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Robustnı́ metody pro kompozičnı́ data
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Co jsou kompozičnı́ data (kompozice)?

definice : části n ějak ého celku nesoucı́ pouze relativnı́
informaci
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Kam dál

Co jsou kompozičnı́ data (kompozice)?

definice : části n ějak ého celku nesoucı́ pouze relativnı́
informaci

obvykl é jednotky m ěřenı́ : procenta, mg/kg (konstantnı́ sou čet
složek ), moly na litr (sou čet nenı́ konstantnı́ )
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Co jsou kompozičnı́ data (kompozice)?

definice : části n ějak ého celku nesoucı́ pouze relativnı́
informaci

obvykl é jednotky m ěřenı́ : procenta, mg/kg (konstantnı́ sou čet
složek ), moly na litr (sou čet nenı́ konstantnı́ )

přı́klady : geochemická data - proporcionálnı́ zastoupenı́
minerálů v hornině; koncentrace fenolických kyselin ve vı́ně
(mg/l); zastoupenı́ politických stran dle volebnı́ch výsledků;
výdaje domácnostı́ na konečnou spotřebu (jı́dlo, ubytovánı́,
ošacenı́) a dalšı́
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Kam dál

Co jsou kompozičnı́ data (kompozice)?

definice : části n ějak ého celku nesoucı́ pouze relativnı́
informaci

obvykl é jednotky m ěřenı́ : procenta, mg/kg (konstantnı́ sou čet
složek ), moly na litr (sou čet nenı́ konstantnı́ )

přı́klady : geochemická data - proporcionálnı́ zastoupenı́
minerálů v hornině; koncentrace fenolických kyselin ve vı́ně
(mg/l); zastoupenı́ politických stran dle volebnı́ch výsledků;
výdaje domácnostı́ na konečnou spotřebu (jı́dlo, ubytovánı́,
ošacenı́) a dalšı́

problém zpracovánı́ dat s konstantnı́m sou čtem byl v minulosti
řešen pomocı́ standardnı́ statistiky , tedy za předpokladu
euklidovsk é geometrie v re áln ém prostoru
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”Spurious correlation”, Karl Pearson (1897)

Možné problémy tohoto přı́stupu si budeme ilustrovat na přı́kladu :
Geologové A a B zkoumajı́ proporce jednotlivých složek v půdnı́ch
vzorcı́ch. A obdržı́ kompozici ze čtyř složek (živočišná, rostlinná,
neživá, voda), B po vysušenı́ vzorků pouze prvnı́ tři složky.
Předpokládáme absenci chyb měřenı́:
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”Spurious correlation”, Karl Pearson (1897)

Možné problémy tohoto přı́stupu si budeme ilustrovat na přı́kladu :
Geologové A a B zkoumajı́ proporce jednotlivých složek v půdnı́ch
vzorcı́ch. A obdržı́ kompozici ze čtyř složek (živočišná, rostlinná,
neživá, voda), B po vysušenı́ vzorků pouze prvnı́ tři složky.
Předpokládáme absenci chyb měřenı́:

geolog A geolog B
výběr x1 x2 x3 x4 x ′

1 x ′

2 x ′

3
1 0.1 0.2 0.1 0.6 0.25 0.50 0.25
2 0.2 0.1 0.2 0.5 0.40 0.20 0.40
3 0.3 0.3 0.1 0.3 0.43 0.43 0.14
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Výběrový prostor a geometrie kompozičnı́ch dat
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”Spurious correlation”, Karl Pearson (1897)

Možné problémy tohoto přı́stupu si budeme ilustrovat na přı́kladu :
Geologové A a B zkoumajı́ proporce jednotlivých složek v půdnı́ch
vzorcı́ch. A obdržı́ kompozici ze čtyř složek (živočišná, rostlinná,
neživá, voda), B po vysušenı́ vzorků pouze prvnı́ tři složky.
Předpokládáme absenci chyb měřenı́:

geolog A geolog B
výběr x1 x2 x3 x4 x ′

1 x ′

2 x ′

3
1 0.1 0.2 0.1 0.6 0.25 0.50 0.25
2 0.2 0.1 0.2 0.5 0.40 0.20 0.40
3 0.3 0.3 0.1 0.3 0.43 0.43 0.14

Cor A x1 x2 x3 x4 Cor B x ′

1 x ′

2 x ′

3
x1 1.00 0.50 0.00 -0.98 x ′

1 1.00 -0.57 -0.05
x2 1.00 -0.87 -0.65 x ′

2 1.00 -0.79
x3 1.00 0.19 x ′

3 1.00
x4 1.00
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Logratio analýza kompozic

Přı́čina selh ánı́ v p ředchozı́m p řı́kladu: ignorov ánı́ ”p řirozenosti”
kompozi čnı́ch dat (resp. důsledků plynoucı́ch z jejich definice).
Obecně, každá statistická metoda by měla v takovém přı́padě mı́t
následujı́cı́ vlastnosti:
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Logratio analýza kompozic

Přı́čina selh ánı́ v p ředchozı́m p řı́kladu: ignorov ánı́ ”p řirozenosti”
kompozi čnı́ch dat (resp. důsledků plynoucı́ch z jejich definice).
Obecně, každá statistická metoda by měla v takovém přı́padě mı́t
následujı́cı́ vlastnosti:

invariantnost na změnu škály (scale invariance)

invariantnost na permutaci (permutation invariance)
subkompozičnı́ soudržnost (subcompositional coherence)

subkompozičnı́ dominance (subcompositional dominance)
zachovánı́ podı́lů (ratio preserving)
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Logratio analýza kompozic

Přı́čina selh ánı́ v p ředchozı́m p řı́kladu: ignorov ánı́ ”p řirozenosti”
kompozi čnı́ch dat (resp. důsledků plynoucı́ch z jejich definice).
Obecně, každá statistická metoda by měla v takovém přı́padě mı́t
následujı́cı́ vlastnosti:

invariantnost na změnu škály (scale invariance)

invariantnost na permutaci (permutation invariance)
subkompozičnı́ soudržnost (subcompositional coherence)

subkompozičnı́ dominance (subcompositional dominance)
zachovánı́ podı́lů (ratio preserving)

Řešenı́: John Aitchison (1986): ”The statistical analysis of
compositional data” , zobrazenı́ kompozic z D-složkového simplexu,
výběrového prostoru kompozic, do reálného prostoru R

D−1, resp. RD

pomocı́ log-ratio transformacı́.
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Simplex jako výběrový prostor kompozic a
Aitchisonova geometrie

výb ěrový prostor: tradičně D-složkový simplex

SD =

{

x = (x1, . . . , xD), xi > 0
D
∑

i=1

xi = κ

}

;

κ je zvolená konstanta (1, 100) ⇒ simplex je výběrovým
prostorem reprezentacı́ kompozic při daném součtu složek (bez
ztráty informace)
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Robustnı́ metody pro kompozičnı́ data
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Simplex jako výběrový prostor kompozic a
Aitchisonova geometrie

výb ěrový prostor: tradičně D-složkový simplex

SD =

{

x = (x1, . . . , xD), xi > 0
D
∑

i=1

xi = κ

}

;

κ je zvolená konstanta (1, 100) ⇒ simplex je výběrovým
prostorem reprezentacı́ kompozic při daném součtu složek (bez
ztráty informace)

”p řirozen á” geometrie kompozic: Aitchisonova geometrie ,
má vlastnosti euklidovské geometrie, založena na operacı́ch
perturbace , mocninn á transformace a na Aitchisonov ě
skal árnı́m sou činu
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Kompozičnı́ data jsou třı́dy ekvivalence
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⇒ κ nenı́ důležit é, výb ěr reprezentanta = operace uz ávěru:
pro x ∈ R

D
+

C[x1, . . . , xD] =

[

κx1
∑D

i=1 xi

, . . . ,
κxD

∑D
i=1 xi

]
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Aitchisonova geometrie na SD a práce v souřadnicı́ch

pro x, y ∈ SD, α ∈ R a pro C jako operaci uzávěru:
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Aitchisonova geometrie na SD a práce v souřadnicı́ch

pro x, y ∈ SD, α ∈ R a pro C jako operaci uzávěru:
perturbace : x ⊕ y = C[x1y1, . . . , xDyD]

mocninn á transformace : α⊙ x = C[xα

1 , . . . , x
α

D ]

Aitchisonův skal árnı́ sou čin : 〈x, y〉a = 1
D

∑D
i=1

∑D
j=i+1 ln xi

xj
ln yi

yj
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Aitchisonova geometrie na SD a práce v souřadnicı́ch

pro x, y ∈ SD, α ∈ R a pro C jako operaci uzávěru:
perturbace : x ⊕ y = C[x1y1, . . . , xDyD]

mocninn á transformace : α⊙ x = C[xα

1 , . . . , x
α

D ]

Aitchisonův skal árnı́ sou čin : 〈x, y〉a = 1
D

∑D
i=1

∑D
j=i+1 ln xi

xj
ln yi

yj

definujı́ (D − 1)-dimenzion álnı́ Hilbertův prostor na SD

⇒ můžeme vytvo řit ortonorm álnı́ b ázi na simplexu a vyj ádřit
kompozice v t éto b ázi ⇒ z = (z1, . . . , zD−1) ∈ R

D−1 (isometric
logratio transformace)
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Aitchisonova geometrie na SD a práce v souřadnicı́ch

pro x, y ∈ SD, α ∈ R a pro C jako operaci uzávěru:
perturbace : x ⊕ y = C[x1y1, . . . , xDyD]

mocninn á transformace : α⊙ x = C[xα

1 , . . . , x
α

D ]

Aitchisonův skal árnı́ sou čin : 〈x, y〉a = 1
D

∑D
i=1

∑D
j=i+1 ln xi

xj
ln yi

yj

definujı́ (D − 1)-dimenzion álnı́ Hilbertův prostor na SD

⇒ můžeme vytvo řit ortonorm álnı́ b ázi na simplexu a vyj ádřit
kompozice v t éto b ázi ⇒ z = (z1, . . . , zD−1) ∈ R

D−1 (isometric
logratio transformace)

ortonorm álnı́ sou řadnice se řı́dı́ standardnı́mi pravidly
euklidovsk é geometrie
můžeme p řı́mo aplikovat b ěžné statistick é metody
interpretace výsledků v sou řadnicı́ch nebo zp ět na simplexu
interpretace sou řadnic: sequential binary partition
výjimka - kompozičnı́ biplot: vyjádřenı́ v generujı́cı́m systému na
simplexu (centred logratio transformace)
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Robustnı́ metody pro kompozičnı́ data

Společně s P. Filzmoserem a M. Templem (TU Wien). Principielně se
využı́vá práce v souřadnicı́ch (resp. v generujı́cı́m systému) a
vlastnostı́ ekvivariantnı́ch odhadů (např. MCD - Minimum Covariance
Determinant), se specifikami co se postupu i interpretace výsledků
týče. Takto lze robustifikovat např.
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Robustnı́ metody pro kompozičnı́ data

Společně s P. Filzmoserem a M. Templem (TU Wien). Principielně se
využı́vá práce v souřadnicı́ch (resp. v generujı́cı́m systému) a
vlastnostı́ ekvivariantnı́ch odhadů (např. MCD - Minimum Covariance
Determinant), se specifikami co se postupu i interpretace výsledků
týče. Takto lze robustifikovat např.

identifikaci odlehlých hodnot, imputaci chyb ějı́cı́ch hodnot
v datech

metodu hlavnı́ch komponent + biplot

korela čnı́ analýzu (interpretace v sou řadnicı́ch! )

faktorovou analýzu

diskrimina čnı́ analýzu
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Základnı́ literatura a dalšı́ informace

Základnı́ literatura: Aitchison, J. (1986) The statistical analysis of
compositional data. Chapman and Hall, London.

Software: R-knihovny compositions, robCompositions

Informačnı́ rozcestnı́k: http://compositions.sweb.cz/ (CoDaWork
2011)

Kontakt: http://hronk.sweb.cz/ (mj. linky na články o robustnı́ch
metodách pro kompozičnı́ data), hronk@seznam.cz
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