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INTERPRETACJA CHEMIZMU WOD KOPALNIANYCH
METODAMI ANALIZY DANYCH ZtOZONYCH

1. Wstep — podstawy metod Analizy Danych Zlozonych

Metody analizy danych ztozonych (ang. CDA — Compositional Data Analysis) tworza
zespdt procedur statystycznego opracowywania danych, po raz pierwszy przedstawiony
w pracy Aitchisona [1]. Pozwalaja one uzyska¢ wglad w nature relacji pomigdzy zmiennymi
oraz ulatwiaja interpretacj¢ trendow tych relacji. Dane ztozone mozna przedstawi¢ jako ma-
cierz wektorow (kompozycji) typu [1]

X1+...+XD:1

Formuta ta oznacza w terminologii CDA kompozycj¢ x o D — skladnikach i sumie 1
(jednostkowej). W rezultacie sktadniki powyzszego roéwnania sa od siebie zalezne, gdyz ich
suma jest wartos$cia stata.

Kazdy z wektorow (kompozycji o nieujemnych elementach xj, ..., xp) reprezentuje
udzial poszczegodlnych cech (zmiennych) opisujacych dany obiekt (probke). Dane hydro-
geologiczne mozna niejednokrotnie zdefiniowacé jako ztozone, co w sensie CDA oznacza, iz
stanowia one populacje przypadkow, ktorych wartosci zmiennych sumuja si¢ do 100%, np.
procentowe udziaty jonow glownych w probkach wod.

Informacja zawarta w wektorach jest zwigzana ze wzgledna (wobec catkowitej sumy)
zawartoscig sktadnika, zatem problemy kompozycyjne moga by¢é wyrazane w formie pro-
porcji.

Charakterystyczne cechy danych ztozonych sg nast¢pujace [13]:

— zestaw danych ztozonych (probki reprezentujace populacjg) mozna przedstawi¢ w for-
mie macierzy;

— kazdy rzad macierzy danych odnosi si¢ do pojedynczej probki (np. wody);
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— kolumny macierzy danych przedstawiaja pojedyncze sktadniki (np. jony);

— kazdy skfadnik macierzy jest nieujemnys;

— rzedy macierzy sumuja si¢ do 1 (np. proporcje) lub do 100 (np. udziat procentowy);

— wspdlczynnik korelacji pomigdzy sktadnikami zmienia sig, jesli jedna ze zmiennych
usuniemy z macierzy (lub do niej dodamy) i ponownie zsumujemy rzedy do 100 (ope-
racja subkompozycji).

Proporcje pomigdzy poszczegdlnymi zmiennymi sa zatem ,,przywiazane” do sumy
jednostkowej i niezalezne od wielko$ci probki. Oznacza to np., iz wzrost udzialu danego
sktadnika pociaga za soba spadek udziatéw pozostalych sktadnikow probki [11]. Relacje
miedzy udziatami jondéw w wodzie podziemnej nie sa przeciez zwiazane z obj¢toscia bada-
nej probki ani z bezwzglednymi warto§ciami stgzen tych jonéw. CDA pozwala zatem na in-
terpretacje nie tyle wartosci poszczegdlnych zmiennych, ile natury proporcji pomigdzy ni-
mi. Proporcje zmiennych tworzace pewna sumeg jednostkowa nie poddaja si¢ interpretacji
klasycznymi metodami np. analizy korelacji. Z drugiej strony istnieja efektywne metody
wnioskowania hydrogeologicznego, wykorzystujacego zestawy danych ztozonych, np. in-
terpretacja procesow hydrochemicznych na podstawie proporcji pomigdzy udziatami jonéw
glownych (diagramy Pipera). W przedstawionej pracy zawarto przyktad zastosowania me-
tod CDA w interpretacji i wizualizacji danych dotyczacych chemizmu wéd kopalnianych.

2. Narzedzia wizualizacji danych zlozonych

Jednym z narzgdzi wizualizacji uzywanych w obrgbie CDA jest diagram trojkatny. Dla
bardziej ztozonych kompozycji nie istnieja konwencjonalne i réwnoczesnie efektywne spo-
soby obrazowania ich zmiennosci. Zaleta metod CDA jest mozliwo$¢ graficznej prezentacji
analizowanych zbioréw danych na diagramach trojkatnych po sprowadzeniu do przestrzeni
trojwymiarowej (dzigki wyodrebnieniu subkompozycji) [2, 3]. Przestrzenia danych zlozo-
nych jest simpleks S” [1]; je§li D = 3 — simpleks mozna graficznie przedstawi¢ w formie
diagramu trojkatnego. Dla przeksztatacania danych w przestrzeni simpleks przydatne sa ope-
racje perturbacji (perturbation) oraz transformacji potggowej (power transformation) [4, 8].
Perturbacja kompozycji (wektora) x = (x1, x,, X3) W §° przez wektor p = (py, pa, p3) W S jest
nowa kompozycja (wektor) p 7 x = C(p1x1, paxa, p3x3) W S?, gdzie C oznacza operacjg tzw.
»zamykania” (closure). W trakcie tej operacji kazda sktadowa wektora p ¥ x jest dzielona
przez sumg wszystkich jego sktadowych. Perturbacja wektora x przez jego odwrotnosé
x "= (1/xy, l/x,, 1/x3) daje w rezultacie element neutralny e = C(1, 1, 1) = (c¢/3, c/3, ¢/3), re-
prezentowany na diagramie trojkatnym przez punkt lezacy w jego $rodku geometrycznym.
Ma to znaczenie praktyczne. Perturbacja zestawu danych ztozonych, przez odwrotnosé jej
srodka geometrycznego (g ') doprowadza do przeskalowania, prowadzacego do zgrupowa-
nia danych wokot srodka geometrycznego w diagramie trojkatnym. Umozliwia to zobiekty-
wizowanie statej przeksztalcenia, ktoéra to zalezy od rozproszenia danych wokoét $redniej
geometrycznej kompozycji. Operacja ta pozwala ponadto na transformacjg linii prostych (np.
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linii siatki w pierwotnym diagramie trojkatnym) rowniez na linie proste w diagramie prze-
skalowanym. Ilustracja graficznych rezultatdow perturbacji jest rysunek 1.

a)

Sea water
Gypsum
Halite
Anhydrite
Polyhalite
Epsomite
Carnallite

HomE ¢ +0

Rys. 1. Pierwotny (a) i poddany perturbacji (b) diagram trdjkatny subkompozycji aniondow
dla wody morskiej na réznych etapach ewaporacji (wg [10]):
CG — $rodek geometryczny subkompozycji (0,12; 0,01; 0,87)

Kolejna z mozliwych operacji jest transformacja potggowa. Efektem transformacji po-
tqgwej kompozycji x = (x;, X2, Xx3) W §° przez pewna stala k jest nowa kompozycja
pZx= C(xlk, xk, x3k) w S, gdzie C oznacza opisana juz operacj¢ ,,zamykania”.

Operacje perturbacji oraz transformacji potggowej moga by¢ stosowane tacznie w celu
zdefiniowania linii opisujacych trendy wystepujace w populacjach danych ztozonych. Do-
wolny tego rodzaju trend, zwany kompozycyjnym trendem liniowym (compositional linear
trend), zdefiniowany jest przez pewna kompozycje poczatkowa — a, oraz jednostkowa kom-
pozycje — p, okreslajaca kierunek trendu.

W ten sposéb dowolna kompozycja y, znajdujaca si¢ w obrebie trendu liniowego moze
zosta¢ zdefiniowana w S° przez warto$é stalej k w sposob nastepujacy:

y=a ® (k® p)= C(alxlk: azxzk, G3X3k)-

Daje to mozliwo$¢ tworzenia modeli procesow zmian poczatkowego sktadu kompozy-
cji a, prowadzacych do uzyskania kompozycji y,,.

Jezeli pewna kompozycja y, jest efektem przeksztalcania poczatkowej kompozycji
a przez kilka proceséw o liniowe] charakterystyce, mozliwa jest interpretacja trendu obser-
wowanych zmian jako sktadajacego si¢ z kilku naktadajacych sig na siebie trendow indywi-
dualnych [9] (rys. 2) np.:

y=a®®,® p) @ %® p)

gdzie:
a — kompozycja poczatkowa,
kq 1k, — state (krotnosci) przeksztatcenia,
Ppa1p, — wektory przeksztalcenia.
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Rys. 2. Przyktad kompozycyjnego trendu liniowego; y; do y4 — kompozycje powstate wskutek
perturbacji kompozycji poczatkowej — a (0.25; 0,40, 0,35) przez wektor p (0,50; 0,35; 0,15)

Poszukiwanie trendu liniowego dla populacji danych ztozonych moze opiera¢ si¢ na
analizie sktadowych glownych. Na diagramach trojkatnych reprezentowane one begda przez
osie, ktore nalezy wowczas interpretowaé jako linie regresji w modelu regresji dla danej
kompozycji.

3. Przyklad zastosowania analizy danych zlozonych
do interpretacji chemizmu wdéd kopalnianych KWK ,,Chwalowice”

Hydrogeochemiczne §rodowisko ksztaltowania si¢ wod kopalnianych KWK ,,Chwato-
wice” wyrdznia si¢ specyfika na tle pozostalych kopalh ROW. Wynika ona z oddzialywania
na chemizm wad trzeciorzgdowego ztoza soli, ktérego fragment znajduje si¢ w zasiggu ob-
szaru gorniczego tej kopalni. Wnioskowaniu poddano 322 reprezentatywne zestawy ozna-
czen. Wstgpna interpretacja, przeprowadzona za pomoca aglomeracji metoda Warda, pozwo-
lita na wyrdznienie czterech wyraznych hydrochemicznych grup wod. Zatozenie o istnieniu
co najmniej takiej liczby grup stanowito podstawe dalszych obliczen prowadzonych metoda
rozmytych k-$rednich [5]. Wyrdzniono cztery grupy wod. Najbardziej wyrazny podziat po-
pulacji probek wadd otrzymano wydzielajac grupy na podstawie pH, procentowych udziatow
jonéw glownych oraz wskaznikow: rNa/Cl, »Ca/Na, rMg/Na, rCa/HCO; i rCa/Ca + SO,
(tab. 1).

Grupa 1 charakteryzuje si¢ najnizszymi $rednimi warto§ciami: %Mg i »Ca/Ca + SO,
oraz najwyzszymi: pH, %K, %HCO;, #Na/Cl (~1), i obejmuje wystgpujace na poziomach
390 i 550 m wody typu Cl-Na oraz sporadycznie, na poziomie 390 m, typu Cl-SO4-Na.

Grupa 2 — najwyzsze wartosci srednie: %Mg, %Ca, %SO,, rCa/Na; najnizsze: mine-
ralizacja, pH, %Na, %Cl i Na/Cl. Zawiera ona odbierane na poziomie 390 m wody doply-
wajace do szybow. Sa to wody typu Cl-SO4-Na-Ca oraz Cl-Na-Ca i Cl-Ca.

Grupa 3 — najwyzsze wartosci: mineralizacja, %Cl i Ca/Ca + SO,; najnizsze: %SOy
1 %HCO;. Naleza tu gtownie wody typu Cl-Na z pozioméw od 390 do 700 m.

Grupa 4 — najwyzsza warto$¢ srednia: %Na, najnizsze: %K, %Ca, rCa/Na; obejmuje
stwierdzenia wod typu Cl-Na, z poziomow 390 i 550 m.
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TABELA 1

WartoSci $rednie i odchylenia standardowe parametréw dla grup wod KWK ,,Chwalowice”

Grupa 1 Grupa 2 Grupa 3 Grupa 4
Zmienna (n=21) n=17) (n=125) (n=169)
$rednia | odch.std | S$rednia | odch.std | S$rednia | odch.std | $rednia | odch. std

pH 7,584 0,411 6,850 0,328 7,069 0,522 7,208 0,314
%Na 89,849 2,255 41,820 20,933 82,193 2,504 90,136 1,923
%K 0,880 0,346 0,713 0,327 0,616 0,191 0,470 0,221
%Mg 4,853 1,084 13,108 2,911 9,495 1,296 5,022 1,141
%Ca 4,418 1,708 44,358 18,933 7,695 1,866 4,373 0,744
%Cl 85,075 5,938 78,746 7,703 97,961 2,154 97,103 1,398
%S0, 12,352 5,226 19,051 7,816 1,718 1,897 2,353 1,197
%HCO; 2,574 1,958 2,202 0,588 0,321 0,297 0,544 0,284
rNa/Cl 1,058 0,112 0,549 0,291 0,842 0,044 0,933 0,028
rCa/Na 0,050 0,021 2,153 2,593 0,094 0,027 0,049 0,009
rCa/Ca+SO, 0,270 0,071 0,676 0,152 0,834 0,137 0,666 0,099

Chemizm wod grup 1-4 przedstawiono za pomocg zapisu Kurlowa. W nawiasach uka-

zano zakresy stezen wybranych sktadnikéw swoistych (mg/dm’):
— grupa 1:

C163,8—91,3S05,9—28,8HCO;),6—7,9

23654
82,7-93,9 2,2-10,9 2,6-6,8 £-0,5-1,4
Na Ca>*' Mg** S K

—67,2 —16,4 11 1,1
(Br7,7 67, J0,6 6, FeO,O ,9Mn0,0 s )’

— grupa 2:

69,5-88,7 8,6-28,7 1,2-2,9
Cl SO, HCO,
11,9-57,9 30,4-73,9 9,3-18,1 -0,3-1,2
Na Ca Mg K

M0
3,0-5,6 10,9-1,8 13..0,5-51,5 1.-0,0-3,1
(Br J Fe Mn ),

— grupa 3:

86,2-99,9 0,0-12,8 0,0-1,8
CI*29 508 HCO!
9,9— 4-2 1-13,4 1-1,4
Naé 5 85,9Ca5, O,SMgé, 3, KO, B

(Br23,2—385,0 J1,5—86,9 FeO,0—35,3Mn0,0—7,2)’

M18,67207,2
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93,6-99,0 ¢r/0,8-6,2 0,0-1,4
MB21023 Cl SO4 HCO3
Na85,9—94,4ca2,4—7,2Mgz,7—7,9K0,2—1,1

8,3-159,4 11,7494 0,0-57,5 0,0-9,8
(Br’ 8 * Fe¥ » Mn ,)'

W celu przeanalizowania relacji miedzy udziatami sktadnikéw wod analizowano wybra-
ne ich subkompozycje, sprowadzone do przestrzeni trojwymiarowej. Wizualizacj¢ na diagra-
mach trojkatnych oraz metoda biplot uzyskano dzigki uzyciu oprogramowania CoDaPack
[14] autorstwa S. Thi6é-Henestrosa z Universitat de Girona w Hiszpanii.

Rysunek 3a odpowiada trojkatowi kationow w diagramie Pipera. Wskutek nieznaczne-
go udziatu Mg i Ca zroznicowanie proporcji kationow w wodach kopalnianych jest tutaj
stabo widoczne. Perturbacja oryginalnego diagramu przez odwrotno$é jej $rodka geome-
trycznego — tzw. centrowanie (rys. 3b), utatwia wglad w analizowane relacje, zwlaszcza ze
uktad odniesienia réwniez ulegl przeskalowaniu. Na wszystkich diagramach zaznaczono
punkty reprezentujace probki nalezace do wydzielonych grup.

a b

) Group 1 ) e Group 1
Group 2 e Group 2
Group 3 e Group 3
Group 4 Group 4

%Ca

%Na

Rys. 3. Diagramy trojkatne przedstawiajace pierwotna (a) i wycentrowang
(b) kompozycje sktadu wod kopalnianych KWK ,,Chwatowice” (subkompozycja kationéw:
Mg-Ca-Na). Okreslenia Group 1 do 4 odpowiadaja wyrdznionym grupom wod

Co%M, C%M
a) ° Y9 e Group 1 b) o9 e Group 1
e Group 2 e Group 2
. Group 3 Group 3
Cum. prop. expl.: N Grous 4 Cum. prop. expl.: : Groug 4
— 0.85

— 092
= 1

-1

Pr. Components: Pr. Components:

—— 047 04 013

—— 035 052 0.13
---- 015 0.59 0.26

---- 013 051 036

C%Ca

C%Na C%Ca

C%Na

Rys. 4. Diagramy trdjkatne przedstawiajace sktadowe gtowne na tle punktow projekcyjnych
wycentrowanej kompozycji sktadu wod kopalnianych KWK ,,Chwatowice” (a)
i KWK ,,Ryduttowy” (b); (subkompozycja kationéw: Mg-Ca-Na)
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Kolejne diagramy (rys. 4a i 4b) oprocz projekcji punktow reprezentujacych ,,wycen-
trowane” subkompozycje, przedstawiaja osie wyodrgbnionych sktadowych glownych. Osie
te mozna utozsamiaé ze swojego rodzaju liniami regresji w modelu regresji dla danej kom-
pozycji [6]. Parametrom kazdego z wektorow regresji odpowiadaja trzy sumujace si¢ do jed-
nosci liczby. Oznaczenie ,,Cum. prop. expl” odnosi si¢ do skumulowanej wariancji wyjas-
nionej przez (n — 1) sktadowych gléwnych (n — liczba analizowanych zmiennych), przy
zatozeniu, ze sktadowe te wyjasniaja 100% wariancji.

W analizowanym przyktadzie pierwsza ze sktadowych wyjasnia 85% wariancji. Para-
metry wektora regresji wynosza dla zmiennych %Mg oraz %Ca odpowiednio 0,47 i 0,40.
Oznacza to, iz sktfadowa ta w podobnym stopniu odpowiada za wariancje proporcji logaryt-
micznych pomig¢dzy Na (najnizszy parametr wektora — 0,13), a kazda z wymienionych
zmiennych — In(%Na/%Ca) i1 In(%Na/%Mg). Druga sktadowa, wyraznie skorelowana (0,59)
ze zmiennoscia Ca, thumaczy 15%, czyli pozostata cz¢§¢ wariancji.

Sktadowa gtéwna wyjasniajaca przewazajaca czg$¢ wariancji (85%) wyznacza w sensie
statystycznym trend dla probek nalezacych do danej subkompozycji. OS tej sktadowej mogta-
by by¢ interpretowana wprost jako linia trendu hydrogeochemicznego jedynie w przypadku,
gdyby kolejne probki stanowily etapy przemian, prowadzacych do modyfikacji pewnego
sktadu poczatkowego wod. W rzeczywistosci tak wyznaczony trend statystyczny opisuje
zarowno probki spetniajace powyzsze kryterium, jak i nienalezace do trendow hydroche-
micznych, a nawet i te, ktorych subpopulacje zwiazane s z trendami przeciwnymi.

Przydatno$¢ interpretowania gtéwnych sktadowych jako modeli trendu polega zatem
na mozliwo$ci wyznaczenia za ich pomoca prawidtowosci odnoszacych si¢ do zbioréw pro-
bek, pod warunkiem weryfikacji ich spdjnosci hydrochemicznej. Zgodnie z tym podejsciem
np. wody grupy 3 i 4 (zawierajace probki o silnej mineralizacji) prezentuja trend zmian udzia-
16w Na na rzecz Mg oraz (w drugiej kolejnosci) Ca. Zalezno$¢ t¢ nalezy wyjasnic¢ procesa-
mi odwrotnej wymiany jonowej; ukierunkowanie osi trendu w kierunku wierzchotka Mg jest
zgodne z tendencja do spadku wskaznika »Ca/Mg wraz ze wzrostem mineralizacji wod [12].
Wyznaczenie sktadowych glownych daje ponadto mozliwo$¢ jakosciowego porownywania
statystycznie zdefiniowanych, w przestrzeni kompozycyjnej, prawidtowosci potozenia pro-
bek, reprezentujacych rézne §rodowiska hydrochemiczne. Graficznego przyktadu dostarcza
poréwnanie opisywanego diagramu kompozycji Mg-Ca-Na obrazujacego wody kopalniane
KWK ,,Chwatowice” (rys. 4a) z odpowiednim diagramem dla wod KWK , Rydultowy”
(rys. 4b).

Rysunek 5a przedstawia subkompozycje, ktorej zmienno$¢ moze by¢ niemal w calosci
(99%) wyjasniona przez jedna tylko skladowa, w podobnym stopniu skorelowana z udziatami
Na oraz Cl. Niska warto§¢ parametru regresji dla Ca oznacza, iz udziat tego kationu w anali-
zowanej subkompozycji zmienia si¢ w sposob znaczacy, przy prawie niezmiennych propor-
cjach pozostatych sktadnikoéw (stabo zréznicowana wartos¢ wskaznika »Na/Cl). Interpreta-
cja przebiegu linii regresji dla pierwszej ze skladowych uzmystawia, iz zmianom proporcji
udzialow Na i Ca nie towarzysza zasadnicze wahania udziatu Cl, co odzwierciedla domina-
cje procesOw wymiany jonowej w ksztattowaniu zmiennosci stosunku molowego »Na/Cl.

329



C%Na C%Na
a) y Group 1 b) y
Group 2
Group 3
Group 4 Cum. prop. expl.:
— 0.92

- 1

Group 1
Group 2
Group 3
Group 4

Cum. prop. expl.:
— 0.99
R

Pr. Components:

Pr. Components:

—— 047 013 04
---- 055 032 0.13

—— 0.39 048 0.13
---- 013 054 032

C%Ca C%Cl C%Ca

C%HCOg

Rys. 5. Diagramy trojkatne przedstawiajace sktadowe gtowne na tle punktow projekcyjnych
wycentrowanych subkompozycji sktadu wod kopalnianych KWK ,,Chwalowice:
a) Na-Ca-Cl; b) Na-Ca-HCOs3

Mimo wysokiej warto$ci wariancji reprezentowanej przez pierwsza ze sktadowych —
92%, ,,wycentrowaly” diagram subkompozycji Na-Ca-HCOs (rys. 5b) ujawnia zréznicowanie
trendow zmiennosci sktadu wod. Odmiennymi trendami charakteryzuja si¢ subpopulacje za-
liczane do grup 3 i 4. Prébki zaliczane do grupy 3 cechuje wzrost udziatow Ca, podczas gdy
dla grupy 4 zauwazalny jest wzrost udziatdbw Na wraz ze spadkiem udzialow HCOj;. Sub-
kompozycja ta pozwala na wyrazna separacj¢ wydzielonych wczesniej grup wod. Punkty
projekcyjne probek uktadaja si¢ w formie dwu ramion. Ramig blizsze wierzchotkowi Na re-
prezentuje niemal wylacznie wody grupy 4 poziomu 390 KWK ,.Chwalowice”, o wskazni-
ku #Na/Cl zblizonym do jednosci i mineralizacji nie przekraczajacej 100g/dm’. Sa to naj-
prawdopodobniej wody formowane pod wptywem rozpuszczania halitu. Drugie z ramion
tworza punkty grupy 4, ktorej chemizm formowany lub modyfikowany jest przez odwrotna
wymiang jonowa — stad wzrost udziatu Ca wraz ze wzrostem mineralizacji i spadkiem
udziatlu wodorowgglanéw. Uzyskana linia trendu dla pierwszej ze sktadowych glownych
jest wypadkowa pomigdzy liniami regresji opisujacymi powyzsze procesy. Jej ukierunko-
wanie w strong wierzchotka Ca wynika z liczebnej przewagi probek nalezacych do grupy 4.

Rysunek 6a przedstawia subkompozycjg, ktorej zmienno$¢ moze by¢ w 99% wyjasniona
przez sktadowa jednakowo skorelowana z pozostajacymi w niezmiennych proporcjach udzia-
fami Mg oraz Ca. Niska warto$¢ parametru regresji dla SO, dowodzi natomiast, iz udziat
tego kationu w analizowanej subkompozycji jest silnie zréznicowany. W subkompozycjach
tworzonych przez udziaty SO, oraz pary kationdw zauwazalne sa state relacje migdzy tymi
ostatnimi. Potwierdzaja to podobne warto$ci wspolczynnikéw pierwszej ze sktadowych
glownych. Obserwacja ta oznacza, iz zmienno$¢ udzialéow jonéw SO, jest niezalezna od
zmian udziatéw analizowanych kationow (Na, Ca, Mg i K). Jej zwiazek z rozpuszczaniem
mineratléw siarczanowych jest zatem mato prawdopodobny. Moglaby by¢ przypisana innym
procesom np. redukcji siarczanéw w srodowisku wad reliktowych lub wytracaniu BaSO,
na skutek mieszania z wodami bogatymi w Ba.

Rysunek 6b ilustruje subkompozycje, dla ktorej wyznaczono sktadowe gtéwne o zrdzni-
cowanych parametrach wektora regresji. Punkty projekcyjne uktadaja si¢ w formie 3 wyraz-
nych zespolow, rownolegtych do osi diagramu, przechodzacej przez wierzchotek C%J. Su-
geruje to wystgpowanie odpowiedniej liczby grup wod o rézniacych si¢ proporcjami udzia-
fach Na i Ca przy zblizonej zmiennoS$ci udzialow trzeciego ze sktadnikow subkompozycji.
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Rys. 6. Diagramy trojkatne przedstawiajace sktadowe gtowne na tle punktow projekcyjnych
subkompozycji sktadu wod kopalnianych KWK ,,Chwatowice”: (a) Mg-Ca-SO, oraz wycentrowanych
subkompozycji: (b) — Na-Ca-J oraz (c) — Br-SO4,-HCO; i (d) — SO4-HCO5-Cl

Wewngtrzne zréznicowanie subkompozycji rzutuje na relatywnie niska warto$¢ warian-
cji wyjasnionej przez kazda ze sktadowych gldéwnych — odpowiednio 0,71 i 0,29. Zespot
znajdujacy si¢ najblizej wierzchotka Na odwzorowuje wody o najwyzszych warto$ciach
wskaznika #Na/Cl, podczas gdy srodkowy odpowiada wodom o wartosci #Na/Cl zblizone;j
do 1. Te ostatnie moga by¢ okreslone jako mieszanina wéd reliktowych z wodami pochodza-
cymi z rozpuszczania halitu, obecnego np. w profilu szybu VII KWK ,,Chwatowice”. Dia-
gram dowodzi, iz zakres zroznicowania udziatlow J moze by¢ podobny w wodach o roéznej
charakterystyce hydrochemicznej. Oznaczatoby to réwniez mozliwo$¢ réoznego udziatu wod
o0 jednakowym zaawansowaniu desorpcji jodu z warstwy wodono$nej w mieszaninach, jakimi
sa wody kopalniane. Procesy diagenetyczne serii weglonosnej moga powodowaé wzrost
koncentracji jodu bez wptywu na st¢zenia chlorkow [7]. Diagram zaleznosci Cl vs. J dla wod
KWK ,,Chwatowice” zaprezentowano na rysunku 7. Wtorne zmiany stgzen obydwu sktad-
nikoéw sa zwiazane z pozniejszym rozcienczaniem i procesami mieszania wod.

Subkompozycje Br-SO4-HCO; 1 SO4~-HCO;-Cl (rys. 6¢ i 6d) prezentuja odmienne re-
lacje pomigdzy proporcjami SO4~-HCO; a trzecim elementem subkompozycji. W przypadku
kompozycji Br-SO4-HCO; trzeci z elementéw — Br jest stabo zmienny w stosunku do po-
zostatych. Swiadcza o tym wysokie wartoéci parametru regresji wyznaczonego dlan w obre-
bie obydwu sktadowych gtéwnych — odpowiednio 0,55 i 0,48. Przeciwna jest prawid-
towos¢ dla kompozycji SO4,-HCO;-Cl, gdzie trzeci z elementow — Cl — wykazuje naj-
wigksza zmienno§¢ (parametry 0,15 0,17). Tak wyrazne r6znice pomig¢dzy opisanymi kom-
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pozycjami wskazuja, iz udziaty jonéw chlorkowych i bromkowych w badanej populacji cha-
rakteryzuje brak $cistej korelacji. Nie oznacza to jednak braku wigzi korelacyjnych wew-
natrz podzbioréw, jakimi sa wydzielone wczesniej grupy. Udzialy zmiennych wewnatrz obyd-
wu analizowanych subkompozycji sa wobec siebie niezalezne, czego dowodzi zilustrowana
diagramami struktura subkompozycji oraz wartosci pierwszej sktadowej glownej. Wobec
tego procesy sterujace udziatami jondw Br i Cl w analizowanych wodach nalezy takze uz-
na¢ za w znacznym stopniu niezalezne albo tez dopatrywac si¢ istnienia zjawisk powodu-
jacych odmienne zachowanie obydwu jonéw — np. rozpuszczania halitu (ubogiego w Br)
lub ewaporacji wody morskiej.
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Rys. 7. Diagram zaleznosci Cl vs. J w wodach KWK ,,Chwatowice”

4. Podsumowanie

Zaprezentowane metody danych zlozonych poszerzaja mozliwosci interpretacji danych
chemizmu wod kopalnianych, w przypadku gdy warto$ci zmiennych (np. udziaty jonow)
sumuja si¢ do 100% lub do jednosci. Zespdt metod CDA:

1) pozwala zobrazowaé wzajemne relacje migdzy zmiennymi, a takze pozwala na inter-
pretacje trendow tych relacji;

2) daje dodatkowe mozliwosci interpretacji wynikajace z zastosowania przeksztalcen (prze-
skalowania diagraméw) w operacji perturbacji lub centrowania;

3) umozliwia wizualizacj¢ wynikow w polaczeniu z interpretacja zmiennosci zbioru przy
zastosowaniu metody sktadowych glownych na diagramach trojkatnych;
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4)

pozwala na analizowanie zwiazkow pomigdzy zmiennymi, ktorych liczba jest wigksza
od trzech (jak np. w tradycyjnych diagramach Pipera).

W przedstawionym przyktadzie metody CDA okazaly swa skuteczno$¢ we wspomaga-

niu interpretacji hydrochemicznych danych kopalnianych i identyfikowaniu nastgpujacych
procesow, np. wymiany jonowej, rozpuszczania halitu, redukcji siarczanéw, wytracania ba-
rytu, desorpcji jodu z warstwy wodonosne;.
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