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O algoritmo de ACP para Matlab 7 mostrado a seguir necessita de dois conjuntos de dados de entrada: a matriz ACP, formada pelas ab-
sor¢des dos espectros de NEXAFS inseridos como colunas e um vetor coluna contendo as energias dos espectros, chamado de vetor Energia.

[n,m] = size (ACP);

‘Centrando os dados na média:
média = mean (ACP);
acp_centrada=ACP-ones(n,1)*média;

‘Normalizando os dados em relac@o ao desvio padrio:
acp_norm = std (ACP);
X = acp_centrada ./ (ones (n, 1) * acp_norm);

,Decomposicio em valores singulares da matriz de trabalho X:
[u Theta v] = svd (X);

‘Obtendo a matriz de variancias e grafando o Scree Plot:
variancia = diag (Theta) .A2;
Var_percentual = varidncia/sum (variancia) * 100;
plot(Var_percentual);

‘Obtendo as matrizes de scores, loadings e autovalores:
loadings = v;
eigenvalues = Theta;
scores = u * Theta;

‘Grafando os tres primeiros vetores de scores e as diferentes com-
ponentes principais:
figure;
subplot(2,2,1);plot (Energia, scores(:,1),’r0’, Energia,
scores(:,2),’bo’, Energia, scores(:,3),’g0’);
subplot(2,2,2);plot (loadings(:,1), loadings (:,2),0’);
subplot(2,2,3);plot (loadings (:,1), loadings (:,3),’0’);
subplot(2,2,4);plot (loadings (:,2), loadings (:,3),’0’);

‘Recuperando a matriz de dados originais retendo duas componen-
tes principais:
d = scores (:, 1:2);
e = loadings (:, 1:2);

X_rec=d * e’;
acp_centrada_rec=X_rec.*(ones(n,1)*acp_norm);
ACP_rec=acp_centrada_rec+ones(n,1)*média;
‘Calculando os residuos e o valor de R*:
residuos=ACP-ACP_rec;
R2=100*(1-(norm(residuos, fro’)"2/norm(ACP, fro’)"2))
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