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Abstrakt

Prispévek se zabyva redukci dimenze transportné-reakéniho problému v této oblasti ne-
standardnim postupem. Je pii ném vyuzivan postup hojné aplikovany v analyze signalu i
pri feSeni dalSich technickych problému — analyza hlavnich komponent. P¥ispévek nepfinasi
ucelenou metodiku redukce dimenze obecné tlohy s uzitim analyzy hlavnich komponent, ale
na jednom prikladu ukazuje moznosti tohoto postupu a nastoluje fadu otézek, které je tfeba
fesit pro kazdou tlohu zvlast.

Zakladnim problémem transportnich tloh zasadné ovliviiovanych chemickymi reakcemi je
prilis velikd dimenze ilohy. Nechme nyni stranou, jak velkd dimenze je pftilis velika a jaka je jiz
ptijatelna (zavislost téchto pojmi na konkrétni tloze a jejim usporadani je skuteéné vyznamna).
Zakladnim postupem, ktery chemici pfi tvorbé chemického modelu uzivaji, je klasifikace slozek
roztoku na fidici a marginalni a vyclenéni hlavnich chemickych reakci mezi fidicimi slozkami,
které ovlivnuji reseni problému zasadné, od ostatnich chemickych reakci, které mohou byt v mo-
delu povazovany za doplnujici, nebo mohou byt Gplné vynechany. Timto postupem je casto
vyrazné redukovana dimenze fesené ulohy s tim, Ze hlavni jevy a koncentrace fidicich slozek
v chemickém systému jsou simulovany a ostatni jevy a koncentrace lze v pfipadé potfeby s vétsi
¢i mensi presnosti nasledné odvozovat z vysledku simulace.

Tento postup je velmi vyhodny v piipadé, ze sledujeme vyvoj koncentraci fidicich slozek,
nebo zmény podminek ovlivnénych témito fidicimi slozkami. Pokud néas zajimaji nékteré jevy
vyznamné ovlivnéné konkrétni marginélni slozkou, mizeme model rozsifit o tuto slozku (zaradit
ji mezi fidici slozky) a zvysit dimenzi tlohy. Pokud ale studujeme takovou situaci, kdy pro nas
vSechny slozky systému maji priblizné stejny vyznam, nelze timto postupem tucinné redukovat
dimenzi tlohy jinak nez na tukor kvality vysledku.

Takova situace nastala pfi modelovani predpovédi dlouhodobého vyvoje kontaminace na
lokalité StraZz pod Ralskem s. p. DIAMO po provedeni sanace metodou neutralizace in-situ.
V podzemi je smés roztokd s 22 méfenymi slozkami, z nichz nékteré ptimo fidi hlavni chemické
déje, proto je model nesmi opomijet, ale mezi margindlnimi slozkami jsou také nejnebezpecné;jsi
kontaminanty. Ty model také nesmi opominout, protoze jejich bilanci a Sifeni je tfeba pocitat
co nejpresneji.

Je tedy tfeba zachovat pocet simulovanych slozek a zaroven redukovat dimenzi problému. To
lze provést postupem vychézejicim z linearni algebry. PohliZejme na mnozinu vSech provedenych
analyz roztokt ve sledované lokalité jako na mnozinu M vektort ve 22-rozmérném linearnim
vektorovém prostoru V', jehoz soufadné osy odpovidaji koncentraci jednotlivych slozek roztoku.

*Tento vysledek byl realizovan s podporou statniho rozpocétu Ceské republiky prostiednictvim projektu
¢. 1M0554 Vyzkumné centrum Pokrocilé sana¢ni technologie a procesy v programu MSMT Vyzkumné centra
(PP2-DP01) a s podporou Grantové agentury Ceské republiky, projekt &. 102/06,/P450.



Hledejme takovy n-rozmérny linearni vektorovy podprostor V,, prostoru V, ktery bude ,nejbliz*
mnoziné M, tj. bude minimalizovat chybu priimétu E? definovanou jako soucet druhych mocnin
vzdalenosti vSech vektort z M od jejich prumétta do V,:

ER =Y |x—TIy,x|* (1)
xeM

Zde 1ly;, oznacuje operator kolmého promitani do prostoru V;,.

Pokud se ndm podaii najit podprostor dostatecné malé dimenze ny s dostatecné malou
chybou primétu Eflo, miizeme zredukovat dimenzi tlohy transportu z ptivodnich 22 na ng a ze
simulace chemickych reakci nevyclenovat zadnou slozku.

Pro feSeni tohoto problému mtizeme s vyhodou vyuzit analyzu hlavnich komponent (Princi-
pal Component Analysis - PCA), coz je metoda redukce dimenze s minimalni ztratou informace
v datech standardné uzivand pro feSeni fady technickych problémt, ktera se také uplatnuje
v ekonomickych védach a lékatfstvi. Je zalozena na transformaci soutadného systému - nalezeni
specidlni ortonormélni baze prostoru, ve kterém jsou data umisténa. Vektory hledané ortonor-
malni baze jsou usporadany tak, Ze prvni urcuje smér obsahujici nejvétsi moznou jednorozmeér-
nou informaci v datech a ve sméru posledniho bazového vektoru je obsah informace v datech
miniméalni. Tento postup se standardné uziva pii zpracovani signalu k dekorelaci dat.

Postup jsme pouzili na fadu chemickych analjz roztokd odebranych z rtiznych mist lokality
Straz pod Ralskem v riznych ¢asech. Nasledovalo pozorovani vlastnosti primétt métreni do zvo-
leného podprostoru z hlediska ,prijatelnosti“ pro dalsi zpracovani. Pojem ,pfijatelnost“ nebyl
nijak predem specifikovan a bylo tfeba ho definovat. Vzhledem k tomu, Ze kazdy vektor, se kte-
rym pracujeme, musi byt mozno interpretovat jako potencidlni chemickou analyzu roztoku, byla
prirozenym pozadavkem kladnost, pfesnéji nezapornost, kazdé slozky primétu. Dale musime po-
zadovat, aby primét byl blizko k ptivodnimu méfeni nejen v (% normé, ale také z hlediska kazdé
slozky, tj. v né&jaké konkrétni vazené maximové normé ||x — Iy, x||g = max; a;|z; — (Iy;, )4,
kde @ vystihuje vyznamnost kazdé slozky.

Z provedenych analyz nevyplyva zatim jasny zavér o tom, ktery z uvedenych postupt je
vhodnéjsi. Ukazuje se, Ze provedeni analyzy zptsobem, ktery je naznacen v tplné verzi prispévku
publikované na CD, je tfeba udélat pro kazdou konkrétni iilohu podobného typu znovu. Vhodnost
konkrétniho zvoleného postupu pak zavisi na konkrétni definici ,,ptijatelnosti“ vysledkt a dalSich
prioritéach.

Nalezeni vhodné redukce ptivodniho prostoru neni poslednim krokem k simulaci transportu a
chemickych reakci v mnohaslozkovém roztoku s uzitim redukované dimenze. Kromé identifikace
vhodného podprostoru je tieba zvolit jeho vhodnou béazi, do které budeme rozkladat pocatecni
podminky, ve které budeme provadét transportni vypocty a kterou budeme pouzivat pro zpétnou
rekonstrukci mnohaslozkovych dat.

Bézové vektory v mnohaslozkovém prostoru lze interpretovat stejné jako vsechny vektory re-
prezentujici méreni jako bazové roztoky. Tedy bazovy vektor odpovida v jistém smyslu chemické
analyze né€jakého bazového roztoku. V takovém piipadé je ale na misté pozadavek, aby vSechny
jeho slozky byly nezaporné. Soufadnice jednotlivych méfenych roztokt v bazi redukovaného pro-
storu lze interpretovat jako smésovaci poméry bazovych roztoki. Pak je ale na misté pozadovat,
aby tyto soufadnice byly nezdporné (a navic jejich soucet nebyl vétsi nez jedna). Uvedené dva
pozadavky nejsou pro samotny model nutné, ale pro jeho interpretaci jsou vyznamné a je-li
mozné najit takovou bazi, pak je pfinosné ji mit k dispozici.

V Uplné verzi prispévku publikované na CD jsme tento problém roziesili s uzitim algoritmu
pro urceni konvexniho obalu mnoziny vektort a prilozili grafickou interpretaci navrzeného po-
stupu a motivacni piiklad dobre provedené redukce dimenze s dobie interpretovatelnou bazi.



