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Zastosowanie analizy danych z³o¿onych (CDA) w geologii

S ³ o w a k l u c z o w e

Analiza danych z³o¿onych, chemizm wód podziemnych, porowatoœæ ska³

S t r e s z c z e n i e

W artykule przedstawiono podstawowe za³o¿enia metody danych z³o¿onych — Compositional Data Analysis.
Metoda ta pozwala na statystyczn¹ interpretacjê danych, w których wartoœci zmiennych sumuj¹ siê do pewnej
ca³oœci. Pokazano przyk³ady zastosowania metody CDA dla danych hydrogeologicznych oraz petrologicznych —
w tym interpretacjê tych danych i ich wizualizacjê za pomoc¹ diagramów trójk¹tnych. Specyfik¹ metody
jest mo¿liwoœæ stosowania szeregu procedur przekszta³ceñ, np. amalgamacji danych, perturbacji, uwalniania
i centrowania.

Wprowadzenie

Metoda danych z³o¿onych lub „sk³adowych” (Compositional Data Analysis) jest stoso-
wan¹ od niedawna metod¹ statystycznego opracowania danych, wprowadzon¹ przez Ait-
chinsona w 1986 roku (Aitchison 1986). Jest ona ci¹gle rozwijana i znajduje zastosowanie
w coraz to nowych dziedzinach nauki (Aitchison, Barceló-Vidal 2002; Aitchison, Kay 2003).
Stosunkowo szeroko stosowana jest w naukach o Ziemi, m.in. w mineralogii i petrografii
(Tolosana-Delgado i in. 2002; Martín-Fernández i in. 2003), paleontologii (Buccianti,
Monechi 2002) i geochemii (Buccianti 2003; Otero i in. 2003; Eynatten 2003). W wê¿szym
zakresie analiza CDA wykorzystywana jest tak¿e w archeometrii (Baxter i in. 2003),
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genetyce (Gasparini, Di Gaetano 2003) i innych dziedzinach. Poni¿ej zostan¹ przedstawione
nowe, oryginalne przyk³ady zastosowania procedury CDA w hydrogeologii i petrologii.

1. Za³o¿enia metody Analizy Danych Z³o¿onych

Analiza danych z³o¿onych (CDA) obejmuje zespó³ procedur, po raz pierwszy przed-
stawiony w pracy Aitchisona (1986). Zalo¿eniem Compositional Data jest to, i¿ sk³adaj¹ siê
z x wektorów o nieujemnych elementach x1, ..., xD, stanowi¹cych pewn¹ ca³oœæ:

x1 + ... + xD = 1

Poniewa¿ sk³adowe w równaniu sumuj¹ siê do jednoœci, nie s¹ zmiennymi niezale¿nymi.
Nazywa siê je (w du¿ym uproszczeniu) danymi zamkniêtymi (closed data). Jest to rodzaj
danych najczêœciej wystêpuj¹cych w geologii — np. geochemii (np. sk³ad tlenkowy),
sedymentologii (udzia³ ziaren w poszczególnych klasach frakcji), petrografii, palinologii,
paleoekologii, pomiarach œrodowiskowych itp.

Informacja zawarta w wektorach (kompozycjach o nieujemnych elementach x1, ..., xD)
jest zwi¹zana ze wzglêdn¹, a nie absolutn¹, zawartoœci¹ sk³adnika. St¹d te¿ zale¿noœci
pomiêdzy sk³adnikami mog¹ byæ wyra¿ane w formie proporcji. Transformacja przestrzeni
wektorów kompozycyjnych — simplex — w rzeczywist¹ przestrzeñ euklidesow¹ mo¿e byæ
dokonywana poprzez zespó³ transformacji logarytmicznych (Aitchison 2003b).

Poni¿ej wymieniono charakterystyczne cechy zbioru danych sk³adowych (Compositio-

nal Data) (Reyment, Savazzi 1999):
— ka¿dy rz¹d macierzy danych odnosi siê do pojedynczej próbki (np. wody, ska³y),
— ka¿da kolumna macierzy danych przedstawia pojedynczy sk³adnik (part), np. pier-

wiastek chemiczny, minera³, jon itp.,
— ka¿dy sk³adnik macierzy jest nieujemny,
— ka¿dy rz¹d macierzy sumuje siê do 1 (np. proporcje) lub do 100 (np. udzia³ pro-

centowy). Mo¿na znaleŸæ inn¹ sta³¹ wartoœæ, np. dziêki przekszta³ceniom (tzw.
perturbacjom),

— wspó³czynnik korelacji pomiêdzy sk³adnikami zmienia siê, jeœli jedn¹ ze zmiennych
usuniemy z macierzy i znowu zsumujemy rzêdy do 100 (poprzez operacjê sub-
kompozycji), jest to w³aœciwoœæ korelacji zale¿nej od zmiennych. Taki sam efekt
uzyskuje siê przez dodanie do rozwa¿añ nowego sk³adnika.

Zgodnie z ide¹ danych z³o¿onych przedstawion¹ przez Aitchisona (1986), zak³ada siê
co nastêpuje: Jeœli W = (w1 w2 ... wD) jest niezerowym wektorem, który nie jest kompozy-
cj¹ (w1 w2 ... wD oznaczaj¹ np. zawartoœci podstawowych sk³adników cieczy wyra¿one
w mg/dm3), to ze zbioru W mo¿na zawsze utworzyæ pewien zbiór danych z³o¿onych X.
Operacja ta polega na podzieleniu wartoœci poszczególnych sk³adników przez ich sumê:
xi = wi/(w1 + w2 + ... + wD), a X = (x1 x2 ... xD) jest wynikaj¹cym z tego dzia³ania zbiorem
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(kompozycj¹ — obejmuj¹c¹ dla podanego przyk³adu udzia³y procentowe sk³adników cie-
czy). Wystêpuj¹ca wtedy zale¿noœæ:
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jest zawsze prawdziwa dla i, j = 1, 2, ... D, przy za³o¿eniu, ¿e wj i xj nie s¹ zerowe. Ta
w³aœciwoœæ podkreœla fakt, ¿e dane z³o¿one zawieraj¹ jedynie informacjê o wzglêdnych
wielkoœciach — relacjach pomiêdzy sk³adnikami, a nie o wielkoœciach absolutnych —
wartoœciach (Pawlowsky-Glahn, Olea 2004).

Operacje na danych z³o¿onych odbywaj¹ siê w ograniczonej czêœci przestrzeni, jak¹ jest
simplex. Najwa¿niejszym za³o¿eniem jest to, i¿ pomimo, ¿e wektor x sk³ada siê z D

elementów, jego sk³adniki s¹ w pe³ni opisane przez d komponentów subwektora z³o¿onego
z d czêœci, gdzie (d = D – 1). St¹d xD = 1 – x1 – ... xd. Tak wiêc zbiór D-elementowy
jest wektorem d-wymiarowym. d-wymiarowy simplex, ograniczony D-wymiarow¹ prze-
strzeni¹, jest zbiorem zdefiniowanym przez:

Sd = {(x1, ..., xD): x1 > ... xD > 0; x1 + ... + xD = 1}

W ten sposób simplex Sd jest zdefiniowany jako ograniczona czêœæ przestrzeni o wy¿-
szym wymiarze RD.

W sytuacji gdy kompozycja sk³ada siê z dwóch sk³adowych (S1), ich reprezentacj¹
graficzn¹ jest linia 1-2 (rys. 1) o d³ugoœci równej 1. Punkt P znajduje siê bli¿ej i-tego koñca
linii, jeœli odpowiadaj¹ca mu sk³adowa xi ma du¿¹ wartoœæ.

Simplex S2 odpowiada diagramowi trójk¹tnemu o wysokoœci równej jednoœci. Dla
ka¿dego punktu P w trójk¹cie o wierzcho³kach 1-2-3 (rys. 2) promienie x1, x2, x3, prostopad³e
do odpowiednich boków trójk¹ta (2-3, 1-3, 1-2) spe³niaj¹ warunek x1 + x2 + x3 = 1.
Im wy¿sza jest wartoœæ xi, tym wiêksza odleg³oœæ punktu P od boku przeciwleg³ego
wierzcho³kowi i.

W przypadku kompozycji 4-elementowej nale¿y rozpatrywaæ przestrzeñ 3-wymiarow¹
(simplex S3), odpowiadaj¹c¹ tetraedrowi regularnemu 1-2-3-4, o wysokoœci jednostkowej
(rys. 3). Sk³adowa xi przedstawiona jest jako promieñ prostopad³y do œciany tetraedru,
przeciwleg³ej w stosunku do wierzcho³ka i. Dla kompozycji sk³adaj¹cych siê z wiêkszej
liczby sk³adowych nie ma wystarczaj¹co dobrego sposobu graficznego przedstawienia,
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Rys. 1. Przedstawienie graficzne kompozycji dwusk³adnikowej (x1, x2) na linii 1-2

Fig. 1. Representation of a 2-part composition (x1, x2) on the line 1-2



dlatego d¹¿y siê do zmniejszenia liczby sk³adowych poprzez tworzenie subkompozycji
(Aitchison 2003b).

Wa¿n¹ cech¹ danych z³o¿onych jest to, ¿e stosunek jakichkolwiek dwóch sk³adowych
subkompozycji jest taki sam jak stosunek odpowiadaj¹cych im dwu sk³adowych w pe³nej,
pierwotnej kompozycji. Ta w³asnoœæ „zachowania zale¿noœci” oznacza, i¿ jeœli zachodzi
potrzeba ograniczenia rozmiaru analizy, redukcja ta musi byæ przeprowadzona zgodnie
z procedur¹ tworzenia subkompozycji. Nie polega to na trywialnym „odciêciu” czêœci
danych, lecz na ponownym przekszta³ceniu wektora W’ = (w1 w2 ... wD–n) (teraz o ogra-
niczonej liczbie sk³adników wynosz¹cej D – n) na kompozycjê X’ = (x1 x2 ... xD–n),
elementów typu xi = wi/(w1 + w2 + ... + wD–n).
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Rys. 2. Przedstawienie graficzne kompozycji trójsk³adnikowej (x1, x2, x3) w trójk¹cie 1-2-3

Fig. 2. Representation of a 3-part composition (x1, x2, x3) in the reference triangle 1-2-3

Rys. 3. Przedstawienie graficzne kompozycji czterosk³adnikowej (x1, x2, x3, x4) w tetraedrze 1-2-3-4

Fig. 3. Representation of a 4-part composition (x1, x2, x3, x4) in the reference tetrahedron 1-2-3-4



2. Metody wizualizacji danych

W analizie danych z³o¿onych, do graficznego przedstawienia zale¿noœci miêdzy zmien-
nymi stosowane s¹ najczêœciej wykresy typu biplot oraz diagramy trójk¹tne. Metoda biplot,
wprowadzona przez Gabriela (1971) (Aitchison, Greenacre 2002), pozwala na przedsta-
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Rys. 4. Diagramy trójk¹tne przedstawiaj¹ce pierwotny (a) i poddany perturbacji (b) udzia³ procentowy

sk³adników roztworu (subkompozycja kationów) na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji wody

morskiej

GC — œrodek geometryczny subkompozycji (0,01; 0,22; 0,77). Roztwory na etapach poprzedzaj¹cych

krystalizacjê: Group 1 — 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 1 — gypsum, Group 2 — halite, Group 3 — anhydrite, Group 4 — polyhalite,

Group 5 — epsomite, Group 6 — carnallite, Group 7 — carnallite crystallization point



wienie obserwacji i zmiennych na tym samym wykresie w sposób, który opisuje ich wza-
jemne zale¿noœci. Poni¿ej szerzej zostanie omówione zastosowanie diagramów trójk¹tnych.
W standardowym ujêciu, stosowanym szeroko w naukach o Ziemi, diagramy te pozwalaj¹ na
jednoczesne przedstawienie trzech sk³adników — np. w przypadku typowych diagramów
Peipera mo¿na operowaæ trzema zestawami anionów i trzema zestawami kationów.

Zalet¹ metod CDA jest mo¿liwoœæ uwzglêdniania wiêkszej iloœci zmiennych i przedsta-
wiania ich na diagramach trójk¹tnych, po sprowadzeniu do przestrzeni trójwymiarowej
(dziêki wyodrêbnieniu subkompozycji). Przestrzeni¹ danych z³o¿onych jest simplex SD

(Aitchison 1986), jeœli D = 3 — simplex mo¿na graficznie przedstawiæ w formie diagramu
trójk¹tnego. Dla przestrzeni simplex mo¿liwa jest operacja zwana perturbacj¹. Perturbacj¹
wektora x = (x1, x2, x3) w S3, przez wektor p = (p1, p2, p3) w S3, jest nowy wektor
p � x = C(p1x1, p2xc2, p3x3) w S3, gdzie C oznacza operacjê tzw. zamykania (ang. „closure”).
W trakcie tej operacji ka¿da sk³adowa wektora p � x jest dzielona przez sumê wszystkich
jego sk³adowych. Perturbacja wektora x przez jego odwrotnoœæ x–1 = (1/x1, 1/x2, 1/x3) daje
w rezultacie element neutralny e = C(1, 1, 1) = (c/3, c/3, c/3), reprezentowany na diagramie
trójk¹tnym przez punkt le¿¹cy w jego œrodku geometrycznym. Opisane w³aœciwoœci per-
turbacji maj¹ znaczenie praktyczne. Perturbacja zestawu danych z³o¿onych przez odwrot-
noœæ jej œrodka geometrycznego (g–1) doprowadza do przeskalowania, prowadz¹cego do
zgrupowania danych wokó³ œrodka geometrycznego w diagramie trójk¹tnym. Operacja ta
pozwala ponadto na transformacjê linii prostych (np. linii siatki w pierwotnym diagramie
trójk¹tnym) równie¿ na linie proste w diagramie przeskalowanym. Ilustracj¹ graficznych
rezultatów perturbacji s¹ rysunki 4, 5 i 6.
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Rys. 5. Poddany perturbacji diagram udzia³u [%] sk³adników roztworu (subkompozycja anionów)

na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji wody morskiej

GC — œrodek geometryczny subkompozycji (0,12; 0,01; 0,87), pozosta³e objaœnienia 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



3. Przyk³ad zastosowania analizy danych z³o¿onych w hydrogeologii

Zastosowanie metody CDA w interpretacji zagadnieñ hydrogeochemicznych zostanie
przedstawione na przyk³adzie zestawów danych, opisuj¹cych sk³ad przeciêtnej wody ocea-
nicznej (wg Nordstrom i in. 1979) ulegaj¹cej ewaporacji. Sk³ad wody obliczono na kolej-
nych etapach parowania (1500 etapów), symulowanego za pomoc¹ programu PHREEQC
(Parkhurst, Appelo 1999), zak³adaj¹c, i¿ krystalizacja kolejnych soli (faz) nastêpuje po
osi¹gniêciu nasycenia nimi roztworu (SI = 0). Otrzymany model, mimo uproszczeñ, jest
porównywalny z danymi prezentowanymi przez np. Fontes, Matray (1993). Masy sk³ad-
ników w roztworze stanowi¹ zmienne, natomiast przypadkami s¹ ich kompozycje na ko-
lejnych etapach ewaporacji. Na poni¿szych diagramach (rys. 4a i b) przedstawiono udzia³y
procentowe sk³adników roztworu (kationów) na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji
wody morskiej (Labus K. 2005).

Diagram na rysunku 4a jest zbli¿ony do trójk¹ta kationów w diagramie Pipera, z t¹
jednak ró¿nic¹, ¿e diagram Pipera przedstawia wzglêdne udzia³y miliwali substancji
w roztworze, demonstrowany wykres prezentuje udzia³y procentowe mas jonów g³ównych.
Zmiennoœæ proporcji mas kationów w roztwornatomiast ze jest tutaj s³abo widoczna, wsku-
tek nieznacznego udzia³u Ca (poni¿ej 1%). Perturbacja oryginalnego diagramu (rys. 4b)
pozwala uzyskaæ bli¿szy wgl¹d w analizowane relacje, zw³aszcza ¿e uk³ad odniesienia
równie¿ uleg³ przeskalowaniu. Niew¹tpliw¹ zalet¹ tego typu operacji jest obiektywizacja
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Rys. 6. Poddany perturbacji diagram udzia³u [%] sk³adników roztworu (subkompozycja Ca-SO4-H2O),

na kolejnych etapach symulowanej ewaporacji wody morskiej

Objaœnienia jak na rys. 4

Fig. 6. Ternary diagram — after perturbation — of water composition (subcomposition Ca-SO4-H2O),

at different stages of sea water evaporation

Explanations as in fig. 4



sta³ej przekszta³cenia — uzale¿nionej od rozproszenia danych wokó³ wartoœci centralnej,
jak¹ jest œrednia geometryczna kompozycji.

Rysunki 4b i 5 obrazuj¹ trend wzglêdnych zmian udzia³u sk³adników roztworu wraz
z postêpuj¹cym procesem ewaporacji. Kolejne fragmenty trajektorii parowania wody mor-
skiej (miêdzy punktami krystalizacji kolejnych soli) mog¹ byæ w przybli¿eniu reprezen-
towane przez odcinki proste. Jednak¿e np. dla etapu poprzedzaj¹cego krystalizacjê gipsu,
analizowane diagramy mog¹ nie dostarczaæ informacji na temat zró¿nicowania sk³adu
roztworu (punkty reprezentuj¹ce sk³ad wód nak³adaj¹ siê na siebie). W tej sytuacji dopiero
przeprowadzenie analizy kolejnej subkompozycji, w tym przypadku uwzglêdniaj¹cej udzia³
wody w roztworze (rys. 6), pozwala na œledzenie zmian tak¿e i na tym etapie ewaporacji.

W trakcie prac prowadzonych w Instytucie Geologii Stosowanej Politechniki Œl¹skiej,
zweryfikowano tak¿e mo¿liwoœci przedstawiania zmian proporcji sk³adowych danej kompo-
zycji w formie funkcji wzglêdem zmiennej nie nale¿¹cej do tej kompozycji (np. zale¿noœci
udzia³ów jonów g³ównych w pompowanych wodach wzglêdem wielkoœci uzyskiwanej
depresji).

4. Przyk³ad zastosowania analizy danych z³o¿onych w petrologii

W poni¿szym przyk³adzie (Labus M. 2005) danymi s¹ wyniki analiz porozymetrycznych
wykonanych dla 50 próbek ska³. Próbki reprezentowa³y piaskowce ró¿nowiekowe, z ró¿-
nych jednostek geologicznych Polski. Pochodzi³y one z Gór Œwiêtokrzyskich (ska³y paleo-
zoiczne i mezozoiczne), z niecki œródsudeckiej (kredowe piaskowce ciosowe), z Górnego
Œl¹ska (piaskowce górnokarboñskie) i z Beskidu Œl¹skiego (piaskowce fliszowe górno-
kredowe i trzeciorzêdowe).

Celem pracy by³o wykrycie trendów relacji pomiêdzy udzia³em wydzielonych prze-
dzia³ów œrednic porów:

— pory przejœciowe 10–8—10–7 m,
— submakropory 10–7—10–6 m,
— makropory w³aœciwe 10–6—10–4 m,
— pory nadkapilarne >10–4 m.
W analizie CDA stosuje siê tworzenie podzbiorów („subkompozycji”) lub amalgamacjê

(³¹czenie) danych (Aitchison 2003a,b; Buccianti i in. 1999).
W pracy analizowano kompozycje danych opisuj¹cych rozk³ad porów o ró¿nych wiel-

koœciach (4 klasy) oraz subkompozycje tego zbioru, a tak¿e zestawy danych amalga-
mowanych. Subkompozycja oznacza kompozycjê z³o¿on¹ z podzbioru kompozycji spro-
wadzon¹ do 100%. Amalgamacja polega na sumowaniu udzia³u kilku podzbiorów w kom-
pozycji.

W przedstawionym na rysunku 7 diagramie trójk¹tnym zastosowano amalgamacjê pod-
zbioru porów przejœciowych i makroporów (w górnym naro¿niku trójk¹ta). Widaæ wyraŸnie,
i¿ punkty odpowiadaj¹ce poszczególnym próbkom koncentruj¹ siê na linii: pory przejœcio-
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we — makropory amalgamowane i submakropory. Oznacza to, i¿ zmienna: „pory nadka-
pilarne” niesie ze sob¹ najmniejsz¹ iloœæ informacji.

Dla u³atwienia interpretacji dokonano amalgamowania tej zmiennej z pozosta³ymi. Przy-
k³ad rezultatu takiej operacji przedstawia rysunek 8.
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Rys. 7. Diagram projekcji udzia³ów porów

W górnym wierzcho³ku — amalgamowane udzia³y porów przejœciowych i makroporów;

Group 1 — piaskowce górnokarboñskie, Group 2 — piaskowce triasu (Góry Œwiêtokrzyskie),

Group 3 — piaskowce jurajskie (Góry Œwiêtokrzyskie), Group 4 — piaskowce kredowe (Sudety),

Group 5 — górnokredowe piaskowce fliszowe Beskidu Œl¹skiego. Strza³ka wskazuje oœ pierwszej ze

sk³adowych g³ównych

Fig. 7. Ternary diagram of pore sizes distribution

top — ammalgamated transitive and real macropores; Group 1 — 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

Rys. 8. Diagram projekcji udzia³ów porów

W górnym naro¿niku — amalgamowane udzia³y porów przejœciowych i nadkapilarnych;

oznaczenia grup — jak na rys. 7. Strza³ka wskazuje oœ pierwszego z czynników g³ównych

Fig. 8. Ternary diagram of pore sizes distribution.

top — ammalgamated transitive and over-capillary pores; groups — as in fig. 7



Na obu diagramach (rys. 7 i 8) przedstawiono osie wyodrêbnionych sk³adowych g³ów-
nych (bêd¹cych swego rodzaju liniami regresji w modelu regresji dla danej kompozycji) oraz
wartoœci odpowiadaj¹ce parametrom wektorów regresji obydwu sk³adowych.

Oznaczenie „Cum. prop. expl” odnosi siê do skumulowanej wariancji wyjaœnionej przez
(n – 1) sk³adowych g³ównych (n — liczba analizowanych zmiennych), przy za³o¿eniu, ¿e
sk³adowe te wyjaœniaj¹ 100% wariancji. W przyk³adzie pierwszym (rys. 7) widaæ, i¿
pierwsza ze sk³adowych wyjaœnia 73% wariancji, druga — pozosta³¹ jej czêœæ (dope³nienie
do 100%), tj. 27% wariancji.

Z drugiego diagramu (rys. 8) wynika, i¿ sk³adowa pierwsza (odpowiadaj¹ca tym razem
ju¿ za 87% wariancji) jest najsilniej skorelowana z udzia³em porów przejœciowych i nad-
kapilarnych. Innymi s³owy, najwiêkszy udzia³ tej sk³adowej obserwowany jest dla kszta³to-
wania zmiennoœci porów przejœciowych i nadkapilarnych (parametr wektora regresji = 0,49).

W dalszych obliczeniach zak³adano, i¿ pe³n¹ kompozycjê stanowiæ bêd¹ wszystkie
stwierdzone przedzia³y porów oraz szkielet ziarnowy. Realizacja tego za³o¿enia wymaga³a
proporcjonalnego podzia³u porowatoœci zmierzonej metod¹ rtêciow¹ na czêœci, proporcjo-
nalnie do udzia³u kolejnych przedzia³ów porów (pos³u¿ono siê operacj¹ stosowan¹ dla
CDA — „unconstraining” uwalniania). Dope³nienie do 100% stanowiæ mia³ udzia³ szkieletu
ziarnowego w objêtoœci ska³y.

Analizowano populacje parametrów petrofizycznych w ró¿nych konfiguracjach, kieruj¹c
siê zasad¹ wykorzystywania do analizy tych zmiennych, które charakteryzuje najwiêksza
wariancja, tj. informatywnoœæ. Ostatecznie zbiór danych zoptymalizowano poprzez wy-
odrêbnienie subkompozycji, uwzglêdniaj¹cej brak porów nadkapilarnych oraz zawieraj¹cej
udzia³y szkieletu ziarnowego, porów przejœciowych oraz amalgamowanych udzia³ów porów
submakro i makro. Rezultat graficzny przedstawia rysunek 9.

48

Rys. 9. Diagram projekcji udzia³ów porów i szkieletu ziarnowego

Oznaczenie „c” przed ka¿d¹ ze zmiennych wskazuje, ¿e zosta³y 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



W tym przypadku stwierdzono bardziej znacz¹ce zale¿noœci pomiêdzy wyodrêbnionymi
sk³adnikami a zmiennoœci¹ udzia³ów porów w kolejnych przedzia³ach wielkoœci. Sk³adnik 1
odpowiada za 89% zmiennoœci i w najwiêkszym stopniu t³umaczy wariancjê porów nad-
kapilarnych — parametr wektora regresji = 0,56. W tym przypadku dla obu sk³adowych
uzyskano parametry wektora regresji o wartoœciach ponad 0,5, co œwiadczy o pe³niejszym
wyjaœnieniu wariancji zbioru danych ni¿ w przyk³adzie zobrazowanym na rysunku 8.

Nale¿y jednak stwierdziæ, i¿ podzia³ piaskowców na grupy, zwi¹zany z ich pocho-
dzeniem, nie jest wystarczaj¹co wyraŸny, o czym œwiadcz¹ pokrywaj¹ce siê czêœciowo pola
obszarów ufnoœci dla kolejnych grup ska³ (rys. 10).

Trzeba tutaj zaznaczyæ, i¿ punkty reprezentuj¹ce œrednie geometryczne poszczególnych
grup piaskowców le¿¹ na linii odpowiadaj¹cej trendowi zmian udzia³u porów nale¿¹cych
do poszczególnych klas wymiarów. Udzia³ amalgamowanych submakroporów wraz z ma-
kroporami maleje na korzyœæ porów przejœciowych w kierunku: Grupa 3 > 4 > 2 > 1 > 5.
Trend ten jest modyfikowany przez zmiennoœæ udzia³u szkieletu ziarnowego — przeciêtnie
najwiêksz¹ w piaskowcach karboñskich (grupa 1).

Podsumowuj¹c powy¿sze rozwa¿ania nale¿y stwierdziæ, ¿e
— Sk³adowa pierwsza (wyjaœniaj¹ca 87% wariancji) jest najsilniej skorelowana z udzia-

³em porów przejœciowych i nadkapilarnych.
— W przypadku wyodrêbnienia subkompozycji uwzglêdniaj¹cej brak porów nadkapi-

larnych oraz zawieraj¹cej udzia³y szkieletu ziarnowego, porów przejœciowych oraz
amalgamowanych udzia³ów submakroporów i makroporów, stwierdzono mo¿liwoœæ
wyodrêbnienia sk³adowej odpowiadaj¹cej za 89% zmiennoœci, t³umacz¹cej wariancjê
porów nadkapilarnych (sk³adowa wektora regresji = 0,56).

— Podzia³ piaskowców na grupy zwi¹zany z ich pochodzeniem nie jest wystarczaj¹co
wyraŸny, o czym œwiadcz¹ pokrywaj¹ce siê czêœciowo pola przedzia³ów ufnoœci dla
kolejnych grup ska³.
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Rys. 10. Obszary ufnoœci i œrednie geometryczne zbiorów. Objaœnienia — jak do rys. 7

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



— Punkty reprezentuj¹ce œrednie geometryczne poszczególnych grup piaskowców le¿¹
na linii odpowiadaj¹cej trendowi zmian udzia³u porów nale¿¹cych do poszcze-
gólnych klas wymiarów.

— Udzia³ amalgamowanych submakroporów wraz z makroporami maleje na korzyœæ
porów przejœciowych w kierunku: Grupa 3 > 4 > 2 > 1 > 5. Trend ten jest mody-
fikowany przez zmiennoœæ udzia³u szkieletu ziarnowego — przeciêtnie najwiêksz¹
w piaskowcach karboñskich (grupa 1).

Podsumowanie

Zaprezentowana metoda danych z³o¿onych (CDA) wprowadza nowe mo¿liwoœci inter-
pretacji danych geologicznych w przypadku gdy dane s¹ danymi z³o¿onymi, tj. wartoœci
zmiennych sumuj¹ siê do 100% lub do jednoœci. Zespó³ metod CDA:

— pozwala zobrazowaæ wzajemne relacje miêdzy zmiennymi, a tak¿e pozwala na inter-
pretacjê trendów tych relacji,

— umo¿liwia wizualizacjê wyników w porównaniu z interpretacj¹ zmiennoœci zbioru
przy zastosowaniu metody sk³adowych g³ównych na diagramach trójk¹tnych,

— pozwala na analizowanie zwi¹zków pomiêdzy wiêksz¹ liczb¹ zmiennych ni¿ 3 (jak
np. w tradycyjnych diagramach Pipera, czy trójk¹tach klasyfikacyjnych ska³), dziêki
operacji amalgamowania,

— daje dodatkowe mo¿liwoœci interpretacji, wynikaj¹ce z zastosowania przekszta³ceñ
(przeskalowania diagramów) w operacji perturbacji lub centrowania,

— umo¿liwia przedstawianie zmian proporcji sk³adowych danej kompozycji w formie
funkcji wzglêdem zmiennej nie nale¿¹cej do tej kompozycji.
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KRZYSZTOF LABUS, MA£GORZATA LABUS

IMPLEMENTATION OF COMPOSITIONAL DATA ANALYSIS INTO GEOLOGY

K e y w o r d s

Compositional Data Analysis, groudwater chemical composition, rock porosity

A b s t r a c t

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.
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