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1 Einfiithrende Worte 1

1 Einfihrende Worte

Das vorliegende R-Skript stellt den Begleitband zur Dissertation zum Thema ,,Anwendung
KDD-basierter Methoden zur Interpretation multi-dimensionaler Isotopen-Fingerabdriicke*
dar. Das R-Skript soll es ermoglichen, die in der Dissertation angewendeten Methoden,
wie z. B. Clusteranalyse, auch auf andere (Isotopen-)Daten anzuwenden.

Die dargestellten R-Befehle sind (mit Ausnahme der Mischungsmodelle) mittels des
Beispielsdatensatzes der Fische aus Haithabu und Schleswig (,,Datensatz_ Fische.csv*;
Tabelle A1) lauffahig. Grau hinterlegt finden sich jeweils die R-Befehle, sowie deren mittels
R erzeugte Ausgabe.

Fir die verwendeten Mischungsmodelle gibt es bereits publizierte Beschreibungen (vgl.
Kapitel 10.1 bis 10.3). Hier werden nur die R-Befehle abgedruckt und kommentiert.
Diese sind jedoch mit entsprechenden Daten fiir Konsumenten, Nahrungsquellen und

Tophiestufenfaktoren ebenfalls lauffiahig.

Das vorliegende R-Skript wurde mit dem R-Paket ,knitr* (Version 1.20; Xie, 2018) erstellt.
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2 Einlesen des Beispieldatensatzes 3

2 Einlesen des Beispieldatensatzes

Um den Beispieldatensatz ,Datensatz_ Fische.csv¥ (vgl. Tabelle A1) einzulesen, muss die

,Working Directory“ von ,R“ auf den Speicherort dieser Datei gelegt werden.
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3 Detektion und Entfernen multivariater Ausreifler 5

3 Detektion und Entfernen multivariater Ausreil3er
Die R-Pakete
o ,mvoutlier* (Version 2.0.9; Filzmoser & Gschwandtner, 2017)

o ,dplyr* (Version 0.7.7; Wickham et al., 2018b)

miussen installiert sein.

Andrea Barbara Gohring - R-Skript zur Dissertation



3 Detektion und Entfernen multivariater Ausreifler

Distance

25

2.0

15

1.0

Index

Final 0/1 weight

1.0

0.8

0.6

0.4

0.2

0.0

CRaa00sIa08 8800033088 80003308 0000030800000

0 10 20 30 40

Index

Andrea Barbara Gohring - R-Skript zur Dissertation




3 Detektion und Entfernen multivariater Ausreifler 7

Andrea Barbara Gohring - R-Skript zur Dissertation



3 Detektion und Entfernen multivariater Ausreifler

Andrea Barbara Gohring - R-Skript zur Dissertation
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4 Clusteranalyse

4.1 k-means

1) Skalieren der Daten

Fir die Clusteranalyse mittels k-means werden die Isotopendaten zunéchst skaliert.

2) Finden der optimalen Clusterzahl mittels BIC

Anschliefend kann die optimale Clusterzahl z. B. mit Hilfe des BIC untersucht werden.
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3) Clusteranalyse

Die Clusterzahl wird nun festgelegt, z. B. auf drei Cluster:
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4.1 k-means 13

4) Graphische Darstellung

Die Ergebnisse der Clusteranalyse konnen graphisch dargestellt werden.

Beispielhaft sei ein 613CKonagen-815NKouagen-Graph und ein 813CKarbonat'818OKarbonat'Graph
dargestellt.
Die R-Pakete

o ggplot2 (Version 3.0.0; Wickham, 2016)

o ,ggpubr® (Version 0.1.8; Kassambara, 2018)

miussen installiert sein.
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# dev.off()
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4.2 ,Gaussian Mixture Model* (GMM) 17

4.2 ,,Gaussian Mixture Model* (GMM)

Das R-Paket

o ,mclust® (Version 5.4.1; Scrucca et al., 2016)

muss installiert sein.

1) Finden des optimalen Clustermodelles mittels BIC

Hierbei gilt zu beachten, dass im ,,mclust“-Paket das BIC so definiert ist, dass ein moglichst

hoher Wert optimal ist (vgl. Scrucca et al., 2016).
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2) Clusteranalyse
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3) Graphische Darstellung
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4.2 Gaussian Mixture Model“ (GMM)
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# dev.off()

# pdf(width = 12, height = 12, "GMM_Uncertainty_ Plot.pdf",

# encoding = "MacRoman")

plot (GMM_Cluster_optimal EII, what = "uncertainty", CEX = 0.8)
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5 Diskriminanzanalyse

1) Erzeugen eines Matrixeintrags mit Clusterzuweisung

vgl. Kapitel 4.2

2) Trainings- und Testdatensatz
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6 Hauptkomponentenanalyse (PCA) 41

6 Hauptkomponentenanalyse (PCA)

1) Berechnung der Hautkomponenten

2) Graphische Darstellung

Die R-Pakete
o ,devtools* (Version 2.0.1; Wickham etal., 2018a)

o ggbiplot* (Version 0.55; Vu, 2011)
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mussen installiert sein.
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7 ,,Support Vector Machine* (SVM)

Das R-Paket

o ,kernlab® (Version 0.9-27; Karatzoglou et al., 2004)

muss installiert sein.

1) Erzeugen des Trainings- und Testdatensatzes

2) Erstellen der SVM
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3) Graphische Darstellung
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7 ,Support Vector Machine* (SVM)
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7 ,Support Vector Machine* (SVM)
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8 , Feature Ranking*

8.1 ,Adjusted Rand Index“ (ARI)

Das R-Paket

o ,mclust® (Version 5.4.1; Scrucca et al., 2016)

muss installiert sein (vgl. Kapitel 4.2).

1) Detektion und Entfernen multivariater Ausreifler

vgl. Kapitel 3

2) Normalisieren der Daten

3) GMM-Clusteranalyse der einzelnen Merkmalskombinationen

vgl. hierzu auch Kapitel 4.2
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3) Berechnen des ,,Adjusted Rand Index*“ (ARI)
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3) Graphische Darstellung der Relevanz und Redundanz
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8.2 Entropie-basiertes ,,Feature Ranking*
Das R-Paket
o clusterSim“ (Version 0.47-1; Walesiak & Dudek, 2017)

muss installiert sein.

1) Detektion und Entfernen multivariater Ausreifler

vgl. Kapitel 3

2) Normalisieren der Daten

3) Bilden von Distanzmatrizen Dj;
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4) Normalisieren der Distanzmatrizen
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5) Berechnen der Entropiewerte
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6) Graphische Darstellung der Entropiewerte
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82 8.2 Entropie-basiertes , Feature Ranking*

7) Trace-Index

Die R-Pakete
o clusterCrit“ (Version 1.2.8; Desgraupes, 2018)

o ,mclust” (Version 5.4.1; Scrucca et al., 2016)

miussen installiert sein.

1) Berechnen des Trace-Index
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2) Graphische Darstellung des Trace-Index
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9 Regressions und Korrelationsanalyse

9.1 Regressionsanalyse
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9.2 Korrelationsanalyse

9.2.1 Marginale Korrelation
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9.2.2 Partielle Korrelation

Das R-Paket

o ,ppcor” (Version 1.1; Kim, 2015)

muss installiert sein.
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10 Mischungsmodelle

10.1 ,,SISUS*

Fiir ndhere Erklarungen zu dem R-Skript fiir ,SISUS sei auf Erhardt (2014) und die unter

https://statacumen.com /sisus/ verfiigbare Anleitung (inkl. Beispieldaten) verwiesen.

1) Installation von ,,SISUS“

Das R-Paket
o ,sisus” (Version 3.9-14; Erhardt, 2014)

muss installiert sein.

Die aktuellste Version des R-Paketes ,sisus* (3.9-14) ist derzeit nicht direkt iiber CRAN
verfugbar. Tatsichlich enthalt die dort verfiigbare, éltere ,,SISUS“-Version (3.9-13) wohl
einen Fehler (personliche Mitteilung: Dr. Erik Barry Erhardt), wodurch eine Berechnung
mit weniger als drei Isotopensystemen nicht méglich ist.

Die aktuelle Version kann iiber https://statacumen.com/sisus/ heruntergeladen werden
(sisus_ 3.9-14.tar.gz).

Nach vorausgegangener Installation von Perl und den R-Paketen ,RColorBrewer* (Versi-
on 1.1-2; Neuwirth, 2014), ,,coda® (Version 0.19-2; Plummer et al., 2006), ,,gdata“ (Version
2.18.0; Warnes et al., 2017), ,,gtools“ (Version 3.8.1; Warnes et al., 2018), ,,moments“ (Ver-
sion 0.14; Komsta & Novomestky, 2015), ,polyapost® (Version 1.5; Meeden et al., 2017),
sowie ,redd® (Version 1.2; Geyer & Meeden, 2017) kann das SISUS-Paket tiber

install.packages("/Users/.../sisus_3.9-14.tar.gz")

installiert werden. Ab diesem Zeitpunkt kann die aktuelle SISUS-Version - wie jedes andere

R-Paket auch - tiber
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96 10.1 ,SISUS*

library(sisus)

geladen werden.

2) Berechnen des Mischungsmodelles

Das Einlesen der Daten von Konsumenten, Nahrungsquellen, sowie Konzentrationen

(und ggf. Umrechnungsfaktoren) erfolgt tiber ein unter https://statacumen.com/sisus/

verfiigbares Excel-Dokument und dem R-Befehl

sisus.run(Tabellenname)
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10.2 ,,simmr*

Fir ndhere Erklarungen zu dem R-Skript fiir ,simmr® sei auf Parnell (2016) und die
unter https://cran.r-project.org/web /packages/simmr/vignettes/simmr.html verfiighare

Anleitung (inkl. Beispieldaten) verwiesen.

Das R-Paket
o simmr® (Version 0.3; Parnell, 2016)

muss installiert sein.

1) Einlesen der Daten
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2) Graphische Darstellung der eingelesenen Daten

3) Berechnen des Mischungsmodelles
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3) Graphische Darstellung der Ergebnisse

Andrea Barbara Gohring - R-Skript zur Dissertation




100 10.2 ,simmr*

Andrea Barbara Gohring - R-Skript zur Dissertation



10.3 ,MixSIAR* 101

10.3 ,,MixSIAR“

Fir ndhere Erklarungen zu dem R-Skript fiir ,MixSIAR® sei auf die unter
https://github.com/brianstock/MixSIAR verfiighbare Anleitung (Stock & Semmens, 2016,

inkl. Beispieldaten) verwiesen.

Das R-Paket
e ,MixSTAR® (Version 3.1.10; Stock & Semmens, 2016)

muss installiert sein.
1) Installation von ,,MixSTAR*
Nach vorausgegangener Installation der R-Pakete ,,gWidgets“(Version 0.0-54; Verzani,

2014), ,RGtk2“ (Version 2.20.35; Lawrence, 2010) und gWidgetsRGtk2“ (Version 0.0-86;

Lawrence & Verzani, 2018) kann , MixSTAR® installiert werden.

Das Einlesen der Daten, sowie die Berechnung des Mischungsmodelles kann iiber

erfolgen. Durch diesen R-Befehl 6ffnet sich das MixSIAR GUI als separates Fenster.

Alternativ wird nachfolgend das Einlesen und Berechnen mittels R-Befehlen erklart.
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2) Einlesen der Daten

3) Graphische Darstellung der Daten
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4) Berechnen des Mischungsmodelles

5) Graphische Darstellung der Ergebnisse
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10.4 Simulierte Mischungspolygone

Nachfolgend findet sich das R-Skript von Smith et al. (2013)

(sh. auch http://www.famer.unsw.edu.au/downloads.html) mit einigen Erlauterungen.

Die R-Pakete
o ,sp“ (Version 1.3-1; Pebesma & Bivand, 2005)

» ,splancs® (Version 2.01-40; Rowlingson & Diggle, 2017)

miussen installiert sein.

1) Einlesen der Daten
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2) Berechnen des Mischungsmodelles
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3) Graphische Darstellung der Ergebnisse
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4) Abspeichern der Ergebnisse
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A Appendix

Ubersicht iiber den Teildatensatz der Fische aus Haithabu und Schleswig

(Datensatz I).

Tabelle A1
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Fortsetzung von Tabelle A1l
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