη γραφική παράσταση της  μεταβλητής αυτής. Κάθε δεδομένο που σχεδιάζεται θα απεικονίζει τη σχέση του αντικειμένου με τα άλλα αντικείμενα σε αυτό το πεδίο. Εάν η εκλογή της μεταβλητής ήταν επιτυχής θα παρατηρούσαμε τα δεδομένα να κατανέμονται ομοιόμορφα κατά μήκος του άξονα ενώ η διασκόρπιση των σημείων κατά μήκος του άξονα υπονοεί συμπεριφορές διαφορετικού τύπου . Έτσι, μία ομοιόμορφη κατανομή των σημείων θα σήμαινε πως δεν είναι δυνατή η διαφοροποίηση των αντικειμένων με βάση τη συγκεκριμένη μεταβλητή. Θα συνεχίζαμε λοιπόν επιλέγοντας μια άλλη μεταβλητή καταστρώνοντας την γραφική της παράσταση κ.ο.κ. εως ότου να είχαμε αξιοσημείωτα αποτελέσματα. Από την άλλη μια ταυτόχρονη αναπαράσταση δύο διαστάσεων-μεταβλητών που μόνες τους δεν παρέχουν σημαντική πληροφορία θα μπορούσε να επιτρέψει διάκριση αντικειμένων. Κατ’επέκταση μπορούμε σε ένα πολυδιάστατο σύστημα να κάνουμε μια τρισδιάστατη γραφική αναπαράσταση. 

       Από εκεί και πέρα όμως, πώς θα μπορούσαμε να αναπαραστήσουμε γραφικά ένα σύστημα άνω των τριών μεταβλητών; Είναι ένα επιχείρημα πολύ διαφορετικό από αυτό των δύο ή τριών διαστάσεων όπου ως άνθρωποι έχουμε καλή αντίληψη. Για να εκμεταλλευτούμε τις δυνατότητες που μας παρέχουν οι γραφικές μέθοδοι στην περίπτωση αυτή θα πρέπει να εφαρμόσουμε μια τεχνική μείωσης των διαστάσεων. Μια από τις δημοφιλέστερες τεχνικές αυτού του είδους είναι και η PCA (Principal Component Analysis), με την οποία θα επιχειρήσουμε να μετασχηματίσουμε και να προβάλουμε τα δεδομένα των μετρήσεών μας σε ένα νέο χώρο μεταβλητών, γραμμικά ανεξάρτητων, πιο αντιπροσωπευτικών με βάση μαθηματικά κριτήρια και μικρότερου πλήθους. Στο νεόδμητο αυτό χώρο θα έχουμε τη δυνατότητα να κατασκευάσουμε και να εξετάσουμε λιγότερα αλλά πιο χαρακτηριστικά γραφήματα των δεδομένων μας με τελικό σκοπό την επιβεβαίωση αναμενόμενων -ή την ανάδειξη απρόβλεπτων- ως προς τις υποθέσεις μας συμπεριφορών. Εστιάζοντας πλέον εύκολα στα εξέχοντα σημεία που αναδεικνύονται από τη διαδικασία της ανάλυσης διατυπώνουμε νέες υποθέσεις και αναπροσαρμόζουμε ή εγκαταλείπουμε τις παλιές ώστε να προκύψει μια συμπαγής και βάσιμη ποιοτική ερμηνεία των μετρήσεών μας.
2.3 Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών - PCA
Η PCA – Principal Components Analysis (Ανάλυση Κύριων Συνιστωσών) είναι κατά βάσην μια μέθοδος μείωσης μεταβλητών και στηρίζει τις ερμηνευτικές της δυνατότητες σε γραφικές μεθόδους. Μπορεί να εφαρμοστεί και για ένα σετ δεδομένων που περιέχει λίγες μεταβλητές αλλά γίνεται ιδιαίτερα αποδοτική όταν χρησιμοποιείται για να εξετάσει  μεγάλες βάσεις δεδομένων πολλών μεταβλητών, όπως για παράδειγμα επί φασματοσκοπικών δεδομένων. 

Η PCA εφαρμόζεται εντατικά στη χημειομετρία, σε εφαρμογές αναγνώρισης προτύπων όπως π.χ. σε συνδιασμό με ηλεκτρονικές μύτες, στη φασματοσοκοπία και τη βιομηχανία, ως αλγόριθμος συμπίεσης εικόνων καθώς κι ως σταιστικό μοντέλο προβλέψεων. Εμπνευστής της υπήρξε ο Άγγλος μαθηματικός Karl Pearson [44].
Βασική αρχή της PCA είναι η αναδιάταξη των αρχικών δεδομένων μέσω εφαρμογής ενός μαθηματικού μετασχηματισμού στην αρχική μήτρα. Ως σκοπό έχει την εξαγωγή γραμμικών συνδιασμών των αρχικών μεταβλητών που αναπαριστούν οικονομι-κότερα και πιο χαρακτηριστικά την περιεχόμενη πληροφορία. Ενώ η γραφική προσέγγιση στη διερευνητική ανάλυση δεδομένων έχει ορισμένα έκδηλα πλεονεκτήματα έναντι των καθαρά αριθμητικών διαδικασιών, η εμπειρική προσέγγιση που παραθέτουμε ακολούθως θα πρέπει να κάποιες φορές να αντιμετωπίζεται ως συμπληρωματική στις πιο συμπαγείς επεξεργασίες που μπορούν να προσφέρουν οι στατιστικές μεθοδολογίες.
2.3.1 Μαθηματικό μέρος 

2.3.1.1 Προέλευση της PCA με χρήση της συνδιακύμανσης 



Έστω X ένα d-διαστάσεων τυχαίο διάνυσμα εκφρασμένο σα διάνυσμα στήλης. Χωρίς απώλεια της γενικότητας, ας υποθέσουμε ότι ο X έχει μηδενική μέση τιμή. Θέλουμε να βρούμε έναν d x d πίνακα ορθοκανονικού μετασχηματισμού P τέτοιον ώστε :
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Με τους περιορισμούς ότι 

ο 
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Αντικαθιστώντας έχουμε
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Οπότε τώρα έχουμε :
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Ξαναγράφουμε τον  P σαν d διανύσματα στήλες d x 1, οπότε :
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και  τη συνδιακύμανση 
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Αντικαθιστώντας στην εξίσωση παίρνουμε :
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Παρατηρούμε ότι στην εξίσωση 
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, το Pi είναι ένα ιδιοδιάνυσμα του πίνακα συνδιακύμασης του X. Συνεπώς, βρίσκοντας τα ιδιοδιανύσματα του πίνακα συνδιακυμάνσεων του X, βρίσκουμε έναν πίνακα ορθοκανονικής προβολής που ικανοποιεί τους αρχικούς περιορισμούς.
2.3.1.2 Μαθηματική ανάλυση  
Τα μαθηματικά στάδια της PCA έχουν ως εξής:

· υπολογίζουμε τη μήτρα της συνδιακύμανσης για ολόκληρη τη βάση δεδομένων
· μέσω μεθόδων ιδιοανάλυσης αποσπάμε από τη μήτρα συνδιακύμανσης τα ιδιοδιανύσματα ( eigenvectors ) και τις αντίστοιχές τους ιδιοτιμές ( eigenvalues )

· εκτιμάμε την αντιπροσωπευτικότητα των ιδιοδιανυσμάτων μέσω του μεγέθους των ιδιοτιμών τους 

· κατασκευάζουμε το χαρακτηριστικό διάνυσμα ( feature matrix ) ή μήτρα φορτώσεων ( loadings  matrix ) που περιέχει τα σημαντικότερα από αυτά τα διανύσματα 
· τελικό αποτέλεσμα είναι η προβολή των αρχικών δεδομένων στο νέο χώρο διανυσμάτων  που συγκεντρώνεται στη μήτρα αποτελεσμάτων ( scores matrix )
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Σχήμα 2.2
Αναπαράσταση των βασικότερων μαθηματικών και γραφικών βημάτων της PCA [3]
Όπως είπαμε και προηγούμενα, ένα από τα κύρια χαρακτηριστικά ενός σετ δεδομένων είναι η αλληλεπίδραση μεταξύ των μεταβλητών. 
Αν η διάταξη με την οποία διεξάγουμε τις μετρήσεις αποτελείται από n το πλήθος αισθητήρες, για p δείγματα – επαναλήψεις το σύνολο των δεδομένων που προκύπτουν από τις μετρήσεις καταρτίζουν τον πίνακα X διαστάσεων p x n . 
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Η ανάλυση PCA ποσοτικοποιεί την αλληλεπίδραση μεταξύ κάθε ζεύγους μεταβλητών υπολογίζοντας τη μήτρα των συνδιακυμάνσεων για ολόκληρη τη βάση δεδομένων. Για δύο πραγματικές μεταβλητές X και Y με μέσους όρους

                      και                     αντίστοιχα ο πίνακας συνδιακύμανσης ( covariance matrix) έχει ως εξής :
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που ισοδύναμα γράφεται :
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Για ανεξάρτητες μεταβλητές είναι 
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Η συνθήκη αυτή βέβαια δεν είναι απο μόνη της ικανή καθώς το αντίστροφο δεν ισχύει, δύο μεταβλητές που εμφανίζουν δηλαδή μηδενική συνδιακύμανση δεν είναι απαραιτήτως ανεξάρτητες μεταξύ τους.
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Συνεπώς στη γενικευμένη περίπτωση όπου έχουμε n αισθητήρες η μήτρα συνδιακυμάνσεων θα είναι διαστάσεων n x n και απαιτείται ο υπολογισμός                     συνολικά συνδιακυμάνσεων.
Έχοντας καταρτίσει τον πίνακα συνδιακύμανσης για τα αρχικά δεδομένα περνάμε στο επόμενο στάδιο που είναι αυτό της ιδιοανάλυσης. Στόχος είναι ο υπολογισμός των ιδιοδιανυσμάτων και των ιδιοτιμών του πίνακα συνδιακύμανσης, που αποτελεί υπόθεση ρουτίνας με τα σύγχρονα υπολογιστικά εργαλεία . 

Με κάποια από τις γνωστές μεθόδους της ιδιοανάλυσης υπολογίζουμε τα n ιδιοδιανύ-σματα και τις αντίστοιχες ιδιοτιμές τους, επίσης n το πλήθος. Με βάση ποσοτικά κριτήρια επιλέγουμε ποιά από τα ιδιοδιανύσματα αυτά θα περιληφθούν στο χαρακτηριστικό διάνυσμα ( feature vector) , ισοδύναμα αποκαλούμενο στη βιβλιογραφία και ως μήτρα φορτώσεων ( loadings matrix ). 
Τα επιθυμητά ιδιοδιανύσματα που έχουμε επιλέξει από τη συνολική λίστα τοποθετούνται ως στήλες στο χαρακτηριστικό διάνυσμα και καλούνται κύριες συνιστώσες ( principal components ) -τις οποίες συντομογραφικά θα αναφέρουμε από τούδε και στο εξής σαν PC’s. Επομένως το χαρακτηριστικό διάνυσμα αποτελείται από k ιδιοδιανύσματα , όπου k ε [1, n] , k ε 
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 και είναι ένας πίνακας n x k.
Το μόνο που απομένει πλέον ώστε να ολοκληρωθεί η ανάλυση είναι το τελευταίο στάδιο του μετασχηματισμού των δεδομένων. 

Έχοντας λοιπόν:
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, τη μήτρα φορτώσεων
τα δεδομένα μετασχηματίζονται και τελικά συγκεντρώνονται στον πίνακα αποτελεσμάτων U ( scores matrix ): 
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Ακολουθεί η σχηματική απεικόνιση της διάσπασης του πίνακα X στους πίνακες φορτώσεων και αποτελεσμάτων V και U καθώς και οι σχέσεις που τους συνδέουν:
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Σχήμα 2.3
Απεικόνιση των διανυσμάτων Χ,V και U
2.3.1.3 Μείωση των διαστάσεων και πληροφορία
Προφανώς ο πίνακας U είναι ένας πίνακας διαστάσεων p x k. Εύκολα παρατηρούμε ότι έχοντας σαν αφετηρία τον αρχικό πίνακα δεδομένων διαστάσεων  p x n καταλήξαμε εντέλει σε έναν πίνακα διαστάσεων  p x k , όπου 
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, σε έναν πίνακα δηλαδή λιγότερων στηλών – μεταβλητών! Η ιδιότητα λοιπόν της μείωσης μεταβλητών, που στη συντριπτική πλειοψηφία των εφαρμογών γίνεται με αμελητέο πληροφοριακό κόστος, αποτελεί το σημαντικότερο χαρακτηριστικό της PCA κι αυτό που την έχει καθιερώσει σαν ένα εκτενώς χρησιμοποιούμενο ισχυρό χημειομετρικό εργαλείο.
Είναι ευνόητο πως η διαδικασία μείωσης των μεταβλητών οδηγεί σε απώλεια ενός ποσοστού πληροφορίας, καθώς με αποκλεισμό κάθε στήλης – μεταβλητής αφαιρούνται  p στοιχεία από τον τελική μήτρα αποτελεσμάτων. Το μέτρο της πληροφορίας που χάνεται κατά την μη συμπερίληψη ενός ιδιοδιανύσματος στη μήτρα φορτώσεων και αντίστοιχα το μέτρο της πληροφορίας που εκφράζεται από ένα ιδιοδιάνυσμα που περιέχεται στη μήτρα φορτώσεων εκφράζεται εμμέσως από την ιδιοτιμή του. Για να καταστεί αυτό σαφές, κάθε ένα από τα ιδιοδιανύσματα θεωρείται σημαντικό ή μη με ποσοτικό κριτήριο το σχετικό μέτρο της ιδιοτιμής του:
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Στην πλειοψηφία των δικών μας εφαρμογών το πληροφοριακό εύρος που κάλυπταν οι δύο σημαντικότερες (με μεγαλύτερες κατά μέτρο ιδιοτιμές δηλαδή ) κύριες συνιστώσες κυμαινόταν από 90-99%. Σε περιπτώσεις παρά ταύτα όπου η πρώτη PC έχει πολύ μεγάλη σχετική τιμή είναι μεστό να εξετάζονται και τα υπόλοιπα ζεύγη της πρώτης κύριας συνιστώσας ( PC1-PC3, PC1-PC4 κ.ο.κ.) καθώς σε μια τέτοια περίπτωση οι υπόλοιπες κύριες συνιστώσες έχουν μικρές ιδιοτιμές και είναι συγκρίσιμες μεταξύ τους. Επομένως οι γραφικές παραστάσεις των ζευγών των υπολοίπων PC’s με την PC1  οφείλουν τη μορφή τους σε συντριπτικό ποσοστό σε αυτήν και μπορεί να είναι όλες τους εξίσου σημαντικές. Εξάλλου εάν και η μεθοδολογία της ανάλυσης είναι καθαρά μαθηματική και τυποποιημένη η εξαγωγή των συμπερασμάτων είναι εντελώς εμπειρική και αντιμετωπίζεται κατά κύριο ρόλο σχηματικά μέσω των γραφικών παραστάσεων των κυρίων συνιστωσών.  
2.3.1.4 Γεωμετρική ερμηνεία
 
Τα τελικά αποτελέσματα προκύπτουν από την ανάλυσή μας ως γραμμικοί συνδιασμοί των αρχικών δεδομένων πολλαπλασιασμένοι με ένα συντελεστή που περιγράφει την κάθε κύρια συνιστώσα. Παρατηρώντας τη διαδικασία γεωμετρικά, συμπεραίνουμε πως δεν είναι παρά μια προβολή των δεδομένων από την αρχικά πολυδιάστατη αναπαράσταση τους στο νέο χώρο των αριθμητικά λιγότερων, νέων, γραμμικά ανεξάρτητων αξόνων – PC’s. 
2.3.1.5 Ένα απλό γραφικό παράδειγμα
Για να γίνει πιο κατανοητό τι ακριβώς αντιπροσωπεύει η εξαγωγή των κύριων συνιστωσών και η γραφική τους παράσταση, ας εξετάσουμε το ακόλουθο απλό παράδειγμα : μια τρισδιάστατη απεικόνιση μιας μπανάνας, όπως αυτή φαίνεται στο αριστερό μέρος του σχήματος 3.

[image: image36.png]PC.2

—— Pe.1

Principal Components.

PC.3





Σχήμα 2.4
Σχηματική απεικόνιση της εξαγωγής των κύριων στοιχείων 

και των γραφικών τους παραστάσεων [3]

 Υποθέτοντας ότι οι άξονες x,y και z αντιστοιχούν στις τρεις σημαντικότερες κύριες συνιστώσες –αυτές που αντιπροσωπεύουν δηλαδή τα υψηλότερα ποσοστά πληροφορίας- μπορούμε να κατασκευάσουμε  
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 γραφικές παραστάσεις. Έτσι προκύπτουν οι 3 γραφικές παραστάσεις που βρίσκονται στο δεξιό μέρος του σχήματος 3 και σχετίζονται με τα ζεύγη μεταβλητών (x,y) , (x,z) και (y,z) αντίστοιχα. 


Είναι προφανές πως η 1η γραφική παράσταση που σύμφωνα με τη μαθηματική ανάλυση περιλαμβάνει τα διανύσματα με το μεγαλύτερο ποσοστό πληροφορίας (διανύσματα x,y –μήκος, πλάτος ) είναι αυτή που μας δίνει τη χαρακτηριστικότερη διασδιάστατη απεικόνιση της μπανάνας. Η 2η γραφική παράσταση (διανύσματα x,z – μήκος, ύψος ) είναι λιγότερο περιγραφική, ενώ η 3η (διανύσματα y,z – πλάτος, ύψος ) που αντιστοιχεί σε κάτοψη της μπανάνας από μόνη της σχηματικά δε θα μας βοηθούσε καθόλου στην ταυτοποίηση του αντικειμένου. 

Το απλοποιημένο προηγούμενο παράδειγμα δείχνει πώς αυτός ο μαθηματικός μετασχηματισμός μας επιτρέπει να εκμεταλλευτούμε την ερμηνευτική δύναμη της γραφικής μεθόδου. Χωρίς να  απαιτούν από τον αναλυτή να κάνει οποιεσδήποτε υποθέσεις για τα στοιχεία ή τη δομή των μεταβλητών, η ανάλυση μας οδήγησε να επιλέξουμε από μια πλειάδα δυνατών γραφικών παραστάσεων αυτές που είναι αντικειμενικά πλουσιότερες σε πληροφορίες αυτοματοποιημένα, καθώς βασίζεται σε αμιγώς μαθηματικές διεργασίες. 

2.3.1.6 Προβλήματα και περιορισμοί της PCA 

Κατά πρώτο λόγο, η PCΑ είναι μια μέθοδος γραμμική. Σε μια κατανομή όπως αυτή που ακολουθεί, το πρόβλημα έγκειται στο να περιστραφεί το ελλειψοειδές κατά τρόπο τέτοιον ώστε η σημαντικότερη διεύθυνση της συνδιακύμανσης της πληροφορίας να συμπίπτει με την πρώτη συνιστώσα. 

Η PCA κάνει σχηματικά το εξής:
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Σχήμα 2.5  [37]

Η μέθοδός μας λειτουργεί πολύ ικανοποιητικά εδώ όπου η γραμμική σχέση των αξόνων x και y είναι προφανής. Εάν όμως έχουμε μια περίπτωση σαν και την ακόλουθη, ανακύπτουν νέες δυσκολίες:
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Σχήμα 2.6  [37]

Ενώ η PCA εξακολουθεί να εξάγει τις συνιστώσες από τις συνδιακυμάνσεις, αποτυγχάνει καθώς η μεγαλύτερη από τις συνδιακυμάνσεις δεν τοποθετείται επί μίας συνιστώσας όπως προηγουμένως αλλά ακολουθεί μια μη γραμμική διαδρομή. Στο σημείο αυτό η PCA υστερεί σε σχέση με τα νευριωνικά δίκτυα τα οποία όχι μόνον είναι ικανά να ανταπεξέρχονται σε μη γραμμικά προβλήματα αλλά πραγματοποιούν επιπλέον και κλιμακοποίηση ώστε οι κύριες συνιστώσες να μπορούν να βαθμονομούνται με βάση τη σπουδαιότητά τους –η οποία εκφράζεται κατά τα γνωστά από τις ιδιοτιμές τους. 
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Σχήμα 2.7  [37]

Σε τέτοιες περιπτώσεις επομένως ο [X,Y] -> [g(P1), f(P2)] αποτελεί μετασχηματισμό μη γραμμικό. Η PCA είναι λοιπόν μια εξαιρετική μέθοδος για την ανάδειξη γραμμικών χαρακτηριστικών, όχι όμως ιδιαίτερα αποτελεσματική σε μη γραμμικά προβλήματα. 
Η PCA είναι ο θεωρητικά βέλτιστος γραμμικός συνδιασμός, με βάση το ελάχιστο μέσο τετραγωνικό σφάλμα, για τη συμπίεση ενός συνόλου πολυδιάστατων μεταβλητών και την ανακατασκευή των αρχικών δεδομένων σε ένα σύνολο λιγότερων διαστάσεων. 

Αποτελεί μη παραμετρική ανάλυση και η εκάστοτε λύση είναι μοναδική κι ανεξάρτητη κάθε υπόθεσης όσον αφορά την πιθανότητα κατανομής της πληροφορίας. Οι δύο τελευταίες ιδιότητες λογίζονται τόσο ως πλεονεκτήματα όσο κι ως αδυναμίες: εφόσον η ανάλυση είναι μη παραμετρική δεν μπορούμε να ενσωματώσουμε και να εκμεταλλευτούμε άμεσα κάποια πρότερη γνώση που έχουμε για τα δεδομένα .

Η εφαρμοσιμότητα λοιπόν της PCA περιορίζεται από τις υποθέσεις που θεμελίωσαν την εξαγωγή της ως θεωρία. Αυτές είναι:
· Υπόθεση γραμμικότητας
Τα τελικά αποτελέσματα προκύπτουν ως γραμμικοί συνδιασμοί κάποιων διανυσμάτων – μεταβλητών. Για εφαρμογές που δεν ακολουθούν αυτήν την υπόθεση έχουν αναπτυχθεί υβριδικές μη-γραμμικές μέθοδοι όπως η kernel PCA.

· Υπόθεση της σημαντικότητας της μέσης τιμής και της συνδιακύμανσης

Η PCA χρησιμοποιεί τα ιδιοδιανύσματα του πίνακα συνδιακυμάνσεων για να εντοπίσει τους ανεξάρτητους άξονες των δεδομένων υπό την γκαουσιανή υπόθεση. Για μη γκαουσιανά ή πολλαπλά γκαουσιανά δεδομένα, η PCA απλά αποσυσχετίζει τους άξονες. Όταν η PCA εφαρμόζεται για ομαδοποιήσεις, η κύρια περίπτωση είναι ότι δε λαμβάνει υπόψην τη διαχωρησιμότητα των κλάσεων καθώς δε χρησιμοποιεί τις ετικέτες του χαρακτηριστικού διανύσματος. Δεν υπάρχει επομένως καμιά εγγύηση ότι η διεύθυνση μεγίστης διακύμανσης θα παρέχει και τα κατάλληλα γνωρίσματα για τον επιθυμητό διαχωρισμό.
· Υπόθεση ότι οι μεγάλες τιμές διακυμάνσεων έχουν σημαντική δυναμική
Η PCA κατά βάση πραγματοποιεί μια απλή αλλαγή των συντεταγμένων που απλούστατα ευθυγραμμίζει τους μετασχηματισμένους άξονες με τις διευθύνσεις των μεγίστων διακυμάνσεων. Έτσι μόνον όταν έχουμε τη βεβαιότητα ότι οι παρατηρούμενες μετρήσεις έχουν υψηλό σηματοθορυβικό λόγο μπορούμε να καταλογίζουμε σημαίνουσα δυναμική σε κύριες συνιστώσες με μεγαλύτερες διακυμάνσεις και να αντιστοιχούμε συνιστώσες μικρών διακυμάνσεων σε αδιάφορα χαρακτηριστικά ή ακόμη και θόρυβο.

Θα πρέπει ακόμη να επισημανθεί πως επί της ουσίας η PCA εμπλέκει μόνο γεωμετρική περιστροφή κι αλλαγή κλίμακας στα δεδομένα.

2.3.1.7 Συνοψίζοντας

Η μήτρα των συνδιακύμανσης διασπάται σε δύο μήτρες από το μαθηματικό εργαλείο της ιδιοανάλυσης, στη μήτρα αποτελεσμάτων (scores matrix ) και τη μήτρα φορτώσεων ( loadings matrix ). Αυτές παρέχουν τα μέσα για την εξαγωγή των αμοιβαία ανεξάρτητων αξόνων ( διανυσμάτων ) που περιγράφουν καλύτερα το σύνολο των μετρήσεων. Αυτοί οι άξονες αποτελούν τα αποκαλούμενα κύρια διανύσματα. Είναι γραμμικοί συνδυασμοί των αρχικών μεταβλητών που προκύπτουν μέσα από φυσικούς συσχετισμούς μεταξύ των μεταβλητών. 
Η χρησιμότητα της κατασκευής ενός νέου συνόλου αξόνων-διανυσμάτων για να περιγράψει τα στοιχεία είναι ότι δύναται να συγκεντρώσει σε μερικές μόνο από τις νέες εξαγόμενες μεταβλητές το μεγαλύτερο μέρος της  πληροφορίας του συνόλου των στοιχείων. Αυτό σημαίνει πως αντί να απεικονίσουμε τα δεδομένα στα δεκάδες ενδεχομένως διαγράμματα δύο μεταβλητών που προκύπτουν από τις αρχικές μας μετρήσεις των δειγμάτων, μπορούμε να υπολογίσουμε την προβολή των αρχικών παρατηρήσεων στο νέο χώρο που ορίζουν τα κύρια διανύσματα . Κατά συνέπεια μπορούμε να απεικονίσουμε το μεγαλύτερο ποσοστό πληροφορίας με τη βοήθεια  μόνο μερικών δισδιάστατων γραφικών παραστάσεων των κύριων διανυσμάτων. Όπως με οποιαδήποτε προβολή χάνεται πληροφορία. Η τεχνική αυτή όμως μεγιστοποιεί το ποσοστό της πληροφορίας που διατηρείται καταγράφοντας το ποσό της πληροφορίας που περιλαμβάνεται σε κάθε προβολή και γραφική παράσταση. Στο μεγαλύτερο σύνολο ακόμη και των πιο απαιτητικών συστημάτων –όπως φασματοσκοποκών δεδομένων- είναι δυνατό το 80-90% των συνολικών πληροφοριών να απεικονισθεί σε λιγότερο από έξι γραφικές παραστάσεις, στις δικές μας δε χημειομετρικές εφαρμογές το αντίστοιχο ποσοστό κυμαίνεται στα επίπεδα του 99% και άνω. 

Ενώ οι πληροφορίες που αφορά τις σχέσεις μεταξύ των δειγμάτων λαμβάνονται από τη μήτρα αποτελεσμάτων, οι ποσοτικές πληροφορίες για τις σχέσεις και τις αλληλεπιδράσεις μεταξύ των μεταβλητών περιλαμβάνονται  στη μήτρα φορτώσεων. Το σχήμα 2 διευκρινίζει ότι οι δύο μήτρες αποτελεί μια εναλλακτική αναπαράσταση των αρχικών δεδομένων, καθώς μπορούν να πολλαπλασιαστούν μαζί για να αναπαραγάγουν την αρχική μήτρα δεδομένων.
Συνοψίζουμε τα σημαντικότερα πλεονεκτήματα της μεθόδου της Ανάλυσης Κυρίων Συνιστωσών :

· δεν απαιτούν από τον αναλυτή να κάνει οποιεσδήποτε υποθέσεις για τα στοιχεία ή τη δομή των μεταβλητών, καθώς βασίζονται σε αμιγώς μαθηματικές διεργασίες – με επιβλεπόμενη μέθοδος

· γρήγορη και μαθηματικά απλή τεχνική

· βοηθά στον εντοπισμό διαφορών και ομοιοτήτων στα δεδομένα

· ιδιαίτερα χρήσιμη σε βάσεις δεδομένων πολλών μεταβλητών και / ή μεγάλου όγκου καθώς οδηγεί σε μείωση των εξεταζόμενων μεταβλητών 

· οι προκύπτουσες νέες μεταβλητές παρουσιάζουν πάντοτε μηδενικό συντελεστή συσχέτισης, είναι δηλαδή γραμμικώς ανεξάρτητες  

· κατά τη μείωση χάνεται μικρό ποσοστό πληροφορίας (σπανίως υπερβαίνει το 1%) γι’αυτό και χρησιμοποιείται ως αλγόριθμος συμπίεσης π.χ. σε προγράμματα συμπίεσης εικόνων

Μια σημαντική υπενθύμιση που πρέπει να έχει κάποιος κατά νου είναι πως η Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών δεν κάνει τίποτα περισσότερο από το να παρουσιάζει τη μαθηματικά βέλτιστη προβολή των αρχικών δεδομένων επί νέων αξόνων, τους οποίους ταυτίζει με τους άξονες μεγίστης διακύμανσης. Μεταβάλλει δηλαδή το σύστημα συντεταγμένων κι ουδόλως τα δεδομένα.

2.3.2 Ερμηνευτική προσέγγιση

2.3.2.1 Γενικά

Το δεύτερο ανώτερο στάδιο της ανάλυσης αποτελεί την ερμηνευτική διαδικασία των κυρίων συνιστωσών. Ενθυμούμαστε ότι οι κύριες συνιστώσες προκύπτουν από φυσικούς συσχετισμούς μεταξύ των μεταβλητών και ότι αποτελούνται από γραμμικούς συνδυασμούς των αρχικών μεταβλητών. Ο σχηματισμός αυτής της ομάδας καινούριων μεταβλητών μας επιτρέπει να γενικεύσουμε συμπεριφορές ως προς αφανείς ειδοποιούς παράγοντες και χαρακτηριστικά γνωρίσματα. Μπορούμε δηλαδή να δούμε πως σε κάθε κύρια συνιστώσα αποδίδεται και ένα λανθάνον χαρακτηριστικό. Ερχόμενοι στην περίπτωση της μπανάνας για να γίνει αυτό κατανοητό βλέπουμε ότι η πρώτη κύρια συνιστώσα , που αποτελεί γραμμικό συνδυασμό των x, y και z, μεταβιβάζει την πληροφορία για το μήκος της μπανάνας . Ενώ λοιπόν δεν μετρήσαμε ποτέ κατηγορηματικά το μήκος, η ανάλυση κύριων συνιστωσών έχει προσδιορίσει το συνδυασμό των μετρήσεων (x, y, z) που συνδέονται με τη διακύμανση κατά μήκος της μπανάνας. Ομοίως, η δεύτερη κύρια συνιστώσα - γραμμικός συνδυασμός μπορεί να αναγνωριστεί ως το χαρακτηριστικό που απεικονίζει την κυρτότητα και η τρίτη σχετίζεται με το πάχος. Συμπερασματικά, ο προσδιορισμός του χαρακτηριστικού που εκφράζεται μέσω της PC σαν «λανθάνον» έγκειται στο γεγονός ότι είτε το χαρακτηριστικό αυτό είναι εμφανές κι εύκολα εντοπίσιμο -όπως δηλαδή το μήκος στο υπεραπλουστευμένο παιδαγωγικό παράδειγμα της μπανάνας- είτε πράγματι δε διακρίνεται δίχως το εργαλείο της ανάλυσης – όπως συνήθως συμβαίνει με τα χημεομετρικά δεδομένα των εφαρμογών μας- , σε κάθε περίπτωση δεν το αναζητήσαμε με δική μας πρωτοβουλία και παραμετροποίηση αλλά αναδύθηκε αυτόματα από τη διαδικασία της μαθηματικής ανάλυσης.
Επιπλέον, εξετάζοντας τη συμβολή που καθεμιά από τις αρχικές μεταβλητές έχει στο γραμμικό συνδυασμό, μπορούμε να  επιχειρήσουμε να ερευνήσουμε τους μηχανι-σμούς που διέπουν τη δομή των δεδομένων. Οι συνεισφορές αυτές καλούνται φορτώσεις ( εξ’ού και η μήτρα φορτώσεων ). 
Όταν διαφορετικές μεταβλητές έχουν μεγάλες φορτώσεις ως προς ένα χαρακτηριστικό γνώρισμα, μπορεί κάποιος να υποθέσει πως είναι συσχετισμένες. Από το συσχετισμό αυτόν μπορεί περαιτέρω να συμπεράνει χημικές ή φυσικές αλληλεπιδράσεις που μπορούν να ερμηνευθούν υπό μια μηχανιστική έννοια . Μια μικρή φόρτωση μιας μεταβλητής επάνω σε ένα χαρακτηριστικό δείχνει ότι η μεταβλητή δεν συνδέεται με τις άλλες μεταβλητές που περιλαμβάνουν την αντίστοιχη αφανή μεταβλητή, και ότι είναι επομένως ανίκανη να οδηγήσει σε διακρίσεις  κατά αυτήν τη διάσταση. 
Από τα ανωτέρω είναι έκδηλο πως βασικό στοιχείο της αναλυτικής διαδικασίας μας είναι ότι έχουμε αναπτύξει μια ποσοτική κλίμακα που αναδύει χαρακτηριστικά που δε μετρήθηκαν ποτέ καθεαυτά. Με αυτόν τον τρόπο καταφέρνουμε να ομαδοποιήσουμε τις μεταβλητές σε λανθάνοντα χαρακτηριστικά γνωρίσματα που συνοψίζουν εύστοχα τη συμπεριφορά του συστήματος.  
Έχοντας περιγράψει το εργαλείο μας μαθηματικά θα εξετάσουμε τώρα το πώς μπορεί να χρησιμοποιείται για τη διερεύνηση των δομών μιας μεγάλης βάσης δεδομένων. Η διερευνητική ανάλυση που ακολουθεί έχει σχεδιασθεί με σκοπό να αποκαλύψει πρωτίστως τρεις κύριες πτυχές των δεδομένων:

· ανώμαλα δείγματα και μετρήσεις

· σημαντικές σχέσεις ανάμεσα στις μετρώμενες μεταβλητές

· σημαντικές σχέσεις ή ομαδοποιήσεις μεταξύ των δειγμάτων.

Η διερευνητική ανάλυση των δεδομένων είναι βεβαίως μια διαδικασία επαναληπτική που εμπλέκει ένα μεγάλο αριθμό διαφορετικών εργαλείων και βοηθημάτων. Τα τρία πρωταρχικά εγαλεία που χρησιμοποιούνται στην κατεύθυνση αυτή είναι η ανάλυση παραγόντων ( factor analysis ), η ανάλυση κυρίων συνιστωσών ( PCA ) και η ανάλυση συμπλεγμάτων ( cluster analysis ). Είναι αξιοσημείωτο πως δεν υπάρχει σαφής μεθοδολογία που να υποδεικνύει π.χ. τη σειρά με την οποία πρέπει να εφαρμοστούν αυτά τα βοηθήματα. Κάθε βάση δεδομένων μπορεί να προσεγγιστεί διαφορετικά αλλά αφότου έχουν πραγματοποιηθεί όλες οι επαναλήψεις κι έχουν εξεταστεί όλα τα εναλλακτικά μονοπάτια τα ευρήματα θα πρέπει να συνάδουν σε μια κοινή συμπαγή σύνοψη της βάσης δεδομένων.

Η απλούστερη των προσεγγίσεων την οποία και υιοθετήσαμε στην παρούσα εργασία ξεκινά με δύο απλές υποθέσεις:

(α) όλα τα δείγματα είναι «καλά»

(β) δεν έχουμε κάποια a priori γνώση για τη δομή των δεδομένων.

Προφανώς ο αναλυτής έχει υπόψην του κάποιες πληροφορίες για τα δεδομένα και τι περιμένει να βρει. Είναι αναμενόμενο να έχει επίσης και μια ικανότητα αξιολόγησης της ποιότητας των δεδομένων αριθμητικά. Όμως αυτή η προσέγγιση είναι ιδιαίτερα χρήσιμη όταν έχουν εξαντληθεί οι μέθοδοι ερμηνείας. Ο ερευνητής βεβαίως καλείται να κρίνει και να προϊδεάσει μερικά ενδεχόμενα ώστε να αποφύγει τη διερεύνηση σε άκαρπες κατευθύνσεις. Αρχικά όμως είναι καλό να βασιζόμαστε τυφλά στα μαθηματικά εργαλεία για την ανάδειξη ασυνήθιστων ή απρόβλεπτων συμπεριφορών εξετάζοντας όλα τα δεδομένα και χωρίς προκαταλήψεις για την ποιότητά τους. 

Όσο κι αν ενδεχομένως ακούγεται αντιεπιστημονικό, υπάρχει ένας θεμελιώδης λόγος που ωθεί σε αυτήν την προσέγγιση. Αντί να ψάχνουμε στα δεδομένα αναζητώντας μια συγκεκριμένη απάντηση, θεωρούμε κι εξετάζουμε τα δεδομένα στο σύνολό τους. Εξετάζοντας ανώμαλες συμπεριφορές η προσοχή μας εστιάζεται σε διακρίσεις που αιτιολογεί η δομή μας και ταυτοποιήσιμες σχέσεις . Σε κάθε επανάληψη κατ’αυτόν τον τρόπο εντοπίζουμε μια διαφορά και προσπαθούμε να την εξηγήσουμε. Αφού έχουμε εξάγει μια σειρά διαδοχικών επιτυχών ερμηνειών, θα απομείνει μόνον ο θόρυβος. Καθώς κάθε ανωμαλία αναγνωρίζεται κι επιβεβαιώνεται από ανεξάρτητες θεωρήσεις της βάσης δεδομένων αποκτούμε διορατικότητα και βεβαιότητα πως βγαίνει στην επιφάνεια χρήσιμη πληροφορία . Στο τελικό αυτό στάδιο της ανάλυσης η εξαγωγή ουσιωδών συμπερασμάτων οφείλεται στην προσωπική πείρα , γνώση και κρίση του αναλυτή και πιθανώς όχι στην κοινή λογική και γνώση.

Έχοντας προετοιμάσει τα δεδομένα μας μπορούμε να εφαρμόσουμε επάνω τους την PCA. Όπως αναφέρθηκε προηγούμενα υποθέτουμε πως όλες οι μετρήσεις μας είναι καλές και η πρώτη επανάληψη αποσκοπεί στην εξέταση των πλέον ευδιάκριτων χαρακτηριστικών της βάσης δεδομένων μας. 

2.3.2.2 Χαρακτηριστικά των PC scores
Σε πρώτη φάση εστιάζουμε στον πίνακα αποτελεσμάτων.Ένα κοινό σημείο των γραφημάτων των αποτελεσμάτων για όλα τα ζεύγη PC’s είναι πως καθώς οι PC’s είναι μεταξύ τους ορθογώνιες τα αποτελέσματα εμφανίζουν εξ’ορισμού μηδενικό συντελεστή συσχέτισης μεταξύ όλων των PC’s! Κατά συνέπεια περιμένουμε εκ προοιμίου να απουσιάζει κάθε μεταξύ τους γραμμική σχέση. Τα γραφήματα αυτά χρησιμοποιούνται για να απεικονίσουν τυχούσες σχέσεις μεταξύ των δειγμάτων κι όχι για την ανάπτυξη συναρτήσεων που συμπληρώνουν τα δεδομένα. 

Κατά δεύτερο λόγο, καθώς οι PC’s εξάγονται από δεδομένα στα οποία οι μεταβλητές τοποθετούνται στις στήλες και κλιμακούμενα κατά διακύμανση οι άξονες των αποτελεσμάτων έχουν μονάδες τυπικής απόκλισης. Ένα αριθμητικό αποτέλεσμα -1.5 για παράδειγμα δείχνει ότι το στοιχείο αυτό βρίσκεται 1.5 μονάδες τυπκής απόκλισης κάτω από το μέσον όρο των υπολόιπων στοιχείων ως προς το συγκεκριμένο χαρακτηριστικό. Συνήθως διαμορφώνουμε την κλίμακα των γραφικών παραστάσεων ώστε να εμφανίζονται όλα τα σημεία που προκύπτουν από την ανάλυση. Απότοκος αυτού είναι το εύρος στους άξονες των PC’s να διαμορφώνεται σχεδόν πάντα στις 6 μονάδες τυπικής απόκλισης. 

2.3.2.3 Διερεύνηση κι ερμηνεία 

Η χρησιμότητα της διερεύνησης των γραφημάτων που μας δίνει η ανάλυση κυρίων συνιστωσών είναι προφανής. Το πιο εμφανές χαρακτηρισικτό αυτών των πρώτων γραφημάτων είναι η εμφάνιση κάποιων σημείων απομακρυσμένα από την υπόλοιπη κατανομή. Όπως υποδείχθηκε και προηγούμενα σε πρώτη φάση εστιάζουμε την προσοχή μας σε απρόσμενα φαινόμενα, αναγνωρίζουμε τα σημεία που είναι υπεύθυνα για αυτά και ανατρέχουμε στην αρχική βάση δεδομένων για την επανεξέταση των αντίστοιχων μετρήσεων. Εάν η μέτρηση τελικά αποδειχθεί κατά κάποιον τρόπο ελαττωματική μπορούμε να την αφαιρέσουμε από τη βάση δεδομένων, να εφαρμόσουμε εκ νέου την PCA και να εξετάσουμε τα νέα γραφήματα. Η επαναληπτική αυτή διαδικασία συνεχίζεται έως ότου εξηγηθούν όλες οι ανωμαλίες των δεδομένων και καταλήξουμε σε ένα πλήρως κατανοητό ποιοτικά τελικό γράφημα που περιέχει έγκυρες μετρήσεις.

2.3.2.4 Σχέση μεταξύ αρχικών μεταβλητών και κυρίων συνιστωσών


Έχοντας τώρα στη διάθεσή μας μια πιο αξιόπιστη βάση δεδομένων επιχειρούμε να ερμηνεύσουμε τη συμπεριφορά ως προς τις κύριες συνιστώσες. Θυμόμαστε ότι μια κύρια συνιστώσα αντιστοιχεί σε μία κοινώς μετρούμενη από τις μεταβλητές διάσταση, σε μια δηλαδή διάσταση όπου οι συνεισφέρουσες μεταβλητές έχουν σημαντική αλληλεπίδραση μεταξύ τους. Καθώς οι κύριες συνιστώσες είναι όλες ορθογώνιες μεταξύ τους είναι και ασυσχέτιστες. Συνεπώς κάθε κύρια συνιστώσα εκπροσωπεί μια ανεξάρτητη συνεισφορά στην ολική διακύμανση του συστήματος. Η συνεισφορά που η κάθε αρχική μεταβλητή έχει στη διακύμανση παρέχεται από τη μήτρα φορτώσεων.

Για να εξετάσουμε τις φορτώσεις πρέπει πρώτα να έχουμε ένα κριτήριο για τη σημαντικότητά τους, π.χ. θέτουμε ένα κατώφλι για τις τιμές των φορτώσεων πάνω από το οποίο δεχόμαστε πως υπάρχει ισχυρή σχέση ανάμεσα στη μεταβλητή και την κύρια συνιστώσα. Το κριτήριο αυτό δεν υπόκειται σε πλήρη αντικειμενικότητα βεβαίως. Έχοντας υπόψην μας ότι τα στοιχεία του πίνακα φορτώσεων είναι οι συντελεστές διακύμανσης ανάμεσα σε κάθε μεταβλητή και κάθε κύρια συνιστώσα μπορούμε να ποσοτικοποιήσουμε τη συχέτιση μεταβλητής – PC. Έτσι φορτώσεις ( συντελεστές συνδιακύμανσης ) μεταξύ 0.7 και 1 δείχνουν ισχυρές, από 0.5 έως 0.7 μέτριας ισχύος και χαμηλότερες του 0.5 τιμές σχετικά ασθενείς σχέσεις. 

Το πρόσημο της φόρτωσης είναι επίσης σημαντικό επειδή δείχνει εάν η μεταβλητή μας έχει συνδέεται ευθέως ( + ) ή αντιστρόφως ( - ) με το χαρακτηριστικό της κύριας συνιστώσας. Πολλές μεταβλητές εμφανίζουν μέτριες φορτώσεις σε παραπάνω από ένα χαρακτηριστικά. Ενώ οι αντίστοιχες κύριες συνιστώσες είναι όπως προείπαμε όλες ορθογώνιες, παρόμοια συνεισφορά μιας μεταβλητής σε 2 διαφορετικές PC’s φανερώνει ότι η μεταβλητή έχει 2 πηγές διακύμανσης ή ότι συμμετέχει σε 2 διαφορετικές διαδικασίες. Εάν μια μεταβλητή έχει υψηλή τιμή φόρτωσης μόνο για μία κύρια συνιστώσα σημαίνει πως η μεταβλητή αυτή είναι αδιάφορη ως προς τα χαρακτηριστικά των υπολοίπων κυρίων συνιστωσών κι έχει μοναδική πηγή διακύμανσης στο σύστημά μας. Αυτό θα μπορούσε να ερμηνευτεί με δύο διαφορετικούς τρόπους: είτε η μεταβλητή παρέχει πληροφορία που δε μπορεί να εξαχθεί από οποιοδήποτε άλλο συνδιασμό μετρήσεων είτε πως στην πραγματικότητα μετράει μόνο θόρυβο. Η διαδικασία διαχωρισμού των δύο πιθανών ενδεχομένων αφορά πολυπληθείς κι εκτενώς αναφερόμενες στη βιβλιογραφία διαδικασίες τις οποίες δε θα παρουσιάσουμε σεην παρούσα εργασία.

2.3.2.5 Αξιολόγηση των ευρημάτων και υποθέσεων

Πρέπει να τονιστεί ότι η ανάλυση κυρίων συνιστωσών ανακαλύπτει μόνον πραγματικές σχέσεις στα δεδομένα. Από τη στιγμή που οι PC’s αναπαριστούν αληθινές διακυμάνσεις στο σύστημα θα πρέπει να δοθεί ιδιαίτερη προσοχή στην ποιοτική ερμηνεία τους. Μια κύρια συνιστώσα πιθανόν να μη μας δείχνει τίποτα για τις συντεκτενόμενες διαδικασίες ή το υπό μελέτη σύστημα γενικότερα. Αντιθέτως μπορεί να είναι ένα εύρημα μαθηματικό που ναι μεν προκύπτει από τις μετρήσεις αλλά δεν έχει φυσική ερμηνεία ή ακόμη να στηρίζεται σε υποκειμενική δειγματοληψία. Ενώ λοιπόν τα ευρήματα δεν είναι πάντα μεγάλης επιστημονικής αξίας, το γεγονός και μόνον ότι εξασφαλισμένα αποκαλύπτονται μέσω της ανάλυσης καθιστά την τεχνική ιδιαίτερα λειτουργική στην ερευνητική διαδικασία . 

Καθώς η επεξήγηση των αποτελεσμάτων τελείται από τον αναλυτή θα πρέπει να αντιμετωπίζεται περισσότερο σαν υπόθεση και να αξιολογείται μαζί με τα στοιχεία που την υποστηρίζουν επανειλημμένα. Η προσέγγιση λοιπόν αυτή θα μπορούσε να πει κάποιος πως δε λύνει μόνον ερωτήματα, αντιθέτως εγείρει και καινούρια. Η πληροφορία παρουσιάζεται με τρόπο τέτοιον ώστε να υπογραμμίζονται τα εντονότερα σημεία διαφοροποίησης που χρίζουν περαιτέρω εξέτασης και διερεύνησης.

Κάθε κύρια συνιστώσα θα πρέπει να ερμηνεύεται από ένα άτομο με εξειδίκευση στην υποκείμενη περιοχή όπου ανήκουν τα δεδομένα και η αναπαράστασή τους. Ο ειδικευμένος ερευνητής παρέχει ένα ερμηνευτικό πλαίσιο για την ποιοτική μελέτη των φορτώσεων και τη διατύπωση λογικών εξηγήσεων σύμφωνα με τις θεμελιώδεις διαδικασίες του υπό μελέτη συστήματος. Έτσι, αν τα δεδομένα μας είναι χημικά την ερμηνευτική διαδικασία θα πρέπει να αναλάβει ένας χημικός με υπόβαθρο στο συγκεκριμένο σύστημα. Εάν το σύστημα  εμπλέκει πολλαπλούς επιστημονικούς τομείς τότε η ερμηνευτική προσπάθεια θα πρέπει να αντίθεται σε μια διευρυμένου επιστημονικού φάσματος ομάδα. 

Εν κατακλείδι, ενώ η τεχνική της ανάλυσης είναι πολύ αποτελεσματική στο να αναδεικνύει τα σημαντικά χαρακτηριστικά των δεδομένων η απαραίτητη για την εκμαίευση της πληροφορίας ερμηνεία των δεδομένων εξαρτάται πάντοτε από τον αναλυτή. Η πληροφορία γίνεται γνώση όταν η επιστημονική κατάρτιση παρέχει το απαιτούμενο για την ερμηνεία υπόβαθρο.

Προεπεξεργασία δεδομένων

Κεφάλαιο 3ο 
3.1 Εξαγωγή χαρακτηριστικών
Το πρώτο βήμα της ανάλυσης είναι η απόκτηση των δεδομένων. Οι αισθητήρες συλλέγουν τα δεδομένα και τα μετατρέπουν σε πρότυπα ηλεκτρικού σήματος που είναι καταλληλότερα για την ανάλυση μέσω του υπολογιστή. Στο στάδιο αυτό συχνά εμφανίζονται αναπόφευκτα προβλήματα που προκύπτουν από τους εγγενείς περιορισμούς των χαρακτηριστικών των αισθητήρων, τα οποία μπορούν να κόψουν ή και να παραμορφώσουν το σήμα, επομένως και την περιεχόμενη σε αυτό πληροφορία. Η έξοδος είναι ένα πρότυπο διάνυσμα σε πρότυπο χώρο. Όπως θυμόμαστε από την περιγραφή της μέτρησης και κατά κανόνα συμβαίνει στις ηλεκτρονικές μύτες, τα ακατέργαστα δεδομένα  -όπως ακριβώς συλλέγονται δηλαδή από την ηλεκτρονική μύτη- διατάσσονται σε τρεις διαστάσεις: δείγματα x χρόνο x αισθητήρες, γεγονός που καθιστά δύσκολη την άμεση ανάλυση τους από το πρόγραμμα.

Όταν εξετάζουμε την καμπύλη απόκρισης του αισθητήρα διακρίνουμε αρκετά διαφορετικά σημεία ενδιαφέροντος τα οποία μπορούν να δώσουν σημαντικές ποσοτικές και ποιοτικές πληροφορίες. Εστιάζουμε στα πλέον δημοφιλή και χαρακτηριστικά εξ’ αυτών :

· μέγιστη απόκριση

· ελάχιστη απόκριση

· παράμετροι προσρόφησης π.χ. χρόνος

· παράμετροι της αποβολής των προσροφηθέντων ( της αντίστροφης δηλαδή της διαδικασίας προσρόφησης )
Είναι λογικό πως τα διάφορα χαρακτηριστικά της καμπύλης απόκρισης αποκτούν διαφορετική βαρύτητα ανάλογα με την εφαρμογή και το πεδίο ενδιαφέροντος. Στην περιοχή των ηλεκτρονικών μυτών σα χαρακτηριστικότερο στοιχείο των μετρήσεων θεωρείται και χρησιμοποιείται στην περαιτέρω ανάλυση κατά συντριπτική πλειοψηφία η μέγιστη απόκριση των αισθητήρων και λιγότερο συχνά στιγμιαίες αποκρίσεις ή και χαρτογραφημένα δεδομένα όπως γραφικές παραστάσεις ή τμήματά τους. Στην παρούσα εργασία το ποσοτικό μέγεθος που θεωρούμε πιο αντιπροσωπευτικό για τη διαδικασία αναγνώρισης προτύπων είναι το μέγιστο της καμπύλης απόκρισης. Πρέπει να σημειωθεί πως με την επιλογή αυτή αποκλείουμε την εξαγωγή συμπερασμάτων από το πεδίο του χρόνου και τα δεδομένα μας συγκεντρώνονται στο χώρο των εξής δύο διαστάσεων: δείγματα x αισθητήρες.

Στο σημείο αυτό αποφασίζοντας να αγνοήσουμε τον πλούσιο σε τεκτενόμενα αλλά ταυτόχρονα  περίπλοκο παράγοντα του χρόνου εκφυλίζουμε μια ολόκληρη μεταβλητή σε ένα σημείο. Η απόφαση μας θα έχει αναμφίβολα ως αποτέλεσμα ένα σημαντικό μέρος της πληροφορίας που εμπεριέχεται στα αρχικά, ακατέργαστα δεδομένα να χάνεται ή να αλλοιώνεται οδηγώντας αν όχι σε επισφαλείς, τότε σε τουλάχιστον μη βέλτιστες τελικές ερμηνείες. Είναι όμως το τίμημα μιας απόφασης που πρέπει να πάρουμε. Από την άλλη μεριά, επικεντρωνόμενοι στο χαρακτηριστικό της μέγιστης απόκρισης απλουστεύεται το έργο της αναγνώρισης υπολογιστικά κι ερμηνευτικά.

Εξετάζοντας ποικίλες εφαρμογές, όπως οι αναφερόμενες στη βιβλιογραφία αλλά και διαφορετικών φασμάτων ενδιαφέροντος, διαπιστώνουμε πως σπανίως αναλύονται οι καμπύλες απόκρισης στο σύνολό τους ως γραφικές παραστάσεις. Αντιθέτως, είναι διαδεδομένη η επιλογή ενός αντιπροσωπευτικού υποσυνόλου των αρχικών μετρήσεων με προσανατολισμένα στο σκοπό της εκάστοτε εφαρμογής κριτήρια και η μείωση των εξεταζόμενων χαρακτηριστικών των αποκρίσεων. Οι υπόλοιπες μετρήσεις  αποκλείονται κρίνοντας πως δεν έχουν ενδιαφέρον για τη συγκεκριμένη εφαρμογή ή ότι η πληροφορία που περιέχουν σχετίζεται έντονα με την αντίστοιχη κάποιων μετρήσεων του επιλεγμένου υποσυνόλου, όπως συμβαίνει επί παραδείγματι σε μια περιοχή της γραφικής παράστασης της απόκρισης όπου η καμπύλη έχει σταθεροποιηθεί.    

3.2 Προεπεξεργασία δεδομένων

Σκοπός των προεπεξεργαστικών αλγορίθμων είναι η δημιουργία μιας νέας αναπαράστασης των αρχικών δεδομένων, απελευθερωμένης από παραμορφωτικούς παράγοντες, επαρκούς ειδικά για το συγκεκριμένο μοντέλο αναγνώρισης.   

Η προεπεξεργασία των δεδομένων είναι δυνατόν να επηρεάσει την ταξινόμηση ενώ  δεν υπάρχουν γενικές γραμμές καθοδήγησης για τον προσδιορισμό της καταλληλότερης  μεθόδου προεπεξεργασίας. Η συγκέντρωση, για παράδειγμα, μπορεί να επηρεάσει την κλίμακα των δεδομένων που συλλέγουν οι αισθητήρες. Έτσι, καθώς ο αλγόριθμος αναγνώρισης προτύπων κανονικά εξετάζει τις διαφορές που εμφανίζουν μεταξύ τους τα πρότυπα, ένα τέτοιο φαινόμενο διαφοροποίησης στην κλίμακα θα μπορούσε να κρύψει τις υπάρχουσες αλληλεπιδράσεις και διαφορές δυσχεραίνοντας το έργο της αναγνώρισης. Για την αποφυγή τέτοιων φαινομένων υπό συνήθεις συνθήκες πραγματοποιείται μέσω στατιστικών μεθόδων εξομάλυνση των δεδομένων. 

Μια σημαντική παράμετρος είναι το γεγονός πως ο συνδυασμός και η εναλλαγή των προεπεξεργαστικών βημάτων επηρεάζει την επίδραση που έχουν αυτά στη μετέπειτα διαδικασία κι έτσι δε μπορούμε να θεωρούμε τα βήματα αυτά καθώς και τα αποτελέσματά τους ανεξάρτητα μεταξύ τους. Για να γίνει πιο σαφές με ένα παράδειγμα, αν σε ένα αρχικό σετ δεδομένων απαιτείται scaling για την εξαγωγή μιας λογικής τελικής ερμηνείας δε σημαίνει ότι εξακολουθεί να υφίσταται η ανάγκη αυτή εάν έχουμε μετα- σχηματίσει το σετ παίρνοντας τις παραγώγους του.

Μερικοί διαδεδομένοι μετασχηματισμοί που πραγματοποιούνται πριν τη διαδικασία της αναγνώρισης προτύπων είναι :

· Λογαριθμικός

· Πρώτης παραγώγου

· Δευτέρας παραγώγου

Οι μετασχηματισμοί αυτοί πραγματοποιούνται συνήθως επί των ακατέργαστων δεδομένων και δε θα μας απασχολήσουν στη δική μας εφαρμογή όπου εξετάζουμε μόνον τη μέγιστη απόκριση. Αξίζει όμως να αναφερθούν μιας κι απαντώνται με μεγάλη συχνότητα στη βιβλιογραφία.


Οι κυριότερες τεχνικές εξομάλυνσης συγκεντρώνονται στον ακόλουθο πίνακα:  
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i)    Σχετική κλίμακα 1


δίνει καθολικά συμπιεσμένες τιμές με μέγιστη τιμή 1 
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ii)   Σχετική κλίμακα 2

συμπιέζει τις τιμές ανά στήλη με μέγιστη τιμή 1
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iii)  Σχετική κλίμακα 3

συμπιέζει τις τιμές σε σχέση 
με ένα διάνυσμα απόκρισης αναφοράς 
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iv)  Σχετική κλίμακα 4

Ευκλείδεια νόρμα απόστασης  

[image: image122.png]



v)   Αφαίρεση υποστρώματος 

      [image: image123.png]


      (Background subtraction)

όπου        το διάνυσμα μηδενικής απόκρισης
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vi)  Αυτόματη κλίμακα   

(Auto Scale)

θέτει τη μέση τιμή στο 0 και την απόκλιση στο 1 
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vii)   Range scale 1

 περιορίζει το πεδίο τιμών στο [0,1]

[image: image126.bmp]
viii)  Range scale 2  

περιορίζει το πεδίο τιμών στο [-1,1] 

ix)    Αφαίρεση σήματος βάσης

          (Baseline subtraction)

αφαιρεί το σήμα βάσης 




                            

όπου έχουμε την πρότυπη μήτρα Χ διαστάσεων  p x n (p δείγματα, n αισθητήρες ), Xij είναι το i-οστό δείγμα του j-οστού αισθητήρα, η στήλη xj περιέχει περιέχει όλες τις αποκρίσεις (n το πλήθος) του αισθητήρα j και η γραμμή xi όλες τις αποκρίσεις (p το πλήθος) των αισθητήρων κατά το i-οστό δείγμα. 

Η σχετική κλίμακα 1 δίνει μια καθολική συμπίεση των τιμών με μέγιστη τιμή το 1, η σχετική κλίμακα 2 συμπιέζει τις τιμές ανά διάνυσμα στήλης –δηλαδή. ανά αισθητήρα- με μέγιστο 1, η σχετική κλίμακα 3 σχετίζεται με ένα διάνυσμα αναφοράς και η σχετική κλίμακα 4 είναι η γνωστή Ευκλείδεια νόρμα της απόστασης. Οι παραπάνω σχετικές κλίμακες εφαρμόζονται συχνά σε ποιοτικές εφαρμογές όπως ο αλγοριθμός μας. 

Η αυτόματη κλίμακα θέτει τη μέση τιμή στην αρχή των αξόνων και τη διακύμανση των δεδομένων ίση με 1 και χρησιμοποιείται συχνά όταν οι αποκρίσεις εντάσσονται σε διαφορετικού εύρους κλίμακες. Η αφαίρεση υποστρώματος επιχειρεί να περιορίσει το θόρυβο αφαιρώντας τη μηδενική απόκριση σε κάθε αισθητήρα. Η αφαίρεση σήματος βάσης αφαιρεί τη βασική απόκριση του αισθητήρα και χρησιμοποιείται αρκετά συχνά σε δεδομένα στιγμιαίων αποκρίσεων. Οι εφαρμογές δε που χρησιμοποιούν τέτοιου είδους δεδομένα παράγουν μεγάλους αριθμούς μετρήσεων που περιορίζονται από την προεπεξεργασία πριν την αναγνώριση προτύπων. 
Η συμβολή των προεπεξεργαστικών αυτών διεργασιών θα φανεί σαφέστερα στην εφαρμογή τους σε σειρές δεδομένων σε επόμενο κεφάλαιο.

     Πρέπει να σημειώσουμε ακόμη ότι η εφαρμογή της PCA έχει την έμφυτη απαίτηση τα δεδομένα να είναι κανονικοποιημένα ώστε να εμφανίζουν μηδενική μέση τιμή. Ειδάλλως υπάρχει δυσκολία στην εύρεση των σωστών διευθύνσεων μεγίστων συνδιακυμάνσεων.
3.3 Παράρτημα
Περισσότερα για την επιλογή του χαρακτηριστικού γνωρίσματος και των προεπεξεργαστικών διεργασιών
Η επιλογή του χαρακτηριστικού γνωρίσματος των στοιχείων μιας σειράς μετρήσεων είναι μια διαδικασία με ιδιαίτερη σημασία στην προσπάθειά μας για ταξινόμηση. Σκοπός της επιλογής είναι η αναγνώριση της πιο αποτελεσματικής υποομάδας από τα αρχικά στοιχεία μετρήσεων ώστε να προκύψει το μικρότερο δυνατό σφάλμα κατά τη διαδικασία της ταξινόμησης. Οι διαδικασίες επιλογής των χαρακτηριστικών γνωρισμάτων υποδιαιρούνται σύμφωνα με τους Blum και Langley [29] σε τρεις βασικές προσεγγίσεις.

Στην πρώτη, γνωστή ως ενσωματωμένη προσέγγιση (embedded approach), τα στοιχεία των επιλεγμένων χαρακτηριστικών προστίθενται ή αφαιρούνται στη διαδικασία από έναν ενσωματωμένο ταξινομητή σύμφωνα με τα προβλεπόμενα σφάλματα που φέρουν. Στη δεύτερη κατηγορία τα διάφορα χαρακτηριστικά φιλτράρονται ανεξάρτητα και χωρίς να είναι εκ των προτέρων γνωστή η επίδραση που θα έχει καθένα από αυτά στον αλγόριθμο. Τυπικές γραμμικές μέθοδοι αυτής της κατηγορίας είναι η ανάλυση κυρίων συνιστωσών (PCA), Γραμμική Διαφοροποιητική Ανάλυση (LDA-Linear Differencial Analysis) και η Ανάλυση Ανεξαρτήτων Συνιστωσών (ICA-Independent Components Analysis) [30], [31]. Η τρίτη προσέγγιση περιλαμβάνει την αξιολόγηση καθενός υποψηφίου σετ χαρακτηριστικών κάνοντας χρήση κατάλληλου αλγορίθμου κατάταξης πάνω σε δοκιμαστικά δεδομένα. Ο αλγόριθμος αυτός αναζητά ένα καλό υποσύνολο χρησιμοποιώντας σα μέρος της όλης διαδικασίας αξιολόγησης και τον ταξινομητή [32].          
Οι μετρήσεις μας ως γραφικές παραστάσεις συναρτήσει του χρόνου περιλαμβάνουν πληθώρα χαρακτηριστικών με αποτέλεσμα να εγείρεται το ερώτημα πόσα σημεία δεδομένων είναι ικανά να αντιπροσωπεύσουν επιτυχώς το σύνολο της πληροφορίας. Το πρόβλημα ετέθη για πρώτη φορά από τον Bellman [33] κι  αναπτύσσεται ακόμη περισσότερο σε διάφορες μελέτες ( προτεινόμενη βιβλιογραφία [34], [35] )  
Καθένας από τους πιθανούς συνδυασμούς βημάτων προεπεξεργασίας αξιολογείται μέσω πολυποίκιλων και διαφοροποιημένων μεθόδων γραφικών απεικονίσεων, ποσοτικής κατηγοριοποίησης και μοντέλων παλινδρόμησης. Οι τρεις αυτές κύριες μέθοδοι συνεπικουρούν ώστε να βρεθεί η καταλληλότερη προεπεξεργαστική προσέγγιση όσον αφορά πάντοτε το συγκεκριμένο σετ δεδομένων και το συγκεκριμένο αλγόριθμο αναγνώρισης. 
Πειραματική διαδικασία 


Κεφάλαιο 4ο 
4.1 Αρχές λειτουργίας και κατασκευή της χρησιμοποιούμενης συστοιχίας αισθητήρων 
Οι αισθητήρες που κατασκευάστηκαν είναι γνωστοί ως χημειοπυκνωτές. Ανήκουν στην κατηγορία των ηλεκτρικών χημικών αισθητήρων, όπου η μετρούμενη ποσότητα μπορεί να προκαλέσει μια μεταβολή στη χωρητικότητα της διάταξης μέτρησης. Η αρχή λειτουργίας των αισθητήρων τύπου χωρητικότητας έχει ως εξής: η χωρητικότητα C της διάταξης αποτελεί μέτρο της ποσότητας του αποθηκευμένου φορτίου q για δεδομένη τάση V, όπου C = q/V. Η χωρητικότητα μιας συσκευής εξαρτάται από τη γεωμετρική διάταξη των ηλεκτροδίων της και από το διηλεκτρικό υλικό που υπάρχει μεταξύ τους. 

[image: image41]
Σχήμα 4.1 Όψεις της συστοιχίας IDC
Για έναν επίπεδο πυκνωτή, παράλληλων οπλισμών, η χωρητικότητα C δίνεται από τη σχέση:    
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όπου ε0 είναι η διηλεκτρική σταθερά του κενού (8.85 pF/m), εr η σχετική διηλεκτρική σταθερά του υλικού μεταξύ των οπλισμών, Α το εμβαδόν των οπλισμών και d η απόστασή τους. Κατά συνέπεια, κάθε φαινόμενο που μεταβάλλει τη διηλεκτρική σταθερά, το εμβαδόν ή την απόσταση των οπλισμών του πυκνωτή θα προκαλέσει μια μεταβολή στη χωρητικότητα ΔC.

Πιο συγκεκριμένα κατασκευάστηκαν πυκνωτές τύπου αλληλοεπικαλυπτόμενων ηλεκτροδίων - Interdigital Capacitors (IDCs) χρησιμοποιώντας διεργασίες μικροηλεκτρονικής . Η γεωμετρία του πυκνωτή είναι τετραγωνική και τα δύο ηλεκτρόδια αποτελούνται από ένα αριθμό "δακτύλων" μήκους L τα οποία διεισδύουν το ένα ανάμεσα στο άλλο (Σχήμα 1.1). To κενό μεταξύ των ηλεκτροδίων έχει πλάτος G, τα δάχτυλα των ηλεκτροδίων έχουν πλάτος W, ενώ η απόσταση μεταξύ δύο γειτονικών δακτύλων του ίδιου ηλεκτροδίου λέγεται χωρικό μήκος κύματος λ=2(W+G). 
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Σχήμα 4.2 Γεωμετρία της συστοιχίας αισθητήρων
Ο αριθμός των δαχτύλων Ν για το τετραγωνικό πυκνωτή προκύπτει από το λόγο: Ν=L/(W+G)=2L/λ, όπου στη συγκεκριμένη εργασία επιλέχθηκε W=G. Κάθε ηλεκτρόδιο συνδέεται μέσω μιας μεταλλικής προέκτασης (pad) με το όργανο μέτρησης της χωρητικότητας. Η κάθε συστοιχία αποτελείται από τέσσερις αισθητήρες χωρητικότητας, όπου γίνεται εναπόθεση τεσσάρων διαφορετικών πολυμερικών υμενίων.

Αναλυτικά τα βήματα κατασκευής της συστοιχίας των αισθητήρων έχουν ως εξής:

· Εναπόθεση ενός στρώματος αλουμινίου πάχους 300 nm με θερμική εξάχνωση πάνω σε δισκία από quartz 

· Λιθογραφία με τη θετική ρητίνη ΑΖ5214 για τον ορισμό του μετάλλου στις επιθυμητές περιοχές: 

1. Επίστρωση δια περιστροφής της ΑΖ5214 (7000rpm για 30 sec) και θέρμανση για την απομάκρυνση του διαλύτη στους 110 0C για 90 sec.

2. Έκθεση μέσω της μάσκας στο υπεριώδες (300 nm) για 650 sec και θέρμανση στους 125 0C για 90 sec.

3. Έκθεση χωρίς μάσκα στο υπεριώδες (365 nm για 3 λεπτά) για την αλλαγή διαλυτότητας της ρητίνης από θετικού σε αρνητικού τόνου.

4. Εμφάνιση σε υδατικό διάλυμα βάσης (TMAH για ένα λεπτό) και θέρμανση (125 0C για 15 λεπτά) για την καλύτερη πρόσφυση της ρητίνης στο αλουμίνιο.

· Υγρή εγχάραξη του αλουμινίου σε διάλυμα φωσφορικού οξέος και ισοπροπανόλης (H3PO4/C3H7OH σε αναλογία 3/1) στους 55 0C για περίπου 2.5 λεπτά, για την αφαίρεση του αλουμινίου από τις περιοχές που δεν προστατεύονται με ρητίνη. 

· Απομάκρυνση της εναπομείνασας ρητίνης με ακετόνη και ισοπροπανόλη σε λουτρό υπερήχων.

· Θερμική ανόπτηση του αλουμινίου στους 320 0C για 20 λεπτά σε περιβάλλον Ν2:Η2 (σε αναλογία 99:1) για την καλύτερη πρόσφυσή του πάνω στο δισκίο του πυριτίου.

· Κοπή του δισκίου στις σχηματιζόμενες ψηφίδες και έλεγχος της σωστής λειτουργίας τους με μετρήσεις της χωρητικότητας των ηλεκτροδίων.

· Επικόλλησή τους σε μια κατάλληλα διαμορφωμένη πλακέτα PCB εποξειδικής ρητίνης. Οι μεταλλικές συνδέσεις φέρουν σε επαφή τις ψηφίδες μέσω των pads με τα στοιχεία του εξωτερικού κυκλώματος με wire bonding.

· Εναπόθεση σταγόνας (~1,4μL) με επίσταξη των πολυμερικών υλικών PBMA, PHEMA, PDMDPhS-OH terminated και PEI πάνω στα τέσσερα IDEs κάθε ψηφίδας.
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Σχήμα 4.3 Διαδικασία παρασκευής

Με δεδομένες και σταθερές τις  γεωμετρικές διαστάσεις του κάθε αισθητήρα της συστοιχίας, η απόκριση (μεταβολή χωρητικότητας) κάθε αισθητήρα αναμένεται να εξαρτάται από την  συγκέντρωση του ροφημένου διαλύτη σε κάθε πολυμερές και σαφώς από τη διηλεκτρική σταθερά τόσο των διαλυτών όσο και των πολυμερικών υλικών.
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Σχήμα 4.4 Δυναμικές γραμμές γύρω από μισό ηλεκτρόδιο 
(προσομοίωση με Finite Element Analysis)

4.2 Το στρώμα πολυμερών

Στον τομέα της ανίχνευσης αερίων, οι αρχές λειτουργίας των αισθητήρων  στηρίζονται σε φαινόμενα ρόφησης και διαλυτότητας (ή αναμειξιμότητας). Κατανοώντας τις δύο αυτές διεργασίες μπορούμε να κατασκευάσουμε αισθητήρες ικανούς να συλλέγουν και να προσδιορίζουν ποσότητες  αερίων. Η προσρόφηση των οργανικών ατμών γίνεται από κατάλληλα επιλεγμένα υλικά τα οποία εναποθέτουμε στην επιφάνεια των αισθητήρων. Οι φυσικοχημικές μεταβολές θα δίνουν διαφορετικό (ηλεκτρικό, οπτικό, κ.ο.κ.) σήμα στο όργανο ανίχνευσης.  
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Σχήμα 4.5 Σχηματική απεικόνιση της προσρόφησης στον αισθητήρα

Από τα πλέον δημοφιλή υλικά που χρησιμοποιούνται ευρύτατα σε αισθητήρες μάζας, θερμικούς, πίεσης, χημικούς και διηλεκτρικούς είναι τα πολυμερή. Στους χημικούς αισθητήρες και στον τομέα της ανίχνευσης αερίων η γενική αρχή προσδιορισμού βασίζεται στη διάχυση αερίου μέσα στο πολυμερές και τη μέτρηση των μεταβολών  κάποιας φυσικής ιδιότητας όπως της μάζας, της διηλεκτρικής σταθεράς, του δείκτη διάθλασης ή του πάχους. Στη δική μας περίπτωση λόγω της ρόφησης του αερίου προκαλείται αλλαγή της διηλεκτρικής σταθεράς αλλά και του πάχους του πολυμερικού υμενίου που οδηγεί σε μεταβολή της χωρητικότητας των οπλισμών.  Τα πολυμερή πληρούν τις προϋποθέσεις για την εφαρμογή της ανίχνευσης αερίων, καθώς μπορούν να αντιδράσουν εκλεκτικά κι επιπλέον η συμπεριφορά τους έχει μελετηθεί διεξοδικά σε πολυάριθμα πειράματα διάχυσης και ρόφησης. 

   
Τα πολυμερή επιλέχθηκαν με βάση τα αποτελέσματα των πειραμάτων διόγκωσης με τη μέθοδο της οπτικής συμβολομετρίας ευρέος φάσματος. Τα υλικά που χρησιμοποιήθηκαν είναι:

· πολυ(2-υδροξυ-αιθυλ-μεθυλεστέρας) -PHEMA

· πολυ(βουτυλικός μεθυλεστέρας) -PBMA

· πολυ(διμεθυλ-διφαινυλ-σιλοξάνη) διυδρόξυ τερματισμένο -PDMDPhS-OH terminated

· γραμμική πολυαιθυλαμίνη -PEI-linear 

Kάθε δείγμα μετρήθηκε με κατάλληλη πειραματική διάταξη σε επιλεγμένες συγκεντρώσεις τεσσάρων διαφορετικών πτητικών διαλυτών (νερό, μεθανόλη, αιθανόλη και οξικός αιθυλεστέρας) οι οποίοι επιλέχθηκαν ώστε να καλύπτουν μια ευρεία περιοχή όσον αφορά τις ιδιότητες που καθορίζουν την ρόφηση τους σε πολυμερή (πολικότητα, υδροφιλικότητα, ικανότητα σχηματισμού υδρογονικών δεσμών) και όσον αφορά την διηλεκτρική τους σταθερά.

Αξίζει να συμπληρώσουμε πως τα υλικά που επιλέγονται επηρεάζουν όπως είναι ευνόητο άμεσα βασικά χαρακτηριστικά των αισθητήρων, μεταξύ των οποίων βρίσκεται και η ευαισθησία. Οι σχετικοί παράγοντες που επηρεάζουν την ευαισθησία ενός αισθητήρα  είναι : η ικανότητα με την οποία το πολυμερικό υμένιο προσροφά το αέριο, η διόγκωση του φιλμ και κατά πόσο μπορούν να γίνουν αντιληπτές οι μεταβολές των φυσικών ιδιοτήτων των πολυμερικών υλικών που οφείλονται στην ρόφηση. Επίσης άμεσα με τις αλληλεπιδράσεις ανάμεσα στο πολυμερές και το αέριο σχετίζεται και η ταχύτητα με την οποία διαχέεται το αέριο καθώς και το βαθμό στον οποίο διογκώνεται το πολυμερές.

4.3 Διαδικασία μετρήσεων

4.3.1 Πειραματική διάταξη

Όπως αναφέραμε και πρωτύτερα οι μετρήσεις μας στηρίζονται στη μεταβολή της χωρητικότητας της συστοιχίας πυκνωτών, εξαιτίας της αλλαγής της διηλεκτρικής σταθεράς και της διόγκωσης που υφίστανται τα πολυμερικά υμένια που έχουν εναποτεθεί στη συστοιχία, παρουσία ατμών πτητικών ουσιών και υδρατμών. Πραγματοποιήθηκαν μετρήσεις χωρητικότητας σε διάφορες συγκεντρώσεις ατμών στις τέσσερις  πτητικές ενώσεις: μεθανόλη, αιθανόλη, νερό, οξικός αιθυλεστέρας.
Η διάταξη με την οποία πραγματοποιήσαμε τις μετρήσεις στο εργαστήριο παρουσιάζεται στην επόμενη απεικόνιση:
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Σχήμα 4.6 Η πειραματική διάταξη

Τα σημαντικότερα μέρη της διάταξης τα οποία θα παρουσιαστούν αναλυτικότερα στη συνέχεια είναι συνοπτικά τα εξής:

· το ελεγχόμενο μέσω υπολογιστή λογισμικό Labview
· οι mass flow controllers 
· οι ηλεκτρομαγνητικές βαλβίδες 

· οι φυσαλιδωτές ( bubblers )
· ο θάλαμος δειγματοληψίας 

· το Switch Board
· ο μετρητής χωρητικότητας HP 4278A
Το πρόγραμμα Labview είναι μια πλατφόρμα ειδικά σχεδιασμένη ώστε να ελέγχουμε τους mass flow controllers. Επιτελεί δύο νευραλγικές λειτουργίες:
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Σχήμα 4.7 Μενού ρυθμίσεων του οργάνου μέτρησης  (Labview)

Μας παρέχει τη δυνατότητα να δημιουργήσουμε μείγμα ενός ή παραπάνω εκ των τεσσάρων αερίων που βρίσκονται στους φυσαλιδωτές, να καθορίσουμε μέσω των mass flow controllers την επιθυμητή συγκέντρωση του αερίου μείγματος, καθώς επίσης τη χρονική στιγμή έναρξης και τη χρονική διάρκεια των παραπάνω ενεργειών. Έτσι είμαστε ικανοί να δρομολογήσουμε πλήρως και εν συνεχεία να ελέγξουμε όλες τις επιθυμητές για το πείραμά μας διαδικασίες.
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Σχήμα 4.8 Οθόνη ρύθμισης των βημάτων (Labview)

Οι μετρούμενες από το μετρητή χωρητικότητας τιμές απεικονίζονται στο χρόνο με τη μορφή γραφικών παραστάσεων  και αποθηκεύονται στο Labview. Τα δεδομένα που έχουν ληφθεί μπορούμε να τα υποβάλουμε σε περαιτέρω μεταχείριση και επεξεργασία κατά το δοκούν δίχως καμία χρονοτριβή. Κατά τη διάρκεια της μέτρησης είναι δυνατή η μεταβολή των παραμέτρων για τα επόμενα βήματα. Επίσης, έχοντας άμεση εποπτεία μέσω των γραφικών παραστάσεων των λαμβανομένων μετρήσεων δυνάμεθα εάν αντιληφθούμε μια ανεπιθύμητη εξέλιξη στη διαδικασία μέτρησης να επέμβουμε σε αυτήν, ακόμα και να τη διακόψουμε.
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Σχήμα 4.9 Απεικόνιση των μετρήσεων συναρτήσει του χρόνου (Labview)

Οι mass flow controllers είναι υπεύθυνοι για τη μέτρηση και των έλεγχο της ροής των αερίων.

Οι φυσαλιδωτές δεν είναι τίποτα άλλο παρά τα δοχεία στα οποία φυλάσσονται τα αέριά μας: νερό, αιθανόλη, μεθανόλη και οξικός αιθυλεστέρας. 

Ως αδρανές αέριο χρησιμοποιείται το άζωτο. Αυτό σημαίνει ότι δεν προσροφάται από τα συγκεκριμένα πολυμερή που ενσωματώνονται στους αισθητήρες μας. Παροχετεύουμε λοιπόν σε αέρια μορφή το άζωτο στη διάταξή μας ώστε να αποδιογκωθούν πλήρως τα πολυμερή, τόσο μετά από τη διεξαγωγή των μετρήσεων, όσο και πριν καθώς συχνά απορροφάται υγρασία.


Βασιζόμενοι στην ίδια ιδιότητα του αζώτου το χρησιμοποιούμε και σαν carrier gas στη διάλυση των αερίων για να ρυθμίζουμε τις επιθυμητές συγκεντρώσεις τους στο μείγμα που θα περάσουμε στην αισθητήρια διάταξη. 

4.3.2 Βασικά βήματα της διαδικασίας μέτρησης

· Η  θερμοκρασία του θαλάμου σχηματισμού ατμών ρυθμίζεται και διατηρείται στους 300 C ( θερμοκρασία περιβάλλοντος ).

· Το δείγμα τοποθετείται σε ειδικό θάλαμο από plexiglass και συνδέεται σε μια μεταλλική βάση PCB (Σχήμα 2.6). Ο θάλαμος έχει κατάλληλη εσοχή για τη διοχέτευση του αερίου αζώτου και των ατμών.

· Τα βήματα του σχηματισμού και της παροχής των μειγμάτων στο θάλαμο παραμετροποιούνται ως προς το χρόνο έναρξης, τη διάρκεια και τη συγκέντρωση τους στον υπολογιστή με τη βοήθεια του λογισμικού Labview.

· Έχοντας προγραμματίσει τα βήματα και καθορίσει τις επιθυμητές παραμέτρους οι mass flow controllers ενεργοποιούν τις ηλεκτρομαγνητικές βαλβίδες στις προκαθορισμένες χρονικές στιγμές για την επιθυμητή χρονική διάρκεια και η επιλεγμένη συγκέντρωση αερίου εισέρχεται στο σχηματιζόμενο μείγμα ατμών.

· Το μείγμα διοχετεύεται στο θάλαμο μέτρησης δειγμάτων όπου οι χωρητικοί αισθητήρες του IDC αποκρίνονται στην παρουσία του.

· Οι μεταβολές στη χωρητικότητά των αισθητηρίων πολυμερών μέσω ενός 4-κάναλου matrix switch board μεταφέρονται στο μετρητή χωρητικότητας HP 4278A (Σχήμα 2.5). Το τετρακάναλο matrix switch board επιτρέπει και στους 4 αισθητήρες να βρίσκονται σε λειτουργία και να μετράνε ταυτόχρονα.

· Το Labview αποθηκεύει τις λαμβανόμενες αποκρίσεις ενώ τις απεικονίζει γραφικά συναρτήσει του χρόνου.
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Σχήμα 4.10  Θάλαμος μέτρησης του δείγματος 

Εφαρμογή αναγνώρισης προτύπων


Κεφάλαιο 5ο 

Μέρος α΄

Όλα όσα αναφέραμε πρωτύτερα θα γίνουν απτά με την εφαρμογή των διαδικασιών προεπεξεργασίας κι αναγνώρισης. Θα δούμε τα αποτελέσματα των αλγορίθμων μας σε επίπεδο ανάλυσης και θα επιχειρήσουμε να εκπονήσουμε ποιοτικά συμπεράσματα κι ερμηνείες καθώς επίσης θα κάνουμε και μια συγκριτική επισκόπηση σε σχέση με τις αντίστοιχες μελέτες που περισυλλέξαμε και συμπεριλάβαμε στη βιβλιογραφία μας. 

Στο εργαστήριο πραγματοποιήσαμε πειράματα παροχετεύοντας τους εξής διαλύτες : Η2Ο, ΜeOH, EtOH, AcOOEt καθώς και τα ακόλουθα δυαδικά μίγματά τους: AcOOEt – EtOH, AcOOEt – MeOH, MeOH – EtOH, H2O – EtOH, H2O – MeOH και H2O – AcOOEt. Συλλέξαμε με τη βοήθεια της συστοιχίας μας συνολικά 30 μετρήσεις. Όλα τα δείγματα ήταν ρυθμισμένα στη συγκέντρωση των 5000 ppm. 

Τα δεδομένα του πίνακα αντιστοιχούν σε απόλυτη μεταβολή της μέγιστης τιμής της χωρητικότητας -σύμφωνα με όσα είχαμε αναφέρει και στην παράγραφο 3.1. Εστιάζουμε το ενδιαφέρον μας στη δυνατότητα του αλγορίθμου να διακρίνει όχι μόνον τα μονήρη αέρια αλλά και τα μίγματά τους, καθώς άλλωστε οι μετρήσεις σε ρεαλιστικές συνθήκες αφορούν σχεδόν πάντοτε μίγματα αερίων.
Έπεται ο πίνακας με τις μετρήσεις μας:
	ΔC-5000ppm
	phema
	pdms-OH
	pei
	pbma

	H2O
	10.0481
	0.171
	95.9325
	0.1499

	H2O
	12.2345
	0.2087
	70.8297
	0.1721

	H2O
	10.7691
	0.2869
	100.57
	0.1574

	H2O
	12.6381
	0.269
	101.5597
	0.1956

	H2O
	10.7031
	0.1638
	75.2517
	0.1552

	H2O
	12.0012
	0.1378
	69.7294
	0.1852

	MeOH
	3.9894
	0.3789
	2.6485
	0.2284

	MeOH
	3.5547
	0.3998
	3.6734
	0.2237

	MeOH
	4.1215
	0.3928
	3.0397
	0.268

	EtOH
	0.42236
	0.5009
	2.0881
	0.3505

	EtOH
	0.423
	0.4848
	2.6533
	0.3416

	EtOH
	0.4355
	0.5234
	2.3341
	0.3828

	EtOH
	0.606
	0.4204
	2.0045
	0.3778

	AcOOEt
	0.4221
	1.6265
	0.8769
	0.7969

	AcOOEt
	0.4837
	1.7446
	0.554
	0.6788

	AcOOEt
	0.3446
	1.0998
	0.7633
	0.8677

	AcOOEt
	0.4801
	1.3728
	0.71
	0.8687

	AcOOEt-EtOH
	0.6334
	0.8697
	2.9654
	1.2165

	AcOOEt-EtOH
	0.6332
	0.8638
	3.2624
	1.216

	MeOH-EtOH
	2.3274
	0.3484
	20.7353
	0.6404

	MeOH-EtOH
	2.7267
	0.3554
	22.1815
	0.6393

	H2O-EtOH
	6.4503
	0.28326
	84.5295
	0.5334

	H2O-EtOH
	6.3972
	0.2699
	87.5554
	0.5239

	AcOOEt-MeOH
	2.4376
	0.8339
	17.8856
	1.1279

	AcOOEt-MeOH
	2.7779
	0.7883
	12.0322
	1.12581

	H2O-MeOH
	8.6915
	0.2273
	97.5045
	0.4147

	H2O-MeOH
	8.4179
	0.2392
	104.1615
	0.4253

	H2O-MeOH
	7.866
	0.2134
	134.7236
	0.4688

	H2O-AcOOEt
	6.471
	0.7036
	89.7892
	0.9775

	H2O-AcOOEt
	6.3516
	0.6908
	90.6544
	0.946


Πίνακας 5.1 Τα ακατέργαστα δεδομένα (ΔC)

Μια πρώτη εφαρμογή του αλγορίθμου στα ακατέργαστα αυτά δεδομένα δίνει τα εξής γραφικά αποτελέσματα:
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Σχήμα 5.1 Γραφήματα της ανάλυσης χωρίς προεπεξεργασία
	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	0.080116
	0.99074
	0.10454
	-0.03307
	99.758

	PC2
	-0.00531
	-0.06686
	0.81828
	0.57089
	0.2339

	PC3
	0.99677
	-0.0802
	-0.00263
	0.003657
	0.00637

	PC4
	-0.00248
	-0.08683
	0.56523
	-0.82035
	0.00217
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Σχήμα 5.2 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων
Από τα γραφήματά μας είναι εμφανές ότι η διάκριση των αερίων είναι ιδιαίτερα δύσκολη καθώς τα περισσότερα από αυτά επικαλύπτονται με κάποια από τα υπόλοιπα αέρια ή μίγματά τους, με τις εξαιρέσεις στο 1ο γράφημα ( PC’s 1 και 2 ) της μεθανόλης και του νερού. Φαίνεται ότι υπερέχει ο χαρακτήρας του νερού έναντι των λοιπών διαλυτών σε όλα τα δυαδικά μείγματά τους καθώς τα αντίστοιχα δείγματα είναι μεν απομακρυσμένα από τα δείγματα των υπολοίπων αερίων αλλά δε διακρίνονται εύκολα μεταξύ τους. 

Εφαρμόζοντας τώρα την προεπεξεργαστική μέθοδο Autoscale προκύπτουν τα εξής γραφήματα:
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Σχήμα 5.3 Γραφήματα με προεπεξεργασία Αutoscale
	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	-0.55195
	0.28266
	-0.29304
	0.72772
	70.279

	PC2
	0.50834
	0.277
	-0.81387
	-0.049761
	19.015

	PC3
	-0.49651
	0.58877
	-0.070983
	-0.63387
	8.1124

	PC4
	0.43636
	0.70479
	0.49669
	0.25722
	2.5933
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Σχήμα 5.4 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων της Autoscale
Ο τρόπος με τον οποίο επενεργεί ο τρέχων αλγόριθμος προεπεξεργασίας είναι διττός: αφενός θέτει την μέση τιμή των δειγμάτων στο 0 κι αφετέρου προσαρμόζει τα δεδομένα ώστε η τυπική απόκλιση να γίνει μοναδιαία για κάθε στήλη –για κάθε δηλαδή μεταβλητή / αισθητήρα. Τα αποτελέσματα είναι σημαντικά βελτιωμένα και παρουσιάζουν μια πιο συνεκτική απεικόνιση. Όλα τα δείγματα συσπειρώνονται σε διακριτά γκρουπ για κάθε αέριο ή μίγμα. Όσον αφορά το 1ο γράφημα των δύο πρώτων κυρίων συνιστωσών (PC’s 1 και 2) όπου και σύμφωνα με τους υπολογισμούς της ανάλυσης αναλογεί και το μεγαλύτερο ποσοστό πληροφορίας, παρατηρούμε ότι οι σχηματιζόμενες ομάδες απέχουν ικανοποιητικά μεταξύ τους. Στο γράφημα των PC’s 1 και 3 βλέπουμε μεγαλύτερη διασπορά στα σημεία των ομάδων ενώ τα δείγματα για τις μετρήσεις της MeOH και του μίγματος H2O-AcOOEt αν κι εμφανίζουν μεγάλη συνοχή σαν γκρουπ τοποθετήθηκαν αρκετά κοντά. Σε κάθε περίπτωση πάραυτα όλα τα γκρουπ είναι μη αλληλοεπικαλυπτόμενα, γεγονός ιδιαίτερα σπουδαίο για την ανάλυσή μας.

Με  χρήση του αλγορίθμου προεπεξεργασίας Relative Scale 2:
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Σχήμα 5.5 Γραφήματα με χρήση προεπεξεργασίας Relative Scale 2

	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	-0.62321
	0.1492
	-0.3143
	0.7004
	72.419

	PC2
	0.37351
	0.30008
	-0.86928
	-0.12166
	18.536

	PC3
	-0.57991
	0.52856
	0.020002
	-0.61962
	5.962

	PC4
	0.36851
	0.77995
	0.38101
	0.33273
	3.0837
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Σχήμα 5.6 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων της Relative Scale 2 
Υπενθυμίζουμε ότι η προεπεξεργαστική επιλογή Relative Scale 2 διαιρεί τα δεδομένα με τη μέγιστη ανά στήλη τιμή, δημιουργεί δηλαδή τιμές προσαρμοσμένες με μέγιστη τη μονάδα ανά μεταβλητή / αισθητήρα. Τα γραφήματά μας είναι και σε αυτήν την περίπτωση πιο παραστατικά των αρχικών. Επισημαίνουμε εκ νέου το γεγονός της μη αλληλοεπικάλυψης των γκρουπ δειγμάτων. Σύμφωνα με αυτήν οι δύο πρώτες συνιστώσες είναι οι αντιπροσωπευτικότερες όλων, υπόθεση που έρχεται να επιβεβαιώσει και η οπτική απεικόνιση: οι ομάδες είναι πιο συνεκτικές και πιο απομακρυσμένες μεταξύ τους.
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    Σχήμα 5.7 Γραφήματα για την προεπεξεργασία Range Scale 1

	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	-0.60629
	0.21682
	-0.28787
	0.70889
	70.962

	PC2
	0.39718
	0.23544
	-0.88238
	-0.09064
	19.79

	PC3
	-0.5396
	0.54491
	-0.03164
	-0.64102
	6.3222

	PC4
	0.42836
	0.775
	0.37085
	0.27992
	2.925



[image: image64]
Σχήμα 5.8 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων της Range Scale 1

Το βήμα επεξεργασίας Range Scale 1 τοποθετεί τα δείγματα στο πεδίο τιμών [0,1] ανά στήλη. 
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Σχήμα 5.9 Γραφήματα με το προεπεξεργαστικό βήμα Range Scale 2
	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	-0.60629
	0.21682
	-0.28787
	0.70889
	70.962

	PC2
	0.39718
	0.23544
	-0.88238
	-0.09064
	19.79

	PC3
	-0.5396
	0.54491
	-0.03164
	-0.64102
	6.3222

	PC4
	0.42836
	0.775
	0.37085
	0.27992
	2.925
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Σχήμα 5.10 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων της Range Scale 2 
Η μεταβολή των τιμών πραγματοποιείται εδώ με σχεδόν παρόμοιο τρόπο όπως και στην Range Scale 1 προεπεξεργασία, με μόνη διαφορά ότι οδηγούμαστε σε πεδίο τιμών [-1,1]. Θα περιμέναμε λοιπόν με μαθηματικά κριτήρια να μην έχουμε σημαίνουσες διαφορές σε σχέση με τα γραφήματα της Range Scale 1. Δια γυμνού οφθαλμού φαίνεται ότι οι γραφικές παραστάσεις είναι ισοδύναμες με μοναδική διαφορά την κλίμακα : οι τιμές παρουσιάζονται πιο συμπιεσμένες στη range Scale 2.

[image: image68]
Σχήμα 5.11 Συγκεντρωτικά αποτελέσματα
Ο ουσιαστικός στόχος της επίτευξης διαχωρισμού που είχαμε θέσει για την εφαρμογή μας επιτεύχθηκε με χαρακτηριστική επιτυχία . Στη συνέχεια όμως θα εστιάσουμε την προσοχή μας σε κάποια ιδιαίτερα σημεία ενδιαφέροντος, κάποια εκ των οποίων είναι καθοριστικής σημασίας αν κι όχι απαραίτητα τόσο έκδηλα. 

Έχουμε έτσι να παραθέσουμε τα εξής:

· Αποτελεσματικότητα των προεπεξεργαστικών μεθόδων
Είναι δια γυμνού οφθαλμού ορατή η αποτελεσματικότητα των προεπεξεργασιών. Σε σχέση με τα γραφήματα της εφαρμογής επί των αρχικών ανεπεξέργαστων δεδομένων (σχήμα 5.1), τα γραφήματα που προκύπτουν έπειτα από εφαρμογή προεπεξεργασίας (σχήματα 5.3, 5.5, 5.7, 5.9) παρουσιάζουν θεαματικά βελτιωμένη εικόνα. Όλα τα στοιχεία ομαδοποιούνται σε συνεκτικά γκρουπ, μη αλληλοεπικαλυπτόμενα και μεταξύ τους αποσταστιοποιημένα, ακόμη και αυτά που αφορούν μείγματα. 
· Ισοδυναμία προεπεξεργαστικών μεθόδων
Οι γραφικές παραστάσεις με χρήση προεπεξεργασίας είναι μεταξύ τους ισοδύναμες όσον αφορά την παρούσα εφαρμογή (Σχήμα 5.11). Η μόνη ουσιώδης διαφοροποίηση είναι στην κλίμακα με την οποία απεικονίζονται τα τελικά γραφήματα. Με βάση αυτό το σημείο θα επιλέγαμε ως καταλληλότερα τα γραφήματα της Autoscale όπου εκφράζονται σε μεγαλύτερο εύρος τιμών, παρέχοντας έτσι ένα ποσοτικό πλεονέκτημα έναντι των υπολοίπων. Εξάλλου δεν θα περιμέναμε κάτι τέτοιο να συμβαίνει σε όλες τις εφαρμογές.

· Σπουδαιότητα των PC’s – ποσοτική πρόβλεψη και γραφική επιβεβαίωση
Για όλους τους χρησιμοποιούμενους αλγορίθμους προεπεξεργασίας οι αντίστοιχες γραφικές παραστάσεις μαρτυρούν την αξιοπιστία των συμπερασμάτων της αμιγώς μαθηματικής ανάλυσής μας όσον αφορά την περιεχόμενη σε κάθε γράφημα πληροφορία. Σύμφωνα με τα ποσοτικά μαθηματικά κριτήρια της παραγράφου 2.3.1.2 η σπουδαιότητα καθεμιάς κύριας συνιστώσας υποδεικνύεται από την ιδιοτιμή της. Για όλες τις πιθανές διαδικασίες προεπεξεργασίας, οι γραφικές παραστάσεις των PC’s 1 και 2 διαφοροποιούνται σταθερά από τις αντίστοιχες των υπολοίπων, μικρότερης μαθηματικής σημασίας PC’s καθώς εμφανίζουν πιο συνεκτικά γκρουπ δειγμάτων , απέχοντα μεγαλύτερη απόσταση μεταξύ τους κι επομένως ποιοτικότερα και χρησιμότερα για την ερμηνευτική μας ανάλυση αποτελέσματα.

Η πιο απτή διαισθητικά δισδιάστατη απεικόνιση των κυρίων συνιστωσών επιβεβαιώνει λοιπόν στο ακέραιο τα όσα η μαθηματική ανάλυση προέβλεψε αυτοματοποιημένα, επιβεβαιώνοντας στην πράξη τη χρησιμότητά της.


· Μεταβολή ποσοστού καλυπτόμενης πληροφορίας
Ένα ακόμη σημείο που χρίζει προσοχής είναι η μεταβολή του ποσοστού της καλυπτόμενης πληροφορίας (Data Covering). Το ποσοστό αυτό προκύπτει από τη μαθηματική ανάλυση ως το ποσοστιαίο άθροισμα των ιδιοτιμών των PC’s που συμμετέχουν στο διάγραμμα. 
Παρατηρήσουμε το σχήμα 4.1 βλέπουμε ότι το γράφημα των δύο πρώτων κυρίων συνιστωσών καλύπτει το 99.9991% της συνολικά περιεχόμενης πληροφορίας. Αντιθέτως, από το σχήμα 5.3 παρατηρούμε καλυπτόμενο ποσοστό της τάξης του 89,27%. Αποφανθήκαμε όμως ότι τα γραφήματα της προπεξεργασίας Autoscale είναι περιεκτικότερα σε πληροφορία, έχουμε κάνει λοιπόν κάποιο λάθος στις υποθέσεις μας και γιατί εμφανίζεται αυτό το αντιφατικό φαινόμενο; 

Η απάντηση είναι ότι δεν υπάρχει καμία αντίφαση. Τα ποσοστά  που αντιστοιχούν σε κάθε γράφημα είναι αξιόπιστα, εφόσον όμως αφορούν την ίδια εφαρμογή. Το γράφημα των  PC’s 1 και 2 των σχημάτων 5.1 και 5.3 είναι όντως αντιπροσωπευτικότερα των αντίστοιχων των PC’s 1 και 3 που εμφανίζουν μικρότερα ποσοστά κάλυψης. Το θεαματικό ποσοστό του 99.9991% όμως οφείλεται σε συντριπτικό βαθμό στην 1η PC, ποσοστιαίας ιδιοτιμής 99,76%, ενώ η αντίστοιχη ιδιοτιμή για τη 2η PC είναι μόλις 0,234% ! Αντίθετα, οι ποσοστιαίες ιδιοτιμές για την προεπεξεργασία Autoscale είναι 70,28% και 19,02%, απ’όπου φαίνεται ότι αναδείχθηκαν κι άλλα σημαντικά μεταβαλλόμενα χαρακτηριστικά κατά την ανάλυση που η πρώτη εφαρμογή αγνόησε. Συμπερασματικά θα ήταν πιο μεστό να εξετάζουμε και το ποσοστό της κάθε κύριας συνιστώσας κι όχι μόνον το άθροισμά τους στις γραφικές παραστάσεις γιατί είναι δυνατόν να οδηγηθούμε σε παραπλανητικές κρίσεις.     
· Λανθάνοντα χαρακτηριστικά
Θεωρητικά περιμέναμε από κάθε κύρια συνιστώσα να αντιπροσωπεύει κι ένα χαρακτηριστικό, εν προκειμένω χημικό ένεκα της φύσης της εφαρμογής μας. Αν παρατηρήσουμε τις φορτώσεις της 1ης κύριας συνιστώσας των Autoscaled υποεφαρμογών θα δούμε ότι είναι αρνητικά και συγκρίσιμου μεγέθους για τους αισθητήρες 1 και 3 (υδρόφιλα πολυμερή) ενώ οι αισθητήρες 2 και 4 (υδρόφοβα πολυμερή) παρουσιάζουν θετική συνεισφορά. Επομένως μπορούμε να υποθέσουμε ότι στην περίπτωση αυτή λανθάνει το χαρακτηριστικό της υδροφοβικότητας των πολυμερών, το οποίο είναι κι απ’τα πλέον κρίσιμα για την απόκριση και πειραματική συμπεριφορά των αισθητήρων.

· Μορφή των  φορτώσεων


Γενικά αξίζει να επαναλάβουμε ότι τα τελικά αποτελέσματα αποτελούν γραμμικό συνδυασμό των αρχικών μεταβλητών – αισθητήρων. Οι φορτώσεις δείχνουν τη συνεισφορά κάθε αισθητήρα – αρχικής μεταβλητής στο γραμμικό συνδυασμό αυτόν. Είναι επομένως εύλογο πως δεν επιθυμούμε να δούμε ισχυρή συνεισφορά από έναν μόνον αισθητήρα, όπως π.χ. συμβαίνει για την PC1 στο σχήμα 4.2, καθώς σκοπός μας είναι να αποδεσμευτούμε από τις αρχικές μεταβλητές και να εξετάσουμε τα δεδομένα μας σε έναν νέο χώρο μεταβλητών. Περιμένουμε επομένως σε μια επιτυχημένη εφαρμογή οι φορτώσεις μας να ποικίλουν ως προς την ένταση και την κατεύθυνση (πρόσημο), όπως στις φορτώσεις του σχήματος 4.4. 


Συμπερασματικά οι φορτώσεις αποτελούν επομένως άλλο ένα ποιοτικό χαρακτηριστικό της απόδοσης κι αποτελεσματικότητας των εφαρμογών μας. 

Ειδικά για την 4η κύρια συνιστώσα, οι ιδιοτιμές που προέκυψαν είναι αμελητέες σε σύγκριση με των υπολοίπων. Η ασημαντότητα της αντικατοπτρίζεται ποιοτικά και στο ραβδόγραμμα των φορτώσεων της για όλες τις διαδικασίες προεπεξεργασίας : τα φορτώσεις είναι παραπλήσιου μέτρου και για τους 4 αισθητήρες, γεγονός που σημαίνει ότι έχουν παρόμοια συνεισφορά στον τελικό γραμμικό συνδυασμό κι επομένως έχει την υπόσταση του θορύβου.
· Οι  φορτώσεις ως κριτήριο ταυτοποίησης

Σε άλλες εργασίες [14] οι φορτώσεις θεωρείται ότι αποτελούν ένα είδος δακτυλικών αποτυπωμάτων, ότι θα πρέπει δηλαδή να έχουν κοντινή μορφή για κάθε αέριο που μετράμε και συνεπώς οι αισθητήρες να συνεισφέρουν κατά συγκεκριμένο τρόπο για κάθε αέριο. Ο συγκεκριμένος ισχυρισμός φέρεται να έχει αμφίδρομη ισχύ. Εάν δηλαδή παρατηρήσουμε κοινή μορφή φορτωμάτων για δύο διαλύτες, θα πρέπει να συμπεράνουμε αν όχι ταύτισή τους, τότε τουλάχιστον συγγενή χημική συμπεριφορά. Στην πράξη όμως η πρόταση απορρίπτεται καθώς σε διαφορετικές σειρές μετρήσεων του ιδίου διαλύτη οι φορτώσεις δε συμπίπτουν, κατά περιπτώσεις δε διαφέρουν σε αξιοσημείωτο βαθμό. Τα φορτώματα πάντως για διαφορετικούς διαλύτες διαφέρουν ολοκληρωτικά, σημείο που αξίζει να τονιστεί σαν ακόμη ένα σημείο διαφοροποίησης. 

· Διαχωρισμός μειγμάτων 
Ένα σημείο όπου αξίζει να εστιάσουμε είναι ότι η ανάλυση προτύπων μας ανταποκρίνεται και για το διαχωρισμό των μειγμάτων, ακόμη και των μιγμάτων με το νερό, που έχει πολύ εντονότερη από τους άλλους διαλύτες απόκριση. Το στοιχείο αυτό αποτελούσε ένα από τα κρισιμότερα ζητούμενα στην ανάλυση μας, καθώς σε ρεαλιστικές συνθήκες και περιβάλλοντα συναντάμε αποκλειστικά αέρια μείγματα κι όχι καθαρούς διαλύτες. 

Επίσης, έχοντας στο θάλαμο μέτρησης συνεχή παροχή αερίου μείγματος, όταν απομακρύνουμε έναν εκ των διαλυτών ο αλγόριθμος εντοπίζει επιτυχώς κι άμεσα την απομάκρυνση.

Στο β΄ μέρος της ανάλυσης θα επαναλάβουμε την εφαρμογή της ανάλυσης, αυτήν  την φορά εισάγοντας τα δεδομένα υπό μορφή σχετικής μεταβολής ΔC/Co. Θα συγκρίνουμε τα αποτελέσματα με σκοπό να αποφανθούμε εάν εν τέλει αυτά επηρεάστηκαν από τη διαφοροποίηση αυτήν.
Μέρος β΄
Εν συνεχεία πραγματοποιήσαμε και μια 2η εφαρμογή της διαδικασίας με τα δεδομένα αυτήν τη φορά σε σχετική μεταβολή ΔC/Co ώστε να συγκρίνουμε τα αποτελέσματα με αυτά της 1ης εφαρμογής.
	ΔC/Co-5000ppm
	phema
	pdms-OH
	pei
	pbma

	H2O
	0.154023
	0.003596
	1.864813
	0.003411

	H2O
	0.189071
	0.004318
	1.369794
	0.003907

	H2O
	0.165396
	0.006585
	1.874557
	0.003578

	H2O
	0.186475
	0.005856
	1.763639
	0.00396

	H2O
	0.158141
	0.003756
	1.462618
	0.003141

	H2O
	0.174529
	0.003149
	1.355285
	0.003695

	MeOH
	0.061225
	0.00803
	0.050495
	0.005208

	MeOH
	0.054173
	0.00839
	0.070782
	0.005084

	MeOH
	0.063439
	0.008223
	0.058784
	0.006069

	EtOH
	0.00649
	0.010635
	0.039737
	0.007996

	EtOH
	0.006453
	0.010184
	0.051609
	0.007763

	EtOH
	0.006716
	0.010937
	0.051421
	0.00872

	EtOH
	0.008253
	0.00936
	0.045234
	0.00836

	AcOOEt
	0.006486
	0.034208
	0.017108
	0.018205

	AcOOEt
	0.007461
	0.036626
	0.010692
	0.019762

	AcOOEt
	0.005273
	0.023526
	0.014887
	0.014419

	AcOOEt
	0.0074
	0.029374
	0.01338
	0.019141

	AcOOEt-EtOH
	0.009771
	0.019456
	0.057469
	0.026258

	AcOOEt-EtOH
	0.009768
	0.019324
	0.063225
	0.026247

	MeOH-EtOH
	0.035905
	0.007794
	0.401847
	0.013823

	MeOH-EtOH
	0.042065
	0.00795
	0.429874
	0.013799

	H2O-EtOH
	0.099509
	0.006337
	1.638169
	0.011513

	H2O-EtOH
	0.098689
	0.006038
	1.69681
	0.011308

	AcOOEt-MeOH
	0.037605
	0.018655
	0.34662
	0.024345

	AcOOEt-MeOH
	0.042855
	0.017635
	0.233182
	0.0243

	H2O-MeOH
	0.134084
	0.005085
	1.889622
	0.008951

	H2O-MeOH
	0.129863
	0.005351
	2.018634
	0.00918

	H2O-MeOH
	0.121349
	0.004774
	2.610923
	0.010119

	H2O-AcOOEt
	0.099828
	0.01574
	1.740101
	0.021099

	H2O-AcOOEt
	0.097986
	0.015453
	1.756868
	0.020419


Πίνακας 5.2 Τα ακατέργαστα δεδομένα (ΔC/Co)
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Σχήμα 5.12 Γραφήματα της ανάλυσης χωρίς προεπεξεργασία
	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	0.063258
	0.98445
	-0.15844
	0.041887
	99.842

	PC2
	-0.00585
	-0.10113
	-0.7904
	-0.60416
	0.1478

	PC3
	0.99798
	-0.06337
	0.003687
	-0.00387
	0.00832

	PC4
	-0.00291
	-0.12891
	-0.59174
	0.79575
	0.00211
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Σχήμα 5.13 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων

[image: image72]

[image: image73]
Σχήμα 5.14 Γραφήματα με χρήση προεπεξεργασίας Relative Scale 2
	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	-0.62313
	0.18566
	-0.42354
	-0.63075
	73.119

	PC2
	0.38344
	0.3486
	-0.81186
	0.26896
	0.18918

	C3
	-0.56297
	0.5396
	0.16579
	0.60367
	0.00511

	PC4
	0.38438
	0.74354
	0.36607
	-0.40669
	0.00285
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Σχήμα 5.15 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων της Relative Scale 2
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Σχήμα 5.16 Γραφήματα με προεπεξεργασία Αutoscale
	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	-0.54401
	0.31203
	-0.33284
	0.70421
	71.441

	PC2
	0.51351
	0.32505
	-0.78525
	-0.11847
	0.19483

	PC3
	-0.4863
	0.60429
	0.027263
	-0.63055
	0.00660

	PC4
	0.45151
	0.65712
	0.5214
	0.30408
	0.00248
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Σχήμα 5.17 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων της Autoscale
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Σχήμα 5.18 Γραφήματα για την προεπεξεργασία Range Scale 1
	
	Πίνακας φορτώσεων
	Ποσοστιαία ιδιοτιμή (%)

	
	PHEMA
	PDMS-OH
	PEI
	PBMA
	

	PC1
	-0.60359
	0.25385
	-0.36984
	0.65914
	71.939

	PC2
	0.41117
	0.29364
	-0.83785
	-0.20668
	0.19911

	PC3
	-0.52118
	0.55868
	0.097358
	-0.63779
	0.00541

	PC4
	0.44158
	0.73295
	0.38954
	0.34066
	0.00274
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Σχήμα 5.18 Πίνακας & γραφική αναπαράσταση φορτώσεων της Range Scale 1 
· Σύγκριση αποτελεσμάτων για δεδομένα σε ΔC και ΔC/Co
Κάνοντας μια οπτική σύγκριση παρατηρούμε πως οι γραφικές παραστάσεις παρέμειναν σχεδόν αμετάβλητες, γεγονός που δείχνει την ισχύ του αλγορίθμου που δεν επηρεάστηκε από τη μεταβολή της μορφής των εισαγόμενων δεδομένων. Αυτό ήταν μερικώς αναμενόμενο καθώς κάποιες από τις προεπεξεργασίες (όπως οι Relative Scale 2, Autoscale) αναπροσαρμόζουν τις αρχικές τιμές θέτοντάς τες σε νέα κλίμακα, φέρνοντάς τες έτσι σε μια μορφή παραπλήσια της σχετικής μεταβολής ΔC/Co.
Οδηγηθήκαμε λοιπόν και με τις 2 διαφορετικές προσεγγίσεις στα εισαγόμενα δεδομένα σε ισάξια αποτελέσματα γεγονός που δείχνει την ισχύ του αλγορίθμου. Το στοιχείο αυτό μπορεί να μας διευκολύνει σημαντικά καθώς υποδεικνύει ότι δεν απαιτείται αυστηρότητα στην αρχική μορφή εισόδου των δεδομένων. Η ανάλυση αποκάλυψε τα σημαντικότερα μεταβαλλόμενα χαρακτηριστικά και στις δύο περιπτώσεις με την ίδια αποτελεσματικότητα κι ανέδειξε την ίδια κατ’ουσίαν βέλτιστη γραφική προβολή.
Ένα ακόμη σημείο που παρουσιάζει ενδιαφέρον είναι το γεγονός πως ούτε οι φορτώσεις των αντίστοιχων υποεφαρμογών της ανάλυσης άλλαξαν. Έτσι οι φορτώσεις για δεδομένες προεπεξεργασίες παρέμειναν αναλλοίωτες, απ’όπου εκ νέου δεικνύεται ότι οι αντίστοιχες αναλύσεις είναι κατά βάσην ισοδύναμες.
Τα ποιοτικά συμπεράσματα που εκπονήσαμε στο τέλος του α΄μέρους ισχύουν βεβαίως αυτούσια και στην τρέχουσα ισοδύναμη εφαρμογή, γι’αυτό κι εστιάσαμε στη συγκριτική ανάλυση της προηγούμενης παραγράφου.

Το λογισμικό αναγνώρισης



Παράρτημα
1. Λίγα λόγια για το λογισμικό
Το λογισμικό αναπτύχθηκε στο πρόγραμμα Matlab. Αποτελεί εφαρμογή τύπου GUI (Graphical User Interface), για λόγους συμβατότητας δε ο κώδικας είναι γραμμένος εξ’ολοκλήρου σε m-file και δε χρησιμοποιήθηκε το ενσωματωμένο στο Matlab εργαλείο GUIDE. Εάν τυχόν εμφανιστούν ασυμβατότητες σε άλλες εκδόσεις του Matlab συστήνεται το τρέξιμο του λογισμικού στην έκδοση στην οποία αναπτύχθηκε   -έκδοση 7.0.4.365. 

2. Χαρακτηριστικά

Από τη στιγμή που οι βασικές μαθηματικές λειτουργίες που απαιτεί η Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών είναι λίαν τυπική υπόθεση για τη δυναμική του Matlab, πρώτο μέλημα κατά την ανάπτυξη του λογισμικού ήταν το περιβάλλον του προγράμματος να είναι απλό κι εύχρηστο. Με αυτόν το γνώμονα σχεδιάστηκε ένα λιτό κι απλό στη χρήση γραφικό περιβάλλον (σχήμα Π1).


Τα βασικά χαρακτηριστικά του λογισμικού είναι:

· Εισαγωγή δεδομένων από απλό αρχείο κειμένου *.txt .
· Επιλογή προεπεξεργαστικής μεθόδου ή όχι. Συμπεριλαμβάνονται όλες οι προεπεξεργαστικές μέθοδοι του κεφαλαίου 3 (σχήμα Π2).  

· Ενεργοποίηση / απενεργοποίηση των μετρήσεων των αισθητήρων 1-8 (η παρούσα έκδοση αναπτύχθηκε για να εξυπηρετήσει βέλτιστα τη διάταξη του κεφαλαίου 4 κι έτσι υποστηρίζονται διατάξεις που περιλαμβάνουν μέχρι και 8 αισθητήρες ) (σχήμα Π3).

· Επιλογή των Κυρίων Συνιστωσών προς γραφική παράσταση (σχήμα Π3).

· Δημιουργία γραφικής παράστασης των επιλεγμένων Κυρίων Συνιστωσών σε νέο παράθυρο, που  προβάλλει το ποσοστό κάλυψης πληροφορίας και την επεξήγηση των εμφανιζόμενων συμβόλων.
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Σχήμα Π1

Στιγμιότυπο του λογισμικού αναγνώρισης προτύπων
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Σχήμα Π2 Επιλογή προεπεξεργασίας
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Σχήμα Π3 Ενεργοποίηση αισθητήρων(Α) κι επιλογή PC’s (Β)
3. Παρατηρήσεις
 Για όσους ενδιαφέρονται για την ανάπτυξη παρόμοιου τύπου λογισμικού καλό είναι να έχουν στο μυαλό τους κάποια πράγματα τα οποία ο γραφών θεωρεί χρήσιμα.

Ο αλγόριθμος στο μαθηματικό του κομμάτι είναι ιδιαίτερα απλός και οι συντελούμενες μαθηματικές εργασίες εύκολη υπόθεση για το Matlab, όσον αφορά όμως το κομμάτι της ανάπτυξης του γραφικού περιβάλλοντος ο κώδικας σίγουρα δεν είναι βέλτιστος σε κάποια ιδιάζοντα σημεία. Χαρακτηριστικό παράδειγμα αποτελεί το σημείο όπου ήθελα να ανανεώσω τα τσεκαρίσματα των check-boxes μετά την αλλαγή του προεπεξεργαστικού βήματος ( γραμμές χχχ ). Στην περίπτωση αυτή εμφανίζεται μια απρόσμενα αφοπλιστική αδυναμία του Matlab, που αφορά τους δείκτες, ένα πολύ χρήσιμο κι εύχρηστο εργαλείο για το χτίσιμο ενός προγράμματος. 

Βέβαια, αν και στο συγκεκριμένο σημείο θα ήταν πολύ πιο αποδοτική κι εύκολη μια υλοποίηση με χρήση αριθμημένων δεικτών, η επιθυμητή ενέργεια δεν ήταν κατά βάση ιδιαίτερα πολύπλοκη κι έτσι συμβιβάστηκα με την καθόλα άκομψη χειροκίνητη ανανέωση των check-boxes. Επειδή παρόλ’αυτά ενδέχεται κάποιος να αντιμετωπίσει σοβαρότερα εμπόδια σε απαιτητικότερες εφαρμογές, καλό είναι να έχει κατά νου ότι το Matlab προς μεγάλη διευκόλυνση υποστηρίζει scripts γραμμένα σε άλλες γλώσσες προγραμματισμού όπως την C++ ή την Fortran. 

Περισσότερα σχετικά με τους δείκτες και το compiling από άλλες γλώσσες προγραμματισμού στο διαδικτυακό τόπο www.mathworks.com.

4. Ο κώδικας
function logismiko
clear all;
% Initialize the GUI and make it invisible as it is being constructed
f = figure('Visible','off',...
           'NumberTitle','off',...
           'Name','PCA analysis tool ',...
           'Position',[212,400,600,354]);
% Get the default background color value and assign it to our figure's font
defaultBackground = get(0,'defaultUicontrolBackgroundColor');
set(f,'Color',defaultBackground);       
% Declaration of the commonly used by functions variables 
global D A L M m mo s rows columns Data column COV
global G V PC1 PC2 PC3 PC4 PC5 PC6 PC7 PC8 index
global first second index1 index2 name1 name2
D='';
preselection ='none';
% -------------------------------------------------------------------------
% MENU OBJECTS
% -------------------------------------------------------------------------
% Hide standard Matlab menu bar
set(f,'MenuBar','none');
% Menu bar objects creation
% File Menu
file_menu = uimenu (f,'Label','File');
    import = uimenu ('Parent',file_menu,...
                     'Label','Open',...
                     'HandleVisibility','off',...
                     'Callback',@import_callback);
    add = uimenu ('Parent',file_menu,...
                  'Label','Add data',...
                  'HandleVisibility','off',...
                  'Separator','on');
    close = uimenu ('Parent',file_menu,...
                    'HandleVisibility','off',...
                    'Label','Close');
% Import selection callback
function import_callback(hObject, eventdata,handles)
% hObject    handle to import_1 (see GCBO)
% eventdata  reserved - to be defined in a future version of MATLAB
% Prompt for file selection
% ( Supported .txt and .mat extensioned files )
    [filename,pathname] = uigetfile({'*.txt','ASCII-file (*.txt)';...
                                     '*.mat','MATLAB-file (*.mat)'},...
                                     'Select import file name');
% As soon as the desired file has been selected runs a check for allready 
% opened files and existing data.If that is the case, a confirmation 
% dialog box opens.
% The data from the selected file will be stored in structure D.
% Gas names are kept in D.rowheaders (as well as D.textdata) array while
% measurement data in the D.data array.
    if ~isempty(D)
        answer = questdlg(['A data set allready exists.',char(10),...
                           'All current data will be replaced.'],...
                           'Owerwrite existing data?',...
                           'Proceed','Cancel','Cancel');
        switch answer
            case 'Proceed'
               clear D A L M m mo s rows columns Data column ...
                     G PC1 PC2 PC3 PC4 PC5 PC6 PC7 PC8 index ...
                     first second index1 index2 name1 name2;
               D=importdata(fullfile(pathname,filename));
               Data=D.data(:,(1:4));
               A=Data; 
               % Useful statistical values calculation
                rows=size(A,1);          % Total rows
                columns=size(A,2);       % Total columns
                M=max(A);                % Maximum value per column array
                m=min(A);                % Minimum value per column array
                mo=mean(A);              % Average values array
                s=std(A);                % Standard deviation array
                % Activation of the pre-processing menu                 
                set(process_menu,'Enable','on');
            case 'Cancel'
               a=0;    
        end    
    else    
        D=importdata(fullfile(pathname,filename));
        Data=D.data(:,(1:4));
        A=Data;
        % Useful statistical values calculation
        rows=size(A,1);          % Total rows
        columns=size(A,2);       % Total columns
        M=max(A);                % Maximum value per column array
        m=min(A);                % Minimum value per column array
        mo=mean(A);              % Average values array
        s=std(A);                % Standard deviation array
        % Activation of the pre-processing menu 
        set(process_menu,'Enable','on');
    end
    switch columns
        case 1
            set(checkbox1,'Enable','on');
        case 2
            set(checkbox1,'Enable','on');
            set(checkbox2,'Enable','on');
        case 3
            set(checkbox1,'Enable','on');
            set(checkbox2,'Enable','on');
            set(checkbox3,'Enable','on');
        case 4
            set(checkbox1,'Enable','on');
            set(checkbox2,'Enable','on');
            set(checkbox3,'Enable','on');
            set(checkbox4,'Enable','on');
        case 5
            set(checkbox1,'Enable','on');
            set(checkbox2,'Enable','on');
            set(checkbox3,'Enable','on');
            set(checkbox4,'Enable','on');
            set(checkbox5,'Enable','on');
        case 6
            set(checkbox1,'Enable','on');
            set(checkbox2,'Enable','on');
            set(checkbox3,'Enable','on');
            set(checkbox4,'Enable','on');
            set(checkbox5,'Enable','on');
            set(checkbox6,'Enable','on');
        case 7
            set(checkbox1,'Enable','on');
            set(checkbox2,'Enable','on');
            set(checkbox3,'Enable','on');
            set(checkbox4,'Enable','on');
            set(checkbox5,'Enable','on');
            set(checkbox6,'Enable','on');
            set(checkbox7,'Enable','on');
        case 8
            set(checkbox1,'Enable','on');
            set(checkbox2,'Enable','on');
            set(checkbox3,'Enable','on');
            set(checkbox4,'Enable','on');
            set(checkbox5,'Enable','on');
            set(checkbox6,'Enable','on');
            set(checkbox7,'Enable','on');
            set(checkbox8,'Enable','on');
        otherwise 
            msg2={'The programm supports up to 8 different sensors'};
    end
end  
% Uncheck function creation (it will be used in the pre-process callbacks)
function uncheck(hObject1,hObject2,hObject3,hObject4,...
                 hObject5,hObject6,hObject7,hObject8,hObject9,...
                 eventdata)
    set(hObject1,'Checked','off');
    set(hObject2,'Checked','off');
    set(hObject3,'Checked','off');
    set(hObject4,'Checked','off');
    set(hObject5,'Checked','off');
    set(hObject6,'Checked','off');
    set(hObject7,'Checked','off');
    set(hObject8,'Checked','off');
    set(hObject9,'Checked','off');
    set(plot_button,'Enable','off');
end
% Pre-processing menu creation
process_menu = uimenu (f,'Label','Pre-processing',...
                         'Enable','off');
    none = uimenu ('Parent',process_menu,...
                   'Label','(none)',...
                   'HandleVisibility','off',...
                   'Checked','on',...
                   'Callback',@none_callback );   
    relative1 = uimenu ('Parent',process_menu,...
                        'Label','Relative Scale 1',...
                        'HandleVisibility','on',...
                        'Separator','on',...
                        'Callback',@pre1_callback);
    relative2 = uimenu ('Parent',process_menu,...
                        'Label','Relative Scale 2',...
                        'HandleVisibility','off',...
                        'Callback',@pre2_callback);
    relative3 = uimenu ('Parent',process_menu,...
                        'Label','Relative Scale 3',...
                        'HandleVisibility','off',...
                        'Enable','off',...
                        'Callback',@pre3_callback); 
    relative4 = uimenu ('Parent',process_menu,...
                        'Label','Relative Scale 4',...
                        'HandleVisibility','off',...
                        'Callback',@pre4_callback);
    background = uimenu ('Parent',process_menu,...
                         'Label','Background Substraction',...
                         'HandleVisibility','off',...
                         'Enable','off',...
                         'Callback',@pre5_callback);
    autoscale = uimenu ('Parent',process_menu,...
                        'Label','AutoScale',...
                        'HandleVisibility','off',...
                        'Callback',@pre6_callback);
    range1 = uimenu ('Parent',process_menu,...
                     'Label','Range Scale 1',...
                     'HandleVisibility','off',...
                     'Callback',@pre7_callback);
    range2 = uimenu ('Parent',process_menu,...
                     'Label','Range Scale 2',...
                     'HandleVisibility','off',...
                     'Callback',@pre8_callback);
    baseline = uimenu ('Parent',process_menu,...
                       'Label','Baseline Substraction',...
                       'HandleVisibility','off',...
                       'Enable','off',...
                       'Callback',@pre9_callback);
% Pre-processing menu items's callbacks
function none_callback(hObject, eventdata)
    set(none,'Checked','on');
    uncheck(relative1,relative2,relative3,relative4,...
            background,autoscale,range1,range2,...
            baseline);
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(none,'Label')),...
                 'Enable','on');    
end
function pre1_callback(hObject, eventdata)
    set(relative1,'Checked','on');
    uncheck(none,relative2,relative3,relative4,...
            background,autoscale,range1,range2,...
            baseline);
    A=Data;
    maximum=max(M);
    A=A/maximum;  
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(relative1,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre2_callback(hObject, eventdata)
    set(relative2,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative3,relative4,...
            background,autoscale,range1,range2,...
            baseline);
    A=Data;
    for j=1:columns
        A(:,j)=A(:,j)/M(j);
    end
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(relative2,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre3_callback(hObject, eventdata)
    set(relative3,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative2,relative4,...
            background,autoscale,range1,range2,...
            baseline);
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(relative3,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre4_callback(hObject, eventdata)
    set(relative4,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative2,relative3,...
            background,autoscale,range1,range2,...
            baseline);
    A=Data;
    for i=1:rows
        ss(i)=0;
    end
    % Eucledian norm calculation
    for i=1:rows
        for j=1:columns
           ss(i)=ss(i)+A(i,j)^2;
        end
        ss(i)=sqrt(ss(i));
    end
    % Value transformation
    for i=1:rows
        A(i,:)=A(i,:)/ss(i);
    end
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(relative4,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre5_callback(hObject, eventdata)
    set(background,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative2,relative3,...
            relative4,autoscale,range1,range2,...
            baseline);
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(background,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre6_callback(hObject, eventdata)
    set(autoscale,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative2,relative3,...
            relative4,background,range1,range2,...
            baseline);
    A=Data;
    for j=1:columns
        A(:,j)=(A(:,j)-mo(j))/s(j);
    end
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(autoscale,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre7_callback(hObject, eventdata)
    set(range1,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative2,relative3,...
            relative4,background,autoscale,range2,...
            baseline);
    A=Data;
    for j=1:columns
      A(:,j)=2*(A(:,j)-m(j))/(M(j)-m(j))-1;
    end
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing : ',get(range1,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre8_callback(hObject, eventdata)
    set(range2,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative2,relative3,...
            relative4,background,autoscale,range1,...
            baseline);
    A=Data;
    for j=1:columns
      A(:,j)=(A(:,j)-m(j))/(M(j)-m(j));
    end
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing :',get(range2,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
function pre9_callback(hObject, eventdata)
    set(baseline,'Checked','on');
    uncheck(none,relative1,relative2,relative3,...
            relative4,background,autoscale,range1,...
            range2);
    set(textbox1,'String',strcat('Pre-processing :',' ',get(baseline,'Label')),...
                 'Enable','on');
end
% Help Menu Creation
% -------------------------------------------------------------------------
% MAIN OBJECTS (BUTTONS,AXES ETC)
% -------------------------------------------------------------------------
% Logo image import
logo = axes('Parent',f,...
            'Position',[0 0.85 0.7 0.15]);
banner = image(imread('SHMMY_logo.jpg'));
axis off;  
% popup selection menu creation 
% Run PCA push button creation
pca_button = uicontrol('Parent',f,...
                       'Style','pushbutton',...
                       'String','Run PCA analysis',...
                       'Units','normalized',...
                       'Position',[.1 .45 .2 .1],...
                       'Callback',@pca_button_callback);
% Plot push button creation
plot_button = uicontrol('Parent',f,...
                       'Style','pushbutton',...
                       'String','Plot',...
                       'Position',[345,120,100,30],...
                       'Enable','off',...
                       'Callback',@plot_button_callback);
% Textbox panel creation
textpanel = uipanel('Parent',f,...
                    'Title','Selection',...
                    'TitlePosition','lefttop',...
                    'Position',[0.05 0.2 0.4 0.1 ],...
                    'Visible','on');
    textbox1 = uicontrol ('Parent',textpanel,...
                          'Style','text',...
                          'String','Pre-processing : (none)',...
                          'Units','normalized',...
                          'Enable','off',...
                          'Position',[.1 .2 .8 .8]);                
checkbox1 = uicontrol ('Parent',f,...
                       'Style','checkbox',...
                       'String','sensor 1',...
                       'Enable','off',...
                       'Units','normalized',...
                       'Position',[.075 .75 .15 .05]);
checkbox2 = uicontrol ('Parent',f,...
                        'Style','checkbox',...
                        'String','sensor 2',...
                        'Enable','off',...
                        'Units','normalized',...
                        'Position',[.075 .7 .15 .05]);
checkbox3 = uicontrol ('Parent',f,...
                        'Style','checkbox',...
                        'String','sensor 3',...
                        'Enable','off',...
                        'Units','normalized',...
                        'Position',[.075 .65 .15 .05]);                        
checkbox4 = uicontrol ('Parent',f,...
                        'Style','checkbox',...
                        'String','sensor 4',...
                        'Enable','off',...
                        'Units','normalized',...
                        'Position',[.075 .6 .15 .05]);
checkbox5 = uicontrol ('Parent',f,...
                       'Style','checkbox',...
                       'String','sensor 5',...
                       'Enable','off',...
                       'Units','normalized',...
                       'Position',[.225 .75 .15 .05]);
checkbox6 = uicontrol ('Parent',f,...
                        'Style','checkbox',...
                        'String','sensor 6',...
                        'Enable','off',...
                        'Units','normalized',...
                        'Position',[.225 .7 .15 .05]);
checkbox7 = uicontrol ('Parent',f,...
                        'Style','checkbox',...
                        'String','sensor 7',...
                        'Enable','off',...
                        'Units','normalized',...
                        'Position',[.225 .65 .15 .05]);                        
checkbox8 = uicontrol ('Parent',f,...
                        'Style','checkbox',...
                        'String','sensor 8',...
                        'Enable','off',...
                        'Units','normalized',...
                        'Position',[.225 .6 .15 .05]);                        
% Change units to normalized so components resize automatically.
set([f,pca_button,plot_button,textpanel],'Units','normalized'); 
% Radio button group "Horizontal axis selection" creation
radiogroup_horizontal = uibuttongroup('Parent',f,...
                                 'Title','Horizontal Axis',...
                                 'TitlePosition','centertop',...
                                 'Position',[.425 .475 .225 .35],...
                                 'Visible','on');
% radio buttons creation
        rb11 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC1',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .7 .3 .2]);
        rb12 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC2',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .5 .3 .2]); 
        rb13 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC3',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .3 .3 .2]);
        rb14 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC4',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .1 .3 .2]);
        rb15 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC5',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .7 .3 .2]);
        rb16 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC6',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .5 .3 .2]); 
        rb17 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC7',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .3 .3 .2]);
        rb18 = uicontrol('Parent',radiogroup_horizontal,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC8',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .1 .3 .2]); 
% Radio button group "Vertical axis selection" creation
radiogroup_vertical = uibuttongroup('Parent',f,...
                                    'Title','Vertical Axis',...
                                    'TitlePosition','centertop',...
                                    'Position',[.675 .475 .225 .35],...
                                    'Visible','on');
% radio buttons creation
        rb21 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC1',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .7 .3 .2]);
        rb22 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC2',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .5 .3 .2]); 
        rb23 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC3',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .3 .3 .2]);
        rb24 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC4',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.15 .1 .3 .2]);
        rb25 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC5',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .7 .3 .2]);
        rb26 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC6',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .5 .3 .2]); 
        rb27 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC7',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .3 .3 .2]);
        rb28 = uicontrol('Parent',radiogroup_vertical,...
                         'Style','radiobutton',...
                         'String','PC8',...
                         'Units','normalized',...
                         'Enable','off',...
                         'Position',[.525 .1 .3 .2]);             
set(f,'Visible','on');
% PCA pushbutton callback
function pca_button_callback(hObject,eventdata)
    C=D;
    si=size(C.data,1);
    % Creation of a text array that includes all the different gas names.  
    % Flag1 holds their number.
    index.names(1)=C.rowheaders(1);
    exist=false;
    for i=1:si
        for j=1:size(index.names,2)
            if strcmp(C.rowheaders(i),index.names(j))
               exist=true; 
            end
        end
        if exist==false 
            index.names(j+1)=C.rowheaders(i);
        end
        exist=false;
    end
    flag1=size(index.names,2);
    % Acquiring values from the checkboxes and removing the undesired
    % sensors's data.
   clear L PC1 PC2 PC3 PC4 first second index1 index2 name1 name2;
   i=1;
   j=1;
   if i<=columns
       if get(checkbox1,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end 
   end 
   if i<=columns
       if get(checkbox2,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end  
   end
   if i<=columns
       if get(checkbox3,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end  
   end
   if i<=columns
       if get(checkbox4,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end  
   end
   if i<=columns
       if get(checkbox5,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end  
   end
   if i<=columns
       if get(checkbox6,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end      
   end
   if i<=columns
       if get(checkbox7,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end      
   end
   if i<=columns
       if get(checkbox1,'Value')
           L(:,j)=A(:,i);
           i=i+1;
           j=j+1;
       else
           i=i+1;
       end 
   end
    save('sensor-selection');
    % Principal Components Calculation
    COV=cov(L);
    [V,G]=eigs(COV);
    F=E*V;
    i=size(F,2);
    if i>=1
        PC1=F(:,1);
    end
    if i>=2
        PC2=F(:,2);
    end
    if i>=3
        PC3=F(:,3);
    end
    if i>=4
        PC4=F(:,4);
    end
    if i>=5
        PC5=F(:,5);
    end
    if i>=6
        PC6=F(:,6);
    end
    if i>=7
        PC7=F(:,7);
    end
    if i>=8
        PC8=F(:,8);
    end
    if i>=9
        msg3({The components number exceeds the maximum of 8.});
    end
    set(rb11,'Enable','off');
    set(rb21,'Enable','off');
    set(rb12,'Enable','off');
    set(rb22,'Enable','off');
    set(rb13,'Enable','off');
    set(rb23,'Enable','off');
    set(rb14,'Enable','off');
    set(rb24,'Enable','off');
    set(rb15,'Enable','off');
    set(rb25,'Enable','off');
    set(rb16,'Enable','off');
    set(rb26,'Enable','off');
    set(rb17,'Enable','off');
    set(rb27,'Enable','off');
    set(rb18,'Enable','off');
    set(rb28,'Enable','off');
    switch  i
        case 1
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
        case 2
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
            set(rb12,'Enable','on');
            set(rb22,'Enable','on');
        case 3
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
            set(rb12,'Enable','on');
            set(rb22,'Enable','on');
            set(rb13,'Enable','on');
            set(rb23,'Enable','on');
        case 4
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
            set(rb12,'Enable','on');
            set(rb22,'Enable','on');
            set(rb13,'Enable','on');
            set(rb23,'Enable','on');
            set(rb14,'Enable','on');
            set(rb24,'Enable','on');
        case 5
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
            set(rb12,'Enable','on');
            set(rb22,'Enable','on');
            set(rb13,'Enable','on');
            set(rb23,'Enable','on');
            set(rb14,'Enable','on');
            set(rb24,'Enable','on');
            set(rb15,'Enable','on');
            set(rb25,'Enable','on');
        case 6
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
            set(rb12,'Enable','on');
            set(rb22,'Enable','on');
            set(rb13,'Enable','on');
            set(rb23,'Enable','on');
            set(rb14,'Enable','on');
            set(rb24,'Enable','on');
            set(rb15,'Enable','on');
            set(rb25,'Enable','on');
            set(rb16,'Enable','on');
            set(rb26,'Enable','on');
        case 7
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
            set(rb12,'Enable','on');
            set(rb22,'Enable','on');
            set(rb13,'Enable','on');
            set(rb23,'Enable','on');
            set(rb14,'Enable','on');
            set(rb24,'Enable','on');
            set(rb15,'Enable','on');
            set(rb25,'Enable','on');
            set(rb16,'Enable','on');
            set(rb26,'Enable','on');
            set(rb17,'Enable','on');
            set(rb27,'Enable','on');
        case 8
            set(rb11,'Enable','on');
            set(rb21,'Enable','on');
            set(rb12,'Enable','on');
            set(rb22,'Enable','on');
            set(rb13,'Enable','on');
            set(rb23,'Enable','on');
            set(rb14,'Enable','on');
            set(rb24,'Enable','on');
            set(rb15,'Enable','on');
            set(rb25,'Enable','on');
            set(rb16,'Enable','on');
            set(rb26,'Enable','on');
            set(rb17,'Enable','on');
            set(rb27,'Enable','on');
            set(rb18,'Enable','on');
            set(rb28,'Enable','on');
        otherwise
            msg3({The components number exceeds the maximum of 8.});
    end        
    set(plot_button,'Enable','on');
end
% Plot pushbutton callback
function plot_button_callback(hObject,eventdata)

    % Calculation of the percentage of information that each couple of 
    % components covers.Percentage array holds the corresponding values.
    if get(rb11,'Value') 
        first=PC1;
        index1=1;
        name1='PC1';
    elseif get(rb12,'Value') 
        first=PC2;
        index1=2;
        name1='PC2';
    elseif get(rb13,'Value') 
        first=PC3;
        index1=3;
        name1='PC3';
    elseif get(rb14,'Value') 
        first=PC4;
        index1=4;
        name1='PC4';
    elseif get(rb15,'Value') 
        first=PC5;
        index1=5;
        name1='PC5';
    elseif get(rb16,'Value') 
        first=PC6;
        index1=6;
        name1='PC6';
    elseif get(rb17,'Value') 
        first=PC7;
        index1=7;
        name1='PC7';
    elseif get(rb18,'Value') 
        first=PC8;
        index1=8;
        name1='PC8';    
    else
        msg1={'Please select the x-axis component.'};
    end          
    if get(rb21,'Value') 
        second=PC1;
        index2=1;
        name2='PC1';
    elseif get(rb22,'Value') 
        second=PC2;
        index2=2;
        name2='PC2';
    elseif get(rb23,'Value') 
        second=PC3;
        index2=3;
        name1='PC3';
    elseif get(rb24,'Value') 
        second=PC4;
        index2=4;
        name2='PC4';
    elseif get(rb25,'Value')    
        second=PC5;
        index2=5;
        name2='PC5';
    elseif get(rb26,'Value') 
        second=PC6;
        index2=6;
        name2='PC6';
    elseif get(rb27,'Value') 
        second=PC7;
        index2=7;
        name1='PC7';
    elseif get(rb28,'Value') 
        second=PC8;
        index2=8;
        name2='PC8';    
    else
        msg1={'Please select the x-axis component.'};
    end
    sig=size(G,1);
    sum=0;
    for i=1:sig
        sum=sum+G(i,i);
    end
    for i=1:sig
        for j=1:sig
            tempo=G(i,i)+G(j,j);
            if (i==j)
                percent(i,j)=tempo/(2*sum);
            else
                percent(i,j)=tempo/sum;
            end
        end
    end  
    colours=['b','g','r','c','m','y','k'];
    symbols=['o','^','<','+','*','s','d','>','x'];
    sfound=false;
%     cfound=false;
    j=1;
    k=1;
    f1 = figure('Visible','off',...
                'NumberTitle','off',...
                'Name','PCA Score',...
                'Toolbar','none',...
                'Position',[262,300,500,400]);
    % Axes object creation 
    plax = axes('Parent',f1,...
                'Box','on',...
                'Position',[0.1 0.1 0.8 0.8]);
    axes(plax); 
    for i=1:size(L,1)
        while (j<=size(index.names,2)) & (sfound==false) %| cfound==false) 
            if strcmp(D.rowheaders(i),index.names(j))  
                if (j>size(colours,2)) 
                    ccolour=colours(j-size(colours,2));
                else
                    ccolour=colours(j);
                end
                if (j>size(symbols,2))
                    csymbol=symbols(j-size(symbols,2));
                else
                    csymbol=symbols(j);
                end      
                sfound=true;
                current_name=[index.names(j)];
            end
            j=j+1;    
        end
        save('ok');
        j=1;
        tempo=[current_name];  %' Con. ',current_conc];
        tempo=cell2mat(tempo);
        legend_explanations{k}=tempo;
        k=k+1;
        sfound=false;
        plot(first(i),second(i),[ccolour,csymbol]);
        hold on;
    end
    save('final');
    axis auto;
    legend(legend_explanations,'Interpreter','latex');
    xlabel([name1]);
    ylabel([name2]);
    title(['Data Covering ' num2str(percent(index1,index2)*100) '%']);    
    hold off                    
end
end
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