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Kompozi¢ni data

m D-slozkova kompozice - popisuje &asti celku, nese relativni
informaci

x=(r1,..,xp) x; >0,i=1,....,D
m simplex

D
SD = {X = (3717 ...;l'D)/’mi > O,Z = 1, ...,D, Z x; = KZ}
i=1

m priklad - koncentrace prvki v hornindch (mg/l, mg/g), volebni
hlasy v jednotlivych obvodech, vydaje domacnosti,
metabolomickd data



P¥edpoklady relevantni analyzy

m invariance na zmé&nu mé¥itka

!
KT KTD
C(x) = ( B =p )
dic1 T D1 Ti

® invariance na permutaci

m uzavér

m nezavislost analyzy na potadi sloZek kompozic
m podkompoziéni soudrZnost

m invariance na zménu méfitka pro libovolnou podkompozici
m souvislost se zachovdanim geometrickych vlastnosti, které
charakterizuji nap¥. eukleidovskou geometrii



Aitchisonova geometrie na simplexu

Operace, které respektuji vlastnosti kompozic a navic vedou ke
struktute eukleidovského prostoru. Necht x,y € SP, a € R

m perturbace

x®y = C(z1y1, ... TDYD)
m mocninna transformace

a®x=Cxf,...,2H)
m Aitchisoniv skalarni sou&in

Ti Y
- 3 Cnlint

1<)



Aitchisonova geometrie na simplexu

m norma kompozice

m Aitchisonova vzdalenost

1 ; i\’
dulxy) = xS ¥la = | 5 3 <1n, _my) ,

kdexoy=x®[(-1)oy]



Aitchisonova geometrie na simplexu

17

redlny prostor s eukleidovskou geometrii




Prace v soufadnicich

Uvazujeme urditou bazi a kompozice vyjadfime v soufadnicich
vzhledem k této bazi.

m alr soufadnice - zobrazi kompozice ze simplexu do RP~1

alr(x) =In <xl 2 ey xD_l)

a;D’xD’ rp

m clr soufadnice - zobrazi kompozice do R

g(x)" " g(x)



Prace v soufadnicich

m ilr soufadnice

ilr(x) = ((x,€1), ;- (X,€D_1),) »

kde {e1,e2,...,ep_1} je ortonormdlni baze na simplexu
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m ilr soufadnice

X = (xl, ...,xD)/ — X(l) = (a:l,:cl, vy 11, T]4-1, ...,ID)/

! n .( !
— X(l) = (xg),,l"l( ),xl(_zl""‘/l"&)))/

O D—1 LEZ(Z)

W= In
! D—i+1 iy — o’
v Hj:iJrl 2

P ! L o .
m prvni soufadnice zg) obsahuje veskerou relativni informaci,

kterad se tykd z; ve vztahu k ostatnim slozkdm, zbyvajici

(0 0

soufadnice 2,7, ..., zjy__; pak vysvétluji zbytek informace

i=1,..,D—1



Vyskyt nul v kompozi¢nich datech

m nuly vzniklé zaokrouhlenim (rounded zeros)

m strukturni nuly (structural zeros)

m diskrétni nuly (count zeros)




Metody pro nuly vzniklé zaokrouhlenim

m neparametrické nahrazeni

dij x5 =0,
>, Ok
zij | 1— ‘k&i ., jinak
(]




> LPdatal[c(1:3,91:93),]
Cr B P ') Cu Ti Ni Y Sr La Ce Ba Li K RDb

1 33.3 23393 47 5.3 37156 9.1 24 38 9 180 48 76 16617 53

2 64.7 35 978 83 9.1 4215 19.8 21 93 19 259 93 95 16527 64

3 30.4 23 433 42 3.8 3305 16.6 22 59 14 240 75 80 12209 53
91 11.2 14 105 35 0.0 884 0.0 3 5 0 37 10 224 30511 167
92 4.2 4 39 21 0.0 2005 0.0 12 33 10 139 45 86 20106 83
93 22.1 11 186 59 6.4 2525 15.5 10 38 7 197 74 236 33909 195

> DL

Cr B P V Cu Ti Ni Y Sr La Ce Ba Li K Rb
3.6 3.0 37.0 9.0 2.0 549.0 6.3 3.0 5.0 1.0 18.0 10.0 22.0 159.0 15.0



XN <- multRepl(X,label=0,DL,delta=2/3)

> round(XN[c(1:3,91:93),]1,2)
Cr B P ) Cu Ti Ni Y Sr La Ce Ba Li K Rb

1 33.3 23393 47 5.30 3715 9.1 24 38 9.00 180 48 76 16617 53
2 64.7 35 978 83 9.10 4215 19.8 21 93 19.00 259 93 95 16527 64
3 30.4 23 433 42 3.80 3305 16.6 22 59 14.00 240 75 80 12209 53
91 11.2 14 1056 35 1.33 884 4.2 3 5 0.67 37 10 224 30511 167
92 4.2 4 39 21 1.33 2005 4.2 12 33 10.00 139 45 86 20106 83
93 22.1 11 186 59 6.40 2525 15.5 10 38 7.00 197 74 236 33909 195




m ilr-EM algoritmus

m prvni faze

nahradit vdechny nuly 65% detek&niho limitu
sefadit sloupce (sloZky) sestupné podle po&tu nul
m druhd faze (prol=1,...,D)
vyjad¥it kompozice v ilr soutadnicich — Z() = [ZED,Z(,Z)J
~(1
(robustni) linearni regrese z\"'na 2, — ,B< )

p¥epolet nul v 2(1” pomoci parametr( z linedrni regrese
[@ prevést zp&t na simplex
m tfeti faze

usporadat kompozice podle plvodniho pofadi



m ilr-EM algoritmus

m nahrazeni nul pomoci tzv. ,censored regression”

l ’ ~
vy — 2,8
¢ a0
2 (l) ﬂ(l) — W

Za T % w0 20 30
@ 50




> fitI <- impRZilr(as.matrix(LPdata),d1=DL,method="1m")
> XI = fitI$x

> round(XI[c(1:3,91:93),]1,2)
Cr B PV Cu Ti Ni Y Sr La Ce Ba Li K Rb

1 33.3 23 393 47 5.30 3715 9.10 24 38 9.0 180 48 76 16617 53
2 64.7 35 978 83 9.10 4215 19.80 21 93 19.0 259 93 95 16527 64
3 30.4 23 433 42 3.80 3305 16.60 22 59 14.0 240 75 80 12209 53
91 11.2 14 105 35 1.45 884 3.29 3 &5 0.9 37 10 224 30511 167
92 4.2 4 39 21 1.11 2005 3.24 12 33 10.0 139 45 86 20106 83
93 22.1 11 186 59 6.40 2525 15.50 10 38 7.0 197 74 236 33909 195



Graf: Clr-biplot vychdzejici z matice s nahrazenymi nulami pomoci
neparametrického nahrazeni (vlevo) a ilr-EM algoritmu (vpravo)
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Metody pro strukturni nuly - detekce odlehlych hodnot

m dvoustupriovy algoritmus

oznalit nuly jako chybégjici hodnoty, nahradit vhodnym
algoritmem, vyjad¥it matici v ilr sou¥adnicich
uréit robustni odhady stfedni hodnoty a varianéni matice pro
nenulové slozky
vypocitat Mahalanobisovy vzdélenosti
1
MD() = [(3 - £)/C; 7 @ - &)

identifikovat odlehla pozorovani podle MD a pfislusného
kvantilu x2-rozdéleni

detekce vzhledem ke struktufe strukturnich nul



m dvoustupriovy algoritmus
mx=(r1,....,2p) _
mX= (O7 ...,O,Ijl, ...,IjK)/, x=Px
m z=ilr(x)
mz=Q'z
m odhady t a C
Et=QtaC=QCQ

m vybér sloZzek odpovidajicim nenulovym slozkdm — z*, t*, C*



Knihovny pro kompozi¢ni data v softwaru R

B compositions

m zCompositions

m robCompositions
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