
2. Principal Component Analysis

In the last lecture

– Visualizing multivariate data
– Geometric interpretation of PCA
– Mathematical interpretation
– Example(s)
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What is a latent variable?

• All variables are not independent.
• They are redundant images of few “latent” variables
• Example: your health.
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Geometric Interpretation

• In summary,
• PCA finds a few orthogonal axes of greatest variance in 
data. (K>>A)
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Geometric Interpretation

• New latent variables are linear combinations of the 
original variables.
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Review of PCA

• What is score?

유준, Copyright © 6



Review of PCA

• Score plot – low dimensional summary of samples
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Review of PCA

• What is loading?
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X1 X2 X3Coefficients in the linear combination



In this lecture

• Tutorials & a bit more on PCA
• NIPALS algorithm
• Assignment #1
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2. Principal Component Analysis

• Tutorial 1: Food texture example (food‐texture.csv)

5 quality attributes are measured from pastries:
1. Percentage oil
2. Density
3. Crispiness measurement: from 7 (soft) to 15 (crispy)
4. Fracture angle
5. Hardness: force required before it breaks
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Tutorial 1

• Let’s see in a univariate fashion

• This data set has only five variables.
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Tutorial 1: preprocessing

• Mean‐centering & unit variance scaling (why?)
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Tutorial 1: loadings & scores
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※We will se how to calculate the 
vectors later.



Tutorial 1: loadings & scores
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Tutorial 1: loadings & scores
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measurement



Tutorial 1: loadings & scores
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Sample 36: 21.1% (Oil), 2570 (Density), 14 
(Crispy), 13 (Fracture), 105 (Hardness)



Tutorial 1: loadings & scores
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Tutorial 1: loadings & scores

• In 2‐D plot
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Interpretation of scores & loadings

• Interpretation
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Interpretation of scores & loadings
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※ SPE or Hotelling’s T2 are 
often used for detecting 
outliers.



Outliers

• Outliers
• Observations poorly explained by the model

• something new (or unusual) in this observation

• Detected by using SPE or Hotelling’s T2.
• SPE or Hotelling’s T2 : Complementary to each other.

• SPE (from last lecture)
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Outliers
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This is why SPE is also called 
distance to model (DmodX).

SPE (DmodX)

PCA Model

On the model plane (SPE ≈ 0) 
outside of the usual range



Tutorial 1: outliers
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Contribution plot

• Tells why an observation differs from the others in
• X score (t)
• SPE(DModX)
• DModY, or in the predicted Y. (PLS)

• For scores
• Weights * (xoutlier ‐ xaverage) 
• Weights: p(loading), variable R2, …

• For SPE
• Weights * eoutlier,k
• Weights: p(loading), variable R2, …
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Tutorial 1: contribution plot
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food-tex.M1 (PC), Untitled, work set
Contribution DModX, Obs24, Xresid scaled, weight=RX, Comp2(Cum)


