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Uvod

Podekovani: P. Filzmoser (TU Wien), M. Templ (TU Wien), J.A.
Martin-Fernandez (University of Girona), E. Fiserova (UP Olomouc)

@ Kompozicni data a jejich geometrie

© Imputacni metody pro kompozice

© Nahrazeni nulovych hodnot v kompoziénich datech

Karel Hron (UP) Predzpracovani kompozicnich dat Robust 2012 2/29



Kompozi¢ni data

= D-rozmérné vektory, jejichz slozky kvantitativné popisuji ¢asti
néjakého celku, nesouci vyhradné relativni informaci
(Pawlowsky-Glahn a Buccianti, 2011)
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Kompozi¢ni data

= D-rozmérné vektory, jejichz slozky kvantitativné popisuji ¢asti
néjakého celku, nesouci vyhradné relativni informaci
(Pawlowsky-Glahn a Buccianti, 2011)

e obvyklé jednotky méreni: procenta, mg/kg (konstantni soucet
slozek), mg na litr (soucet neni konstantni)
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Kompozi¢ni data

= D-rozmérné vektory, jejichz slozky kvantitativné popisuji ¢asti
néjakého celku, nesouci vyhradné relativni informaci
(Pawlowsky-Glahn a Buccianti, 2011)

e obvyklé jednotky méreni: procenta, mg/kg (konstantni soucet
slozek), mg na litr (soucet neni konstantni)

o priklady: geochemicka data - proporcionalni zastoupeni minerali
v horning; koncentrace fenolickych kyselin ve viné (mg/l); vydaje
domacnosti na konecnou spotfebu (jidlo, ubytovani, osaceni) a dalsi
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Kompozi¢ni data

= D-rozmérné vektory, jejichz slozky kvantitativné popisuji ¢asti
néjakého celku, nesouci vyhradné relativni informaci
(Pawlowsky-Glahn a Buccianti, 2011)

e obvyklé jednotky méreni: procenta, mg/kg (konstantni soucet
slozek), mg na litr (soucet neni konstantni)

o priklady: geochemicka data - proporcionalni zastoupeni minerali
v horning; koncentrace fenolickych kyselin ve viné (mg/l); vydaje
domacnosti na konecnou spotfebu (jidlo, ubytovani, osaceni) a dalsi

@ problém zpracovani dat s konstantnim souctem byl v minulosti feSen
pomoci standardnich statistickych metod, tedy za predpokladu
euklidovské geometrie v realném prostoru

@ konstantni soucet slozek (1, 100) = vhodna reprezentace kompozic
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Geometrické aspekty analyzy kompozi¢nich dat

= simplex = vybérovy prostor reprezentaci kompozic

o predpoklady relevantni analyzy kompozic: invariantnost na zménu
skaly, podkompoziéni soudrznost, respektovani relativni skaly =
Aitchisonova geometrie (EVP dimenze D — 1)

@ drtiva vétsina statistickych metod konstruovana za predpokladu
euklidovské geometrie (Eaton, 1983)
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Geometrické aspekty analyzy kompozi¢nich dat

= simplex = vybérovy prostor reprezentaci kompozic

o predpoklady relevantni analyzy kompozic: invariantnost na zménu
skaly, podkompoziéni soudrznost, respektovani relativni skaly =
Aitchisonova geometrie (EVP dimenze D — 1)

@ drtiva vétsina statistickych metod konstruovana za predpokladu
euklidovské geometrie (Eaton, 1983)

= vyjadrit kompozi¢ni data v souradnicich vzhledem k ortonormalni bazi
na simplexu — statisticka analyza, interpretace (bilance)

e log-ratio analyza kompozi¢nich dat (Aitchison, 1986; Egozcue a kol.,
2003) - alr, clr, ilr transformace
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(Olomoucky kraj, pavodni data v hektarech)

X1 X2 X3 bioregion
1 19.80 47.90 43.40 prostéj.
2 237.80 0.60 111.50 litovel.
3 3.00 1.60 4.90 svitav.
4 229.10 70.30 331.90 drahan.
5 649.70 31.70 3198.40  Sumper.
6 1090.70 29.80 758.90 n.-jes.
7 159.30 0.50 3297.90 Jjesen.
8 562.30 0.40 302.20 vidnav.
9 1557.45 53.59  T747.79 hranic.
10 59.70 0.80 13.30 podbes.
11 237.80 0.60 108.90 kojetin.

mapovy zdroj: Statisticka rocenka Olomouckého kraje
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(Olomoucky kraj, pavodni data v hektarech)

Geograficka mapa Olomouckého kraje
Geographical map of the Olomoucky Region

Obee se statutem mésta
podie poctu obyvatel
<= 2000

2001-5000
5001-10000

X1 Xo X3 bioregion

1 19.80 47.90 43.40 prostéj.
2 237.80 0.60 111.50 litovel.
3 3.00 1.60 4.90 svitav.

4 229.10 70.30 331.90 drahan.
5 649.70 31.70 3198.40  Sumper.
6 1090.70 29.80 758.90 n.-jes.

7 159.30 0.50 3297.90 Jjesen.

8 562.30 0.40 302.20 vidnav.
9 1557.45 53.59  747.79 hranic.
10 59.70 0.80 13.30 podbes.
11 237.80 0.60 108.90 kojetin.

mapovy zdroj: Statisticka rocenka Olomouckého kraje s’ i
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(Olomoucky kraj, pavodni data v hektarech)

X1 X2 X3
1 19.80 47.90 43.40
2 237.80 0.60 111.50
3 3.00 1.60 4.90
4 229.10 70.30  331.90
5 649.70 31.70 3198.40
6 1090.70 29.80 758.90
7 159.30 0.50 3297.90
8 562.30 0.40 302.20
9 1557.45 5359  747.79
10 59.70 0.80 13.30
11 237.80 0.60 108.90
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(Olomoucky kraj, pavodni data v hektarech)
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(v procentech)

X1 X2 X3
1 17.82 43.11 39.06
2 6796 0.17 31.87
3 3158 16.84 51.58
4 3629 11.14 5257
5 16.75 0.82 8244
6 58.03 159 40.38
7 4.61 0.01 95.38
8 65.01 0.05 3494
9 66.03 227 31.70
10 80.89 1.08 18.02
11 6847 0.17 31.36
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(v procentech)

mezofilni travniky

X1 X2 X3
1 17.82 43.11 39.06
2 6796 0.17 31.87
3 3158 16.84 51.58
4 3629 11.14 5257
5 16.75 0.82 8244
6 58.03 159 40.38
7 4.61 0.01 95.38
8 65.01 0.05 3494
9 66.03 227 31.70
10 80.89 1.08 18.02
11 6847 0.17 31.36

dubohabriny kroviny
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Ortonormalni souradnice a jejich interpretace

@ D-slozkova kompozice x = (xi,...,xp) — soufadnice (bilance)
z=(z1,...,2p-1)

e jedina ortonormalni souradnice (z;) obsahuje vSechnu relativni
informaci (vysvétluje viechny podily) o jedné slozce

@ necht x; je takovou slozkou =

D—k X
Ze =1/ In L k=1,....D-1. (1)
D—k+1 D—k/ j.;k.s_lxk

s rozptyly
1 = Xl
Va,I(Zk) m Z var (|n Xp)
p=k+1
2D k)(D k+1) Z Z var <'“>

=k+1 q=k+1
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Ortonormalni souradnice a jejich interpretace

= konstrukce jiné ortonormalni baze, kde prvni souradnice vysvétluje
danou kompozicni slozku (x; v pfedchozim snimku):

(Xl,...,XD) —

(ORNO) (ORNO) (y.

(Xt X150y X1, Xig 1y -0 XD) =0 (X)X s oo X X s XD )i
11 (/)
D —k j k+1
D—-1 2
“Vb- k+1 ’ - @)
zrejmezk)—zkz()prok—l ,D—1
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Ortonormalni souradnice a jejich interpretace

= konstrukce jiné ortonormalni baze, kde prvni souradnice vysvétluje
danou kompozicni slozku (x; v pfedchozim snimku):

(Xl,...,XD)—>
(X1y X1y« oy XI—1, X[ 41y - - -, XD) = (Xfl),xz(),...,xl(l),xl(_:_)l,...,xg));
D (l)
D — k j_k+1 .
Vo 51! L k=1,....,D-1, (2
zrejmezlg)—zkz()prok_l ,D—1

@ takové souradnice jsou zejména uzite¢né, kdyz se zajimame
o jedinou kompozicni slozku (imputace chybéjicich hodnot)
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(v ortonormalnich soufadnicich)

mezofilni travniky

dubohabriny kroviny
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(v ortonormalnich soufadnicich)

@ obdrzime dvé souradnice:

- . mezofilni travniky
napf. zvolime

V2 X1

zZ1 = — In s
V3 V/xex3
1 | X2

7z = — In=

2 V2 x3

@ odhaleni skutecné struktury
dat

@ dvé prirozené odlehlé dubohabriny Kroviny
hodnoty (5, 7)
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Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech

(v ortonormalnich soufadnicich)

@ obdrzime dvé souradnice:

o 1
napf. zvolime
- 3 4
V2 In L
Z1] = —=1n N
NV U o
1 In 2 .
Z2 = _— —_ N
V2 X ° o
. 8
@ odhaleni skutecné struktury 7
dat o
@ dvé prirozené odlehlé ‘ - ‘ ‘
hodnoty (5, 7) ’ ' ’ ’

Z1
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Kompozi¢ni data a chybéjici informace

@ chybéjici hodnoty se vyskytuji v mnoha realnych (kompoziénich)
datovych souborech

@ Vétsinu statistickych metod nelze aplikovat pfimo na data
s chybéjicimi hodnotami

@ prosté vynechani pozorovani s chybéjicimi hodnotami by zpasobilo
ztratu informace
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Kompozi¢ni data a chybéjici informace

@ chybéjici hodnoty se vyskytuji v mnoha realnych (kompoziénich)
datovych souborech

@ Vétsinu statistickych metod nelze aplikovat pfimo na data
s chybéjicimi hodnotami

@ prosté vynechani pozorovani s chybéjicimi hodnotami by zpasobilo
ztratu informace

= doplnit chybéjici idaje vhodnymi hodnotami a pokracovat se
ve statistické analyze
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Kompozi¢ni data a chybéjici informace

@ chybéjici hodnoty se vyskytuji v mnoha realnych (kompoziénich)
datovych souborech

@ Vétsinu statistickych metod nelze aplikovat pfimo na data
s chybéjicimi hodnotami

@ prosté vynechani pozorovani s chybéjicimi hodnotami by zpasobilo
ztratu informace

= doplnit chybéjici idaje vhodnymi hodnotami a pokracovat se

ve statistické analyze

@ potreba specialniho pristupu k imputaci kompoziénich dat (jedina
relevantni informace je obsazena v podilech)

@ pri vyskytu odlehlych hodnot selhavaji klasické imputaéni metody =
uziti robustnich metod
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Imputace pomoci k nejblizsich sousedi

Kdyz imputujeme jednu chybéjici hodnotu

@ uzijeme Aitchisonovu vzdalenost
da(x,y) = Z,-D:l J-';l(ln(x;/xj-) —In(yi/x;))? k nalezeni k nejblizsich
sousedd

@ upravime odpovidajici hodnoty vzhledem k celkové velikosti slozek

Karel Hron (UP) Predzpracovani kompozicnich dat Robust 2012 14 / 29



Imputace pomoci k nejblizsich sousedi

Kdyz imputujeme jednu chybéjici hodnotu
@ uzijeme Aitchisonovu vzdalenost
da(x,y) = Z,-D:l J-';l(ln(x;/xj-) —In(yi/x;))? k nalezeni k nejblizsich
sousedd

@ upravime odpovidajici hodnoty vzhledem k celkové velikosti slozek
nejblizsi soused 80 | 30 | 50 | 100
hodnota k imputaci | 20 | NA | 12.5 | 25

— upravime 30 vzhledem k informaci v ostatnich slozkach
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Imputace pomoci k nejblizsich sousedi

Kdyz imputujeme jednu chybéjici hodnotu
@ uzijeme Aitchisonovu vzdalenost
da(x,y) = Z,-D:l J-';l(ln(x;/xj-) —In(yi/x;))? k nalezeni k nejblizsich
sousedd

@ upravime odpovidajici hodnoty vzhledem k celkové velikosti slozek
nejblizsi soused 80 | 30 | 50 | 100
hodnota k imputaci | 20 | NA | 12.5 | 25

— upravime 30 vzhledem k informaci v ostatnich slozkach

imputace pomoci metody k nejblizsich sousedti nebere plné do Gvahy
vztahy mezi kompozi¢nimi slozkami
= modelova imputace
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Iterativni modelova imputace

e inicializace chybéjicich hodnot vysledky metody k nejblizSich sousedii
@ usporadat kompozicni slozky podle klesajiciho poctu jejich chybéjicich
hodnot
@ do dosazeni konvergence: pro/=1,....D
e provést ilr transformaci (2) dat

e provést robustni (klasickou) regresi zfl) na 22(l), . ,zg)_l

e nahradit (pdvodné) chybéjici hodnoty a zpétna transformace dat

@ preusporadat slozky dle pavodniho poradi

— obvykle zlepsuje vysledky metody k nejblizsich sousedii

Karel Hron (UP) Predzpracovani kompozicnich dat Robust 2012 15 / 29



X1

X2

Priklad: Vegetacni struktura v 11 bioregionech
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Priklad: Vegeta¢ni struktura v 11 bioregionech (NA)
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Priklad: imputace pomoci k nejblizsich sousedi

o1

X1 X2 X3
1 1980 47.90 4340 3,
2 237.80  0.60  128.03
3 3.00 160 490 o S 10
4 22010 7030 331.90 60
5 64970 3170 3198.4Q - .
6 1532.807 29.80  758.90
7 15930 050 3297.90 7 A 2
8 56230  0.40  302.20 o
9 1557.45 5359 T747.79 ¥ A
10 59.70  0.80  13.30
11 237.80  0.60  108.90 ¢ - ,

Z1
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X1

X2

Priklad: imputace pomoci robustniho iterativniho postupu

X3
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X2

Priklad: Imputace pomoci klasického iterativniho postupu

X3
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Priklad: Robustni (LTS) regrese z; na z

mezofilni travniky

-1
I

-2
I

22

f
7 dubohabriny kroviny
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Priklad: Problém klasické regrese

mezofilni travniky

-2
I

dubohabriny kroviny
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Vyskyt nul v kompozi¢nich datech

@ log-ratio analyza kompozi¢nich dat nemize byt pouzita pro
kompozice s nulovymi hodnotami slozek

@ prirozeny pozadavek, protoze u kompozice je veskera relevantni
informace obsazena v podilech mezi kompozi¢nimi slozkami
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Vyskyt nul v kompozi¢nich datech

@ log-ratio analyza kompozi¢nich dat nemize byt pouzita pro
kompozice s nulovymi hodnotami slozek

e prirozeny pozadavek, protoze u kompozice je veskera relevantni
informace obsazena v podilech mezi kompozi¢nimi slozkami

@ dva zakladni typy nul:

e strukturni nuly - vysledek néjakého strukturniho procesu (vydaje za
alkohol v domacnostech abstinentil), reseni: nékolik pristupi, napr.
analyza podkompozic, dalsi vyzkum nutny

e nuly vzniklé zaokrouhlenim - vysledek nepresného méreni stopovych
prvkii v kompozici (geochemicka méreni, environmentalni data),
reseni: nahradit malou nenulovou hodnotou (napf. 2/3 detekéniho
limitu nebo uzit néjaky parametricky pristup)

Karel Hron (UP) Predzpracovani kompozicnich dat Robust 2012 23 /29



Modelové nahrazeni zaokroulovacich nul

@ algoritmus modelové imutace doplnény o tobitovou regresi (inicializace
= 2/3 detekéniho limitu)
eprol=1,....,D,i=1,...,n, Z0) = [zg/),Z(_/)l]:

souf. pro detekéni limit efll) = ¢y,

,1 \/7"‘01/71_[2”

¢< il ZAI—IIB >
S _ L0 ), B .@(/) _ s (3)

0_,mt .30 '
d) ?l),-l —Zz /',71'/6
&)
()

nahrada neznamych hodnot v z;’ podminénou stfedni hodnotou
/ 1 1
Elzy 120721 < 9]
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Priklad: Vyskyt nulové hodnoty (DL=0.1)

mezofilni travniky

X1 X2 X3
19.80 47.90 43.40
237.80 0.60 111.50

3.00 1.60 4.90
229.10 70.30 331.90
649.70 31.70 3198.40
1090.70 29.80  758.90
159.30 0.50 3297.90
562.30 0.40 302.20
1557.45 5359  747.79
59.70 0.80 13.30
237.80 0.60 108.90

— =
PR oo~No oW R

12 69.00 0.10 0.00 dubohabriny
zdanicko-litencicky bioregion
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Priklad: Nahrazeni nulové hodnoty (DL=0.1)

X1 X2 X3 12

1 1980 4700 4340 <"

2 23780 060 11150 _ | 3

3 3.00 1.60 4.90 ' 4

4 22910 7030 331.90 | 9 19

5  6490.70 31.70 3198.40 6

6 1090.70 29.80 758.90N ¢

7 15030 050  3207.90 ° a

8 56230 040 30220 T

9 1557.45 ©53.59 747.79 8

10 59.70  0.80 1330 77

11 23780 060 108.90

12 69.00 0.10 0.0427 ' | | 7 | | | |
0 1 2 3 4 5

Karel Hron (UP) Predzpracovani kompozicnich dat Robust 2012 26 / 29



@ kompozice vyzaduji specificky pristup k predzpracovani datového
souboru
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@ kompozice vyzaduji specificky pristup k predzpracovani datového
souboru

e predstavené metody prekonavaji existujici metody ve vétsine
datovych konfiguraci (napf. u imputace NA testovano s vice nez 20
imputacnimi technikami pfi riznych mechanismech (MCAR, MAR))
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@ kompozice vyzaduji specificky pristup k predzpracovani datového
souboru

e predstavené metody prekonavaji existujici metody ve vétsine
datovych konfiguraci (napf. u imputace NA testovano s vice nez 20
imputacnimi technikami pfi riznych mechanismech (MCAR, MAR))

@ k dispozici v R-knihovné robCompositions; tato prezentace na
http://compositions.sweb.cz/
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@ kompozice vyzaduji specificky pristup k predzpracovani datového
souboru

e predstavené metody prekonavaji existujici metody ve vétsine
datovych konfiguraci (napf. u imputace NA testovano s vice nez 20
imputacnimi technikami pfi riznych mechanismech (MCAR, MAR))

@ k dispozici v R-knihovné robCompositions; tato prezentace na
http://compositions.sweb.cz/

@ v priprave: algoritmus pro praci se strukturnimi nulami
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