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Kompozicni data

Kompozi¢ni data (CoDa) = kvantitativni popis Casti néjakého celku,
tudiz data nesouci pouze relativni informaci.

@ Simplex s Aitchisonovou geometrii = vybérovy prostor CoDa,

D
SP={x=(x1,....,x0), xi >0, > X =r}.

i=1

@ Aitchisonova geometrie neni Uplné vhodna pro provadeni
standardnich statistickych metod.

= Potfeba najit vhodnou reprezentaci CoDa v realném prostoru.

@ Navrzeny transformace logaritmu podilt (logratio):
aditivni logratio (alr) transformace, centrovana logratio (clr)
transformace a i izometricka logratio (ilr) transformace.

@ CoDa se reprezentuji pomoci podilu sloZek.



Clr transformace

Clr transformace je izometrické zobrazeni mezi SP a nadrovinou v R?,
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@ Nevyhody clr proménnych:
@ nejsou soufadnice vzhledem k bazi na simplexu,
e vedou k singularni varianéni matici (y1 + - -- + yp = 0),
@ nejsou subkompozi¢né soudrzné.

@ Vyhody clr proménnych:

o Pfevadi operace perturbace a mocninné transformace CoDa do
obycejného souétu a nasobeni skalarem clr koeficienta,

o Euklidovska vzdalenost mezi vektory clr proménnych =
Aitchisonova vzdalenost jejich pfisluSnych kompozic.
Plati i pro skalarni sou¢in a normu.



Interpretace CoDa biplotu

Kompozi¢ni biplot je ziskany jako standardni biplot pro clr
transformovana data.

@ Vzdalenost mezi vrcholy Sipek jsou Umérné smérodatné
odchylce logaritmu podilu pfislusnych slozek.

@ Sipky predstavuji clr proménné.
© Délka sipky je umérna smérodatné odchylce clr proménné.

© Kosinus Ghlu mezi dvéma vrcholy Sipek dava hodnotu
korelagniho koeficientu mezi odpovidajicimi logaritmy podilu.
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Miry variability pro CoDa

Zakladni mira variability ndhodné kompozice x = (x4, ..., xp)’ je
variaéni matice definovana jako

D
T= {Var (In X’) } .
Xi) ) ij=1

@ T je symetricka matice, ktera ma na hlavni diagonale 0.
@ Prvky matice T popisuji variabilitu logaritmu podilu slozek x; a x;.

(Normovany) soucet prvk( variani matice T se nazyva celkova

variance,
totvar(x) = D Z Z var (In )

i=1 j=1

vyjadfuje celkovou variabilitu v kompozi¢nim datovém souboru.



Miry variability

@ Plati, ze totvar(x) = -2 var(y;), kde

D-1 Xj X
var(y;) = 5 ;var <In X;> 302 Zvar <In >

j=1 =1
J#

= Existuje celkem silny vztah mezi var(y;) a soutem prvk{ v j-tém
fadku (sloupce) pfislusné variaéni matici T.

Necht jsou dany clr proménné y; a yj, i # j, i,j = 1, ..., D. Potom,
var(y;)>var(y;), praveé tehdy, kdyz

Zvar (i _> Zvar (i _)




Navrzena krokova procedura

Uvazujme kompozici X = (x1, ..., Xp)’, takovou, ze
var(yr) > -+ > var(yp) (2)
=3
b Xq b Xo XD
Zvar<|nx> >Zvar<|nx>>-~>ZVar(lnX>. (3)
p=1 P p=1 P p=1 P
Algoritmus:
@ Vynechame slozku xp, jejiz rozptyl odpovidajici clr proménné je
nejmensi.
UvaZujeme tedy podkomozici Xy = (x1,...,Xp_1)" a provedeme

clr transformaci na x;.
Vypocitame rozptyly clr transformovanych proménnych z x;.

© Opakujeme krok 1.
© STOP nejpozdéji po D — 2 krocich.



Navrzena krokova procedura

@ Bude dodrzeno poradi varianci clr proménnych pfi pfechodu z
D-slozkové k D — 1- slozkové podkompozici?

= Ano, ale jen za splnéni pfedpokladu
X X; Xp—
var(ln1>2var<|n2>2~~2var<ln D1>.
XD XD XD

@ Kdy mame skoncit s vybérem kompozi¢nich slozek?

= Poté co pouzijeme stop kritérium, které porovnava celkovou
varianci podkompozici x;, ziskanou v i-tém kroku algoritmu
i=1,...,D—2, s celkovou varianci podkompozici x;_4 z
predchoziho kroku.




Navrzena krokova procedura — STOP kritérium

Ho : totvar(x;) = totvar(x;_1) v.s. Ha : totvar(x;) < totvar(x;_+)
@ Za predpokladu platnosti nulové hypotézy
_ fotvar(x;) — totvar(x;_1) N

%tr (f?)

kde X je vybérova varianéni matice kompozice x; v (libovolnych)
ilr soufadnicich.

Ut

1

(0,1), proi — oo,

@ Hy se zamita na hladiné vyznamnosti « jestlize
ut € W= (—o0, Uy)
i y Ya/y

kde u/" je realizace U;" a u, je a- kvantil normovaného
normalniho rozdéleni.

@ V kazdém kroku spocitame U;" proceduru ukonc¢ime kdyz
ut e W.



Priklad — Data Kola

Datovy soubor Kola je vysledkem velkého geochemického projektu,
ktery byl provadény od 1992 do 1998 Geologickym priizkumnym
Ustavem Finska a Norska, Centralni Kola expedici, Rusko.

@ Zkouman4 oblast: 188 000 km? na poloostrové Kola v Severni
Evropé.

@ Celkem je odebrano cca 600 vzork( ze 4 rliznych padnich
horizontd (horizont O, horizont A, horizont B, horizont C).

@ Analyzovany jsou vice nez 50 chemickych prvkud v ptidnich
horizontech.

@ Data jsou dostupna v balicku StatDA softwaru R (R Development
Core Team, 2012).



Priklad — Data Kola — I. Experiment

@ Nahodné vybereme 15 proménnych z 30 prvki( z horizontu O.

@ Algoritmus je aplikovany dokud nedocilime 2-slozkovou
podkompozici.

@ V kazdém kroku je vypogéitana celkova variance.

@ Cela procedura je opakovana 1000 krat.
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Obr: Celkova variance podkompozic obdrzené z postupné krokové procedury.



Priklad — Data Kola — Il. experiment

@ Znovu vybirame nahodné 15 proménnych z 30 prvki z
horizontu O.

@ Postupna procedura je aplikovana dokud testova statistika
nenavrhne zastaveni procesu.

@ Cela procedura je opakovana 1000 krat.
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Obr: Sloupcovy graf poctu slozek vyslednych podkompozic z postupné krokové procedury uzitim STOP kritéria.



Priklad — Data Kola — Il. experiment

Obsahuje vysledna kompozice slozky, které mély vysokou clr varianci
v plavodni D-slozkové kompozici?
@ Slozky ze vSech 1000 pocatecnich podkompozic jsou vybrané
dle jejich klesajicich hodnot clr varianci.
@ Pocitame, jak Casto jsou top k clr proménné zahrnuty do
vysledné kompozice, kde k = 1,...,15.
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Obr: Clr proménné z plvodni kompozice uspofadané dle klesajicich varianci, vs. pocet, kolikrat pfislusné kompozicni slozky byly zahrnuty
ve vysledné podkompozici.



Priklad — Data Kola — Ill. experiment

@ Pouzijeme stejné simula¢ni nastaveni jako pred tim, ale
vybereme 5, 10, 20 a 25 - slozkové pocateéni kompozice z
datového souboru Kola.

@ Cela procedura je opakovana 1000 krat.
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Obr: Sloupcové grafy poctl slozek vysledné podkompozice z krokové procedury uzitim STOP — kritéria.



P¥iklad — Balticky priizkum pudy

BSS datovy soubor (Reimann et al., 2003), je ziskany z rozsahlého
geochemického projektu ktery, je realizovany v Severni Evropé v
oblasti rozsahu cca 1800 000 km?.

@ 769 vzorkll zemédélské pldy.

@ Vzorky pochazeji ze dvou vrstev: horni vrstva (0-25cm) a spodni
vrstva (50-75 cm).

@ U vSech vzorku je analyzovana koncentrace z vice nez 40
chemickych sloucenin.

@ Pouzivame vyznamné slouceniny (Al,O3, FeoO3, KoO, MgO,
MnO, CaO, TiO,, Na,O, P»05 a SiOs), plus LOI (Loss on
ignition) z horni vrstvé tj., 11-ti slozkovou CoDa.

@ Datovy soubor z horni a dolIni vrstvy pldy je pFistupny v bali¢ku
mvoutlier v R.



Priklad — Balticky priizkum pldy

Vliv postupné procedury je zobrazen pomoci CoDa biplotu na BSS

datech.

@ Pri pouziti testového kritéria pro a = 0.05 jsme ziskali
9-slozkovou podkompozici (AloO3 a Fep, O3 jsou vylouCené).
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: Biplot pro BSS data pro vSechny vyznamné slouceniny (vlevo) a po odstranéni Al, Og a Fey Og (vpravo).
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