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Kompozi¢ni data
= D-sloZkové vektory, popisujici kvantitativné ¢asti néjakého

celku, nesouci relativni informaci o sloZkach (Aitchison, 1986;
Pawlowsky-Glahn a kol., 2015)
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celku, nesouci relativni informaci o sloZkach (Aitchison, 1986;
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o obvyklé jednotky mé¥eni: procenta, mg/kg (konstantni
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Kompoziéni data a jejich geometrie

Kompozi¢ni data

= D-sloZkové vektory, popisujici kvantitativné ¢asti néjakého
celku, nesouci relativni informaci o sloZkach (Aitchison, 1986;
Pawlowsky-Glahn a kol., 2015)

o obvyklé jednotky mé¥eni: procenta, mg/kg (konstantni
soucet sloZek), mg/| (konstantni sou&et se nevyskytuje)

e priklady: geochemickda data - proporce minerdld v horning;
koncentrace fenolickych kyselin ve ving (mg/l); vydaje
domdcnosti na rizné polozky (jidlo, bydleni, o3aceni) apod.
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Kompoziéni data a jejich geometrie

Kompozi¢ni data

= D-sloZkové vektory, popisujici kvantitativné ¢asti néjakého
celku, nesouci relativni informaci o sloZkach (Aitchison, 1986;
Pawlowsky-Glahn a kol., 2015)

o obvyklé jednotky mé¥eni: procenta, mg/kg (konstantni
soucet sloZek), mg/| (konstantni sou&et se nevyskytuje)

e priklady: geochemickda data - proporce minerdld v horning;
koncentrace fenolickych kyselin ve ving (mg/l); vydaje
domdcnosti na rizné polozky (jidlo, bydleni, o3aceni) apod.

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

e pozadavky na relevantni analyzu kompozic: invariance na
zménu mé¥Fitka, podkompozi¢ni soudrZnost, zachovani
relativniho méFitka = Aitchisonova geometrie (AG; EVP
dimenze D — 1)

e vétSina statistickych metod se opird o predpoklad euklidovské
geometrie (Eaton, 1983)
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Geometrické aspekty analyzy kompozi¢nich dat

e pozadavky na relevantni analyzu kompozic: invariance na
zménu mé¥Fitka, podkompozi¢ni soudrZnost, zachovani
relativniho méFitka = Aitchisonova geometrie (AG; EVP
dimenze D — 1)

e vétSina statistickych metod se opird o predpoklad euklidovské
geometrie (Eaton, 1983)

= vyjad¥it kompozi¢ni data v soufadnicich vzhledem
k ortonormalni bazi na simplexu (Egozcue a kol., 2003) —
statistickd analyza, interpretace (bilance, absence
standardnich (kartézskych) soufadnic)

¢ log-podilova (log-ratio) analyza kompozi¢nich dat
(Aitchison, 1986)
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Ortonormalni soufadnice

Problém

e vychozi pozice: kompozi¢ni data jsou z definice
mnohorozmérnd, libovolnd slozka kompozice nemliZe byt
uvaZovana nezdvisle na ostatnich (veskerd relevantni
informace je obsaZena v podilech mezi slozkami)

e dano: D-slozkovd kompozice x = (x1,...,xp)’, vyjad¥end
v D — 1 ortonormalnich soufadnicich vzhledem k AG
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Problém

e vychozi pozice: kompoziéni data jsou z definice
mnohorozmérnd, libovolnd slozka kompozice nemliZe byt
uvaZovana nezdvisle na ostatnich (veskerd relevantni
informace je obsaZena v podilech mezi slozkami)

e dano: D-slozkova kompozice x = (x1,...,xp)’, vyjddfena
v D — 1 ortonormalnich soufadnicich vzhledem k AG

e cil: zachytit relativni informaci o konkrétni sloZce, ¥eknéme
x1, pomoci jedné ze soufadnic

e otazka: které slozky musime uvaZovat, nap¥. pfi tvorb&
geochemické mapy pro slozku x;?

o problém: nékteré sloZzky mohou byt zatizeny chybou méfent,
coz mize ovlivnit relativni informaci o xy
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Ortonormalni soufadnice

Sou¥adnicova reprezentace

o veskera relativni informace o sloZce x; miZe byt
reprezentovana soutadnici zj, Ize zkonstruovat ortonormalnf{
soutadnice (pivotové bilance) z = (z1,...,2zp_1) k z1 jako

D—i Xj

Zi = - In
D — 1 -y

(Fi%erova a Hron, 2011)

L i=1,....D—1

e slozka x; je obsaZena pouze v zj, kterd mize byt taktéz
vyjad¥ena jako normovany soulet In(xi/x2) + - -+ + In(x1/xp)

e zbyvajici soufadnice (22, ...,2zp_1) reprezentuji podkompozici
o slozkach xo,...,xp
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VaZené pivotové bilance

e vazeny protéjsek k z (Filzmoser a Hron, 2015): vezmeme
vaZeny soucet parovych log-podilli k xi:

aglnﬁ—i—...—l—aDIn;{—;, a, >0, k=1,....D; apr+---+ap =1

X2

e s normujici konstantou (pro dosaZeni ortonormality) obdrzime
soufadnici

wy = In

e zbyvajicich D — 2 soufadnic ziskdme ¥eSenim posloupnosti
vhodné zvolenych linedarnich homogennich systémii
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VaZené pivotové bilance: konstrukce

1) vyjad¥ime vaZenou pivotovou bilanci jako vektor
logkontrastovych koeficientl, wy = w) Inx

1

w1 = —D (1,—0(2,...,—04D)l
2
V31t 2o
2) vektory koeficientl wy, ..., wp_1 ziskdme postupné& p¥i

dodrzeni pozadavku ortonormality wiw; = j;,
i,j=1,...,D —1 a logkontrastové podminky w/l =0

3) volné parametry v linedrnich systémech jsou uZity pro zajisténi
toho, Ze je informace o x; obsaZena pouze v wy a wp_1
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VaZené pivotové bilance: konstrukce

1) vyjad¥ime vaZenou pivotovou bilanci jako vektor
logkontrastovych koeficientl, wy = w) Inx

1

w1 = —D (1,—0(2,...,—04D)l
2
V31t 2o
2) vektory koeficientl wy, ..., wp_1 ziskdme postupné& p¥i

dodrzeni pozadavku ortonormality wiw; = j;,
i,j=1,...,D —1 a logkontrastové podminky w/l =0

3) volné parametry v linedrnich systémech jsou uZity pro zajisténi
toho, Ze je informace o x; obsaZena pouze v wy a wp_1

= lze pfedpoklddat, wy obsahuje relevantni relativni informaci
0 x1 a wp_1 tu zbyvajici (redundantni)
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Vazené pivotové bilance

VaZené pivotové bilance: obecné vztahy

!
e wy=(0,...,0,ap_1 —ap,ap —ap_s,ap_» — ap)’,
——
D—3
e w,=(0,...,0,Wpp_p,Wpp—pi1---sWpp)
P ) » Yy Wp,D—py Wp,D—p+1 p,D) s
—— ’

D—p—-1
p=3,...,.D—-2:

D—1 D D
_ . o 2
Wpp—p = 2 E , E , aiaj — (p—1) E o,
i=D—p+1j=i+1 i=D—p+1
D D
2
Wpk = E o — (aD_p + ak) E o + (p = l)aka(D,p),
i=D—p+1 i=D—p+1
ik ik

k=D—-p+1,D—p+2,...,D
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VaZené pivotové bilance: obecné vztahy

/ v
® prowp_; = (W_D__Ll, Wp-12,-..,Wp—1,p) obdriime
nasledujici koeficienty

D-1 D D

= 2 aj — (D —2) 2

WD,1’1 OZ,OZJ a,,
i=2 j=i+1 i=2

D D
(D-2)) o?+(1—ax)) ai—(D-2ay, k=2,...,D
iZk iZk

WD -1,k

e specifickd role x; v soufadnici wp_; je zfejma

e nasledng Ize ur&it normujici konstanty (pro obdrzeni
ortonormalnich soufadnic)
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Vazené pivotové bilance: pfipad D = 3

e pfipad D = 3:

1 X1
2(1— azasz) X°x3°

az3—an —(1+0l3) 14+an
5 %3

e poznamenejme, Ze v zavislosti na ap a a3 soufadnice wy
taktéZ obsahuje relativni informaci o xi; specialni pfipad:
1.
) = (3 = 5"

X 1 X2

2 | 1
f— n —
3 \/ X2X3

Wy =21 =
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Volba vah

Volba vah
e varia¢ni(!) matice je zdkladni charakteristikou kompozi¢ni
variability pro x = (x1,...,xp)":

X b
T= {var (In —') }
Xi/) Jij=1

e predpokladejme, Ze slozka, kterd nas zajima, je xi, tedy
uvaZzujeme prvni ¥adek (sloupec) matice T:

X X X
t; = (ti1,...,tip) = (var (In —1) ,var <In —1> ,...,var (In —1>>
X1 X2 XD

e definujeme vahy: &; = g, pro i =2,...,D, které prifazuji
I
prevracené &tvercové hodnoty rozptyld parovych log-podil
s x; (déle normované pro ziskani ap, ..., ap)
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Aplikace na redlna data

Koncentrace prvki v sedimentech (National
Geochemical Survey of Australia)

e projekt National Geochemical Survey of Australia (NGSA)
shromazdil 1315 vzorkl pokryvajicich ptes 80 % Australie
(Caritat a Cooper, 2011)

e vysledek rozsdhlého geochemického vyzkumu pokryvajiciho
pfes 6 million km?, provedeného Geoscience Australia a
geologickymi sluzbami jednotlivych statd Australie

e pro analyzu bylo vybrano 49 promé&nnych (koncentraci
chemickych prvkii)
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NGSA data: vysledky

e simula¢ni studie (se v8emi slozkami): ukdzalo se, Ze vaZené
bilance jsou efektivnim prostfedkem k zachyceni
jednorozmé&rné (relativni) informace v geochemickych mapach
diky potlageni ,,redundantnich” log-podilli skrze vhodnou
volbu vah
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Aplikace na redlna data

NSGA data: simulace
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NGSA data: vysledky

e simula&ni studie (se vemi slozkami): ukdzalo se, Ze vazené
bilance jsou efektivnim prostfedkem k zachyceni
jednorozmé&rné (relativni) informace v geochemickych mapach
diky potlaéeni ,,redundantnich® log-podilti skrze vhodnou
volbu vah

e eliminace tzv. pob¥ezniho efektu (v oblastech jeho vyskytu),
zejména pro stopové prvky

— demonstrovéno pro pfipad cesia (Cs)
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Aplikace na redlna data

NSGA data: srovnani pro Cs
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Aplikace na redlna data

Zavéry

e vazené pivotové bilance predstavuji alternativu
k ,,automatické” konstrukci pivotovych bilanci
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Zavéry

e vazené pivotové bilance predstavuji alternativu
k ,,automatické” konstrukci pivotovych bilanci

e ziskané ortonormalni soufadnice mohou byt nadsledné vyuZzity

pro statistickou analyzu (korelagni analyza v soufadnicich,
regresni analyza)
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Aplikace na redlna data

Zavéry
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e ziskané ortonormalni soufadnice mohou byt nadsledné vyuZzity
pro statistickou analyzu (korelagni analyza v soufadnicich,
regresni analyza)

e wj a wp_1 jsou konstruovany tak, Ze obsahuji veskerou
relativni informaci o vybrané sloZce; w; obsahuje ,relevantni*
informaci, wp_; obsahuje zbyvajici informaci
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Aplikace na redlna data

Zavéry

e vazené pivotové bilance predstavuji alternativu
k ,,automatické” konstrukci pivotovych bilanci

e ziskané ortonormalni soufadnice mohou byt nadsledné vyuZzity
pro statistickou analyzu (korelagni analyza v soufadnicich,
regresni analyza)

e wj a wp_1 jsou konstruovany tak, Ze obsahuji veskerou
relativni informaci o vybrané sloZce; w; obsahuje ,relevantni*
informaci, wp_; obsahuje zbyvajici informaci

e viahy mohou byt uréeny pomoci variaéni matice, nebo na
z3klad& expertni znalosti (nap¥. kvality mé&feni)
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Prezentace je k dispozici na http://compositions.sweb.cz/.
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