Graficka prezentace a numerické maodelovani geochemickych dat 2

\(E){ 2.1.1 Zé&klady programovaciho jazyka R (Il.)

2.1. Soubory

2.1.1 Vstup dat ze soubort

read.table (file, header = FALSE, sep="", na.strings="NA", quote ="\""", dec=".")

Funkce read.table() nacte z disku soubor fi lename, ktery je rozdéleny oddélovacem
sep na jednotlive polozky. Separatorem mohou byt mj.: ,,,“ — ¢arka, ,\\t“ — tabulator, ,,\n“
— konec fadku (= new line).

Pokud R nenajde specifikovany soubor, je pravdépodobné potieba nastavit pracovni
adresar ptikazem File|Change dir...

Normalné se prvni fadek interpretuje jako jména sloupct a prvni polozka na druhém a
nasledujicich fadcich jako jména fadek (header je nastaven na TRUE). Z toho vyplyva, Ze
délka prvniho fadku by méla byt o jednu poloZzku kratsi, nez vSech nasledujicich.
Naptiklad:

Si02 TiO2 Al203 Fe203 FeO

Lil 51.73 1.48 16.01 1.03 7.06
Li2 51.88 1.48 15.93 0.99 6.85

Poznamka: data nactend prikazem read.table() jsou ulozena do promeénné typu data frame.
Pokud ji chceme konvertovat na matici, pouzijeme funkce as.-matrix():

> x<-read.table(filename,sep=""\t"")
> X<-as.matrix(x)

2.1.2 Ukladani datovych souboru

write.table(x, file ="", append = FALSE, quote = TRUE, sep =" ", eol ="\n", na="NA", dec =
".", row.names = TRUE, col.names = TRUE

Tato funkce uloZi objekt x (vektor, matici, data frame) do souboru, pfi¢emz jednotlivé
polozky jsou oddéleny oddélovacem sep. Podobné jako pro read.table, Ize specifikovat
fetézce interpretované jako chybéjici data a znak pro desetinnou teCku/Carku. Navic existuji
logické parametry, fidici, zda maji byt uloZena také jména fadkt nebo sloupcii
(row.names, col .names) a zda data maji byt piipojena k jiZ existujicim nebo zda je maji
piepsat (append).

. Soubor sazava.data obsahuje analyzy hlavnich a stopovych prvkii vybranych
Cviceni 2.1 granitoidnich hornin sdzavské suity stiedoceského plutonu. Tato data pouZijeme

pro ukdzku pristupu k datovym souboriim a grafickych moznosti jazyka R.

e nactéte do proménné WR analyzy uloZené v souboru sazava.data
e zobrazte v tabulce hodnoty SiO,, MgO a Na,0/K,0
(pouzijte funkce cbind(); nezapomeite spravné pojmenovat sloupce).
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WR<-read.table(''sazava.data",sep=""\t"")

\Y

x<-chind(WR[,"Si02"],WR[, ""Mg0"],WR[, ""Na20"]/WR[, "K20"]) 10 6y 1uxX 160

colnames(x)<-c("'Si02",""Mg0", ""Na20/K20")

rownames(x)<-rownames(WR)

X 2/ T X 12 17A
Si02 MgO Na20/K20

Sa-1 59.98 3.21 1.008000

VVVYV

Sa-2 55.17 3.67 1.976471 s+ 8k 1E 18e
Sa-3 55.09 3.52 1.387255
. atd.

4 X 94 RN 190
2.2. Grafické funkce

Jednou z velkych prednosti R je celd fada funkci, uréenych pro  [s<> 104 15m 20e
vytvafeni a export grafii v prezentaéni kvalité. EXistuji dva typy

grafickych funkci, ty které oteviraji nové grafické okno s iplng ~ Obr. 2.1. Znacky, které mohou byt
novym grafem (high-level functions) a ty, které jenom pridavaji zobrazeny grafickymi

funkcemi R

informaci nebo modifikuji diagramy stavajici (low-level prostfednictvim
functions). parametru pch
plot (y)

Tato funkce vynese setazené hodnoty vektoru y
plot (x.y)

Pokud x a y jsou vektory, dostavame binarni xy graf (scatterplot):
> plot(WR[,"Si02"],WR[,"Mg0""]) # Obr. 2.2a

plot (f); plot (f1, f2)

Pokud f je faktor, plot() zobrazi sloupcovy graf pro jeho jednotlivé hodnoty (levels).
Pokud jsou uvedeny faktory dva, graf vypada obdobné jako na Obr. 2.2b, ziskaném pro
faktory z minulé lekce (soubor ToothGrowth):

> plot(zuby,davka) # Obr. 2.2b
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Obr. 2.2.a Graf SiO,—MgO pro granitoidy sazavskeé suity; b Sloupcovy graf ukazujici zavislost délky zubii moréat na
davce vitaminu C (mg)
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Pti volani funkce plot() muize byt uvedeno velké mnoZzstvi parametrt.

Mezi nejpouzivanéjsi patii (s ptiklady):

xlab, ylab popisos x ay: xlab=""Si02[wt. %]"
xlim, ylim rozsahos xay: xlim=c(50,70)
log ktera z os ma byt logaritmicka? log=""xy""
pch kod pro znacky (Obr. 2.1) nebo
piimo symbol jako textovy znak: Séazava
7, M, ot g .
col barva: 0, "black™! 8 P
type typ diagramu ("p" = body (points), P03
"1" = gary (lines), "b" = oboje (both),
"0" = prepis (overplot), "n" = nic (no g | +SaD-1 «Sa-1 xpo-1
plotting)) _ =
main hlavni titulek diagramu (nahote) § *Gbs3
sub podtitulek diagramu (dole) s wSa-t
cex relativni velikost textu nebo symbolii g | Gbsl  sSa2
(napt. 2 = dvojnasobnd) © +Sa-4
Ity typ ¢ary (¢islo 1-6, 1 = normalni «Gbs-2
(solid), 2 = ¢arkovana (dashed),
3 = teckovana (doties), © [ *GbS-ZCliSa-f% | | |
4= (T:er(fhované (dotdash)) 50 55 0 o 70
Iwd relativni tloustka ¢ary (napt. 2 =
Si02 [hm. %]

dvojnasobna)

text (x, y, labels)

Tento piikaz zobrazi dany text o soufad-
nicich [x,y]- Lze ho pouzit napf. pro
popis jednotlivych bodu xy grafu:

> plot(WR[,"Si02"],WR[,"Ba"],
xlab=""Sio2[wt. %]",

ylab="Ba[ppm]"’,
pch="*"_main=""Sazava'")

> text(WRL,"S102"]+0.2,WR[,"Ba""],
rownames(WR) ,adj=0,col="red")

> # Obr. 2.3

Parametr adj udava zpusob zarovnani textu
(0 — vlevo, 1 — vpravo, 0.5 — na stied)
abline ()

Piikaz abl ine() slouZzi pro vynaseni piimek:

abline (a ,b)
sklon b, usek vytaty na ose y a

abline(h=y)
horizontalni ptimka

abline (v=x)
vertikalni pfimka

Obr. 2.3. Diagram SiO,—Ba pro granitoidy sazavské suity

ukazujici pouziti n¢kterych parametrti funkce

plot() afunkce text() pro popis
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Obr. 2.4. Korelace mezi tfemi proménnymi v souboru

sazava.data jak je zobrazuje funkce

pairsQ

! Funkce colors() zobrazi viechna symbolicka jména barev dostupnych v R.
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hist (x)

zobrazi histogram ¢etnosti hodnot vektoru x

pairs (x)

vykresli binarni diagramy pro v§echny mozné kombinace sloupcii matice (dataframe) x:
> x<-cbind(WR[,"Si02"],WR[, ""MgO0*"],WR[, ""Na20"]/WR[, ""*K20""])

> colnames(x)<-c(*'S102",""Mg0"", ""Na20/K20"")
> pairs(x) # Obr. 2.4

o
boxplot (x) s

>

Diagram zvany téZ “box-and-whiskers
plot”, v némz kazdy sloupec dataframu x
(pro matici jsou vSechna data vynesena
dohromady do jednoho boxplotu) je
zobrazen jako obdélnik. Jeho vodorovné
strany odpovidaji dvéma kvartilim,
zobrazena je dale vodorovna piicka

(pro median) a dvé svislé linie (spojujici
extrémy bez odlehlych hodnot, které
byvaji vyneseny zvlast).

boxplot(WR[,3:9]) # Obr. 2.5

Informace podobné funkci
boxplot()V textové forme poskytne
funkce summary():

Si02 TiO2 AI203 FeO Fe203 MnO MgO

Obr. 2.5 Data pro n&které oxidy hlavnich prvki sazavské
suity, jak je zobrazuje funkce boxplot ()

> summary(WR[,3:9])
Si102 Ti02 Al203 FeO
Min. :48.84 Min. :0.2800 Min. :13.34 Min. :1.650
1st Qu.:52.02 1st Qu.:0.3100 1st Qu.:15.14 1st Qu.:2.493
Median :55.49 Median :0.6900 Median :16.99 Median :5.445
Mean :57.95 Mean :0.6393 Mean :16.94 Mean 4.731
3rd Qu.:62.21 3rd Qu.:0.7900 3rd Qu.:18.07 3rd Qu.:6.118
Max. t71.42 Max . :1.3500 Max . :21.64 Max. :7.650
Fe203 MnO MgO
Min. :0.3800 Min. :0.0400 Min. :0.520

1st Qu.:0.7525
Median :1.8000

1st Qu.:0.0750
Median :0.1550

1st Qu.:2.032
Median :3.365

Mean :1.7460 Mean :0.1379 Mean :3.570
3rd Qu.:2.6050 3rd Qu.:0.1675 3rd Qu.:4.805
Max. -3.2800 Max . :0.2500 Max . :8.590




@ 2/5

. Nyni jiz mdme k dispozici nastroje pro pomérné podrobnou grafickou analyzu
Cviceni2.2 | g5 horu sazava.data. Podivejme se tedy v detailu na distribuci nékterych prvki.

O zobrazte vSechny mozné kombinace binarnich diagramii nasledujicich oxida hlavnich
prvkii: Si0,, MgO, FeO, Fe;03, Ca0, P05

0 vyneste binarni diagram SiO,—CaO, popiste jeho osy a vynesene body. Zvolte vhodny
rozsah pro osy x ay. Vytvoite dvé verze, nejprve vyneste vSechny body jako modré
¢tverecky, potom pfifad’te symboly podle jednotlivych horninovych typa (pouzijte pro
to data ve sloupci WR[,’Symbol°"]). Zobrazte linii SiO,/CaO = 10 prochazejici
pocatkem

Sazava

Sézava

0 vyneste boxplot pro
distribuci stroncia a
zjistéte prislusné
zakladni statistické
charakteristiky
(rozsah, median,
pocet ne-
stanovenych
hodnot, ...); : : ‘ ‘ :
zobrazte Sr data Lo me
také ve forme

ppm
frequency

L
2

300 350 400 450 500 550 600
I I 1

Sr

histogramu Obr. 2.6. Distribuce Sr v granitoidech sazavské suity (boxplot a histogram etnosti)

O vyneste diagram
log(Zr)-log(Ba)

&

> WR<-read.table(''sazava.data",sep="\t"")

> WR<-as.matrix(WR[,-11)

> oxides<-c("'Si02","Mg0", ""Fe0",""Fe203", ""Ca0™",""P205™)

> pairs(WR[,oxides])

> plot(WR[,"Si02"],WR[,"Ca0"] ,xlab="Si02",ylab=""Ca0",pch=15,

col="blue" ,xlim=c(49,75),ylim=c(0,15))
text(WR[,"S102"]+0.3,WR[,""Ca0'], rownames(WR) ,adj=0)
plot(WR[,"Si102"] ,WR[,"Ca0"] ,xlab="Si02",ylab=""Ca0",
pch=WR[,"Symbol"],cex=1.5,x1im=c(49,75),ylim=c(0,15))

> abline(0,0.1)

boxplot(WR[,"'Sr'"] ,main=""Sazava'",sub=""Sr" ,ylab=""ppm') # Obr. 2.6
> summary(WRL,"Sr"])

Min. 1st Qu. Median Mean 3rd Qu. Max. NA"s
278.0 392.5 430.0 443.0 537.5 599.0 2.0

> mean(WR[,"Sr"],na.rm=T)

1] 443

;Et] Pokud nespecifikujeme parametr na.rm, dostaneme NA — protoZe dvé koncentrace Sr
nejsou stanoveny

> hist(WR[,"Sr"],main="Sazava",xlab=""Sr",ylab="frequency",
col=""gray40",breaks=4)

> plot(WR[,"Zr"],WR[,"Ba"],xlab=""Zr",ylab="Ba",pch=15,cex=1.5,
log=""xy"")

VvV V

\Y

T
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2.2.1 Lineéarniregrese

V R jsou bud’ pfimo zabudovany, anebo
poskytovany ve formé ptidavnych balickii
(packages), mnohé statistické funkce. VétSina
jde mimo ramec tohoto kurzu a zajemce by se
m¢él obratit na specializované ucebnice

jazykua R/S (e.g., Venables & Ripley 1999). Po
vytvareni linedrnich modeli slouzi funkce Im:

Im (model)

Pokud je model specifikovan jako “y~x”,
funkce Im provede lineérni regresi.
Naptiklad data v SiO,—Ba diagramu pro
s&zavskou suitu mohou byt proloZena
piimkou:
> plot(WR[,"Si102"],WR[,"Ba"],xlab=
expression(SiO[2]),ylab="Ba",
pch=""*"_main="Sazava",cex=1.5)
> lg<-Im(WR[,"Ba"]~-WR[,"Si02"])
> 1g<-Im(Ba~ Si102,data=WR)
# alternativa pro dataframes

> |q
Call:
Im(formula = WR[, "Ba’] ~ WR[, "'Si02"])
Coefficients:
(Intercept) WR[, "'Si02'7]
-1680.45 43.67

Ba [ppm]

1000 1500

500

Obr

Sazava

50 55 60 65 70

Si02 [hm. %]

. 2.7 Diagram SiO,—-Ba sazavskeé suity prolozeny

funkci Im(Ba~S102,data=WR)

Pokud chceme veédét detaily, cely seznam (list) g mize byt zobrazen funkci summary():

> summary(lq)

pricemz objekt 1q je pfipraven k vyneseni funkci abline.

> abline(lqg, Ity=2,1lwd=2)# Obr. 2.7

‘W

Cviceni 2.3

0 vytvoite novy objekt X, jenZ bude obsahovat pouze vzorky, jejichZz SiO, > 55
0 vyneste diagram SiO,—CaO pro tyto vzorky a prolozte data ptimkou

(=
> X<-WR[WRL,"Si02"]>55,]

> plot(x[,"S102"],x[,"Ca0""],xlab=expression(SiO[2]),ylab="Ca0",

pch=15)
> 1g<-Im(x[,"Ca0"]~ x[,"Si02"])
> 1q
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Call:
Im(formula = Ca0 ~ Si02, data = X)
Coefficients:
(Intercept) Sio2
23.4522 -0.2782

> abline(lq, Ity=2)

2.2.2 Interakce s grafickymi objekty

Velmi praktickou mozZnosti v R je interakce s grafy. Ta napiiklad umoziuje interaktivni vybér
odlehlych hodnot a oznacit je nazvem vzorku. Nebo lze vybrat ur¢ité vzorky jako koncové
¢leny pro petrogenetické modelovani.

locator ()

Funkce locator () vraci soufadnice bodi, na n¢z klikneme levym knoflikem mysi.
Ukonceni identifikace je pravym tlacitkem.

identify(x, y, labels)
Tato funkce slouZi k interaktivni identifikaci bodu vynesenych v diagramech. Typické
pouziti ilustruje nasledujici ptiklad, v némz uZzivatel popise pouze body, které si sam zvoli
(levym tlacitkem, pravym konci).
> plot(WR[,"Si02"],WR[,"Ca0"],xlab=expression(Si02),ylab="Ca0",
col=""darkred™)
> identify(WR[,"Si02"],WR[,"Ca0"], rownames(WR))

2.2.3 Graficka zarizeni

Fundamentalnim problémem je, jak exportovat grafy z R do textového procesoru, ptipadné
grafickeho programu jako je CorelDraw! k dalSim Gpravam. JiZ existujici graf Ize kopirovat
do schranky nebo uloZit do souboru kliknutim pravym tlac¢itkem mysi s volbou Save as.
Na vybér je cela fada formatt, véetné popularnich vektorovych (Windows Metafile - WMF,
PostScript?) a bitmapovych (PNG, BMP, JPG). V novych verzich R je také k dispozici
moznost vystupu do Adobe PDF. Alternativng lze graf ulozit pfislusnymi polozkami menu
File.

Graficky vystup muze byt pfesmérovan na riizna graficka zatizeni, pod Microsoft
Windows se to nejdilezitéjsi jmenuje:
windows()

odstartuje nové grafické okno

par (mfrow = c(nrow, ncol)); par(mfcol = c(nrow, ncol))

rozdéli okno pro nrow x ncol dil¢i grafy (zaplhovat se budou postupné po fadcich resp.
po sloupcich)

postscript(filename)

graficky vystup bude uloZen v PostScriptu do souboru fi lename . Kvalita je mnohem
lepsi, nez pti exportu do formatu Windows Metafile (WMF).

graphics.off()
zavie vSechna grafickd okna

2 PostScript je jazyk, ktery slouzi pro profesionalni tisk z nejriizn&j$ich programd a operacnich systémi. Navic ho lze bez
problémi importovat do vyssich verzi CorelDraw! pro ptipadnou dalsi editaci.

T
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