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Tř́ıda Jǐŕıho z Poděbrad 13, Olomouc, 77900, kraj Olomoucký
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PŘEDMLUVA

Po loňské a předloňské kladné zkušenosti jsem se i tento rok rozhodla vypracovat
soutěžńı práci v rámci Středoškolské odborné činnosti. V pr̊uběhu letńı školy
pořádáné Sdružeńım pro podporu talentované mládeže jsem načerpala mnoho
inspirace, kreativńıch myšlenek a zlepšuj́ıch návrh̊u, a proto jsem se rozhodla
radikálně neměnit zkoumanou oblast. Vzhledem k stále rozv́ıjećım se zkušenostem
z předchoźıch praci jsem přistoupila k ponecháńı některých kapitol, jež byly
patřičně doplněny.

Je mi již známo, jak postupovat při řešeńı této problematiky, jak pracovat
s matematickým textem a jak uplatnit zkušenosti s praćı se softwarem R. Nav́ıc
jsem tento rok svou práci zpracovala pomoćı softwaru Latex, jehož nepoužit́ı mi
bylo v minulosti vytýkáno.

Jako téma práce jsem si opět vybrala téma bĺızce souvisej́ıćı s oborem statistiky,
přičemž jsem mohla využ́ıt vlastńıch experimentálńıch výsledk̊u. Jelikož se již
letos chystám na vysokou školu se zaměřeńım na obor biofyziky, jej́ıž významnou
součást́ı je právě statistika, shledávám toto téma i jeho aplikaci za velmi
výhodnou.

Práce je kv̊uli přehlednosti členěna do pěti kapitol. Prvńı kapitola je věnována
nezbytné matematické teorii, z ńıž vycházej́ı základy této práce SOČ. Definice a
názorné př́ıklady se zabývaj́ı předevš́ım maticemi, determinanty a nejr̊uzněǰśımi
operacemi s nimi. V druhé kapitole se zaob́ırám kompozičńımi daty, speciálńım
typem mnohorozměrných dat, už́ıvaných pro statistickou anylýzu. Tato relativně
nová oblast matematiky je často složitě interpretována, proto jsem se pokoušela
tuto teorii zpracovat co nejsrozumitelněji, aby i laik byl schopen porozumět ćıl̊um
této práce. V rámci této kapitoly jsem se dále zabývala jednou speciálńı
transformaćı (tzv. isometric logratio transformaćı, ilr) těchto dat a zp̊usoby, jak
s nimi dále pracovat. Ve třet́ı kapitole se dostávám k ortogonálńı regresi, jinak
nazývané jako metoda totálńıch čtverc̊u. Pomoćı ńı a jej́ıch výhodných vlastnost́ı
jsem posléze vytvořila vhodný model pro regresńı analýzu kompozičńıch dat
s využit́ım ilr transformace. Ukázalo se totiž, že metodu nejmenš́ıch čtverc̊u, se
kterou jsem pracovala minulý rok, zde neńı možné použ́ıt. I v této kapitole jsem se
pokoušela o názornost použit́ım jednoduchých př́ıklad̊u. Následuj́ıćı kapitola
s názvem ”Software R” má za úkol objasnit práci se stejnojmenným statistickým
softwarem. Jsou zde popsány základńı pracovńı př́ıkazy, jejichž použit́ı je názorně
předvedeno ve velkém množstv́ı př́ıklad̊u. Ná závěr řeš́ım v této práci př́ıklad
z reálného prostřed́ı, jež má ukázat výhodnost popisované metody.

Touto cestou děkuji panu profesorovi Karlu Hronovi. I letos mi byl ochoten
poskytnout pomoc při tvořeńı práce. Předevš́ım opravil chyby, doporučil
literaturu a dal mi možnost diskuze na toto téma. Dále bych chtěla poděkovat
panu RNDr. Martinu Kubalovi, Ph.D. z katedry experimentálńı fyziky PřF UP,
který mi poskytl př́ıležitost k provedeńı experiment̊u, č́ımž mne nechal nahlédnout
do vědeckého prostřed́ı. Za tuto pomoc jsem velmi vděčná.
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1 MATICOVÁ ALGEBRA

Při výpočtu odhad̊u neznámých parametr̊u v modelu ortogonálńı regrese,
uvedeného dále, se nevyhneme práci s maticovými výrazy. Proto v této pomocné
kapitole, využ́ıvaj́ıćıch poznatk̊u z práce [4], uvedeme potřebné operace s maticemi
a determinanty a teoretické výsledky budeme prezentovat na vhodných př́ıkladech.

1.1 MATICE

Definice 1: (dle [7], str. 157) Matice typu (m, n) je soustava m × n reálných č́ısel
uspořádaných do m řádk̊u a n sloupc̊u,









a11, a12, . . . a1n

a21, a22, . . . a2n

. . . . . . . . . . . .
am1, am2, . . . amn









.

Čı́sla (aij)
j=1,...,n

i=1,...,m
, se nazývaj́ı prvky matice.

Poznámka 1: (dle [7], str. 157) Matici obvykle označujeme velkým tučným
tiskaćım ṕısmenem, např. A. Chceme-li označit i jej́ı prvky, ṕı̌seme

A=(aij)
j=1,...,n

i=1,...,m
,

nebo zkráceně pouze A=(aij).

Poznámka 2: Jestliže m=n, pak se matice nazývá čtvercová a n je řád matice A.

Př́ıklad 1: Př́ıklady matic jsou

A=





1 5 2
8 3 0
9 7 6



, B=





−4 1
3 −2
7 0



.

Matice A je typu 3 x 3 a můžeme ji označit jako čtvercovou matici řádu 3. Matice
B je typu 3 x 2.

Definice 2: Necht’ A je čtvercová matice, pak prvky a11, a22, . . . , ann tvoř́ı hlavńı
diagonálu matice A.

Definice 3: (dle [7], str. 158) Nulová matice libovolného typu (m, n) je matice,
jej́ıž všechny prvky jsou rovny nule, znač́ıme ji O.

Jednotková matice je čtvercová matice, která má prvky hlavńı diagonály rovny
jedné a ostatńı prvky rovny nule, znač́ıme ji I.

Př́ıklad 2: (dle [7], str. 158)

(

1
)

(

1 0
0 1

)





1 0 1
0 1 0
0 0 1





Uvedené matice jsou jednotkové matice řádu 1, 2 a 3. Odkud mimo jiné vid́ıme, že
každé reálné č́ıslo je matićı řádu 1.
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1.2 DETERMINANTY

Definice 4: Determinantem čtvercové matice A rozumı́me č́ıslo

A=

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

a11 a12 . . . a1n

a21 a22 . . . a2n

. . . . . . . . . . . .
an1 a2n . . . ann

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

,

ve speciálńım př́ıpadě n = 2, 3 źıskáme det A tzv. Sarrusovým pravidlem.

detA =

∣

∣

∣

∣

a11 a12

a21 a22

∣

∣

∣

∣

= (a11a22) − (a21a12) pron = 2,

detA =

∣

∣

∣

∣

∣

∣

a11 a12 a13

a21 a22 a23

a31 a32 a33

∣

∣

∣

∣

∣

∣

=

= (a11a22a33 + a21a32a13 + a31a12a23)−(a13a22a31 + a21a12a33 + a11a32a23) pron = 3.

Poznámka 3: Výpočet det A pro čtvercové matice vyšš́ıch řád̊u uvádět
nebudeme. Př́ıslušný algoritmus je implementován např. ve statistickém softwaru
R, který v této práci později poṕı̌seme.

Př́ıklad 3: Vypoč́ıtáme determinanty (dle [1], str. 281)

1.

∣

∣

∣

∣

6 9
8 12

∣

∣

∣

∣

= 72 − 72 = 0

2.

∣

∣

∣

∣

∣

∣

1 0 0
0 1 0
0 0 1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

= (0 + 1 + 1) = 2

3.

∣

∣

∣

∣

∣

∣

1 2 3
4 5 5
7 8 9

∣

∣

∣

∣

∣

∣

= (45 + 96 + 84) − (105 + 72 + 48) = 225 − 225 = 0

Př́ıklad 4: Vypoč́ıtáme determinant det (2A-B) pro matice

A=





1 2 3
4 5 5
7 8 9



 a B =





9 8 7
6 5 4
3 2 1



. Potom postupně obdrž́ıme

2A=





2 4 6
8 10 12
14 16 18



, 2A-B=





−7 −4 −1
2 5 8

11 14 17



, a konečně

∣

∣

∣

∣

∣

∣

−7 −4 −1
2 5 8

11 14 17

∣

∣

∣

∣

∣

∣

= (−955− 352 − 28) − (−55 − 616 − 136) − 975 + 807 = −168.
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1.3 OPERACE S MATICEMI

Definice 5: (dle [2], str. 30) Součtem dvou matic

A=









a11, a12, . . . a1n

a21, a22, . . . a2n

. . . . . . . . . . . .
am1, am2, . . . amn









B=









b11, b12, . . . b1n

b21, b22, . . . b2n

. . . . . . . . . . . .
bm1, bm2, . . . bmn









téhož typu (m, n) rozumı́me matici

A+B=









a11 + b11, a12 + b12, . . . a1n + b1n

a21 + b21, a22 + b22, . . . a2n + b2n

. . . . . . . . . . . .
am1 + bm1, am2 + bm2, . . . amn + bmn









.

Př́ıklad 5: Mějme dány matice A a B, kde

A=





3 2 4
7 −2 −4
1 5 −1



 B=





−1 3 0
−5 6 5

3 −8 9



. Pak A+B=





2 5 4
2 5 1
4 −3 8



.

Poznámka 4: Sč́ıtáńı matic má výhodné algebraické vlastnosti. Konkrétně je
asociativńı a komutativńı. Takže pro matice A, B a C př́ıslušných rozměr̊u plat́ı:
(A+B)+C=A+(B+C) a A+B=B+A, což lze jednoduše ověřit i pro matice
z Př́ıkladu 5.

Definice 6: (dle [2], str. 30) Je-li r ∈ R libovolné reálné č́ıslo, pak r-násobkem
matice A rozumı́me matici

rA=









ra11, ra12, . . . ra1n

ra21, ra22, . . . ra2n

. . . . . . . . . . . .
ram1, ram2, . . . ramn









.

Př́ıklad 6: Mějme dánu matici A a reálné č́ıslo r,

r=2, A=

(

1 2
0 3

)

. Potom rA=

(

2 4
0 6

)

.

Př́ıklad 7: Z Definice 5 a 6 plyne speciálně odč́ıtáńı matic. Rozd́ıl matic A, B,
který pak označujeme A-B, potom definujeme jako A+(-B); poznamenejme, že
na rozd́ıl od sč́ıtáńı, odč́ıtáńı neńı komutativńı.

Necht’ jsou tedy zadány matice A a B,

A=

(

4 6
1 8

)

B=

(

4 3
−2 5

)

.

Pak A-B=

(

0 3
3 3

)

. Ovšem B-A=

(

0 −3
−3 −3

)

.

Př́ıklad 8: (dle [10], str. 70) Vypoč́ıtáme výraz 2A+B-3C pro

A=

(

2 3 −1 5
8 −4 0 −7

)

, B=

(

−5 2 1 −6
1 10 2 −3

)

, C=

(

−4 2 0 −1
3 8 −6 −4

)

.
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Postupným roznásobeńım dostaneme

2A=

(

4 6 −2 10
16 −8 0 −14

)

, 3C=

(

−12 6 0 −3
9 24 −18 −12

)

,

sečteme 2A+B=

(

−1 8 −1 4
17 −18 2 −17

)

a nakonec obdrž́ıme

2A+B-3C=

(

11 2 −1 7
8 −42 20 −5

)

.

Definice 7: Necht’ je matice A typu m × n, kde A=(aij) a B(bjk) je matice typu
n× p, m, n, p ∈ R, pak součinem matic A a B nazveme matici C, jej́ıž ik-tý prvek
dostaneme součinem prvk̊u i-tého řádku matice A a k-tého sloupce matice B.
A to tak, že

cik =

n
∑

j=1

aijbjk, i = 1, . . . , m; j = 1, . . . , n; k = 1, . . . , p. (1)

Poznámka 5: Vid́ıme tedy, že matice A a B můžeme násobit jenom tehdy,
je-li počet sloupc̊u matice A stejný jako počet řádk̊u matice B.

Př́ıklad 9: Necht’ jsou dány matice A a B;

A=

(

1 2
2 1

)

, B=

(

3 4
3 4

)

. Potom AB=

(

9 12
9 12

)

. Pro

A=





0 −6
5 0
9 1



, B=

(

−4 −5 0
3 7 1

)

obdrž́ıme AB=





−18 −42 −6
−20 −25 0
−33 −38 1



.

Poznámka 6: Násobeńı matic je asociativńı, tzn. plat́ı vztah (AB)C=A(BC),
dále je násobeńı matic distributivńı vzhledem ke sč́ıtáńı, tj. máme-li dány matice
A, B a C vhodných rozměr̊u, pak plat́ı vztah A(B+C)=AB+AC. Násobeńı
matic ovšem neńı komutativńı! A to ani v př́ıpadě čtvercových matic, jak si
ukážeme v následuj́ıćım př́ıkladu.

Př́ıklad 10: (dle [7], str. 159)

1.

(

0 1
0 0

)(

0 0
1 0

)

=

(

1 0
0 0

)

,

(

0 0
1 0

)(

0 1
0 0

)

=

(

0 0
0 1

)

2.

(

1 2
3 4

)(

5 6
7 8

)

=

(

19 20
43 47

)

,

(

5 6
7 8

)(

1 2
3 4

)

=

(

23 34
31 46

)

Definice 8: n-rozměrným vektorem rozumı́me matici typu n× 1. Potom hovoř́ıme
o tzv. sloupcovém vektoru.

Poznámka 7: U vektor̊u se neuž́ıvá spojeńı typ vektoru, ale hovoř́ıme o rozměru
vektoru. Pro označeńı vektor̊u se zpravidla už́ıvaj́ı malá tučná ṕısmena abecedy.

Př́ıklad 11:
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a=





−1
0
1



 je trojrozměrný (sloupcový) vektor.

Poznámka 8: Můžeme násobit i matici vektorem, ale pouze, když jde o matici
typu m x n a o n-rozměrný vektor. Jak ihned plyne z Definice 7. Dále ještě
poznamenejme, že budeme všechny vektory uvažovat jako sloupcové

Př́ıklad 12: Vynásob́ıme matici A vektorem a:

A=





1 1 1
1 0 1
1 2 1



 ,a =





4
2
1



. Pak Aa=





7
2
4



.

Definice 9: (dle [7], str. 161) Necht’ A=(aij) je matice typu (m, n), pak matice
A′=(aji) typu (n, m) se nazývá transponovaná matice k matici A.

Poznámka 9: Transponovaná matice A′ k matici A vznikne z matice A záměnou
řádk̊u za sloupce, jde tedy (v př́ıpadě čtvercové matice) o překlopeńı prvk̊u kolem
hlavńı diagonály:

A=









a11, a12, . . . a1n

a21, a22, . . . a2n

. . . . . . . . . . . .
am1, am2, . . . amn









, A′=









a11, a21, . . . am1

a12, a22, . . . am2

. . . . . . . . . . . .
a1n, a2n, . . . anm









.

Př́ıklad 13: Vytvořte transponovanou matici k matici A pro:

1. A=





1 −7 8
4 1 2

−5 3 1



. Pak transponovaná matice má tvar

A′=





1 4 −5
−7 1 3

8 2 1



.

2. A=





1 −6 9 −2
−10 13 0 5

5 7 9 3



. Po transpozici obdrž́ıme

A′=









1 −10 5
−6 13 7

9 0 9
−2 5 3









.

3. Jestliže máme dán sloupcový vektor a=





√
3

7
6



, pak jeho transponováńım

na a′=
(√

3, 7, 6
)

źıskáme vektor řádkový.

Věta 1: Pro operaci transponováńı plat́ı

1. (A′)
′

pro každou matici A;

2. (AB)
′

=B′A′, lze-li matice A a B násobit.
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Důkaz: Důkaz druhého tvrzeńı lze snadno provést užit́ım matematické indukce
(viz [4]). 2

Definice 10: (dle [7], str. 167) Čtvercová matice A se nazývá singulárńı, jestliže
det A = 0.

Definice 11: (dle [7], str. 165) Čtvercová matice A se nazývá regulárńı, jestliže
k ńı existuje matice B tak, že

AB = BA = I.

Matice B se nazývá inversńı matice k matici A a znač́ı se A−1.

Důkazy následuj́ıćıch vět jsou uvedeny v [5]:

Věta 2: Inverzńı matice A−1 je regulárńı matićı A jednoznačně určena a plat́ı
(

A−1
)

−1
= A.

Věta 3: Čtvercová matice A je regulárńı právě tehdy, když je detA 6=0.

Poznámka 10: Jinak řečeno,

∀A, detA6= 0 ∃!A−1 : AA−1 = A−1A=I.

Věta 4: Pro inverzńı matici k součinu matic A, B plat́ı vztah

(AB)
−1

= B−1A−1.

Poznámka 11: Výpočet inverzńı matice provedeme tzv. Jordanovou eliminačńı
metodou, kde seṕı̌seme danou matici v soustavě s jednotkovou matićı jako pravou
stranou soustavy (A|I) a výsledek je pak tvořen soustavou

(

I|A−1
)

. Mı́sto
podrobného popisu algoritmu si jeho použit́ı ukážeme rovnou na př́ıkladu.

Př́ıklad 14: Ověř existenci a urči matici A−1 k matici A, jestliže

A=





2 −1 3
1 −1 1

−3 2 1



. Nejprve si vypočteme detA.

detA=

∣

∣

∣

∣

∣

∣

2 −1 3
1 −1 1

−3 2 1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

=

= [(2(−1)1 + 1(2)3 + (−3)(−2)(−1))] − [(3(−1)(−3) + 2(−2)2 + +1(−1)1] = −2

Ten je r̊uzný od nuly, čili inverzńı matice A−1 k matici A dle Věty 4 existuje.
Nyńı tedy sestav́ıme soustavu matice A s jednotkovou matićı I jako pravou
stranou soustavy tj.





2 −1 3
1 −1 7

−3 2 1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

1 0 0
0 1 0
0 0 1



 . Pak postupnou eliminaćı prvk̊u matice A

(Gaussovou eliminačńı metodou) źıskáme tzv. trojúhelńıkový tvar matice




2 −1 3
0 1 7
0 1 11

∣

∣

∣

∣

∣

∣

1 0 0
1 −2 0
3 0 2



 ≈





2 −1 3
0 1 7
0 0 4

∣

∣

∣

∣

∣

∣

1 0 0
1 −2 0
2 2 2



. Pokračujeme
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dále v eliminaci, dokud nevytvoř́ıme na levé straně soustavy jednotkovou matici,




2 −1 3
0 1 7
0 0 1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

1 0 0
1 −2 0
1

2

1

2

1

2



 ≈





2 −1 0
0 1 0
0 0 1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

− 1

2
− 3

2
− 5

2

− 5

2
− 11

2
− 7

2
1

2

1

2

1

2



 ≈

≈





1 0 0
0 1 0
0 0 1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

− 3

2
− 7

2
− 5

2

− 5

2
− 11

2
− 7

2
1

2

1

2

1

2



.

Tedy výsledná matice A−1=





− 3

2
− 7

2
− 5

2

− 5

2
− 11

2
− 7

2
1

2

1

2

1

2



.

Definice 12: (dle [7], str. 167) Čtvercová matice A řádu n se nazývá symetrická,

jestliže A=A′, tj. pro prvky (aij)
j=1,...,n

i=1,...,m
matice A plat́ı, že aij=aji.

Př́ıklad 15: Matice

A=









1 −2 3 5
−2 0 8 −4

3 8 5 9
5 −4 9 3









je symetrická.

1.4 VLASTNÍ ČÍSLA A VLASTNÍ VEKTORY MATIC

Definice 13: Necht’ je dána čtvercová matice A řádu n. Pak kořeny algebraické
rovnice stupně n (proměnné λ),

det (A − λI) = 0,

nazýváme vlastńı č́ısla matice A, kde I je jednotková matice řádu n.

Př́ıklad 16: Vypoč́ıtáme vlastńı č́ısla matice A,

A=

(

1 1
1 1

)

.

Nejprve vypočteme determinant

det

[(

1 1
1 1

)

1 − λ

(

1 0
0 1

)∣

∣

∣

∣

=

∣

∣

∣

∣

1 − λ 1
1 1 − λ

]

=

= −2λ + λ2 = −2λ + λ2 = 0

a obdrž́ıme kvadratickou rovnici, kterou budeme řešit standartńım zp̊usobem:

tedy λ (−2 + λ) = 0, λ1 = 0 ∨ λ2 = 2, jsou vlastńı č́ısla matice A.

Definice 14: (dle [7], str. 168) Necht’ A=(aij) je čtvercová matice řádu n.
Nenulový vektor x se nazývá vlastńı vektor matice A př́ıslušný vlastńımu č́ıslu λ,
jestliže plat́ı

Ax = λx

pro nějaké (reálné nebo komplexńı) vlastńı č́ıslo λ.

Poznámka 12: Pro pozděǰśı použit́ı si povšimněme, že soustavu lineárńıch
rovnic, např.
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2x − 3y = −1,
x − y = −4,

můžeme také zapsat pomoćı matice a vektor̊u jako
(

2 −3
1 −1

)(

x
y

)

=

(

−1
−4

)

.

Takto tedy můžeme každou soustavu lineárńıch rovnic zapsat maticově.

Věta 5: Necht’ λ0 je vlastńı č́ıslo matice A, které neńı násobné (tzv. jednoduchý
kořen), potom jediný vlastńı vektor matice A, př́ıslušný vlastńımu č́ıslu λ0

nalezneme řešeńım soustavy lineárńıch rovnic zapsané maticově: (A− λ0I)x = 0,

kde 0 =







0
...
0






je nulový vektor.

Tato soustava je pro n=2 a x=

(

x1

x2

)

ve tvaru

(a11 − λ0)x1 + a12x2 = 0,
a21x1 + (a22 − λ0)x2 = 0.

Poznámka 13: Opravdu, rozepsáńım
(

a11 − λ0 a12

a21 a22 − λ0

)(

x1

x2

)

=

(

0
0

)

dostaneme

(a11 − λ0)x1 + a12x2 = 0,
a21x1 + (a22 − λ0)x2 = 0.

Poznámka 14: Źıskaný vektor (řešeńı soustavy rovnic) x má pak očekávanou
vlastnost

Ax = λ0x.

Př́ıklad 17: Vypoč́ıtáme vlastńı č́ısla a vlastńı vektory matice A

a) A=

(

2 −6
−1 3

)

; potom I=

(

1 0
0 1

)

a

det (A − λI) =

∣

∣

∣

∣

2 − λ −6
−1 3 − λ

∣

∣

∣

∣

= (2 − λ) (3 − λ) − 6 =
(

6 + λ2 − 2λ − 3λ − 6
∣

∣ =

=
(

λ2 − 5λ
)

λ2 − 5λ = 0 ⇒ λ1 = 0 ∨ λ2 = 5. Např́ıklad, pro λ = 5 odbrž́ıme
soustavu lineárńıch rovnic

(2 − 5)x1 − 6x2 = 0,
−x1 + (3 − 5)x2 = 0.

Takto źıskanou soustavu rovnic řeš́ıme standartńım postupem, přičemž kořeny x1

a x2 jsou

x1 = −2x2 ∧ x2 = t, tedy
x1 = −2t ∧ x2 = t, t ∈ R,

11



kde t je reálný parametr. Zvoĺıme např. t = −1 dostaneme vlastńı vektor

př́ıslušný vlastńımu č́ıslu λ=5, x=

(

2
−1

)

. Pro kontrolu dosad́ıme do vzorce dle

Poznámky 14, což ověř́ıme tak, že porovnáme levou a pravou stranu rovnosti

Ax = λx.

L =

(

2 −6
−3 3

) (

2
−1

)

=

(

10
−5

)

, P = 5

(

2
−1

)

, dohromady L=P

Z toho vyplývá, že vlastńı vektor matice A př́ıslušný vlastńımu č́ıslu rovnému 5 je

(až na nenulový násobek) vskutku x=

(

2
−1

)

.

b)

A=

(

2 −3
1 −2

)

. Pak |A− λI| =

∣

∣

∣

∣

2 − λ −2
1 −2 − λ

∣

∣

∣

∣

= λ2 − 4 + 3 = λ2 − 1

Polož́ıme rovno nule a źıskáme λ1 = 1 ∨ λ2 = −1. Např́ıklad, pro λ=1, dostaneme
soustavu

x1 − 3x2 = 0
x1 − 3x2 = 0,

s řešeńım a volbou parametru

x1 = 3x2,
x2 = t

tedy

x1 = 3t
x2 = t, t ∈ R.

Např́ıklad pro t = 2 źıskáme x=

(

6
2

)

.

Dosazeńım do Ax=λx ověřme
(

2 −3
1 −2

)(

6
2

)

=

(

6
2

)

=1

(

6
2

)

Až na násobek je tedy vlastńı vektor matice A př́ıslušný vlastńımu č́ıslu λ = 1

roven x =

(

6
2

)

.
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2 KOMPOZIČNÍ DATA

V této kapitole se seznámı́me se speciálńım druhem mnohorozměrných dat
(vektor̊u), jejichž výzkum v současné době procháźı velkým rozvojem, s četnými
aplikacemi od geologie až po archeologii a sociologii. Uvedeme si stručně jejich
vlastnosti včetně speciálńı transformace, které nám později pro tato data umožńı
výpočet regresńı př́ımky metodou tzv. ortogonálńı regrese.

Sloupcový vektor x = (x1, . . . , xD)′ nazveme D - složkovou kompozićı, jestliže
všechny jeho složky jsou kladná reálná č́ısla nesoućı pouze relativńı informaci, což
znamená, že př́ıslušná informace je osažena pouze v pod́ılech mezi složkami
kompozice. Jinak řečeno, jestliže c je kladné reálné č́ıslo, pak kompozice
(x1, . . . , xD)

′

a (c x1, . . . , c xD)
′

nám sděluj́ı v podstatě shodnou informaci. Jednou
z nejsnažš́ıch cest, jak následně pracovat s vektory kompozičńıch dat, je
prezentovat je v jejich tzv. uzavřené formě, tj. jako kladné vektory, jejichž součet
složek je roven konstantě k (tato konstanta je nejčastěji volena rovna 1 nebo 100
v př́ıpadě interpretace složek kompozic jako procentuálńıch pod́ıl̊u nějakého
celku). Dále v této práci budeme uvažovat kompozice se součtem složek 1, tedy

x = (x1, . . . , xD)′ , xi > 0,
D
∑

i=1

xi = 1.

Převedeme-li kompozice (kompozičńı data) s daným součtem složek do grafické
podoby v D -rozměrném reálném prostoru, vytvoř́ı v něm tato data (D-1 ) -
rozměrnou podmnožinu v tomto prostoru. Tuto podmnožinu nazýváme simplex
(znač́ıme SD). Simplex je tedy množina všech kompozičńıch dat se součtem k,
respektive 1.

Poznámka 15: V našem př́ıpadě budeme nejčastěji uvažovat pouze trojrozměrný
prostor, a tedy 3-rozměrná kompozičńı data.

V př́ıpadě trojrozměrných kompozičńıch dat můžeme totiž s výhodou využ́ıt jejich
specifický charakter a zobrazit je v tzv. ternárńım diagramu. Ternárńı diagram je
graf podoby rovnostranného trojúhelńıku, jehož vrcholy A, B, C maj́ı následuj́ıćı
souřadnice v prostoru:

A [1, 0, 0], B [0, 1, 0], C [0, 0, 1].

Vnitřńı body tohoto trojúhelńıku potom odpov́ıdaj́ı jednotlivým kompozićım.
Následně mějme dán vnitřńı bod P se souřadnicemi [pa, pb, pc], kde pa je
vzdálenost bodu P od protěǰśı strany vrcholu A, pb vzdálenost bodu P od protěǰśı
strany vrcholu B a analogicky pro pc. Potom tedy P odpov́ıdá nějaké kompozici x
se složkami pa, pb, pc.

Jak plyne již z definice kompozičńıch dat, nelze s nimi bohužel pracovat jako
s obyčejnými vektory. Proto byly zavedeny operace odpov́ıdaj́ıćı jejich charakteru.

2.1 OPERACE NA SIMPLEXU

U kompozičńıch dat nelze už́ıt klasické sč́ıtáńı vektor̊u ani násobeńı vektoru
reálným č́ıslem, nebot’ výsledným vektorem by nemusela být opět kompozice.
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Proto se pod souhrným názvem tzv. Aitchisonova geometrie na simplexu zavád́ı
speciálńı operace, perturbace a mocninná transformace, které již tuto vlastnost
maj́ı (viz. [9]).

1. perturbace: Mějme dány kompozice x=(x1, . . . , xD)
′

a y=(y1, . . . , yD)
′

.
Pak perturbaci kompozic x a y vypoč́ıtáme pomoćı vztahu

x ⊕ y =

(

x1y1

∑D

i=1
xiyi

, . . . ,
xDyD

∑D

i=1
xiyi

)

′

.

Perturbace je analogíı součtu dvou vektor̊u v reálném prostoru.

Pro perturbaci kompozic odpov́ıdaj́ıćıch rozměr̊u plat́ı:

(a) komutativńı zákon:
x ⊕ y = y ⊕ x

(b) asociativńı zákon:
(x ⊕ y) ⊕ z = x ⊕ (y ⊕ z)

2. mocninná transformace: Mějme dánu kompozici x=(x1, . . . , xD)
′

a
reálné č́ıslo α ∈ R. Potom je mocninná transformace definována jako

α ⊙ x =

(

xα
1

∑D

i=1
xα

i

, . . . ,
xα

D
∑D

i=1
xα

i

)

′

, α ∈ R.

Mocninná transformace je analogíı násobku vektoru č́ıslem.

Pro kompozice x, y př́ıslušného rozměru a reálná č́ısla α, β plat́ı:

1. asociativńı zákon:
α ⊙ (β ⊙ x) = (α · β) ⊙ x

2. distributivńı zákon vzhledem ke sč́ıtáńı:

α ⊙ (x ⊕ y) = (α ⊙ x) ⊕ (α ⊙ y)

(α + β) ⊙ x = (α ⊙ x) ⊕ (β ⊙ x) .

V př́ıpadě trojsložkových kompozic potom obdrž́ıme výsledek výše uvedených
operaćı pro kompozice x=(x1, x2, x3)

′ a y=(y1, y2, y3)
′ ve tvaru:

x ⊕ y =

(

x1y1

x1y1 + x2y2 + x3y3

,
x2y2

x1y1 + x2y2 + x3y3

,
x3y3

x1y1 + x2y2 + x3y3

)

′

,

α ⊙ x =

(

xα
1

(xα
1

+ xα
2

+ xα
3
)
,

xα
2

(xα
1

+ xα
2

+ xα
3
)
,

xα
3

(xα
1

+ xα
2

+ xα
3
)

)

′
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Př́ıklad 18: Mějme dány kompozice x=(0, 2; 0, 5; 0, 3)
′

a y=(0, 15; 0, 45; 0, 4)
′

.
Zřejmě součet složek složek obou z nich je roven 1 a mohou tak reprezentovat
např. procentuálńı zastoupeńı prvk̊u v hornině. Pak perturbaci těchto kompozic
urč́ıme takto pomoćı výše uvedeného vztahu:

x⊕ y

(

x1y1

x1y1 + x2y2 + x3y3

,
x2y2

x1y1 + x2y2 + x3y3

,
x3y3

x1y1 + x2y2 + x3y3

)

′

=

=

(

0, 2 ∗ 0, 15

0, 2 ∗ 0, 15 + 0, 5 ∗ 0, 45 + 0, 3 ∗ 0, 4
,

0, 5 ∗ 0, 45

0, 2 ∗ 0, 15 + 0, 5 ∗ 0, 45 + 0, 3 ∗ 0, 4
,

,
0, 3 ∗ 0, 4

0, 2 ∗ 0, 15 + 0, 5 ∗ 0, 45 + 0, 3 ∗ 0, 4

)

′

=

=

(

0, 03

0, 375
,
0, 225

0, 375
,

0, 12

0, 375

)

′

= (0, 08; 0, 6; 0, 32)′

Výsledná kompozice je tedy x⊕y=(0, 08; 0, 6; 0.32)′. Lze snadno ověřit, že součet
jej́ıch složek je opět 1.

Př́ıklad 19: Mějme dáno č́ıslo α = 2 a kompozici x=(0, 35; 0, 23; 0, 42)′. Následně
urč́ıme mocninou transformaci α ⊙ x jako:

2 ⊙ x =

(

x2

1

x2

1
+ x2

2
+ x2

3

,
x2

2

x2

1
+ x2

2
+ x2

3

,
x2

3

x2

1
+ x2

2
+ x2

3

)′

=

=

(

0, 352

0, 352 + 0, 232 + 0, 422
,

0, 232

0, 352 + 0, 232 + 0, 422
,

0, 422

0, 352 + 0, 232 + 0, 422

)′

=

= (0, 348; 0, 150; 0, 502)
′

.

Výsledná kompozice je α⊙x= (0, 348; 0, 150; 0, 502)
′

.

2.2 TRANSFORMACE DAT

Použit́ı standartńıch statistických metod na zpracováńı kompozičńıch dat vede
zpravidla k zaváděj́ıćım a nesmyslným výsledk̊um, protože kompozice se nacházej́ı
na simplexu, zat́ımco většina statistických metod předpokládá (v́ıcerozměrný)
reálný prostor. Tento problém řeš́ı skupina tzv. logratio transformaćı z SD

prostoru do (D-1 ) - rozměrného reálného prostoru. V našem př́ıpadě se bĺıže
budeme zabývat pouze tzv. isometric logratio transformaćı (zkráceně ilr).

Poznamenejme, že v této kapitole se přidrž́ıme p̊uvodńıho anglického názvoslov́ı,
protože jejich české ekvivalenty ještě nejsou ustáleny a jejich použit́ı by mohlo
vést k nedorozumněńım.

Poznámka 16: Protože dále budeme pracovat jen s trojrozměrnými
kompozicemi, jsou již tomuto uzp̊usobeny obecné rovnice pro ilr transformaci.
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2.2.1 ISOMETRIC LOGRATIO (ILR) TRANSFORMACE

Ilr transformace nám umožňuje pracovat s transformovanými kompozicemi jako
s obyčejnými vektory v rovině a má i daľśı výhodné vlastnosti, co se Aitchisonovy
geometrie týče. Výsledkem pro libovolnou kompozici x z trojrozměrného simplexu
(S3) bude rovinný vektor z ∈ R2. Jedná se vlastně o transformaci z podmnožiny
trojrozměrného prostoru (simplexu S3) do dvojrozměrného prostoru, tedy
z prostoru do roviny.
Transformačńı vzorce jsou nejčastěji uváděny jako

ilr (x) = z = (z1, z2)
′

, z1 =

√
2

2
ln

x1

x2

, z2 =

√
6

3
ln

√
x1x2

x3

.

Inverzńı transformaci ilr, označenou ilr−1, kterou výsledné rovinné vektory
zobraźıme zpět do simplexu, źıskáme využit́ım následuj́ıćıch vztah̊u, které
využ́ıvaj́ı hlubš́ıch teoretických poznatk̊u o skupině logratio transformaćı. Takto
tedy pro z ∈ R2 obdrž́ıme kompozici x = (x1, x2, x3)

′

, kde složky x1, x2, x3 jsou
dány vztahy

x1 =
exp (y1)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
,

x2 =
exp (y2)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
,

x3 =
exp (y3)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
,

do kterých dosad́ıme následuj́ıćı výrazy

y1 =
z1

√
2

2
+

√
6

6
z2,

y2 =

√
6

6
z2 −

√
2

2
z1,

y3 = −
√

6

3
z2.

Jak již bylo naznačeno, plat́ı žřejmě pro kompozice x1,x2 ∈ R2 a jejich
transformace z1 = ilr (x1), z2 = ilr (x2) následuj́ıćı vztahy:

ilr (x1 ⊕ x2) = ilr (x1) + ilr (x2) = z1 + z2,

ilr (c ⊙ x2) = c.ilr (x1) = c · z1.

Při výpočtech s kompozičńımi daty lze tedy tato data nejprve transformovat ilr
transformaćı, provést analýzu (např. statistické výpočty), výsledky tranformovat
zpět a následně již provést jejich interpretaci př́ımo na simplexu.
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Př́ıklad 20: V tomto př́ıkladu se nejprve pokuśıme zadané vektory transformovat
ilr transformaćı, určit jejich pr̊uměr a následně výsledek zobrazit zpět a
interpretovat na simlexu. Mějme tedy dány kompozice x1 = (0, 27; 0, 30; 0, 43)

′

,
x2 = (0, 15; 0, 54; 0, 31)

′

a x3 = (0, 62; 0, 26; 0, 12)
′

. Podle výše uvedených vztah̊u
provedeme ilr transformaci pro všechny zadané vektory:

ilrx1 = z1 = (z11, z12)
′

,

z11 =

√
2

2
ln

x11

x12

=

√
2

2
ln

0, 27

0, 3
= −0, 075;

z12 =

√
6

3
ln

√
x11x12

x13

=

√
6

3
ln

√
0, 27 ∗ 0, 3

0, 43
= −0, 337.

ilrx2 = z2 = (z21, z22)
′

,

z21 =

√
2

2
ln

x21

x22

=

√
2

2
ln

0, 15

0, 54
= −0, 906;

z22 =

√
6

3
ln

√
x21x22

x23

=

√
6

3
ln

√
0, 15 ∗ 0, 54

0, 31
= −0, 070.

ilrx3 = z3 = (z31, z32)
′

,

z31 =

√
2

2
ln

x31

x32

=

√
2

2
ln

0, 62

0, 26
= 0, 615;

z32 =

√
6

3
ln

√
x31x32

x33

=

√
6

3
ln

√
0, 32 ∗ 0, 26

0, 12
= 0, 986.

Takto obdrž́ıme transformovaná kompozičńı data v dvojrozměrném prostoru jako

vektory

z1 = (−0, 075; −0, 337)′ z2 = (−0, 906; −0, 070)′ z3 = (0, 615; 0, 986)′

Následně urč́ıme pr̊uměr těchto transformovaných dat, a to zpr̊uměrovańım
př́ıslušných složek. Tento vzniklý rovinný vektor označ́ıme z̄, tedy

z̄ =
1

3
(z1 + z2 + z3) ;

z̄ = (−0, 112; 0, 193) a budeme jej dále transformovat zpět na simplex.

Užit́ım př́ıslušných vztah̊u provedeme inverzńı ilr transformaci

c = ilr−1 (z̄):

y1 = z1

√
2

2
+ z2

√
6

6
= (−0, 112)

√
2

2
+ 0, 193

√
6

6
= 0, 004;

y2 = z2

√
6

6
− z1

√
2

2
= 0, 193

√
6

6
+ 0, 112

√
2

2
= 0, 158;

y3 = −z2

√
6

3
= (−0, 193)

√
6

3
= −0, 157.
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Výsledné hodnoty dosad́ıme do vztah̊u pro složky x1, x2, x3 kompozice c, které
jsme uvedli v této kapitole.

x1 =
exp (y1)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
=

1, 004

3, 03
= 0, 33;

x2 =
exp (y2)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
=

1, 17

3, 03
= 0, 39;

x3 =
exp (y3)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
=

0, 855

3, 03
= 0, 28.

Obdržená kompozice c se nazývá centrum a odpov́ıdá pr̊uměrné kompozici
vzhledem k Aitchisonově geometrii

c = (0, 33; 0, 39; 0, 28) .

Poznamenejme, že vzhledem k vlastnostem ilr transformace je
c = 1

3
⊙ (x1 ⊕ x2 ⊕ x3) a výpočet jsme tak v tomto př́ıpadě mohli provést i př́ımo

na simplexu. U většiny statistických metod (včetně dále uvedené metody) je
ovšem transformace kompozic nutnou součást́ı analýzy.

Pro ověřeńı numerické správnosti provedeme zpětnou transformaci i u rovinných
vektor̊u z1, z2, z3.

ilr−1 (z1) = (−0, 075; −0, 337) ,

y11 = z11

√
2

2
+ z12

√
6

6
= (−0, 075)

√
2

2
− 0, 337

√
6

6
= −0, 190;

y12 = z12

√
6

6
− z11

√
2

2
= (−0, 337)

√
6

6
+ 0, 075

√
2

2
= −0, 085;

y13 = −z12

√
6

3
= 0, 337

√
6

3
= 0, 275.

x11 =
exp (y11)

exp (y11) + exp (y12) + exp (y13)
=

0, 827

3, 062
= 0, 27;

x12 =
exp (y12)

exp (y11) + exp (y12) + exp (y13)
=

0, 427

3, 062
= 0, 30;

x13 =
exp (y13)

exp (y11) + exp (y12) + exp (y13)
=

1, 317

3, 062
= 0, 43;

ilr−1 (z2) = (−0, 906; −0, 07) ,

y21 = z21

√
2

2
+ z22

√
6

6
= (−0, 906)

√
2

2
− 0, 07

√
6

6
= −0, 670;
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y22 = z22

√
6

6
− z21

√
2

2
= (−0, 07)

√
6

6
+ 0, 906

√
2

2
= 0, 612;

y23 = −z22

√
6

3
= (0, 07)

√
6

3
= 0, 057.

x21 =
exp (y21)

exp (y21) + exp (y22) + exp (y23)
=

0, 612

3, 41
= 0, 15;

x22 =
exp (y22)

exp (y21) + exp (y22) + exp (y23)
=

1, 844

3, 41
= 0, 54;

x23 =
exp (y23)

exp (y21) + exp (y22) + exp (y23)
=

1, 059

3, 412
= 0, 31.

ilr−1 (z3) = (0, 615; 0, 986) ,

y31 = z31

√
2

2
+ z32

√
6

6
= 0, 615

√
2

2
+ 0, 986

√
6

6
= 0, 84;

y32 = z32

√
6

6
− z31

√
2

2
= 0, 986

√
6

6
− 0, 0, 615

√
2

2
= −0, 032;

y33 = −z32

√
6

3
= −0, 986

√
6

3
= −0, 08.

x31 =
exp (y31)

exp (y31) + exp (y32) + exp (y33)
=

2, 316

3, 734
= 0, 62;

x32 =
exp (y32)

exp (y31) + exp (y32) + exp (y33)
=

0, 969

3, 734
= 0, 26;

x33 =
exp (y33)

exp (y31) + exp (y32) + exp (y33)
=

0, 449

3, 734
= 0, 12.

Obdržeńım p̊uvodńıch kompozic x1,x2,x3 je ověřeńı úspěšně dokončené.
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3 ORTOGONÁLNÍ REGRESE A

KOMPOZIČNÍ DATA

Při řešeńı praktických úloh v rovině se často dostáváme do situace, kdy chceme
danými daty proložit př́ımku (či obecně jinou křivku), která tato data co nejlépe
charakterizuje. Jinak řečeno, odhadnout neznámé parametry př́ımky, kterou
prolož́ıme data a to ve smyslu, který je v dané situaci nejvhodněǰśı. Pro odhad
neznámých parametr̊u lze už́ıt např́ıklad tzv. metodu nejmenš́ıch čtverc̊u (viz [4]),
která ovšem neńı vhodná v situaćıch, kdy jsou rovinná data výsledkem měřeńı
s možnost́ı chyb v obou složkách. V takové situaci je dobré už́ıt tzv. ortogonálńı
regresi (metodu totálńıch čtverc̊u). Při určováńı př́ımky metodou totálńıch
čtverc̊u se snaž́ıme minimalizovat součet druhých mocnin (neboli čtverc̊u)
vzdálenost́ı rovinných dat od odhadované př́ımky. Při výpočtech významně
využijeme vlastnost́ı maticové algebry, kterou jsme popsali v prvńı kapitole.

V př́ıpadě trojrozměrných kompozičńıch dat uvedená situace vzniká, když chceme
tato data na simplexu proložit křivkou, která je co nejlépe charakterizuje. Jestliže
totiž transformujeme trojrozměrná data pomoćı ilr transformace, obdrž́ıme právě
dvojrozměrná rovinná data.
Ilr transformaćı n trojsložkových kompozic x1, . . . ,xn źıskáme datovou matici
(a1,a2) tvořenou sloupcovými vektory a1,a2, v jejichž řádćıch budou
transformované kompozice z1, . . . , zn a označ́ıme matici X = (1n,a1), kde 1n je
n-rozměrný vektor č́ısel 1. Pro tuto matici rovněž předpokládáme, že počet řádk̊u
je větš́ı nebo roven počtu sloupc̊u této matice. V př́ıpadě trojrozměrných
kompozičńıch dat pak tedy muśı platit n ≥ 2.
Následně zvoĺıme matici A= (X,a2), pro kterou plat́ı, že počet řádk̊u je větš́ı než
počet sloupc̊u této matice. Potom vztah pro výpočet odhad̊u neznámých
parametr̊u β̂ metodou ortogonálńı regrese je dána jako

β̂ = (X′X− λ3I)
−1

X′a2,

kde λ3 je nejmenš́ı vlastńı č́ıslo (symetrické) matice A′A (viz. [6]).

Př́ıklad 21: Mějme dány kompozice dle př́ıkladu 20. Tzn.
x1 = (0, 27; 0, 30; 0, 43)

′

, x2 = (0, 15; 0, 54; 0, 31)
′

a x3 = (0, 62; 0, 26; 0, 12)
′

.

Poznámka 17: Pro určeńı vlastńıch č́ısel, které je v následuj́ıćım př́ıkladu nutné,
byl užit statstického softwaru R, j́ımž se podrobněji zabývá následuj́ıćı kapitola.

Transformaćı těchto kompozic źıskáme data v dvojrozměrném prostoru se
souřadnicemi

z1 = (−0, 075;−0, 337) z2 = (−0, 906;−0, 070) z3 = (0, 615; 0, 986)

Nejprve vytvoř́ıme datovou matici (a1,a2) =





−0, 075 −0, 337
−0, 906 −0, 070

0, 615 0, 986



.

Dále vytvoř́ıme matici X,

X =





1 −0, 075
1 −0, 906
1 0, 615



,
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a matici A, pro kterou následně vytvoř́ıme A′A,

A =





1 −0, 075 −0, 337
1 −0, 906 −0, 070
1 0, 615 0, 986



 , A′A =





3 −0, 336 0, 579
−0, 336 1, 205 0, 695

0, 579 0, 695 1, 091





Pomoćı softwaru R urč́ıme vlastńı č́ısla matice A′A. Tato č́ısla jsou

λ1 = 3, 178 λ2 = 1, 835 λ3 = 0, 283

přičemž pro naši daľśı práci je d̊uležité pouze vlastńı č́ıslo λ3.

Pak dosazeńım do vztahu pro odhad neznámých parametr̊u β̂ źıskáme

β̂ =





(

1 1 1
−0, 075 −0, 906 0, 615

)





1 −0, 075
1 −0, 906
1 0, 615



− 0, 283

(

1 0
0 1

)





−1

∗

∗
(

1 1 1
−0, 075 −0, 906 0, 615

)





−0, 337
−0, 070

0, 986



 =

(

0, 332
0, 886

)

tedy odhady neznámých parametr̊u jsou

β̂ =

(

β̂1

β̂2

)

=

(

0, 332
0, 886

)

.

Přitom β̂1 je odhad absolutńıho členu regresńı př́ımky a β̂2 parametru u
lineárńıho členu této př́ımky. Následně jsme schopni zapsat obecnou rovnici této
př́ımky. Tato obecná rovnice je y − 0, 886x− 0, 332 = 0, kde x a y jsou souřadnice
v rovině.

Urč́ıme rovněž aproximace rovinných bod̊u z1, z2, z3 pomoćı regresńı př́ımky,
kterou jsme źıskali metodou ortogonálńı regrese, jejich kolmou projekćı na
uvedenou př́ımku.

Určit tyto projekce znamená řešit vždy soustavu dvou lineárńıch rovnic o dvou
neznámých, kde jednou z těchto rovnic je obecná rovnice regresńı př́ımky a
druhou je obecná rovnice kolmice procházej́ıćı daným bodem. V tomto př́ıpadě
pro transformovanou kompozici z1 to znamená řešit soustavu

−0, 886x + y − 0, 332 = 0,
x + 0, 886y − 0, 030 = 0,

jej́ıž výsledkem je bod ẑ1 o souřadnićıch [−0, 148; 0, 201].

Pro transformovanou kompozici z2 má druhá z rovnic tvar x + 0, 886y − 0, 733.
Výsledkem aproximace je bod ẑ2 se souřadnicemi [0, 246; 0, 550].

Pro z3 je obecná rovnice kolmice ve tvaru x + 0, 886y + 0, 441. Jako aproximaci
źıskáme bod ẑ3 se souřadnicemi [−0, 337; 0, 033]. Takto obdržené aproximace

mohou být po transformaci zpět na simplex základem pro daľśı analýzu.

Spočtěme ještě nakonec vzdálenosti transformovaných kompozic z1, z2, z3 od
svých aproximaćı.
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Např. pro ẑ1 [−0, 148; 0, 201]

x̂1 = ilr−1 (z1):

y11 = z1

√
2

2
+ z2

√
6

6
= (−0, 148)

√
2

2
+ 0, 201

√
6

6
= −0, 023;

y12 = z2

√
6

6
− z1

√
2

2
= 0, 201

√
6

6
+ 0, 148

√
2

2
= 0, 187;

y13 = −z2

√
6

3
= − (0, 201)

√
6

3
= −0, 164;

.

x11 =
exp (y1)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
=

0, 977

3, 032
= 0, 322;

x12 =
exp (y2)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
=

1, 206

3, 032
= 0, 398;

x13 =
exp (y3)

exp (y1) + exp (y2) + exp (y3)
=

0, 848

3, 032
= 0, 280;

Výsledná aproximace x̂1 kompozice x1 má složky [0, 322; 0, 398; 0, 280]. U daľśıch
aproximovaných kompozic postupujeme analogicky, přičemž źıskáme složky
[0, 469; 0, 331; 0, 200] a [0, 261; 0, 421; 0, 318].
Vzdálenost bodu od regresńı př́ımky je dána obecným vztahem

|Ap| =
|a p1 + b p2 + c|√

a2 + b2
,

kde bod P má souřadnice p1, p2 a př́ımka je dána obecnou rovnićı ve tvaru
ax + by + c = 0. Po dosazeńı źıskáme pro vzdálenost z1 od své aproximace ẑ1 na
regresńı př́ımce

|(−0, 148) (−0, 886) + (0, 201) · 1 − 0, 332|
√

(−0, 148)
2
+ (0, 201)

2

=
1, 28 · 10−4

1, 506
= 5, 128 · 10−4.

Výsledná vzdálenost bodu z2 od ẑ2 je pak 0,452. Vzdálenost z3 od regresńı
př́ımky je 1, 24 · 10−3.
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4 SOFTWARE R

Pro úspěšné řešeńı každého rozsáhleǰśıho numerického problému je zapotřeb́ı už́ıt
odpov́ıdaj́ıćı software. Vzhledem ke kladným zkušenostem z minulosti je v této
práci opět použit statistický software R, přičemž byly vybrány a doplněny
odpov́ıdaj́ıćı př́ıkazy z dř́ıvěǰśıch praćı viz. [3] a [4].

R provád́ı širokou škálu statistických (lineárńı a nelineárńı modelováńı, klasické
statistické testy, analýzy,. . . ) a grafických operaćı. Jeho nespornou výhodnou je,
že se jedná o volně šǐritelný program (tzv. freeware). Mezi jeho daľśı výhody patř́ı
podpora pod systémy Windows, Unixem, MacOS či všemi verzemi Linuxu; je
rovněž lehce šǐritelný, přizp̊usobivý. Źıskat jej můžeme na www.r-project.org .

Je na mı́stě zmı́nit i jeho nevýhody, ovšem nutno podotknout, že jich neńı mnoho.
Uved’me tedy, že dokáže jen pomalu, nebo v̊ubec pracovat s velkým objemem dat
(v řádech milion̊u) a postrádá přáteľstěǰśı uživatelské prostřed́ı.
Nyńı Vám předkládáme komentované př́ıklady početńıch operaćı, které jsme
posléze použili při řešeńı našeho numerického problému.

Větš́ı množstv́ı př́ıkaz̊u lze źıskat na [8].

Zadáńı objekt̊u

Jednotlivým objekt̊um je možné přǐradit určitou hodnotu použit́ım symbol̊u < a -

právě v tomto pořad́ı či symbolem =. Přičemž zadáńım objektu zjist́ıme jeho
hodnotu.

Poznámka 18: Jelikož tento program rozlǐsuje velká a malá ṕısmena, muśıme
tedy rozlǐsovat např. x a X.

Př́ıklad 22: Přǐrad́ıme a hodnotu 14 a ověř́ıme vypsáńım

> a = 14

> a

[1] 14

Poznámka 19: V tomto programu se při součtu už́ıvá stejná symbolika, a to +. U
operaćı jako je sč́ıtáńı, odč́ıtáńı a násobeńı jsou znaménka stejná, ale při děleńı se
nepouž́ıvá :, nýbrž /.

Př́ıklad 23: Vypoč́ıtáme hodnotu součtu x+X pro hodnoty x = 5 a X = 1/2.

> x = 5

> X = 1/2
> x + X

[1] 5.5

Hodnota tohoto výrazu je tedy 5,5.

Př́ıklad 24: Vypoč́ıtáme výraz a+A-b-B/C+c, pro hodnoty a = 2, A = 6, b =
1/7, B = 7, c = 5, C = 15.

> a = 2
> A = 6

> b = /7
> B = 7

> c = 5
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> C = 15

> a + A− b− B/c+ C

[1] 21.45714

Hodnota tohoto výrazu je přibližně 21,45714.

Poznámka 20: Již existuj́ıćı objekt lze smazat př́ıkazem ls (objekt, který má

být smazán).

Matice a vektory

Matice i vektory v tomto programu jsou základńımi datovými strukturami.

Vektory

Vektor vytvoř́ıme z č́ısel pomoćı př́ıkazu b < −c(1, 2, 3, 4, 5), kde b je označeńı
vektoru a hodnoty v závorce jsou jednotlivé prvky vektoru.

Př́ıklad 25: Vytvoř́ıme vektor a, jehož prvky budou 1, 9, 4, 6

> a = c(1, 9, 4, 6)
> a

[1] 1 9 4 6

Matice

V R je možné matice tvořit dvěma základńımi zp̊usoby:
- vytvořeńı matice pomoćı sloupc̊u př́ıkazem A=cbind(c,(1,10),c(77,2)), kde
A je označeńı matice, c je označeńı každého sloupce a v závorce jsou uvedené
jednotlivé prvky sloupc̊u matice A.

Př́ıklad 26: Vytvořeńı matice B pomoćı sloupc̊u

> A = rbind(c(1, 2, 3, 4, 5), c(5, 6, 7, 8,9), c(9, 8, 7, 6, 5), c(4, 1, 2, 5, 6),
c(7,4,1,2,5))

> A

[, 1] [, 2] [, 3] [, 4] [, 5]
[1, ] 1 2 3 4 5
[2, ] 5 6 7 8 9
[3, ] 9 8 7 6 5
[4, ] 4 1 2 5 6
[5, ] 7 4 1 2 5

- Matici je také možné vytvořit pomoćı řádk̊u př́ıkazem
B=rbind(c(5,7),c(6,8)), kde c je označeńı jednotlivých řádk̊u matice B a
v závorce jsou jednotlivé prvky řádk̊u matice B.

Př́ıklad 27: Vytvořeńı matice A pomoćı řádk̊u

> B = cbind(c(1, 2, 3, 4, 5), c(5, 6, 7, 8,9), c(9, 8, 7, 6, 5), c(4, 1, 2, 5, 6),
c(7,4,1,2,5))

> B

[, 1] [, 2] [, 3] [, 4] [, 5]
[1, ] 1 5 9 4 7
[2, ] 2 6 8 1 4
[3, ] 3 7 7 2 1
[4, ] 4 8 6 5 2
[5, ] 5 9 5 6 5

24



Lze též vypsat také pouze určitý řádek matice A př́ıkazem A[čı́slo řádku , ]

popř́ıpadě je možné vypsat pouze určitý sloupec, a to př́ıkazem A[, čı́slo

sloupce].

Poznámka 21: Matici můžeme také vytvořit pomoćı př́ıkazu matrix, kde pomoćı
parametr̊u nrow a ncol předdefinujeme počet řádk̊u, respektive sloupc̊u této
matice.

Operace s maticemi

Jak jsme již uvedli v prvńı kapitole, je možno s maticemi dále pracovat. Project R
nab́ıźı efektivńı zjednodušeńı těchto často složitých algoritmů. Proto zde uvedeme
formou komentovaných př́ıklad̊u některé př́ıkazy, jejichž užit́ı jsme se této práci
nevyhnuli.

Skalárńı násobek matice (tj. násobek matice reálným č́ıslem) lze jednoduše
provést pomoćı * jako symbolu součinu.

Př́ıklad 28: Př́ıklad výpočtu skalárńıho násobku matice

> A = cbind(c(−2, 4, 9), c(20,−1, 4), c(5, 9, 4))
> b = 5

> Z = b ∗ A
> Z

[, 1] [, 2] [, 3]
[1, ] −10 100 25
[2, ] 20 −5 45
[3, ] 45 20 20

Př́ıklad 29: Sečteme matici B s toutéž matićı
> B

[, 1] [, 2] [, 3] [, 4]
[1, ] 1 0 −1 2
[2, ] 8 2 1 −1
[3, ] −4 5 2 3

> Z = B + B

> Z

[, 1] [, 2] [, 3] [, 4]
[1, ] 2 0 −2 4
[2, ] 16 4 2 −2
[3, ] −8 10 4 6

Tento program umožňuje snadné násobeńı matic (nesmı́me opomenout fakt, že
počet sloupc̊u prvńı matice se muśı rovnat počtu řádk̊u druhé matice; viz.
předchoźı kapitola). Pro tento př́ıkaz je nutné použ́ıt % jako oddělovač znaménka
početńı operace.

Př́ıklad 30: Vynásob́ıme matice A a B

> A = cbind(c(5, 3), c(9, 5), c(1, 4))
> B = cbind(c(2, 5, 3), c(1, 2, 9))

> A% ∗ %B
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[, 1] [, 2]
[1, ] 58 32
[2, ] 43 49

Transpozici matice urč́ıme pomoćı př́ıkazu t(označenı́ matice)

Př́ıklad 31: Transponujeme matici X

t(X)

> X = cbind(c(2, 3, 4), c(9, 8, 7), c(5, 6, 1))

[, 1] [, 2] [, 3]
[1, ] 2 9 5
[2, ] 3 8 6
[3, ] 4 7 1

t(X)

[1, ] 2 3 4
[2, ] 9 8 7
[3, ] 5 6 1

Pro určeńı inverzńı matice v softwaru R už́ıváme př́ıkaz solve(název matice)

Př́ıklad 32: Urč́ıme inverzńı matici k matici W

> W = cbind(c(2, 3, 4), c(9, 8, 7), c(5, 6, 1))

> solve(W)

[, 1] [, 2] [, 3]
[1, ] −0.5151515 0.3939394 0.21212121
[2, ] 0.3181818 −0.2727273 0.04545455
[3, ] −0.1666667 0.3333333 −0.16666667

Př́ıkaz I=diag(w) nám vytvoř́ı jednotkovou matici řádu n, jestliže w je vektorem
jedniček př́ıslušného řádu.

Př́ıklad 33: Vytvoř́ıme jednotkovou matici řádu 4

> w = c(1, 1, 1, 1)
> w

[1] 1 1 1 1

> I = diag(w)
> I

[, 1] [, 2] [, 3] [, 4]
[1, ] 1 0 0 0
[2, ] 0 1 0 0
[3, ] 0 0 1 0
[4, ] 0 0 0 1

Je potřeba na tomto mı́stě podotknout, že uvedené operace lze dále zefektivnit.
Pro př́ıklady menš́ıho rozsahu jsou ale výše zavedené zcela postačuj́ıćı.

Vlastńı č́ısla a vlastńı vektory matice

K výpočtu vlastńıch č́ısel (uspořádáných dle absolutńı hodnoty od největš́ıho po
nejmenš́ı) a vektor̊u matice slouž́ı př́ıkaz eigen(A), kde A je označeńı čtvercové
matice.

Př́ıklad 34: Vypoč́ıtáme vlastńı č́ısla a vlastńı vektory matice z Př́ıkladu 26:
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> A = rbind(c(1, 2, 3, 4, 5), c(5, 6, 7, 8,9), c(9, 8, 7, 6, 5), c(4, 1, 2, 5, 6),
c(7,4,1,2,5))

> A

[, 1] [, 2] [, 3] [, 4] [, 5]
[1, ] 1 2 3 4 5
[2, ] 5 6 7 8 9
[3, ] 9 8 7 6 5
[4, ] 4 1 2 5 6
[5, ] 7 4 1 2 5

> eigen(A)

values

[1] 2.311548e+01 -4.464461e+00 3.522235e+00 1.826744e+00

-7.213179e-16

vectors
[, 1] [, 2] [, 3] [, 4] [, 5]

[1, ] −0.2557492 −0.4646280 −0.05281898 −0.04652443 −0.1703886
[2, ] −0.6122836 −0.4318125 0.23373735 0.14792358 0.4543695
[3, ] 0.6355867 0.5466666 0.76920980 0.53264444 −0.6247580
[4, ] −0.2590424 −0.1968263 −0.58066630 −0.79396519 0.5679618
[5, ] −0.2977040 0.5099743 −0.11713216 0.24872329 −0.2271847

Poznámka 22: Protože program je v anglickém jazyku, muśıme uvést, že values

označuje vlastńı č́ısla matice A a vectors př́ıslušné sloupcové vlastńı vektory téže
matice.

Zadáváńı funkćı

V některých př́ıpadech jsme nuceni pracovat se složitěǰśımi funkcemi, které by při
zadáńı až v př́ıkazové řádce mohly znepřehlednit celkové řešeńı daného problému.
V takovýchto př́ıpadech je výhodné už́ıt možnosti tuto funkci si předdefinovat.
Př́ıkladem takovéto funkce, zde reprezentuj́ıćı ilr transformaci kompozičńıch dat,
je

ilr = function(w1, w2, w3) {
dat = cbind((1/sqrt(2)) ∗ log(w1/w2), (2/sqrt(6)) ∗ log(sqrt(w1 ∗ w2)/w3))
return(dat)
}.
Nyńı poṕı̌seme jednotlivé části takovéto funkce.

• ilr . . . název funkce

• w1, w2, w3 . . . parametry funkce

• dat = cbind((1/sqrt(2)) ∗ log(w1/w2), (2/sqrt(6))∗
∗log(sqrt(w1 ∗ w2)/w3)) . . . tělo funce

• return(dat) . . . vrácená hodnota (v tomto př́ıpadě matice)

Dále pro nás bude výhodné nač́ıtat data z již vytvořených datových soubor̊u
s př́ıponou .txt do matice. Pro tuto operaci, konkrétně pro načteńı souboru do
matice o třech sloupćıch, slouž́ı př́ıkaz
d=matrix(scan("název-souboru.txt"),ncol=3,byrow=T), kde parametr
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byrow=T (T - true) nám umožňuje nač́ıtat jednotlivá data po řádćıch. Jestliže
chceme data nač́ıst po sloupćıch, užijeme př́ıkaz byrow=F (F - false).

Př́ıklad 35: Načteme datovou matici z textového dokumentu a vyṕı̌seme ji:

> d = matrix(scan(”databiofyzika.txt”), ncol= 3, byrow = T)
Read30items

> d
[, 1] [, 2] [, 3]

[1, ] 1.051564 45.30266 53.645778
[2, ] 1.419082 56.40097 42.179952
[3, ] 2.028647 66.92659 31.044764
[4, ] 2.386431 70.84039 26.773181
[5, ] 2.925925 77.79628 19.277792
[6, ] 3.311921 80.12847 16.559606
[7, ] 3.742433 85.32624 10.931329
[8, ] 4.141881 87.45318 8.404935
[9, ] 4.510034 88.54524 6.944725

[10, ] 5.235592 93.04998 1.714426

Výše popsané př́ıkazy reprezentuj́ı pouze úvod do práce se statistickým softwarem
R. Proto tento popis v komentáři ke zpracovanému reálnému problému,
uvedenému v daľśı kapitole, ještě dále rozš́ı̌ŕıme.
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5 APLIKACE V BIOFYZICE

Pro demonstraci uvedené teorie jsem se rozhodla si zvolit př́ıklad
z reálného prostřed́ı, konkrétně jsem analyzovala experimentálńı biofyzikálńı data
źıskaná z Katedry experimentálńı fyziky Univerzity Palackého v Olomouci.
Jednotlivá data nám dávaj́ı informace o př́ıspěvku tř́ı r̊uzných komponent (složek)
pod́ılej́ıćı se na celkové fluorescenci. Tato data byla obdržena ve formě počt̊u
molekul přisṕıvaj́ıćıch k emisi zářeńı na určité vlnové délce, která nebyla bĺıže
specifikována; přitom př́ıspěvek jednotlivých komponent se v závislosti na vlnové
délce lǐśı. Vzhledem k podstatě problému, převedeńım těchto počt̊u na
procentuálńı vyjádřeńı př́ıspěvk̊u jednotlivých komponent k fluorescenci,
neztrat́ıme žádnou informaci, v datech obsaženou. Data v této podobě jsou
uvedena jako prvky vypsané matice d v minulé kapitole. Úkolem bude zjistit, jak
se budou měnit poměry mezi jednotlivými komponenty vyv́ıjet v závislosti na
jejich relativńıch hodnotách.

Při daľśı práci s těmito daty jsem použila sofware R pro vyč́ısleńı jednotlivých
parametr̊u ortogonálńı regrese, vlatńıch č́ısel datové matice popř́ıpadě k určeńı
transformaćı. Pro úplnost zde uvedeme použité př́ıkazy, které následně
okomentujeme:

d=matrix(scan("databiofyzika.txt"),ncol=3,byrow=T)

library(compositions)

Id=diag(c(1,1))

ilr=function(w1,w2,w3){
dat=cbind((1/sqrt(2))*log(w1/w2),(2/sqrt(6))*log(sqrt(w1*w2)/w3))

return(dat)

}
invilr=function(x,y){
y1=x/sqrt(2)+y/sqrt(6)

y2=-x/sqrt(2)+y/sqrt(6)

y3=-y*sqrt(2/3)

rat=apply(cbind(exp(y1),exp(y2),exp(y3)),1,sum)

dat=cbind(exp(y1)/rat, exp(y2)/rat, exp(y3)/rat)

return(dat)

}
d1=ilr(d[,1],d[,2],d[,3])

postscript("fig1.eps",paper="special",width=10,height=5,horizontal=FALSE)

plot(d1,type="n",xlim=c(-3,-1.5),ylim=c(-3,3))

text(d1,labels=1:nrow(d))

X=cbind(rep(1,10),d1[,1])

A=cbind(X,d1[,2])

lambda=eigen(t(A)%*%A)$values[3]

b = solve(t(X)% ∗ %X− lambda ∗ Id)% ∗ %t(X)% ∗ %d1[, 2]
abline(b[1],b[2],col=3)

Rc=cbind(1:20000,1:20000)

for(i in 1:20000){
Rc[i,1]=-10+i/1000
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Rc[i,2]=b[1]+b[2]*(-10+i/1000)

}
Rc1=invilr(Rc[,1],Rc[,2])

title("biofyzika")

dev.off()

postscript("fig2.eps",paper="special",width=10,height=5,

horizontal=FALSE)

plot.acomp(d[1,],pch="1")

for (i in 2:9){
plot.acomp(d[i,],pch=48+i,add=T)

}
plot.acomp(d[10,]+c(d[10,1]+3,d[10,2]-3,d[10,3]),pch=49,add=T)

plot.acomp(d[10,]+c(d[10,1]-3,d[10,2]+3,d[10,3]),pch=48,add=T)

plot.acomp(Rc1,pch=’.’,col=’red’,add=TRUE)

title("biofyzika")

dev.off()

Nyńı užité př́ıkazy poṕı̌seme.

• d=matrix(scan("databiofyzika.txt"),ncol=3,byrow=T)...načteńı
datové matice ze souboru databiofyzika.txt,

• library(compositions)...načteńı př́ıslušného baĺıku z knihovny softwaru,

• Id=diag(c(1,1))...vytvořeńı jednotkové matice řádu 2,

ilr=function(w1,w2,w3){
dat=cbind((1/sqrt(2))*log(w1/w2),(2/sqrt(6))*log(sqrt(w1*w2)/w3))

return(dat)} ...zadáńı funkce pro ilr transformaci,

• invilr=function(x,y){
y1=x/sqrt(2)+y/sqrt(6)

y2=-x/sqrt(2)+y/sqrt(6)

y3=-y*sqrt(2/3)

rat=apply(cbind(exp(y1),exp(y2),exp(y3)),1,sum)

dat=cbind(exp(y1)/rat, exp(y2)/rat, exp(y3)/rat)

return(dat)} ...zadáńı funkce pro inverzńı ilr transformaci,

•
postscript("fig1.eps",paper="special",width=10,height=5,horizontal=FALSE)

...formát a parametry obrázku,

• plot(d1)...zobrazeńı souřadnic v rovině,

• type="n"...body grafu nebudou popsány,

• xlim=c(-3,-1.5),ylim=c(-3,3))...ohraničeńı rozsahu grafu,

• (rep(1,10),d1[,1])...matice, kde prvńı sloupec je źıskán pomoćı př́ıkazu
rep. Prvńı parametr označuje, jaké č́ıslo se má opakovat, a druhé označuje,
kolikrát se má toto opakováńı provést,
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• lambda=eigen(t(A)%*%A)$values[3]...určeńı nejmenš́ıho vlastńıho č́ısla
matice A′A řádu 3,

• b = solve(t(X)% ∗ %X− lambda ∗ Id)% ∗ %t(X)% ∗ %d1[, 2]...výpočet
odhad̊u parametr̊u př́ımky pomoćı ortogonálńı regrese,

• abline(b[1],b[2],col=3)...do již existuj́ıćıho grafu bude zakreslena
př́ımka s absolutńım členem a parametrem u lineárńıho členu, jejichž
odhady jsme určili ortogonálńı regreśı

• Rc=cbind(1:20000,1:20000)

for(i in 1:20000){
Rc[i,1]=-10+i/1000

Rc[i,2]=b[1]+b[2]*(-10+i/1000)

} ...zápis hodnot x-ových a y-ových souřadnic př́ımky do matice, abychom
ji po inverzńı ilr transformaci mohli vykreslit na simplexu

• Rc1=invilr(Rc[,1],Rc[,2]) ...vytvoř́ı body na simplexu

• title("biofyzika")...název grafu

• dev.off()...uzavřeńı obrázku

• plot.acomp...zobraźı ternárńı diagram

• pch=48...označ́ı jednotlivé body od 1 do 10

• add=T...přidáńı daľśıch údaj̊u do již existuj́ıćıho grafu

• plot.acomp(Rc1,pch=’.’,col=’red’,add=TRUE)...zobrazeńı matice,
transformovaných bod̊u př́ımky, źıskané metodou totálńıch čtverc̊u
v ternárńım diagramu,

Následně uvedeme grafy pro ortogonálńı regresi u transformovaných kompozic,
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a ternárńı diagram, zobrazuj́ıćı transformované výsledky na simplexu.
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z
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789
10

biofyzika

Již při pohledu na ternárńı diagram je zřejmé, že pod́ıl prvńı složky na celkové
fluorescenci je v́ıceméně stabilńı, zat́ımco pod́ıly ostatńıch dvou se budou mezi
sebou měnit. Odhadnutá př́ımka potom vyjadřuje, jak bude vývoj závislosti
prob́ıhat. Můžeme pomoćı ńı následně např́ıklad zjistit, jaké hodnoty ostatńıch
složek můžeme očekávat při dané hodnotě jedné z nich. To můžeme následně
využ́ıt jako podklad pro daľśı analýzu.
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ZÁVĚR

Hlavńım předmětem mé soutěžńı práce SOČ byla problematika regresńı analýzy
pro kompozičńı data. Podařilo se mi přitom rozvinout postup, který ještě pro
řešeńı této úlohy nebyl aplikován a zdá se být, při porovnáńı s jinými obdobnými
procedurami, efektivńı a přitom relativně jednoduchý pro použit́ı. Nav́ıc, jako
při tvorbě praćı minulých, i nyńı jsem se snažila propojit matematickou teorii
s jej́ım praktickým využit́ım a výsledkem je př́ıklad z oblasti biofyziky. Ráda bych
se k jednotlivým kapitolám práce vrátila ještě trochu podrobněji.

Prvńı kapitola se zabývala maticemi a determinanty. Předevš́ım se zde nacházej́ı
definice a vlastńı názorné př́ıklady, které lépe vysvětluj́ı některé pro někoho na
prvńı pohled nejasné problémy. Se zkušenostmi z minulých let mi již jej́ı
zpracováńı nedělalo větš́ı problémy a naopak jsem přǐsla na mnohé daľśı
souvislosti.

Následuj́ıćı kapitola měla za úkol seznámit s kompozičńımi daty. Uvád́ım zde, jak
s těmito daty pracovat popř́ıpadě, jak tuto práci co nejv́ıce zjednodušit. Narozd́ıl
od kapitoly předchoźı byla pro mě tato problematika zcela nová a jej́ı nastudováńı
a pochopeńı si vyžádalo nemalé úsiĺı.

Třet́ı kapitola se zabývá ortogonálńı regreśı. Tuto statistickou metodu jsem
vybrala z toho d̊uvodu, že je výhodná pro situace, kdy výsledkem měřeńı mohou
být rovinná data s možnost́ı chyby v obou složkách. Byla to pro mě po metodě
nejmenš́ıch čtverc̊u již druhá zkušenost s regresńı analýzou.

Ve čtvrté kapitole jsem pracovala s matematickým softwarem R, který mi velmi
ulehčil práci (určil za mne vlastńı č́ıslo datové matice, odhady neznámých
parametr̊u a následně jsem s jeho pomoćı byla schopná vytvořit grafické zobrazeńı
výsledk̊u regresńı analýzy). S t́ımto softwarem jsem pracovala již dř́ıve, a proto
bylo pro mne výhodné využ́ıt tyto praktické zkušenosti. Tento software je volně
dostupný a je hojně využ́ıván všude ve světě.

V posledńı kapitole nazvané Aplikace v biofyzice jsem použila postupy popsané
v předchoźıch kapitolách. Tato kapitola je praktickou část́ı a zároveň i určitým
vrcholem této práce. Samotné užit́ı teorie jsem přitom zaměřila na oblast, která je
pro mne osobně zaj́ımavá. Vzhledem k mému rozhodnut́ı tento obor studovat na
vysoké škole bych chtěla i v budoucnu tuto problematiku dále rozv́ıjet.
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ABSTRAKT

Kompozičńı data jsou mnohorozměrná data, kde jediná relativńı informace je
obsažena pouze v pod́ılech mezi jejich složkami. Jejich př́ıkladem jsou procentuálńı
pod́ıly na určitém celku. Při statistické analýze těchto dat je většinou potřeba
provést speciálńı transformaci, aby bylo následně možné aplikovat standartńı
metody pro jejich zpracováńı. Předpokládaná soutěžńı práce se zabývá možnost́ı
regresńı analýzy trojsložkových kompozičńıch dat aplikaćı metody totálńıch
čtverc̊u (ortogonálńı regrese); této metody doposud pro řešeńı daného problému
nebylo použito. Potřebné výpočty byly provedeny s využit́ım statistického
softwaru R. Teorie je doplněna praktickým př́ıkladem z oblasti biofyziky.
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