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Abstract

The grouping of variables/sampling sites/events etc. is a frequent task in modern research. When ap-
plied, the question needed to be answered is: How to determine groups with not only similar but homo-
geneous elements? Combined cluster and discriminant analysis (CCDA) is a new technique that com-
bines two traditional methods to determine the optimal number of homogeneous groups in an objective
way. A software applying CCDA was also developed, which can be used under any operating system
supporting R (http://cran.r-project.org/). To demonstrate the applicability of the method, several re-
search results are presented from numerous fields of Earth Sciences. The present paper mainly focuses
on two examples: 1. the determination of optimal groups of the karst water spring in Budapest, which
clustered springs and wells with the same hydrogeological background; and 2. the classification of Lake
Balaton's water quality sampling sites into homogeneous groups, which can significantly help the sub-
sequent recalibration of the lake's monitoring network in the future.

Kulcsszavak: optimalis, homogén, csoportositas

1. Bevezetés

A csoportositas (klasszifikacio) mint a modern kutatdsokban altalanosan hasznalt médszer alkal-
mazasa esetén gyakran meril fel a kérdés: hogyan lehetne az optimalis csoportszamot, valamint nem-
csak a hasonld, hanem a legnagyobb homogén csoportokat Iétrehozni? Ha ut6bbi siker(l —az egyéb igen
széles korti felhasznalasi lehetdségek mellett — az eredmeény felhasznalhatd a mintavételi pontok
szaméanak csokkentésére is, minimalis informacioveszteséggel (gyakorlatban ez informécidveszteség
nélkuli). Jelen dolgozat egy olyan 0j médszert mutat be, ami lehetdvé teszi az optimalis csoportszam €s
a homogén csoportok meghatarozasat. A dolgozat a modszer alkalmazasa nyoman kapott eredményeket
is prezentél: Budapest termélvizei, egy folyd, egy vizes él6hely és egy sekély to, a Balaton, monitoring
rendszereinek adatain tortént szamitasok nyoman.

2. A mddszer

A kombinalt klaszter- és diszkriminanciaanalizis (CCDA; [1]) két hagyomanyos eljarast 6tvoz6
Uj technika, ami a csoportositas (klasszifikacid) soran felmeriilé optimalis csoportszam és ahhoz tartozo
csoportosités, tovabba a csoportok kdzott nemcsak hasonld, hanem a legnagyobb homogén csoportok
meghatarozasat célozza. A CCDA olyan esetekben hasznalhato, amikor tobb szarmazasi helyrél azonos
paraméterkorre (azaz tobb dimenziora) érhetdk el adatok, ugy, hogy minden szarmazasi helyrdl tobb
megfigyelés alljon rendelkezésre. A fold- és kdrnyezettudomanyokban legtobbszér maguk a mintavételi
pontok az emlitett szarmazasi helyek, de ilyen ,,szarmazasi helyek” lehetnek iddintervallumok, példaul
honapok, évszakok, vagy akar évtizedek is, amelyekhez a megfigyelések tartoznak.

A CCDA az iterativ modon a vizsgalando csoportositasok mindegyikénél a linearis diszkriminan-
ciaanalizis (LDA) altal helyesen klasszifikalt esetek aranyat viszonyitja véletlen beosztasoknal helyesen
klasszifikalt esetek aradnyszamahoz. A csoportositdsok létrehozhatok példaul (hierarchikus)
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klaszteranalizis segitségével a mért paraméterek standardizalt atlagaira az egyes szarmazaési helyeken,
de vizsgalhatok szakértok altal 1étrehozott csoportositasok is. Minden egyes vizsgalt csoportositasnal a
modszer elészor meghatarozza az LDA altal helyesen klasszifikalt esetek aranyat, majd ebbdl kivonja
N (pl. N=100 vagy N=500) véletlen beosztas helyes klasszifikacios aranyszamainak 95%-os kvantilisét,
ezéltal egy kilonbségértéket rendel az éppen vizsgalt csoportositdshoz. Ez a kulénbségérték azt adja
meg, hogy mennyire jé a vizsgalt csoportositas a véletlenhez képest, illetve ezaltal az egyes csopor-
tositasokhoz rendelt kiilonbségértékek egymadssal is 6sszevethetok. Az éppen vizsgalt csoportositasi le-
hetéségek koziil az tekinthet6 objektiv modon optimalisnak, amelyiknél ez a kilonbségérték a
legnagyobb [2]. A pusztan atlagokbdl késziilt dendrogramra alapozott déntéssel szemben, legyen az
szubjektiv [3] vagy valamilyen indexre [4] alapozott, a CCDA az 6sszes megfigyelés felhasznalasaval
képes meghatarozni az optimalis csoportszamot.

Az optimalis csoportositasban szerepld kiillonbozé csoportok tagjai altalaban hasonlok, de nem
sziikségszertien homogének. Mindez akkor fordul el6, ha a kiillonbségérték pozitiv. Ekkor a csopor-
tositas jobb, mint a vizsgalt véletlenszer(i beosztasok 95%-a, azaz szignifikansan jobb, mint a véletlen,
igy a csoportositas tagjai nem tekinthetok homogénnek. Ilyen esetekben a csoportokon beliili legkisebb
kiilonbségek megtalalasa érdekében a CCDA az els6 1épésben talalt optimalis csoportositasnak egynél
tobb tagbol allé (al)csoportjait vizsgalja tovabb iterativ. moédon mindaddig, amig a legnagyobb
kilonbségérték negativ nem lesz. Ekkor egyik csoportositds sem jobb szignifikdnsan, mint egy
véletlenszerii csoportositas, emiatt a vizsgalt (al)csoportban levé szarmazasi helyeket homogénnek
tekintjiik. Abban az esetben, ha egy (al)csoport csupan egy tagbodl/szdrmazasi helybdl all, azt nem lehet
tovabb bontani, igy ilyenkor az a tag/szarmazasi hely énmagaban alkot egy homogén egységet.

3. Eredmények a kombinalt klaszter- és diszkriminancia analizissel (CCDA)

Az optimdlis csoportositasra jo példaval szolganak a budapesti termalvizek, melyekbdl 1960—
2009 kozott 27 kuthol/forrashol szarmazé kémiai (Na*+K*, Ca?*, Mg?, CI', SOs*, HCOy') és hémé-
rsékleti adatait vizsgaltuk a CCDA-modszerrel. A szamitasok eredményeként a mért értékek standard-
izalt atlagaira kapott dendrogramhoz tartozé dl,...,d27 kiilonbségértékek kozott a hetedik csopor-
tositasnak volt a legnagyobb kuldnbségeértéke (d7* = 70,2%). Az igy kapott hét csoport (SG1,...,SG7)
tekinthetd az optimdalis csoportositasnak. A szamitasi eredmények nyoman megallapithato, hogy
mindegyik csoport a gravitacié altal vezérelt aramlasi rendszerek kiillonb6z6 részeit reprezentalja. A
csoportok geokémiai, illetve hdmérsékleti adatai az d&ramlési rendszerekben 1év6 kiilonbozdségeket tii-
krozik. Kilon csoportot alkotnak az északi megcsapolédasi terilet, Csillaghegy, Pinkdsd— és Romai
fiirdo kutjai (SG2), melyeknek utanpotlodasi teriiletei viszonylag kozel, a Pilisben talalhatok [5], lokalis
¢és intermedier dramlési rendszerekhez kapcsolodnak. Ezek jellemzdi geokémiai és homérsékleti ada-
taikban tiikr6z6dnek, ennél a csoportnal lathatjuk a legalacsonyabb értékeket. A rozsadombi megcsapo-
16dasi teriilet langyos (Lukacs fiird forrasai, SG1) és termalvizei (Lukacs fiirdé 4-es kit és Antal—
forréas, SG6) kulon-kiilon csoportokat alkotnak. A langyos forrasok utanpétlodasi teriilete a Budai—hegy-
ség [5], viziiket lokalis ¢és intermedier aramldsi rendszerekbdl nyerik. Valamennyi termalviz
hozzakeveredés is megfigyelhetd esetiikben, ami az északi megcsapolddasi teriilet kutjaihoz képest ma-
gasabb Na*+K*, Cl- és SO, tartalomban nyilvanul meg. A termalvizek, igy az SG6 alcsoport tagjai is,
regionalis aramlasi rendszerekbdl szarmaznak, melyet magasabb hémérsékletiik és oldott anyag-tartal-
muk jelez. A déli, Gellért-hegyi megcsapolodasi teriilethez a Gellért és Rudas fiird6 kutjai és forrasai
(SG4) tartoznak. Az itt levé termalvizek magasabb oldottanyag-tartalommal (jellemzden Ca,®, Mg,",
HCO3 és SO4%), de alacsonyabb hémérséklettel jellemezhetdk osszehasonlitva az északabbra — a RO-
zsadomb el6terében vagy a Varosligetben — talalhato termalvizekkel. A karbonatos medence fedett re-
szén, a pesti oldalon elhelyezkedd kutak szintén kiilon csoportokat alkotnak. A Margitsziget—Il, Szé-
chenyi-I, —Il (SG5) csoport regionalis aramlasi rendszer része, a r6zsadombi terlilet folytatasaban
elhelyezkedd kutakat tartalmazza, ahol a karbonatos kdzetek egyre nagyobb vastagsagban tiledékkel
fedettek, megndvekedett Na* és CI tartalommal és hdmérséklettel. A Csepeli fiirdd termalkat (SG3)
egyetlen tagbol allo csoport, regionalis aramlasi rendszer része. Kiilonbozoségét a Gellért és Rudas
fiirdé kutjaitol és forrasaitol (SG4) magasabb hdmérséklet mellett, magasabb Na*+K*, Ca?*, Mg®*, CI
és HCOj tartalma jelzi. A Dagaly Béke—kut, Margitsziget-111 (SG7) csoport tagjai egy természetes
megcsapolodashoz kapcsolhatok, az egykori Fiird6-sziget kdrnyezetében talalhaté kutakat tartalmazza.
A csoport tagjai alacsonyabb hémérséklettel és kisebb koncentracioban eléfordulé medence eredetii
komponensekkel (Na*, CI") jellemezhetdk az SG6 és SG5 csoportokkal dsszehasonlitva [2]. A termélviz
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hasznositasa soran lényeges ismernilink a taroz6 paraméterei, a hidrogeologiai feltételek és a geokémiai
jellemz6k mellett, a kutak és forrdsok csoportjait, ugyanis a csoportok tagjai azonos hidrogeologiai hat-
térrel rendelkeznek, igy megteremthet6 a vizhasznositas biztonsaga.

A CCDA alapétletének tovabbi fontos alkalmazasi lehetdsége az egy rendszerben meglévd
legnagyobb kilénbségek kimutatdsa. Egy ,,vonal” mentén elhelyezkedé monitoring halozat tagjai
esetében ez péaronkénti dsszehasonlitdsok felhasznalésaval elvégezheté. Ekkor azt vizsgéljuk, hogy a
szarmazasi helyek egy adott parjanak milyen kilénbségértéke van, azaz az éppen vizsgalt ket szarmazasi
hely mennyire kilonil el egymastdl a véletlenhez képest. Ha azonos a mintaszam a paroknal, akkor a
kapott paronkénti killonbségértékek egymassal is dsszehasonlithaték. Mindez akkor a leginkabb in-
formativ, ha a parok pontfelhdje a paramétertérben nem diszjunkt. Ellenkez6 esetben a kiilonbségér-
tékek szétvalasrol igen, de annak pontos mértékérdl nem adnak informaciot. Egy ,,linearis” rendszer —
példaul egy folyd mintavételi pontjai [6], [7] vagy egymast kovetd idGintervallumok [8, 2] — esetében
jol interpretalhatok az egymast kovetd parok kiilonbségértékei, mert ravilagitanak a rendszerben
bekdvetkezd legnagyobb valtozasok helyeire, illetve idejére.

A Duna j6 példa térben egy linearis rendszerre, ebbdl kdvetkezden értelmezhetdk a folyasirannyal
megegyezoen, az egymast kovetd mintavételi pontok paronkénti dsszehasonlitasanak eredményeiként
kapott killénbségértékek. A szamitasok az 19942004 évek kétheti—havi gyakorisagii mintavételezésbél
szarmaz0 adataira késziiltek [7], melyek a legfontosabb kationok és anionok mellett a vizhozam, kémiai
és biol6giai oxigénigény, dsszes foszfor és klorofill-a paramétereket tartalmaztak, a Duna magyaror-
szagi szakaszanak 12 mintavételi pontjan. A legnagyobb kiilonbséget Rajka és Gydrzamoly mintavételi
pontok kozott detektaltuk (2,65%). Tovabbi hasonlé mértéki kiilonbségek voltak Komarom —
Almasneszmély (1,44%), Almésneszmély — Szob (1,95%) és Nagytétény — Dunafdldvar (1,59%) kozott,
mig ennél kisebb, de detektalhatd kiilonbségek jellemzik Gy6rzamoly — Komarom (0,13%), Szob — Bu-
dapest (0,13%), Dunaféldvar — Fajsz (0,16%) és Fajsz — Baja (0,01%) mintavételi pontparokat. Negativ
kiilonbségértékeket kaptunk Budapesttdl északra és délre (-0,67%), tovabba Baja — Mohacs (-0,42%) és
Mohécs — Hercegszantd (-0,29%) pontparok esetén, igy ezek szignifikansan nem kilonbéznek egymas-
tol. Osszességében a kapott eredmények alapjan a Duna 12 mintavételi pontjabol 9 homogén csoport
volt elkiilonithetd. Koziiliik hét 6nallo, — Rajka, Gyérzamoly, Komarom, Almasneszmély, Szob, Dunaf-
oldvar, Fajsz — mig egy csoport két, — Budapest, Nagytétény — egy pedig harom — Baja, Mohacs, Her-
cegszant6 — mintavételi pontbol allt. gy a 12 mintavételi pontbdl a jovoben legaldbb 9 megtartasa java-
solt a vizsgalatba bevont paraméterkor €s idészak alapjan [7].

CCDA-val elvégeztiik a Kis—Balaton Vizvédelmi Rendszer (KBVR) monitoringhal6zatanak optimal-
izacigjat. A vizsgalat az 1993-2009 kozotti id6szak heti—kétheti mintavételezésébdl szarmazd adataira tor-
tént, alapvetden szervetlen és szerves vizmindségi paraméterekre. Az eredmények szerint a KBVR estében
a mintavételi pontok optimalis csoportszama harom. Az els6 csoportot elsésorban az 1985-ben dtadott eutrof
to mintavételi pontjai alkottak, a masodikat az 1992-ben elarasztott makrofita vegetacioval boritott vizes
¢l6hely mintavételi pontjai, mig a harmadik csoportot a 205-6s mintavételi pont 6nélléan alkotta, ami a
kornyezetétdl izolalt kazettdban helyezkedik el. A 12 mintavételi pontbdl 10 egyediilallé és egy kettd tagbol
allé homogén csoportra valt szét. A 12 mintavételi pontbol ahhoz, hogy megfelel6en figyelhessiik a KBVR
allapotét és folyamatait (legalabb) 11 megtartasa sziikséges [7].

Az egymast kdvetd iddintervallumok specialis linearis rendszernek foghatok fel. Ilyen a Budapest
teriiletén levd 27 kuatban/forrasban 1960-2009 kozott mért kémiai (Na™+K*, Cay*, Mg.*, CI, SO4?,
HCOz3") és homérsékleti adat, melyekre lehetdség nyilt évtizedes felbontasban megnézni, mikor kdvet-
keztek be a legnagyobb valtozasok. Az eredmények alapjan megallapithato, hogy a vizsgalt paraméterek
mért értékeiben szignifikans valtozasok kdvetkeztek be az egyes évtizedek kozott (pozitiv killonbségér-
tékek). Megallapitast nyert, az utolsd vizsgalt évtized (2000-2009) adatai kiilonboznek leginkabb a
tobbi évtized adataitol, de ezen kiviil az idébeli valtozasoknak nincs egyértelmii szerkezete [2].

A Balaton helyes mintavételezéséhez jelent6s gazdasagi érdekek flizodnek, ugyanis csak igy lehet
megdrizni a to jo allapotat és vizmindségét. A Viz Keretiranyelv (VKI; [10]) a Balatont egyetlen viz-
testként hatarozza meg és egy viztest jellemzéséhez egy mintavételi pontot rendel. A VKI életbe 1épése
elott sziikségessé valt az ,,egy td: egy viztest” koncepcio Balatonra vonatkoztatott helyességének vizsga-
lata és esetleges felulbiralata. Valaszt kellett keresni, hogy a viztesten beliil az eltérd vizmindség alapjan
hany viztajat lehet kijelolni, illetve ezek alapjan hany reprezentativ megfigyelési pont megtartasara van
szllkség? A vizsgalt adathalmaz 10 mintavételi pont, 1985-2004 kozott tortént évenkénti négy
mintavételezésének, a tApanyaghaztartas, és az altalanos vizkémia paramétereinek mérési eredményeit
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tartalmazta. A hierarchikus klaszteranalizis tobblépcsés alkalmazasanak eredményei alapjan a Balaton
viselkedésében az idépontoknak harom jol elkiilonithetd csoportja van. A mintavételi pontoknak — a
mintavételi id6pontok csoportjaihoz tartozo felosztasok kozos részei alapjan — 6t csoportjat lehet
elkiloniteni [9]. Erre az adathalmazra a CCDA objektiv mddon szintén 6t viztajnak a Iétezését tarta fel,
melyeken beliil levé mintavételi pontok homogéneknek tekinthetdk [7]. A csoportositast (viztaj feloszt-
ast) leginkabb befolyasol6 paramétereket két csoportra lehetett osztani. Egyikbe tartoznak az eutro- és
oligotrofizacidhoz kapcsolodd, tapanyaghaztartashoz elsddlegesen kothetd paraméterek, mig a masik, a
szervetlen paraméterek csoportja [11]).

A szamitasokra alkalmazott szoftver a Combined Cluster and Discriminant Analysis (CCDA),
melynek fejleszt6i: KOVACS Solt, KOVACS Jozsef és TANOS Péter [11]. A program 2013-2014-ben ké-
szllt, felhasznalhatd minden operécids rendszer alatt, amely tdimogatja a szabadon hasznalhaté R pro-
gramcsomagot (http://cran.r-project.org/). A CCDA fejlesztését az R statisztikai szoftvercsomag tette
lehet6vé, kiilonosképpen annak base és stats csomagjai (R Core Team, 2013). A CCDA program €s
dokumentacidja elérhetd a http://cran.r-project.org/web/packages/ccda/ cimen. Programozasi nyelv: R,
a program mérete: 8,69 kB.

A modszer implementacidja néhany R fiiggvénybdl all. Ezek koziil a legfontosabb a ccda.main,
ami két 1épést hajt végre. Az alapcsoportositést (. 1épés) hierarchikus klaszterezés segitségével kapjuk
meg (hclust, stats csomagok), Ward mddszerét hasznalva a mért paraméterek atlagaira. A magciklus (l1.
lépés) a ccda.main fliggvényben az Ida fliggvényt hasznéalja a linearis diszkriminancia analizishez a
MASS csomagbol [11]. A percentage nevii segédfiiggvény az lda kimeneti adataibol a helyesen klasszif-
ikalt esetek aranyat szamolja ki. Ez utébbi fuggvény hasznalhatd egyrészt a dendrogrambol kialakuld
csoportositasok, illetve a véletlenszerti beosztasoknal a helyesen klasszifikalt megfigyelések aranyanak
Kiszamitasahoz. Az eredmények értékelése (I11. 1épés) a felhasznaldra van bizva. A dontéshozatalt a
ccda.main outputja/eredménye segiti. A ccda.main eredményei: a helyesen klasszifikalt esetek (ratio), a
véletlenszerii beosztasok 95%-0s kvantilise (q95) és az ezek kozotti killonbségérték (difference). Ezeket
a szamitott eredményeket az alapcsoportositas (dendrogram) minden beosztasara megkapjuk. Ezen ered-
mények, azaz a ratio, 95, illetve ezek kuldnbségének megjelenitésével a plot.ccda.result egy vizualis
segédletet nyujt a felhasznalonak, hogy dénthessen a tovabbi csoportokra bontasrél. A plot.ccda.cluster
az alapcsoportositas dendrogramjat rajzolja ki.

4. Kovetkeztetések

Osszességében a CCDA célja nem csupéan a hasonlé [12, 3, 13, 14, 15, 16, 17, 9, 18], hanem
homogén csoportok keresése a csoportok kozotti legkisebb kilonbségek megtalalasara [19, 1, 7]. A
modszer alkalmas az optimalis csoportositds meghatarozasara [2] és paronkénti dsszehasonlitasok al-
kalmazasaval képes egy rendszerben meglévo legnagyobb kiilonbségek kimutatasara [6, 8, 7]. A CCDA
nem csak a fold- és kornyezettudomanyok, hanem mas szakterileteken is felhasznalasra ker(lt [20, 21]
és az alkalmazasi terlletek varhatoan folyamatosan béviilnek.
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