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Zastosowanie metody PCA do opisu wod naturalnych

W' niniejszej pracy przedstawiono zastosowanie metody PCA do opisu wod
naturalnych. Stwierdzono, Ze metoda ta pozwala na jednoznaczme rozroznienie wod
pochodzqcych z roznych uje¢ w przestrzeni 2D. Umozliwia ona takze na identyfikacje probek
odbiegajqcych od pozostatych tego samego pochodzenia.

1. Wprowadzenie

W obecnych czasach jako$¢ wod przeznaczonych do celow konsumpcyjnych i na
potrzeby gospodarcze powinna odpowiada¢ nie tylko wymogom Rozporzadzenia MZ i OS,
ale przede wszystkim wygérowanym oczekiwaniom odbiorcow. W Polsce pobiera si¢ wodg
do picia z dwoéch zasadniczych zrodet tj. z zasobdéw powierzchniowych i1 podziemnych.
Wobec postepujacej degradacji $rodowiska i zanieczyszczenia wod powierzchniowych
znaczenie wod podziemnych jako zrodia wody pitnej stale wzrasta. Poniewaz wody naturalne
charakteryzuje szereg parametrow okreslajacych ich sktad jonowy, a zarazem smak, stad
bardzo wazna rolg odgrywa stalty monitoring jakosci uzdatnianych wod.

Niniejsza praca ma na celu prezentacj¢ metody PCA (principal component analysis) w
zastosowaniu do opisu monitorowanych wod naturalnych. PCA pozwala przedstawi¢ zasob
informacji zawarty w wielu zmiennych przy pomocy niewielkiej liczby czynnikéw. Dzigki
temu mozliwa jest analiza danych w przestrzeni 2D lub 3D [1,2,3]. Podjeto probg rozwazenia
zagadnienia, czy probki wody pochodzace z réznych zrodet 1 pobierane w réznym czasie maja
swoja szczegolna cechg (charakterystyke) pozwalajaca na identyfikacje¢ z danym zrédtem.

2. Metodyka

Badaniom poddano twarde wody studzienne (pochodzace z Gliwic, Jaworzna i
Begdzina), charakteryzujace si¢ zroznicowanym sktadem jonowym, oraz dodatkowo wodg
wodociagowa. Wykonujac oznaczenia 8 parametrow, tj. twardosci ogolnej, weglanowe;,
wegla nieorganicznego, wapnia, magnezu, sodu, chlorkow, siarczanéw okreslono st¢zenia
tych jonéw w probkach wod pobieranych w réznych okresach czasu. Stezenie magnezu,
wapnia oraz oznaczenie twardosci ogolnej 1 wykonano miareczkowa metoda
kompleksometryczna z EDTA, natomiast st¢zenie chlorkow oznaczono metoda miareczkowa
Mohra. Réwniez metoda miareczkowa posluzyla do oznaczenia twardo$ci weglanowe;.
Zawarto$¢ siarczanoOw oznaczono za pomoca Merck’a SQ 118, a s6d w badanych wodach
mierzono za pomoca fotometru ptomieniowego Flapho. Wegiel nieorganiczny oznaczono za
pomoca analizatora wegla 1 azotu Multi N/C.



3. Opis metody PCA [1,2,3]

Niech wiersze macierzy danych X (n x m) odpowiadaja prébkom, a kolumny -
zmiennym objasniajacym te probki. Jesli macierz korelacji X tych zmiennych nie jest
diagonalna, oznacza to, ze sq one ze soba skorelowane, a zatem czg$¢ informacji wnoszona
przez kazda zmienna objasniajaca jest powtdrzeniem informacji wnoszonej przez pozostate
zmienne. Nalezy zatem znalez¢ nowe, nieskorelowane zmienne, zwiazane liniowo ze
zmiennymi pierwotnymi.

Poniewaz zmienne pierwotne moga mie¢ rozny charakter fizyczny, a takze r6zni¢ si¢ znacznie
samymi warto$ciami, poddaje sig je przedtem autoskalowaniu:

z, =(x; —x,)/s, i=l,..n;k=1,.m (1)
gdzie xi, zi, sa odpowiednio elementami macierzy danych przed i1 po standaryzacji, x, -

Srednia elementéw w k-tej kolumnie, s - odchyleniem standardowym.

Problem polega zatem na wyrazeniu macierzy autoskalowanych danych Z w postaci iloczynu:
Z=TP (2)
gdzie P’ jest transponowana macierza P (m x m), zwana ,,Joading matrix”, a T jest macierza
szukanych nieskorelowanych zmiennych, zwana ,,score matrix”. Wobec braku korelacji
iloczyn T°T winien dawa¢ macierz diagonalna. Na tej podstawie mozna wykazaé, ze kolumny
macierzy P, pi, sa wektorami wlasnymi macierzy kowariancji cov(Z):

L,
cov(Z)p, = HZ Zp, = 4,p,; 3)

gdzie A4 jest warto$cia wlasna macierzy cov(Z), odpowiadajaca wektorowi py, i jest miara
ilo$ci wariancji danych opisywanej przez k-ta kolumng macierzy T, t;:
1 =0

A :—lt;tk = var(t, ) 4)

Ze wzgledu na ortogonalno$¢ macierzy P (P’P=I) mozna zapisaé:

t, =Zp, ()
Zgodnie z tym réwnaniem p; okresla, jaka kombinacja autoskalowanych zmiennych
wyjsciowych jest k-ta gtdéwna sktadowa.

Kolumny T, t;, sa wzajemnie ortogonalne i zawieraja wspotrzedne poszczegdlnych probek w
nowej przestrzeni tzw. gtéwnych sktadowych, ktére przyjeto oznaczaé jako PC1, PC2,... .
Pierwsza gtowna sktadowa zawiera najwigksza wariancjg (zmienno$¢) poczatkowego zestawu
danych, kazda nastepna skladowa — coraz mniejsza. W zaleznos$ci od rodzaju problemu
mozna przyjaé, ze istotne sa te pierwsze skladowe, ktére zawieraja 90-95% zmiennos$ci
danych, pozostale sktadowe si¢ pomija (wowczas Z =TP'+E, gdzie E jest macierza
resztek). Dzigki temu prezentacja graficzna i analiza danych staje si¢ znacznie tatwiejsza.

4. Dyskusja wynikéw i wnioski

Minimalne i maksymalne warto$ci parametrow uzyskane w analizowanych prébkach
wod przedstawiono na rys.1.
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Rys.1. Zestawienie minimalnych i maksymalnych warto$ci parametrow uzyskanych w
przeprowadzonych analizach wod studziennych i wodociagowej
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Analizujac przedstawione dane mozna stwierdzié¢, iz trudno jest ustali¢ parametr, ktory
pozwalalby na jednoznaczne rozréznienie analizowanych wod. Niewatpliwie woda
wodociagowa (ww) charakteryzuje si¢ niewielkimi warto$ciami parametrow w poréwnaniu z
wodami studziennymi, w obrebie ktorych niska zawarto¢ Mg”" wykazuje woda z Gliwic
(porownywalna jednak z ww). Tak wigc jednoznaczne okreslenie pochodzenia probki wody
wecale nie jest takie proste.

Zestawienie wspOlczynnikow korelacji pomigdzy poszczegdlnymi parametrami
(zmiennymi objasniajacymi) prezentuje tab.1.

Tab.1. Macierz korelacji parametréw wody (zmiennych objasniajacych), rowna macierzy kowariancji
parametrow po autoskalowaniu cov(Z) = Z'Z /(n —1)

To c. sos T, IC Na* Mg™ ca™

[CaCO;]
Tog [CaCO4] | 1
cr 0.569 1

SO4” 0.946 0.703 1

Tw 0.956 0.648 0.886 1

IC 0.850 0.746 0.824 0.937 1

Na* 0.441 0.309 0.594 0.227 0.223 1

Mg™* 0.614 0.196 0.656 0.414 0.403 0.869 1

Ca"" 0.897 0.596 0.806 0.955 0.829 0.061 0.201 1

Jest widoczne, ze pomigdzy tymi parametrami wystgpuje silna korelacja (np. migdzy T,
a SO4% czy Ty), a zatem jak najbardziej uzasadnione jest przeprowadzenie analizy glownych
sktadowych.

W tab.2 zestawiono wariancje gtownych sktadowych, A4, oraz ich procentowy udziat
w zmienno$ci zestawu danych.

Tab.2. Wariancja glownych sktadowych i ich %-wy udzial w zmiennosci zestawu danych

PC (t) | Wariancja o, 1 i,

k Ak

1 5.528 69.1
2 1.627 20.3
3 0.592 7.4
4 0.195 2.4
5 0.032 0.40
6 0.023 0.29
7 0.0025 0.03
8 | 8210°  0.00

Jest widoczne, Ze pierwsze trzy sktadowe objasniaja prawie 97% zmiennosci zawarte] w
danych, przy czym pierwsza sktadowa objasnia ponad 2/3 zmiennos$ci. A zatem do opisu
badanych probek wody wystarcza 2-3 pierwsze glowne sktadowe.
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Rys.2. Rzut probek na ptaszczyzne gtownych sktadowych: a) PC1-PC2, b) PC1-PC3, c) PC2-PC3.




Na rys.2 przedstawiono probki wody wykreslone na ptaszczyznie dwdch sposrod trzech
pierwszych sktadowych ( a) PC1-PC2, b) PC1-PC3 i ¢) PC2-PC3). Jest widoczne, ze rzut
probek na ptaszczyzng PC1-PC2 pozwala na wyrazne rozroéznienie probek, jesli chodzi o
zrodto ich pochodzenia. W przypadku PC1-PC3, jak rowniez PC2-PC3, mozna dostrzec
wyraznie odbiegajaca probke w przypadku wody z Gliwic. Przyczyna tej rozbiezno$ci moze
by¢ btad w analizie, a jesli to nie wchodzi w rachubg, to chwilowa zmiana w sktadzie wody
wynikajaca niekoniecznie z przyczyn naturalnych.

Udzial poszczegdlnych parametrow w gtownych sktadowych przedstawiaja wektory
Pr (1.(5), rys.3). Zgodnie z danymi, przedstawionymi na rys.3, przyblizony sens fizyczny
gléwnych sktadowych jest nastepujacy: PC1 charakteryzuje catkowita zawarto$¢ wszystkich
sktadnikéw wody, natomiast PC2 jest kombinacja przede wszystkim stgzen kationow.
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Rys.3. Sktadowe wektorow p;, p, i p; transformujacych autoskalowane parametry wody w gltowne
sktadowe PC1, PC2, PC3 (r.(5))

Podsumowujac, zastosowana metoda PCA spetnia swoje zadanie przyporzadkowania
otrzymanych wynikéw do odpowiednich zrédet poboru wod. Pozwala ona takze na
identyfikacje probek odbiegajacych od pozostalych tego samego pochodzenia. Rozbieznosci
te moga; by¢ spowodowane okresowymi wahaniami sktadu ujmowanych wod, a nawet
wskazywac na ,,chwilowe” ich zanieczyszczenia.
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