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1. Uvod

V roce 1975 napsal S. N. Deming v Science!: ,,Recent
awareness of the finite character of both material and
energy resources has stimulated a renewed interest in the
optimization of reaction yields“. A opravdu, v sedmdesé-
tych a osmdesdtych letech se objevila fada publikaci
a ¢lanka popisujicich nejen optimalizaci syntéz, ale také na-
staveni méficich zafizeni. Také u nds se optimalizaci,
hlavné v primyslu, vénovala znacnd pozornost. Tak jiz
v roce 1968 vydalo Stitni nakladatelstvi technické litera-
tury knihu Jitiho LikeSe Navrhovdni priimyslovych experi-
mentii. Casopis Chemicky préimys] p¥inasel obcas priklady
matematického modelovani technologickych podminek
pramyslové syntézy, napt.>*. Do laboratofi se u nds opti-
malizace dostala hlavné knihou, kterou spolu s K. Doerffe-
lem vydal vynikajici ¢esky chemometrik Karel Eckschla-
ger”. Tato kniha je prekladem price obou autoril, kterd vy-
§1a® v némciné v roce 1981. Jiz pred tim se ale v Chemic-
kych listech objevil kratky ¢lanek ,,Optimalizace analytic-
kych postupti vénovany prof. Citovi k 80. narozenindm’.
V soucasné dobé kromé tspory ,,materidlu a energie* hraje
dulezitou roli pfi optimalizacich také ¢as. Proto se pfili$ ne-
pouZivaji klasické postupy®, ale dileZitou tlohu pievzaly
tzv. nedplné faktorové plany, z nichz nejcastéji pouZivany je
Placketttiv-Burmaniiv plan®. ProtoZe neni originalni litera-
tura® snadno dostupna a v fad& publikaci je tento pldn uvé-
dén jen velmi struc¢né, pifipadné s nepfesnostmi a chy-
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bami>®19-13 dovoluji si nabidnout Ceskému Ctendfi tento
Clanek. Nez se ale dostanu k Plackettovu-Burmanovu planu,
je tfeba strucné vysvétlit, co je to tplny faktorovy plan.

2. Uplny faktorovy plian

Pro jednoduchost uvazujme, ze vysledek pokusu mohou
ovlivnit dvé proménné veliCiny. Pfi syntéze to mohou byt
napf. teplota a polarita rozpoustédla, pfi nastaveni pfistroje
rychlost pritoku plynu a otevfeni nebo zavfeni piidavného
zafizeni. Proménnd miZe byt bud plynule ménitelna (tep-
lota, pritok plynu) nebo binarni (otevieno — zavieno, polarni
— nepolarni). Pfi pldnovani takového pokusu pievadime
vSechny proménné na bindrni, —1 a +1: u plynule ménitel-
nych proménnych volime tedy jen dva stavy: nomindlni
a extrémni. Pocet urovni proménné veliciny je tedy L = 2.
Pro teplotu miZe byt nomindlnim stavem tfeba teplota mist-
nosti a stavem extrémnim teplota varu pouZitého rozpou-
Stédla, pri pratoku plynu zvolime podle své zkuSenosti dvé
vhodné hodnoty: nizky pritok — vysoky pratok. Pfi popiso-
véani planu pak niz§i hodnot€ prifadime ¢islo —1 a vy$$i hod-
noté Cislo +1. Pfifazeni cisel veli¢indm bindrnim je libo-
volné — polarni rozpoustédlo miize mit +1 a nepolarni —1
nebo naopak. Pro uvedeny pfiklad vyplyvéa, Ze provedeme
Ctyfi pokusy, a to pro nizsi a vyssi hodnotu jedné proménné,
zatimco druhd proménnd je na své nizsi nebo vyssi hodnoté.
Ciselné lze tento plan zapsat takto:

1. proménna 2. proménni vysledek
-1 -1 "
-1 +1 Yy
+1 -1 V3
+1 +1 V4

U kaZzdého pokusu zaznamename vysledek (y; aZ y,);
podle povahy pokusu to mlZe byt vytéZek produktu, jeho
Cistota, nebo uc¢innost pfistroje, jeho citlivost nebo délici
(rozliSovaci) schopnost. K tomu, abychom odhadli, kterd
proménnd ovlivni vysledek a jak mnoho, pouZijeme linedrni
regresi: proménnd Y (vysledek) zdvisi na nezdvisle pro-
ménné X a citlivost této zavislosti uddvaji hodnoty smérnic
(parametrit) A. Matici X sestavime ze sloupcl planu pro
prvni a druhou proménnou (tj. zdkladni matice Z) a predra-
dime jim sloupec jednicek pro vypocet tzv. lokac¢niho para-
metru (Gsek na ose y). Namétfené vysledky jsou Y, vysledky
vypoctené z linedrni regrese se oznaluji Y.

Y=X*A+E Y=X*A )
kde
¥ 1 -1 -1
|y -1 1
Y= X=l1 1 4
v 11 1
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a E je vektor ndhodnych chyb. Zadané parametry A zis-
kame prevedenim matice X z jedné strany rovnice / na dru-
hou tzv. pseudoinverzi.
A=X#X)yl*X *Y 2
ProtoZe jsou sloupce matice X ortogondlni, je vysled-
kem nasobeni matic X’ a X matice diagondlni.

4 0 0 4 0 0
X*X=[0 4 0 X*=X)yl=| 0 1/4 0
00 4 0 0 1/4

Ortogonalita vede k vyraznému zjednoduSeni vypoctu
parametrti A. Rovnici (2) miZeme nahradit rovnici (3).

A=(1/m)*X°*Y (€))
kde m je pocet fadkt matice X, tj. poCet experimentl. Vy-
pocet je pak velmi jednoduchy — do transponované matice
X dosadime misto jednicek odpovidajici hodnoty vysledkl
y; je to vlastné ndsobeni matice X’ sloupcovym vektorem
Y. Potom ¢isla v fadcich secteme a vysledek vydélime po-
Ctem experimentl m = 4.

Y, ty, vty suma /4 =aq,
XFY ==y, -y, +y3 +y, suma /4 =a,
-y, oty Y3ty suma/4 =a,

Jak je patrné, a;, je soucet viech vysledkid y, a, a a, pak
predstavuji smérnice (citlivosti) zdvislosti vysledki na pro-
ménnych 1 a 2.

Pozor! V literatuie se Casto setkdvame s odliSnym
postupem v tom, Ze se parametry a; a a, vypocitavaji jako
rozdily praméria kladnych a zdpornych hodnot y. Tedy pro
vypocet napf. a; se bere (y;+y,)/2 — (y,+y,)/2. Je zfejmé, Ze
takto vypocitané hodnoty a, a a, jsou dvojnasobné vzhle-
dem k tém, které ziskdme linedrni regresi a nejsou konzis-
tentni s vypoctem parametru a, = (y; + y, + y3 + y)/4.

Nékdy se pouZivaji misto bindrnich proménnych -1
a +1 proménné 0 a 1. Pochopitelné je to mozné a linedrni
regrese poskytne stejné smérnice jako pii pouZiti —1 a +1.
ProtoZe vSak v tomto pfipad€ neni matice X’*X diagonalni,
nelze pouZit zjednoduSenou rovnici (3), ale je tieba pocitat
s pseudoinverzi (rovnice 2). Lokacni ¢len neni v tomto
usporddani pramérem vSech vysledkd, ale odpovidd vy-
sledku méfeni pfi nastaveni vSech proménnych na nomi-
ndlni hodnoty.

Pocet experimentil m, a tedy i velikost matice X, roste
s poc¢tem proménnych n podle 2".

Pro jednu proménnou mame jen dva stavy — niZsi a vyssi.
Pii dvou proménnych se dva stavy druhé proménné pridaji ke
dvéma stavim proménné prvni, tak jak bylo ukdzano vyse. Tii
proménné (A, B, C) pak vyZadujf 23, tj. 8 experimentil. Tzv.
uplny faktorovy plan pro tento piipad je v nésledujici tabulce 1.

5,6,9-13
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Tabulka I
Uplny faktorovy plén pro t¥i prom&nné

1 A B C AB AC BC ABC

1 -1 -1 -1 1 1 1 -1

1 1 -1 -1 -1 -1 1 1

1 -1 1 -1 -1 1 -1 1

1 1 1 -1 1 -1 -1 -1

1 -1 -1 1 1 -1 -1 1

1 1 -1 1 -1 1 -1 -1

1 -1 1 1 -1 -1 1 -1

1 1 1 1 1 1 1 1

Zakladni matici Z zde predstavuji sloupce A, B a C.
Hodnoty v fadcich nam fikaji, jak se maji provést jednotlivé
experimenty, napf. v prvnim experimentu se pouZiji u vSech
proménnych nomindlni hodnoty. V kaZdém sloupci zékladni
matice je stejny pocet kladnych a zdpornych znamének. To
muZe slouZit jako kontrola spravnosti sestaveni planu.

Dalsi sloupce v tabulce dostaneme vyndsobenim
sloupcti zdkladni matice tak, jak je uvedeno v zahlavi ta-
bulky I. Tyto Ctyfi posledni sloupce predstavuji vzdjemné
ovlivnéni jednotlivych proménnych. Re3eni podle tohoto
planu si ukdZeme na pfikladg z literaturyS. Matici X tvofi
Cisla (-1 a +1) z uvedené tabulky I. Sloupcovy vektor
Y jsou vysledky experimenti (observations):

11,8  a®) = 13,71

99  a(A) = 0,64

85  a(B) ~1,51

209  a(C) = 4,14

X*Y=X* 81 aAB) = 049
183  a(AC) = -0,06

162  a(BC) = -024

160  a(ABC) 0,11

Kontrolu spravnosti vypoctu lze provést takto: vysledky
experiment{l se umocni na druhou a zpraméruji: = (y?)/ 8 =
208,1562. Stejné Cislo se musi dostat souctem druhych
mocnin vypogitanych parametrii: X (a2) = 208,1562.

Hodnoty parametrti u sou¢inovych proménnych jsou re-
lativné malé, coz napovidd, Ze se proménné A, B a C vzi-
jemné neovliviiuji. V takovych piipadech je vhodné cely
plan zjednodusit a sniZit tak pocet potfebnych experimentu.

3. Netiplny faktorovy plan

Pri uplném faktorovém pldnu se pocet experimentil
s kazdou dal§i proménnou zdvojnasobi. To miZe n€kdy vést
az k ekonomicky a ¢asové neuskutecnitelnému piipadu. Na-
priklad pfi optimalizaci postupu pro silanizaci silikagelu
pro kapalinovou chromatografii museli autofi posoudit vy-
znamnost 23 prom&nnych!?. V piipadg, Ze by jeden experi-
ment trval jen 10 minut, bylo by tfeba k provedeni tplného
faktorového planu asi 160 roki nepfetrzité prace. V tako-
vych néro¢nych piipadech zanedbdvime moZnost vzijem-
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ného ovliviiovani proménnych a uchylujeme se k neupl-
nému faktorovému planu. Takovych pland existuje celd
fada a Ize je najit v literatufe®. Mezi nimi vyznamné misto
zaujima tzv. Plackettiv-Burmantlv plan® a tomuto pldnu je
vénovan dalsi vyklad.

4. Plackettiv-Burmantiv plan

Vratme se k tabulce I pro dplny faktorovy pldn se tfemi
proménnymi. Omezme ji jen na Ctyfi prvni sloupce a vy-
berme tadky 4, 6, 7 a 1. Dostaneme tabulku II.

Tabulka II
PlackettGiv-Burmaniiv plén pro 3 proménné

Radek I A B C
4 1 1 1 -1
6 1 1 -1 1
7 1 -1 1 1
1 1 -1 -1 -1

JestliZe u prvniho fadku zakladni matice Z (tj. sloupce A,

B a C v tabulce II) provedeme cyklickou zdménu, tj. prvni pr-

vek vyjmeme a vloZime za posledni, dostaneme fadek 2. Pfi

dalsi cyklické zdaméné dostaneme fadek 3; tim cyklické z4-
mény kondi (pfi dal§i bychom dostali zase fadek 1). Posledni
fadek vytvorime ze samych —1. To je podstata Plackettova-

-Burmanova planu pro pocet trovni L = 2, u kterého plati:

1. pro n proménnych budeme mit jen n+l1 = m experi-
mentu,

2. pritom musi byt n + 1 délitelné 4, pokud neni, pfida se
k redlnym proménnym potfebny pocet fiktivnich (dum-
my) proménnych,

3. pomoci cyklické zamény prvniho fadku definovaného
autory® (viz tab. IIT) se vytvofi zakladni matice Z, kde
posledni fadek je tvofen samymi —1.

Tabulka III
Zékladni vektory Plackettova-Burmanova planu
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Cek a citlivosti (A) se vypocitaji jako smérnice z linedrni
regrese pomoci rovnice (2),

6. protoZe jsou sloupce zakladni matice Z ortogondlni, 1ze
pouZit i v této regresi zjednoduSenou rovnici (3).
Ptiklad se tfemi proménnymi, ktery byl vyfeSen pomoci

uplného planu, bude nyni vypadat takto:

R 11 i
o1 R |
Z=1, 1 X= 1 11
11 -1 T R |
11
1 1o
= .
1 1 -1
+8.1 4183 4162 +11.8  +54.4/4 = +13.60
+8.1 4183 162 118  —1.6/4 = 040
+8.1 183 +162 118  -584 = 145
8.1 4183 +162 —11.8  +14.6/4 =  +3.65

Parametry vypoctené podle uplného planu (13,71;
-0,64; 1,51 a 4,14 ) se mirné 1isi od hodnot ziskanych po-
moci nedplného faktorového planu Plackettova-Burma-
nova. V kazdém jednotlivém piipadé€ je proto tfeba se roz-
hodnout, zda dat piednost tspofe ¢asu a materidlu na tkor
pfesnosti v ziskanych parametrech (citlivostech na pro-
meénné).

5. Fiktivni (dummy) proménné

Zatim jsme se zabyvali vypolty parametrtl, ale nezjistili
jsme nic o jejich presnosti a statistické vyznamnosti. Placketttiv-
-Burmaniiv plan umoziiuje i tato zjiSténi. Doséhne se toho zave-
denim tzv. fiktivnich proménnych (zndmych pod anglickym
oznaCenim dummy). Tyto fiktivni proménné umoZiiuji prove-

m Prvni fadek Plackettova-Burmanova planu

8 1 1 1 -1 1 -1 -1

12 1 1 -1 1 1 1 -1 -1 -1 1 -1

16 1 1 1 1 -1 1 -1 1 I -1 -1 I -1 -1 -1

20 1 1 -1 -1 1 1 1 1 -1 1 -1 1 -1 -1 -1 -1 1 1 -1

24 11 1 1 1 -1 1 -1 1 1 -1 -1t 1 1 -1 -1 1 -1 1 -1--1 -1 -1

4. provede se m experimentll, pfi nichZ se pouZiji pro-
ménné v jejich nomindlni nebo extrémni hodnoté podle
znamének u jednicek v jednotlivych fadcich,

5. pred vypoctem citlivosti vysledk( na jednotlivych pro-
ménnych se k zdkladni matici Z prediadi vektor jedni-
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deni vice experimentl s riznou kombinaci nastaveni redlnych
proménnych a dopliiuji redlné proménné na pocet potiebny pro
sestaveni Plackettova-Burmanova pldnu. Tim, Ze fiktivni pro-
ménné neovliviuji nijak pribéh experimentu, mély by mit od-
povidajici parametry nulové. Odchylka vypoctenych parametri

o
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od nuly umoziiuje vytvofit si predstavu o piesnosti parametri
pro redlné proménné.

Vratme se k naSemu piikladu s proménnymi A, B a C.
Misto planu s m = 4, pouZijeme plan s m = 8 a Ctyfi chybé-
jici proménné (d, — d,) budeme povaZovat za fiktivni. Ma-
tice X, sestavend podle Plackettova-Burmanova planu pro
8 experimentd, je v levé Casti tabulky IV.

Tabulka IV
Plackettiiv-Burmaniiv ndvrh matice X spolu s vektorem y

| A B C 4 d, dy d, y

1 1 1 -1 1 -1 1 160
NS TS T S T L 8,1
11 -1 1 -1 -1 1 1 183
(NS T T D D 8,5
(NS TS T R D T 9.9
I -1 -1 1 1 1 -1 1 209
-1 1 1 1 1 1 -1 162
-1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 118

Experimentélni uspotfadani se fidi opét jen sloupci redl-
nych proménnych A, B a C, tak jako u uplného faktorového
pléanu. V prvnim experimentu budou vSechny tfi proménné
na své extrémni urovni, v poslednim, osmém experimentu
budou proménné v nomindlnim stavu.

Pokud se soustiedime na nastaveni téchto proménnych A,
B a C, miZeme jednotlivym experimentiim pfifadit vysledky
y uvedené vySe u uplného planu. Nésledujici tabulka V uvadi
srovndni vysledki vypoctu parametrtt podle Plackettova-
-Burmanova pldnu a podle tplného faktorového planu.

Tabulka V
Parametry vypoctené podle netiplného Plackettova-Burma-
nova a podle tplného planu

Nedplny plan Uplny plan
parametr a |al/s, parametr a
a(l) 13,7125 49,21 a(l) 13,7125
a(A) -0,6375 2,29 a(A) -0,6375
a(B) -1,5125 5,43 a(B) -1,5125
a(C) 4,1375 14,85 a(C) 4,1375
a(d,) 0,0625 0,22 a(AB) 0,4875
a(d,) 0,1125 0,40 a(AC) -0,0625
a(ds) —-0,4875 1,75 a(BC) -0,2375
a(d,) 0,2375 0,85 a(ABC) 0,1125

Prvni Ctyfi parametry (tj. loka¢ni a pro proménné A,
B a C) jsou v obou ptipadech stejné; to je pochopitelné, pro-
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toZe pro tyto parametry jsou v obou pldnech stejné kombi-
nace nomindlnich a extrémnich hodnot proménnych.

VSimnéme si vSak parametri, odpovidajicich fiktivnhim
proménnym. Pokud by méfeni v experimentech byla bez
chyb, byly by tyto parametry nulové. Skute¢né naméiené
hodnoty miZeme tedy pouZit k odhadu rozptylu sa2 podle
rovnice (4).

s.2 =2 (ald) - 0)*/ p “)
kde p je pocet fiktivnich proménnych (v naSem piipadé = 4)
a 0 predstavuje o¢ekavanou hodnotu parametru a(d).

Odmocninou rozptylu Sa2 je odhad standardni odchylky
s,- KdyZ touto hodnotou vyd€lime jednotlivé parametry
(v absolutni hodnoté), dostaneme hodnoty testu ¢, které
srovname s kritickou hodnotou #(krit) Studentova rozdéleni
pro p stupiii volnosti na 95% nebo 90% hlading spolehli-
vosti. Vybér z kritickych hodnot je v tabulce VI.

Tabulka VI
Vybér z kritickych hodnot Studentova rozdéleni

p 1 2 3 4 5 6 7

t(krit) 95%
#(krit) 90%

12,706 4,303 3,182 2,776 2,571 2,447 2,365
6,314 2,920 2,353 2,132 2,015 1,943 1,895

V naSem piipadé je pocet fiktivnich proménnych a tedy
i pocet stuptiti volnosti 4. To znamend, Ze vSechny pro-
ménné, u nichZ je |al/s, vEtSi nez 2,776, jsou statisticky vy-
znamné z 95 % a ty, u nichz je tento pomér vétsi nez 2,132,
jsou vyznamné na 90% udrovni.

Pozor! Nékdy se v literatuie® setkdme s jinou rovnici
pro vypocet rozptylu, podobnou rovnici (4). Misto nuly je
v Citateli primérnd hodnota a(d) parametri a ve jmenova-
teli je p — 1. Tento zplisob neni spravny, protoze ocekdvana
hodnota parametrt u fiktivnich proménnych je nula a pokud
se nepracuje s primeérem, je spravné pouZit ve jmenovateli
pocet vSech pouZzitych parametri p.

V naSem piipad¢ je

5,2 =2 ((0,0625)% + (0,1125)? + (-0,4875)? + (0,2375)?)/ 4

a standardni odchylka s, = 0,279. Z toho plyne, Ze vSechny
tfi proménné A, B a C jsou statisticky vyznamné; B a C na
95% a A na 90% hladiné spolehlivosti. VSechny Ctyfi fik-
tivni proménné (d,—d,) jsou statisticky nevyznamné. Tento
druhy fakt je dtlezité zjiSténi. VSimnéme si, Ze stejné hod-
noty, které jsme pouzili pro vypocet standardni odchylky,
predstavuji v uplném plinu vzdjemné ovlivnéni jednotli-
vych proménnych. Kdyby k takovému ovlivnéni dochdzelo,
vySel by pro odpovidajici parametr test ¢ jako vyznamny.

Pro posouzeni kvality uvedené regrese nelze pouZit ko-
relacni koeficient. KdyZ dosadime A z rovnice (2) do rov-
nice (/), dostaneme rovnici pro pfepocet naméfenych vy-
sledkl Y na vysledky vypogitané z regrese Y pomoci tzv.
Hhat“ matice H, rovnice (5).

o
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Y = X#(X°#X) 1#X°*Y = H¥Y )
_ ProtoZe je matice H v tomto piipad€ jednotkova, je
Y=Y akorelaCni koeficient, ktery charakterizuje podobnost
obou vektortt Ya Y je vZdy roven jedné.

6. Confounding

Confounding je termin, ktery je snad lepsi nepfekladat.
Zadny Cesky ekvivalent totiZ nepopisuje odpovidajici jev
srozumitelné (confound = smichati, poplésti, zahanbiti).

NejbliZe skute¢nému vyznamu je anglicky vyklad: con-
found = mistake for another, ¢ili omylem povazovat za néco
jiného. Co se tedy miiZze omylem povazovat za néco jiného?

VSimnéme si sloupci pét aZ osm v Plackettové-Burma-
noveé matici X (tabulka IV). Oznacime-li kazdy ze sloupct
této matice jako vektor s Cislem, tedy v, pro prvni sloupec,
atd., miZeme psat:

Vs =(1).vyvy, Vo= (-1).v,v3, Vg =(-1).v3.v,

ale také
Vg = V,5.V3.,

To znamen4, Ze vyznamna hodnota parametrii pro vektory
V5—Vg miZe byt zplsobena interakci proménnych tvoficich za-
kladni matici (vektory v,-v,). Pozor! Neni to ale pfesn€ to, co
pozorujeme v Uplném faktorovém planu. TotiZ, vznikne-li con-
founding vyndsobenim dvou vektor(i, nsobi se tento soucin
jesté —1. V piipadé confoundingu ze tfi vektort je tento naso-
bitel +1. I kdyZ vzajemné ovlivnéni Ctyf a vice proménnych je
vétSinou mélo pravdépodobné, dd se vypocitat, Ze stiidani na-
sobitelll —1 a +1 je pravidelné: —1 pro sudy pocet vektori, +1
pro lichy. U uplného faktorového planu s m = 8 platilo:

Vs =V,.V3, V=V, Vo=V3V, @ Vg=V,.V3V,
a Slo o vysledek vzdjemného ovlivnéni proménnych. Tady ne-
mohlo jit o myIné pfifazeni, protoZe takto byly sloupce matice
X konstruovany timyslng. Pfi sestavovani Plackettovy-Burma-
novy matice se vzdjemnym ovliviiovanim proménnych nepoci-
tame, ale pokud tam je, projevi se jako confounding. Toto srov-
néni tplného planu a planu Plackettova-Burmanova napovida,
7e confounding bude existovat pro takovy pocet experimentil
m, pro ktery lze sestavit uplny faktorovy plan, tj. obecn€ pro
m =2k kde k =2, 3, 4, 5... ProtoZe se Plackettiv-Burmantiv
plan da sestavit pro m = 4k, kde k = 1, 2, 3,..., snadno zjistime,
Ze existuji Plackettovy-Burmanovy plény, u nichZ neni con-
founding pfitomen. Jsou to plany pro m = 12, 20, 24 atd. Proto
se doporucuje, mame-li 7 a méné€ proménnych, nepouZivat nej-
bliZ§i moZny plén, tj. pro m = 8, ale rad&ji piidat vice fiktivnich
proménnych a pracovat podle planu pro m = 12.

7. Vicetroviiové plany

Plackett a Burman popsali® velmi stru¢né i plény pro pii-
pad, kdy nechceme mit experimenty jen na dvou trovnich
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(L = 2), ale na tfech, péti a sedmi. V praxi se tento pfistup
prakticky nepouZziva. Je to proto, Ze se velmi zvySuje pocet
potfebnych experimentti; ten musi byt totiZ délitelny L.2. Pii-
tom pocet proménnych je omezen poctem moznych cyklic-
kych zdmén zdkladnich sloupct (nikoliv fadkl jako u L = 2),
ktery je (L2-1)/(L-1)-1. Pro L = 3 je tento pocet 3, tj. celkovy
pocet sloupci zdkladni matice a tedy i proménnych je 4.
V nésledujici tabulce VII je zdkladni Plackettiv-Burmaniv
sloupec? uveden tuén&; v poslednim experimentu jsou opét
vSechny proménné v nomindlni hodnoté (tj. 0).

Tabulka VII
Plackettiiv-Burmantv pléan pro L =3

Experiment Proménna
m A B C D
1 0 1 2 2
2 1 2 2 0
3 2 2 0 2
4 2 0 2 1
5 0 2 1 1
6 2 1 1 0
7 1 1 0 1
8 1 0 1 2
9 0 0 0 0

Z hlediska spravnosti vypoctu smérnic pro jednotlivé
proménné A, B, C a D je opét jedno, zda se jako trovné pro-
ménnych pouZiji 0,1 a 2 nebo —1,0 a +1. Pouze druhy zpti-
sob v8ak poskytne téZ sprdvnou hodnotu loka¢niho para-
metru jako pramér vSech hodnot vysledkil y. V osmdesa-
tych letech se snaZil K. Jones'*!> vyuZit tento plan k zpfes-
néni vysledkil pfi optimalizaci silanizace chromatografic-
kych materiala. BohuZel nepostiehl, Ze tentokrat jde v Plac-
kettové-Burmanové planu o cyklickou zdménu sloupcti a ne
radka. Pro matici 9 x 8, kterou dostal analogicky jako pro
dvoutroviiovy plén, se pak potykal s vysvétlenim opakova-
nych hodnot smérnic, navic pon¢kud divné pocitanych. Vy-
vazeny tfitroviiovy plan publikovali Massart a spol.!®

Domnivdm se, Ze nemd smysl snaZit se zpfestiovat
smérnice ziskané pomoci dvoudroviiového plianu. Ten
slouZzi predev§im k tomu, abychom si z velkého mnoZstvi
podezielych proménnych vybrali ty, které skutecné vy-
znamng ovliviiuji studovany proces. Zpfesnéni, piipadné
dokonceni optimalizace navrhovaného postupu, je pak tfeba
provést jinou metodou, jako je tfeba vicerozmérna regrese
nebo b&hem optimalizace simplexovou metodou!”’.

LITERATURA

1. Dean W. K., Heald J., Deming S. N.: Science /89, 805
(1975).

o



06Holik 30.1.2004 10:32 Stranka 97

Chem. Listy 98, 92 — 97 (2004)

10.
11.

12.

. Vanko 1., Komora L., Sakalo§ S.: Chem. Prum. 39/64,

245 (1989).

. Vanko 1., Komora L., Sakilo§ S.: Chem. Prum. 40/65,

175 (1990).
Polakovi¢ M., Stefuca V., Bale§ V., Michalkova E.,
Welward L.: Chem.Prum. 40/65, 184 (1990).

. Doerftel K., Eckschlager K.: Optimdlni postup che-

mické analyzy. SNTL, Praha 1985.

Doerffel K., Eckschlager K.: Optimale Strategien in
der Analytik. VEB Deutscher Verlag fuer Grundstoffin-
dustrie, Leipzig 1981.

. Suchanek M., Sicha L., Urner Z.: Chem. Listy 72,

1037 (1978).

Bennett C. A., Franklin H. L.: Statistical Analysis in Che-
mistry and the Chemical Industry. Wiley, New York 1954.
Plackett R. L., Burman J. P.: Biometrika 33, 305
(1946).

Jones K.: J. Chromatogr. 392, 1 (1987).

Stowe R. A., Mayer R. P.: Ind. Eng. Chem. 58, 36
(1966).

Abel M.: Trends Anal. Chem. 3, VII (1984).

97

—p—

13.
14.
15.
16.

17.

Referaty

Vindevogel J., Sandra P.: Anal. Chem. 63, 1530 (1991).
Jones K.: Int. Lab., 16, 32 (1986).

Jones K.: J. Chromatogr. 392, 11 (1987).

Van der Hayden Y., Khots M.S., Massart D.L.: Anal.
Chim. Acta 276, 189 (1993).

Routh M. W,, Swartz P. A., Denton M. B.: Anal. Chem.
49, 1422 (1977).

M. Holik (Department of Theoretical and Physical

Chemistry, Faculty of Science, Masaryk University, Brno):
Optimization of Analytical Procedures with Plackett-
-Burman Design

Reduced factorial design invented by Plackett and Bur-

man in 1946, which reduces the number of experiments ne-
cessary for the determination of important variables in regres-
sion, is compared with the corresponding full factorial design.
The calculation procedure is explained in detail using publis-
hed data; some errors in literature are pointed out. Problems
with confounding and how to avoid them are presented.



