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Zastosowanie analizy danych zlozonych (CDA) w geologii
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Streszczenie

W artykule przedstawiono podstawowe zalozenia metody danych ztozonych — Compositional Data Analysis.
Metoda ta pozwala na statystyczna interpretacj¢ danych, w ktorych wartosci zmiennych sumuja si¢ do pewnej
calosci. Pokazano przyktady zastosowania metody CDA dla danych hydrogeologicznych oraz petrologicznych —
w tym interpretacj¢ tych danych i ich wizualizacj¢ za pomoca diagraméw trdjkatnych. Specyfika metody
jest mozliwos¢ stosowania szeregu procedur przeksztalcen, np. amalgamacji danych, perturbacji, uwalniania
i centrowania.

Wprowadzenie

Metoda danych ztozonych lub ,,sktadowych” (Compositional Data Analysis) jest stoso-
wang od niedawna metoda statystycznego opracowania danych, wprowadzona przez Ait-
chinsona w 1986 roku (Aitchison 1986). Jest ona ciagle rozwijana i znajduje zastosowanie
w coraz to nowych dziedzinach nauki (Aitchison, Barcelo-Vidal 2002; Aitchison, Kay 2003).
Stosunkowo szeroko stosowana jest w naukach o Ziemi, m.in. w mineralogii i petrografii
(Tolosana-Delgado i in. 2002; Martin-Fernandez i in. 2003), paleontologii (Buccianti,
Monechi 2002) i geochemii (Buccianti 2003; Otero i in. 2003; Eynatten 2003). W wezszym
zakresie analiza CDA wykorzystywana jest takze w archeometrii (Baxter i in. 2003),
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genetyce (Gasparini, Di Gaetano 2003) i innych dziedzinach. Ponizej zostana przedstawione
nowe, oryginalne przyklady zastosowania procedury CDA w hydrogeologii i petrologii.

1. Zalozenia metody Analizy Danych Zlozonych

Analiza danych ztozonych (CDA) obejmuje zespdt procedur, po raz pierwszy przed-
stawiony w pracy Aitchisona (1986). Zalozeniem Compositional Data jest to, iz sktadaja sie
z x wektorow o nieujemnych elementach xy, ..., xp, stanowiacych pewna catos¢:

x +..txp=1

Poniewaz sktadowe w réwnaniu sumuja si¢ do jednosci, nie sa zmiennymi niezaleznymi.
Nazywa sig¢ je (w duzym uproszczeniu) danymi zamknigtymi (closed data). Jest to rodzaj
danych najczesciej wystepujacych w geologii — np. geochemii (np. skiad tlenkowy),
sedymentologii (udziat ziaren w poszczego6lnych klasach frakcji), petrografii, palinologii,
paleoekologii, pomiarach §rodowiskowych itp.

Informacja zawarta w wektorach (kompozycjach o nieujemnych elementach x, ..., xp)
jest zwiazana ze wzgledna, a nie absolutna, zawartoscia skfadnika. Stad tez zaleznosci
pomiedzy skfadnikami moga by¢ wyrazane w formie proporcji. Transformacja przestrzeni
wektoréw kompozycyjnych — simplex — w rzeczywista przestrzen euklidesowg moze by¢
dokonywana poprzez zespot transformacji logarytmicznych (Aitchison 2003b).

Ponizej wymieniono charakterystyczne cechy zbioru danych sktadowych (Compositio-
nal Data) (Reyment, Savazzi 1999):

— kazdy rzad macierzy danych odnosi si¢ do pojedynczej probki (np. wody, skaty),

— kazda kolumna macierzy danych przedstawia pojedynczy sktadnik (part), np. pier-
wiastek chemiczny, minerat, jon itp.,

— kazdy sktadnik macierzy jest nieujemny,

— kazdy rzad macierzy sumuje sie¢ do 1 (np. proporcje) lub do 100 (np. udziat pro-
centowy). Mozna znalez¢ inng stata wartos¢, np. dzigki przeksztatlceniom (tzw.
perturbacjom),

— wspétczynnik korelacji pomiedzy skfadnikami zmienia sig, jesli jedng ze zmiennych
usuniemy z macierzy i znowu zsumujemy rzedy do 100 (poprzez operacj¢ sub-
kompozycji), jest to wiasciwos¢ korelacji zaleznej od zmiennych. Taki sam efekt
uzyskuje sie przez dodanie do rozwazan nowego sktadnika.

Zgodnie z idea danych ztozonych przedstawiona przez Aitchisona (1986), zaktada sig
co nastepuje: Jesli W = (w| wy ... wp) jest niezerowym wektorem, ktory nie jest kompozy-
cja (w| wy ... wp oznaczaja np. zawartosci podstawowych sktadnikéw cieczy wyrazone
w mg/dm?), to ze zbioru W mozna zawsze utworzy¢ pewien zbior danych ztozonych X.
Operacja ta polega na podzieleniu wartosci poszczegélnych sktadnikéw przez ich sume:
x;i=wil(w) +wy + ... +wp),aX= (x| x2 .. xp) jest wynikajacym z tego dziatania zbiorem
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(kompozycja — obejmujaca dla podanego przyktadu udzialy procentowe sktadnikow cie-
czy). Wystepujaca wtedy zaleznos$é:
w.

s S 3
xv

L

jest zawsze prawdziwa dla i, j = 1, 2, ... D, przy zalozeniu, ze w; i x; nie sg zerowe. Ta
wiasciwos¢ podkresla fakt, ze dane ztozone zawieraja jedynie informacje o wzglednych
wielkosciach — relacjach pomigdzy sktadnikami, a nie o wielkosciach absolutnych —
warto$ciach (Pawlowsky-Glahn, Olea 2004).

Operacje na danych ztozonych odbywaja si¢ w ograniczonej czgéci przestrzeni, jaka jest
simplex. Najwazniejszym zatozeniem jest to, iz pomimo, ze wektor x skiada sie z D
elementéw, jego sktadniki sa w petni opisane przez d komponentéw subwektora ztozonego
z d czgscei, gdzie (d = D — 1). Stad xp = 1 — x| — ... x4. Tak wigc zbior D-elementowy
jest wektorem d-wymiarowym. d-wymiarowy simplex, ograniczony D-wymiarowa prze-
strzenia, jest zbiorem zdefiniowanym przez:

5= {1y s xp): x> xp> 056+ +xp=1}

W ten sposob simplex S¢ jest zdefiniowany jako ograniczona czes¢ przestrzeni o wyz-
szym wymiarze RP,

W sytuacji gdy kompozycja skfada si¢ z dwoch sktadowych (S!), ich reprezentacja
graficzna jest linia 1-2 (rys. 1) o dtugosci réwnej 1. Punkt P znajduje sig blizej i-tego kofica
linii, jesli odpowiadajaca mu sktadowa x; ma duza warto$é.

Xo e X

»
P& »
o
®

A

1 2

Rys. I. Przedstawienie graficzne kompozycji dwusktadnikowej (x,, x,) na linii 1-2

Fig. 1. Representation of a 2-part composition (x;, x;) on the line 1-2

Simplex S? odpowiada diagramowi tréjkatnemu o wysokosci réwnej jednosci. Dla
kazdego punktu P w tréjkacie o wierzchotkach 1-2-3 (rys. 2) promienie x|, x, x3, prostopadte
do odpowiednich bokéw trojkata (2-3, 1-3, 1-2) spelniaja warunek x; + xo + x3 = 1.
Im wyzsza jest warto$¢ x;, tym wigksza odleglos¢ punktu P od boku przeciwleglego
wierzchotkowi /.

W przypadku kompozycji 4-elementowej nalezy rozpatrywaé przestrzen 3-wymiarowa
(simplex S3), odpowiadajaca tetraedrowi regularnemu 1-2-3-4, o wysokosci jednostkowej
(rys. 3). Sktadowa x; przedstawiona jest jako promien prostopadly do $ciany tetraedru,
przeciwleglej w stosunku do wierzchotka /. Dla kompozycji sktadajacych si¢ z wigkszej
liczby skfadowych nie ma wystarczajaco dobrego sposobu graficznego przedstawienia,
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Rys. 2. Przedstawienie graficzne kompozycji tréjsktadnikowej (x;, x,, x3) w trdjkacie 1-2-3

Fig. 2. Representation of a 3-part composition (x;, Xz, x3) in the reference triangle 1-2-3

dlatego dazy si¢ do zmniejszenia liczby sktadowych poprzez tworzenie subkompozycji
(Aitchison 2003b).

Wazna cecha danych zlozonych jest to, ze stosunek jakichkolwiek dwéch sktadowych
subkompozycji jest taki sam jak stosunek odpowiadajacych im dwu sktadowych w pelnej,
pierwotnej kompozycji. Ta wiasno$¢ ,,zachowania zalezno$ci” oznacza, iz jesli zachodzi
potrzeba ograniczenia rozmiaru analizy, redukcja ta musi by¢ przeprowadzona zgodnie
z procedurg tworzenia subkompozycji. Nie polega to na trywialnym ,,odcieciu” czesci
danych, lecz na ponownym przeksztatceniu wektora W” = (w; wy ... wp_,). (teraz o ogra-
niczonej liczbie skladnikéw wynoszacej D — n) na kompozycje X = (x| x3 ... xp_,),
elementéw typu x; = w/(w; + wp + ... + wp_,).

Rys. 3. Przedstawicenie graficzne kompozycji czterosktadnikowej (x), x, x3, x4) W tetraedrze 1-2-3-4

Fig. 3. Representation of a 4-part composition (x;, xz, X3, xs) in the reference tetrahedron 1-2-3-4
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2. Metody wizualizacji danych

W analizie danych ztozonych, do graficznego przedstawienia zalezno$ci migdzy zmien-
nymi stosowane sg najczesciej wykresy typu biplot oraz diagramy tréjkatne. Metoda biplot,
wprowadzona przez Gabriela (1971) (Aitchison, Greenacre 2002), pozwala na przedsta-
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Rys. 4. Diagramy tréjkatne przedstawiajace pierwotny (a) i poddany perturbacji (b) udziat procentowy
sktadnikow roztworu (subkompozycja kationdw) na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji wody
morskiej
GC — $rodek geometryczny subkompozycji (0,01; 0,22; 0,77). Roztwory na etapach poprzedzajacych
krystalizacje: Group | — gipsu, Group 2 — halitu, Group 3 — anhydrytu, Group 4 — polihalitu,
Group 5 — epsomitu, Group 6 — karnalitu, Group 7 — punkt krystalizacji karnalitu

Fig. 4. Ternary diagrams of original (a) and perturbed (b) cations subcomposition of sea water at different
stages of evaporation
GC — subcomposition geometrical centre (0,01: 0,22; 0,77). Solutions at different stages before
crystallization: Group | — gypsum, Group 2 — halite, Group 3 — anhydrite. Group 4 — polyhalite,
Group 5 — epsomite, Group 6 — carnallite, Group 7 — carnallite crystallization point
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wienie obserwacji i zmiennych na tym samym wykresie w sposob, ktéry opisuje ich wza-
jemne zaleznosci. Ponizej szerzej zostanie omowione zastosowanie diagramow trojkatnych.
W standardowym ujeciu, stosowanym szeroko w naukach o Ziemi, diagramy te pozwalaja na
jednoczesne przedstawienie trzech sktadnikow — np. w przypadku typowych diagramow
Peipera mozna operowac trzema zestawami anionow i trzema zestawami kationow.

Zaleta metod CDA jest mozliwos¢ uwzgledniania wiekszej ilosci zmiennych i przedsta-
wiania ich na diagramach trojkatnych, po sprowadzeniu do przestrzeni trojwymiarowe;j
(dzigki wyodrebnieniu subkompozycji). Przestrzenia danych ztozonych jest simplex SP
(Aitchison 1986), jesli D = 3 — simplex mozna graficznie przedstawi¢ w formie diagramu
trojkatnego. Dla przestrzeni simplex mozliwa jest operacja zwana perturbacja. Perturbacja
wektora x = (x|, x2. x3) W S, przez wektor p = (p;. p2. p3) w S°. jest nowy wektor
p@®x=C(pixy, paxcr, p3x3) W S3, gdzie C oznacza operacje tzw. zamykania (ang. ..closure™).
W trakcie tej operacji kazda sktadowa wektora p @ x jest dzielona przez sume wszystkich
jego sktadowych. Perturbacja wektora x przez jego odwrotnos¢ x~! = (1/xy, 1/x5, 1/x3) daje
w rezultacie element neutralny e = C(1, 1, 1) = (¢/3, ¢/3, ¢/3), reprezentowany na diagramie
trojkatnym przez punkt lezacy w jego Srodku geometrycznym. Opisane wlasciwosci per-
turbacji maja znaczenie praktyczne. Perturbacja zestawu danych ztozonych przez odwrot-
nos¢ jej srodka geometrycznego (g7!) doprowadza do przeskalowania, prowadzacego do
zgrupowania danych wokoét srodka geometrycznego w diagramie tr()jkﬁtnym. Operacja ta
pozwala ponadto na transformacje linii prostych (np. linii siatki w pierwotnym diagramie
trojkatnym) rowniez na linie proste w diagramie przeskalowanym. Ilustracja graficznych
rezultatow perturbacji sa rysunki 4, 5 i 6.
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Rys. 5. Poddany perturbacji diagram udzialu [%] sktadnikow roztworu (subkompozycja anionow)
na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji wody morskiej
GC — srodek geometryczny subkompozycji (0.12: 0.01: 0.87), pozostale objasnienia jak na rys. 4
Fig. 5 Ternary diagram — after perturbation — of water composition (anions subcomposition), at different

stages of sea water simulated evaporation

GC — subcomposition geometrical centre (0.12; 0.01; 0,87). groups explanations — as in fig. 4
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Rys. 6. Poddany perturbacji diagram udziatu [%] skladnikow roztworu (subkompozycja Ca-SO,-H,O).
na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji wody morskiej
Objasnienia jak na rys. 4
Fig. 6. Ternary diagram — after perturbation — of water composition (subcomposition Ca-SO,-H,0),
at different stages of sea water evaporation
Explanations as in fig. 4

3. Przyklad zastosowania analizy danych zlozonych w hydrogeologii

Zastosowanie metody CDA w interpretacji zagadnien hydrogeochemicznych zostanie
przedstawione na przyktadzie zestawdw danych, opisujacych sktad przecietnej wody ocea-
nicznej (wg Nordstrom i in. 1979) ulegajacej ewaporacji. Sktad wody obliczono na kolej-
nych etapach parowania (1500 etapow), symulowanego za pomoca programu PHREEQC
(Parkhurst, Appelo 1999), zaktadajac, iz krystalizacja kolejnych soli (faz) nastepuje po
osiggnigciu nasycenia nimi roztworu (SI = 0). Otrzymany model, mimo uproszczen, jest
poréwnywalny z danymi prezentowanymi przez np. Fontes, Matray (1993). Masy sktad-
nikéw w roztworze stanowia zmienne, natomiast przypadkami sg ich kompozycje na ko-
lejnych etapach ewaporacji. Na ponizszych diagramach (rys. 4a i b) przedstawiono udzialy
procentowe sktadnikow roztworu (kationéw) na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji
wody morskiej (Labus K. 2005).

Diagram na rysunku 4a jest zblizony do trdjkata kationéw w diagramie Pipera, z ta
jednak roznica, ze diagram Pipera przedstawia wzgledne udzialy miliwali substancji
w roztworze, demonstrowany wykres prezentuje udziaty procentowe mas jonow gtéwnych.
Zmiennos¢ proporcji mas kationow w roztwornatomiast ze jest tutaj stabo widoczna, wsku-
tek nieznacznego udziatu Ca (ponizej 1%). Perturbacja oryginalnego diagramu (rys. 4b)
pozwala uzyska¢ blizszy wglad w analizowane relacje, zwtaszcza ze uktad odniesienia
rowniez ulegt przeskalowaniu. Niewatpliwa zaleta tego typu operacji jest obiektywizacja
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stalej przeksztalcenia — uzaleznionej od rozproszenia danych wokoét wartoéci centralne;j,
jaka jest $rednia geometryczna kompozycji.

Rysunki 4b i 5 obrazuja trend wzglednych zmian udziatu sktadnikéw roztworu wraz
z postepujacym procesem ewaporacji. Kolejne fragmenty trajektorii parowania wody mor-
skiej (migdzy punktami krystalizacji kolejnych soli) moga by¢ w przyblizeniu reprezen-
towane przez odcinki proste. Jednakze np. dla etapu poprzedzajacego krystalizacje gipsu,
analizowane diagramy moga nie dostarczaé¢ informacji na temat zréznicowania sktadu
roztworu (punkty reprezentujace sktad wéd nakladajq sig na siebie). W tej sytuacji dopiero
przeprowadzenie analizy kolejnej subkompozycji, w tym przypadku uwzgledniajacej udziat
wody w roztworze (rys. 6), pozwala na §ledzenie zmian takze i na tym etapie ewaporacji.

W trakcie prac prowadzonych w Instytucie Geologii Stosowanej Politechniki Slqskiej,
zweryfikowano takze mozliwosci przedstawiania zmian proporcji sktadowych danej kompo-
zycji w formie funkcji wzglgdem zmiennej nie nalezacej do tej kompozycji (np. zaleznosci
udziatéw jonéw gléwnych w pompowanych wodach wzgledem wielkosci uzyskiwanej
depresji). )

4. Przyklad zastosowania analizy danych zlozonych w petrologii

W ponizszym przyktadzie (Labus M. 2005) danymi sa wyniki analiz porozymetrycznych
wykonanych dla 50 probek skat. Probki reprezentowaly piaskowce réznowiekowe, z roz-
nych jednostek geologicznych Polski. Pochodzity one z Gér Swigtokrzyskich (skaty paleo-
zoiczne i mezozoiczne), z niecki srédsudeckiej (kredowe piaskowce ciosowe), z Gornego
Slaska (piaskowce gérnokarbonskie) i z Beskidu Slaskiego (piaskowce fliszowe gorno-
kredowe i trzeciorzedowe).

Celem pracy bylo wykrycie trendéow relacji pomigdzy udzialem wydzielonych prze-
dziatéw Srednic porow:

— pory przejsciowe 10°8—10~7 m,

— submakropory 10-7—10~% m,

— makropory whasciwe 106—10~4 m,

— pory nadkapilarne >10~* m.

W analizie CDA stosuje si¢ tworzenie podzbioréw (,,subkompozycji”) lub amalgamacje
(faczenie) danych (Aitchison 2003a,b; Buccianti i in. 1999).

W pracy analizowano kompozycje danych opisujacych rozktad poréw o réznych wiel-
kosciach (4 klasy) oraz subkompozycje tego zbioru, a takze zestawy danych amalga-
mowanych. Subkompozycja oznacza kompozycje¢ ztozong z podzbioru kompozycji spro-
wadzona do 100%. Amalgamacja polega na sumowaniu udziatu kilku podzbioréw w kom-
pozycji.

W przedstawionym na rysunku 7 diagramie trojkatnym zastosowano amalgamacj¢ pod-
zbioru pordw przej$ciowych i makroporéw (w gérnym narozniku trojkata). Wida¢ wyraznie,
iz punkty odpowiadajace poszczegolnym prébkom koncentruja si¢ na linii: pory przejscio-



47

Cum. prop. expl.:

+

S Przejsciowe+Makropory * Group 1

— 1 % Group 2
0 Grodp 3
© Group 4
= Group 5

Pr. Components:

— 0,58 0,14
-—-- 0,43 044

Submakropory

Nadkapilarne

Rys. 7. Diagram projekcji udziatow poréw
W gdrnym wierzchotku — amalgamowane udziaty porow przejsciowych i makroporow;
Group 1 — piaskowce gornokarbonskie, Group 2 — piaskowce triasu (Gory Swigtokrzyskie),
Group 3 — piaskowce jurajskie (Gory Swigtokrzyskie), Group 4 — piaskowce kredowe (Sudety),
Group 5 — gérnokredowe piaskowce fliszowe Beskidu Slaskiego. Strzatka wskazuje o$ pierwszej ze
sktadowych giownych

Fig. 7. Ternary diagram of pore sizes distribution
top — ammalgamated transitive and real macropores; Group | — late Carboniferous sandstones,
Group 2 — Triassic sandstones (Holly Cross Mts.), Group 3 — Jurassic sandstones (Holly Cross Mts.),
Group 4 — Cretaceous sandstones (Sudety Mts.), Group 5 — late Cretaceous flysh sanstones (Beskidy
region). The arrow points the axis of the first principal component

we — makropory amalgamowane i submakropory. Oznacza to, iz zmienna: ,,pory nadka-
pilarne” niesie ze soba najmniejszg ilo$¢ informacji.

Dla utatwienia interpretacji dokonano amalgamowania tej zmiennej z pozostatymi. Przy-
ktad rezultatu takiej operacji przedstawia rysunek 8.

Cum. prop. expl..
Przejsciowe+Nadkapilarne

— 0,87 x Group 1

— 1 < Group 2
o Group 3
o Group 4
w Group 5

Pr. Components:

—— 0,49 0,38 0,13

---- 0,15 061 0,24

Submakropory Makropory

Rys. 8. Diagram projekcji udziatow porow
W gbrnym narozniku — amalgamowane udziaty poréw przej$ciowych i nadkapilarnych;
oznaczenia grup — jak na rys. 7. Strzalka wskazuje 0§ pierwszego z czynnikow gtownych

Fig. 8. Ternary diagram of pore sizes distribution.
top — ammalgamated transitive and over-capillary pores; groups — as in fig. 7
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Na obu diagramach (rys. 7 i 8) przedstawiono osie wyodrgbnionych sktadowych gtow-
nych (bedacych swego rodzaju liniami regresji w modelu regresji dla danej kompozycji) oraz
wartosci odpowiadajace parametrom wektorow regresji obydwu sktadowych.

Oznaczenie ,,Cum. prop. expl” odnosi si¢ do skumulowanej wariancji wyjasnionej przez
(n — 1) sktadowych gléwnych (n — liczba analizowanych zmiennych), przy zatozeniu, ze
sktadowe te wyjasniaja 100% wariancji. W przyktadzie pierwszym (rys. 7) wida¢, iz
pierwsza ze sktadowych wyjasnia 73% wariancji, druga — pozostalq jej czgs¢ (dopehienie
do 100%), tj. 27% wariancji.

Z drugiego diagramu (rys. 8) wynika, iz skfadowa pierwsza (odpowiadajaca tym razem
juz za 87% wariancji) jest najsilniej skorelowana z udziatem poréw przejsciowych i nad-
kapilarnych. Innymi stowy, najwiekszy udziat tej sktadowej obserwowany jest dla ksztatto-
wania zmiennosci porow przejSciowych i nadkapilarnych (parametr wektora regresji = 0,49).

W dalszych obliczeniach zakfadano, iz pelna kompozycje stanowi¢ beda wszystkie
stwierdzone przedzialy poréw oraz szkielet ziarnowy. Realizacja tego zatozenia wymagata
proporcjonalnego podziatu porowato$ci zmierzonej metoda rtgciowa na czesci, proporcjo-
nalnie do udzialu kolejnych przedziatéw poréw (postuzono si¢ operacja stosowana dla
CDA — ,,unconstraining” uwalniania). Dopetnienie do 100% stanowi¢ miat udziat szkieletu
ziarnowego w objetosci skaty.

Analizowano populacje parametréw petrofizycznych w réznych konfiguracjach, kierujac
si¢ zasada wykorzystywania do analizy tych zmiennych, ktére charakteryzuje najwieksza
wariancja, tj. informatywnos¢. Ostatecznie zbiér danych zoptymalizowano poprzez wy-
odre¢bnienie subkompozycji, uwzgledniajacej brak poréw nadkapilarnych oraz zawierajace;j
udziaty szkieletu ziarnowego, poréw przej$ciowych oraz amalgamowanych udziatéw poréw
submakro i makro. Rezultat graficzny przedstawia rysunek 9.

Cum. prop. expl.: .
089 c-Nadkapilame * Group 1
——— 9 & Group 2
9 Group 3
o Group 4
& Group 5

Pr. Components:

— 056 0,31 0,14
--=- 0,17 063 02

c-Szkielet ziarnowy c-Submakropory+

Makropory

Rys. 9. Diagram projekcji udzialow porow i szkieletu ziarnowego
Oznaczenie ..c” przed kazda ze zmiennych wskazuje, ze zostaly one poddane operacji centrowania;
oznaczenia grup — jak na rys. 7

Fig. 9. Ternary diagram of pore sizes and skeletal grains distribution. The letters ..c” preceding the variables
nnames means that they were centered. Explanations for groups — as in fig. 7
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W tym przypadku stwierdzono bardziej znaczace zaleznosci pomigdzy wyodrebnionymi
sktadnikami a zmienno$cia udziatéw poréw w kolejnych przedziatach wielkosci. Sktadnik 1
odpowiada za 89% zmiennosci i w najwigkszym stopniu thumaczy wariancj¢ poréw nad-
kapilarnych — parametr wektora regresji = 0,56. W tym przypadku dla obu skiadowych
uzyskano parametry wektora regresji o wartosciach ponad 0,5, co $wiadczy o peltniejszym
wyjasnieniu wariancji zbioru danych niz w przyktadzie zobrazowanym na rysunku 8.

Nalezy jednak stwierdzi¢, iz podziat piaskowcéw na grupy, zwiazany z ich pocho-
dzeniem, nie jest wystarczajaco wyrazny, o czym swiadcza pokrywajace si¢ czgsciowo pola
obszaréw ufnosci dla kolejnych grup skat (rys. 10).

c-Nadkapilarne

#Group 1
$Group 2
aGroup 3
£ Group 4
« Group 5

c-Submakropory+
Makropory
ALN Confidence Region. Alpha =0.85

c-Szkielet Ziarnowy

Rys. 10. Obszary ufnosci i $rednie geometryczne zbioréw. Objasnienia — jak do rys. 7

Fig. 10. Confidence regions and geometric means for sandstone groups. Explanations as in fig. 7

Trzeba tutaj zaznaczy¢, iz punkty reprezentujace srednie geometryczne poszczegdlnych
grup piaskowcédw leza na linii odpowiadajacej trendowi zmian udziatu poréw nalezacych
do poszczegolnych klas wymiarow. Udziat amalgamowanych submakroporow wraz z ma-
kroporami maleje na korzys¢ pordw przejsciowych w kierunku: Grupa3>4>2 > 1 > 5.
Trend ten jest modyfikowany przez zmienno$¢ udziatu szkieletu ziarnowego — przecietnie
najwieksza w piaskowcach karbonskich (grupa 1).

Podsumowujac powyzsze rozwazania nalezy stwierdzi¢, ze

— Sktadowa pierwsza (wyjasniajaca 87% wariancji) jest najsilniej skorelowana z udzia-
fem poréw przejsciowych i nadkapilarnych.

— W przypadku wyodrebnienia subkompozycji uwzgledniajacej brak poréw nadkapi-
larnych oraz zawierajacej udziaty szkieletu ziarnowego, pordéw przejsciowych oraz
amalgamowanych udziatéw submakroporéw i makropordw, stwierdzono mozliwosé
wyodrebnienia sktadowej odpowiadajacej za 89% zmiennosci, ttumaczacej wariancje
poréow nadkapilarnych (sktadowa wektora regresji = 0,56).

— Podzial piaskowcow na grupy zwiazany z ich pochodzeniem nie jest wystarczajaco
wyrazny, o czym §wiadcza pokrywajace si¢ czeSciowo pola przedziatow ufnosci dla
kolejnych grup skat.
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— Punkty reprezentujace $rednie geometryczne poszczegdlnych grup piaskowcow leza
na linii odpowiadajacej trendowi zmian udzialu porow nalezacych do poszcze-
golnych klas wymiaréw.

— Udziat amalgamowanych submakroporé6w wraz z makroporami maleje na korzys¢
poréw przej$ciowych w kierunku: Grupa 3 >4 > 2 > 1 > 5. Trend ten jest mody-
fikowany przez zmiennos¢ udziatu szkieletu ziarnowego — przecigtnie najwieksza
w piaskowcach karbonskich (grupa 1).

Podsumowanie

Zaprezentowana metoda danych ztozonych (CDA) wprowadza nowe mozliwosci inter-
pretacji danych geologicznych w przypadku gdy dane sa danymi ztozonymi, tj. wartosci
zmiennych sumuja si¢ do 100% lub do jednosci. Zesp6t metod CDA:

— pozwala zobrazowa¢ wzajemne relacje migdzy zmiennymi, a takze pozwala na inter-

pretacje trendow tych relacji,

— umozliwia wizualizacj¢ wynikéw w poréwnaniu z interpretacja zmiennosci zbioru
przy zastosowaniu metody sktadowych gtéwnych na diagramach tréjkatnych,

— pozwala na analizowanie zwiazkéw pomiedzy wigksza liczba zmiennych niz 3 (jak
np. w tradycyjnych diagramach Pipera, czy trojkatach klasyfikacyjnych skat), dzieki
operacji amalgamowania,

— daje dodatkowe mozliwosci interpretacji, wynikajace z zastosowania przeksztatcen
(przeskalowania diagramow) w operacji perturbacji lub centrowania,

— umozliwia przedstawianie zmian proporcji sktadowych danej kompozycji w formie
funkcji wzgledem zmiennej nie nalezacej do tej kompozycji.
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KRZYSZTOF LABUS. MALGORZATA LABUS

IMPLEMENTATION OF COMPOSITIONAL DATA ANALYSIS INTO GEOLOGY
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Abstract

The paper presents the principles of Compositional Data Analysis. This statistical method enables interpreting
the data, being proportions of some whole. The two examples of implementation of this method were presented,
with use of hydrogeological and petrographical data. The visaulisation by means of ternary diagrams is helpful for
interpreting the results. The method is particularly featured by the possibility of appllication of a range of helpful
manipulations, such as: amalgamation, perturbation, unconstraining and centering of data.



