
Introduzione alla chemiometria e 
disegno sperimentale 

Docente: Dr. Sabina Licen (slicen@units.it) 

Modulo 4: PCA e clustering in R software 



Preparare le specifiche dell'area del grafico 

la funzione par() 

Questa funzione serve per indicare una serie di specifiche desiderate per la finestra in 

cui poi verranno disegnati i grafici. 

par(argomento1=, argomento2=,...) 

Argomenti possibili: 



la funzione par() 

Per visualizzare i parametri di default basta eseguire: 

etc... 



la funzione par() 

par(oma=c(0,0,0,0),mar=c(0,0,0,0)) 
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par(oma=c(0,0,0,0),mar=c(1,1,1,1)) 
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par(oma=c(2,2,2,2),mar=c(2,2,2,2)) 
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par(oma=c(1,1,1,1),mar=c(2,2,1,1)) 



la funzione par() 

par(mfrow=c(1,2)) 
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par(mfrow=c(2,1)) 
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par(mfrow=c(3,2)) 
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Valori restituiti da alcune funzioni grafiche 

Alcune funzioni grafiche se assegnate ad un nome restituiscono anche dei valori, es.: 

Sepal.Length Sepal.Width Petal.Length Petal.Width
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Valori restituiti da alcune funzioni grafiche 

Alcune funzioni grafiche se assegnate ad un nome restituiscono anche dei valori, es.: 

Sepal.Length Sepal.Width Petal.Length Petal.Width
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Le diverse informazioni si 
richiamano così 
e l'elenco così 

attributes(nomegrafico) 



Grafici 3d 

plot3d(vettoreX,vettoreY,vettoreZ, argomenti= ...) 

Bisogna installare e caricare il pacchetto rgl. library(rgl) 

points3d(vettoreX,vettoreY,vettoreZ, argomenti= ...) 

text3d(vettoreX,vettoreY,vettoreZ, argomenti= ...) 

Funzionano come per i 

grafici bidimensionali 

decorate3d( argomenti= ...) Per aggiungere assi, etichette, etc... 

I grafici di questo tipo si aprono in una nuova finestra e possono essere fatti "girare" e 

ingrandire o rimpicciolire con la rotella del mouse. 

Per salvare  uno snapshot del grafico si usa: 

snapshot3d("Nome grafico.emf") 
                                  [o anche .png] 



Importare un set di dati in R 

Premessa: si possono importare files con estensione .txt, .dat, .data (ovvero qualsiasi file in codice ASCII) 

oppure .csv ("comma delimited files") 



Importare un set di dati in R 

Premessa: si possono importare files con estensione .txt, .dat, .data (ovvero qualsiasi file in codice ASCII) 

oppure .csv ("comma delimited files") 

nomedataframe<-read.table("Nomefile.txt", header = TRUE, sep = "\t", dec=".") 

nomedataframe <-data.frame(nomedataframe) 

Nota: il set di dati contiene numeri ma può contenere anche più di una colonna di testo oltre alla prima 

(1) Importare un set di dati come dataframe 

indicare il separatore di elenco 
presente nel file (es. ";" o "," o 
"\t" per tabulare) 

indicare il separatore 
decimale presente nel 
file (es. "." o ",") 

questa funzione serve a comunicare al 
software che l'oggetto importato è un 

dataframe 

oppure read.csv 



Importare un set di dati in R 

Premessa: si possono importare files con estensione .txt, .dat, .data (ovvero qualsiasi file in codice ASCII) 

oppure .csv ("comma delimited files") 

SEGUE 

nomedataframe<-read.table("Nomefile.txt", header = TRUE, sep = "\t", dec=".") 

nomedataframe <-data.frame(nomedataframe) 

Nota: il set di dati contiene numeri ma può contenere anche più di una colonna di testo oltre alla prima 

(1) Importare un set di dati come dataframe 

indicare il separatore di elenco 
presente nel file (es. ";" o "," o 
"\t" per tabulare) 

indicare il separatore 
decimale presente nel 
file (es. "." o ",") 

questa funzione serve a comunicare al 
software che l'oggetto importato è un 

dataframe 

oppure read.csv 

E' utile anche porre l'argomento stringsAsFactors =FALSE, in modo che le colonne con caratteri 

non vengano automaticamente convertite in variabili factor (meglio farlo dopo, solo se serve). 



nomematrice<-read.table("Nomefile.txt", header = TRUE, row.names=1, sep = "\t", dec=".") 

nomematrice<-as.matrix(nomematrice) 

Nota: il set di dati deve contenere solo numeri tranne che nella prima riga e nella prima colonna 

(2) Importare un set di dati come matrice 

indicare il separatore di elenco 
presente nel file (es. ";" o "," o 
"\t" per tabulare) 

indicare il separatore 
decimale presente nel 
file (es. "." o ",") 

questa funzione serve a comunicare al 
software che l'oggetto importato è una 

matrice 

Notare la presenza dell'argomento row.names=1 !!! 



nomematrice<-read.table("Nomefile.txt", header = TRUE, row.names=1, sep = "\t", dec=".") 

nomematrice<-as.matrix(nomematrice) 

Nota: il set di dati deve contenere solo numeri tranne che nella prima riga e nella prima colonna 

(2) Importare un set di dati come matrice 

indicare il separatore di elenco 
presente nel file (es. ";" o "," o 
"\t" per tabulare) 

indicare il separatore 
decimale presente nel 
file (es. "." o ",") 

questa funzione serve a comunicare al 
software che l'oggetto importato è una 

matrice 

Notare la presenza dell'argomento row.names=1 !!! 

Altri argomenti che possono essere utili nella funzione read.table (o csv): 

skip= ; na.strings =; nrow = 



E' una funzione che consente di selezionare il file da una finestra di dialogo senza doverlo 

scrivere nella funzione read.table (o read.csv) 

(3) La funzione file.choose() 

nomematrice<-read.table(file.choose(), header = TRUE, row.names=1, sep = "\t", dec=".") 



Esportare un set di dati in R 

write.table(nomeoggetto,"Nomefile.txt", quote= FALSE, col.names=TRUE, row.names=FALSE, 

sep = ";", dec=",") 

Qualsiasi oggetto creato in R può essere esportato come file di testo e poi essere importato 

ad es. in Excel 

indico il separatore di elenco 
da riportare nel file (es. ";" o 
"," o "\t" per tabulare) 

indico il separatore 
decimale da riportare 
nel file (es. "." o ",") 

indico il nome 
dell'oggetto da 

esportare 

indico il nome del 
file di esportazione 



Una proprietà della funzione plot() 

plot(nomeoggetto) 

Utilizzando la funzione su una matrice o un 

dataframe si ottiene un grafico di questo tipo: 
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Una proprietà della funzione plot() 

plot(nomeoggetto) 

Utilizzando la funzione su una matrice o un 

dataframe si ottiene un grafico di questo tipo: 
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Utilizzando la funzione su un vettore di 

tipo factor, si ottiene un grafico a barre 

che "conta" quante volte compare nel 

vettore lo stesso livello: 
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La funzione cor() 

Calcola il coefficiente di correlazione di Pearson per coppie 
di variabili e restituisce la "matrice di correlazione" 

cor(nomeoggetto) 



La funzione cor() 

Calcola il coefficiente di correlazione di Pearson per coppie 
di variabili e restituisce la "matrice di correlazione" 

cor(nomeoggetto) 

round(nomeoggetto, digit=...) Utile funzione che arrotonda al numero di cifre decimali desiderato 



La funzione corrplot() 

Bisogna installare e caricare il pacchetto corrplot. 

La funzione serve per visualizzare la matrice di correlazione 

library(corrplot) 

corrplot(nomematricecorrelazione) 
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PCA in R 

DatasetN<-scale(Dataset, center= TRUE, scale=TRUE) 

1) Normalizzare i dati: Centratura dei dati intorno alla media (per ogni variabile): necessario 
per poi ottenere la matrice di covarianza 

Scalatura dei dati rispetto alla deviazione 
standard (per ogni variabile): consigliato 

2) Calcolare la matrice di covarianza: 

B<-t(DatasetN)%*%DatasetN/(1-nrow(DatasetN)) 

3) Calcolare gli eigenpair della matrice di covarianza: 

Eigen<-eigen(B) Eigen$values Autovalori 

Eigen$vectors Autovettori 



PCA in R - tutto in una unica funzione 

PCA<-prcomp (Dataset, center= TRUE, scale=TRUE) 

PCA$sdev PCA$sdev^2 Autovalori 

PCA$rotation Autovettori 

PCA$center Parametri di centratura per variabile (media) 

PCA$scale Parametri di scalatura per variabile (dev.std) 

PCA$x Nuove coordinate (score) per i dati sperimentali 



PCA in R - costruzione dei grafici 

varianze<- PCA$sdev^2 

plot (varianze) 
Scree Plot 

Varianza cumulata % varianzecum<- cumsum(varianze/sum(varianze) *100)  

plot (varianzecum) 

Loading plot (PCA$rotation[,a], PCA$rotation[,b]) 

Score plot (PCA$x [,a], PCA$x[,b]) 

PCa PCb 

Biplot biplot (PCA, choices =c(a,b)) 



Proiezione di dati non utilizzati per costruire la PCA 

New<-predict(PCA,newdata) 
"newdata" deve avere lo stesso numero di 
colonne e nomi di colonna del Dataset! 

Utile se si conosce qualche categoria/classe a cui le osservazioni appartengono, es.   

1) per conferma del modello: 

Categoria A 
Categoria B 

Scores
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Proiezione di dati non utilizzati per costruire la PCA 

2) per attribuzione di una categoria/classe a nuovi dati: 

Categoria A 
Categoria B 

Scores
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a categoria A 

Possibile  
assegnazione 
a categoria B 



Il raggruppamento gerarchico in R 

Dist<-dist(nomematrice, method="euclidean") 

Hc<- hclust(Dist, method="complete") 

Dend<-as.dendrogram(Hc) 

plot(Dend) 

Fonte: http://www.sthda.com/english/wiki/beautiful-dendrogram-visualizations-in-r-5-must-known-methods-unsupervised-machine-learning#plot.dendrogram-function  

Qua si decide il tipo di distanza 

Qua si decide il tipo di linkage 



Scegliere il numero di gruppi 

Cut<-cutree(Hc, h= 51) 

Scelgo la distanza a cui "tagliare" i rami 



Visualizzare boxplot per gruppo 

Newdata<-data.frame(originale, H51= Cut) 



Newdata<-data.frame(originale, H51= Cut) 

Box<-boxplot(Newdata$Acqua~Newdata$H51) (y~x) 

Visualizzare boxplot per gruppo 



Cut<-cutree(Hc, k= 8) Scelgo il numero presunto di cluster 

Newdata2<-data.frame(Newdata, K8= Cut) 

Scegliere il numero di gruppi 



Esplorare i risultati 

Cluster6<-Newdata2[which(Newdata2$K8==6),] 


