f

]

D R

L2

L)

-

..

L L

2]

L

CASTILLO, A. (1987)

"Aplicacion del microordenador a estudios de calidad de aguas. Interpretacion real de algunos

tratamientos"
Ingenieria Quimica, |: 207-211

APLICACION DEL

MICROORDENADOR A ESTUDIOS

DE CALIDAD DE AGUAS

INTERPRETACION REAL DE ALGUNOS TRATAMIENTOS

ANTONIO CASTILLO MARTIN

Dpto. de Hidrogeologia y de Investigaciones Geolégicas del CSIC, Facuitad de Ciencias. Universidad de Granada.

Obtenida una tabla de datos fisico-quimico-bioldgicos de aguas (de M
variables x N observaciones), queda siempre el problema, tanto mayor
cuanto mds numerosa es la serie de datos a extraer de la misma el ma-
ximo de informacién posible. Para ello, cada vez mas, se impone la uti-
lizacion del microordenador con técnicas y tratamientos matemdticos
multivariables.

En esta linea, se presentan tres tipos de andlisis matematicos (Correla -
cion y Regresion, Cluster y Factorial) de especial interés y aplicabilidad
a estudios de analitica de aguas en general. Tras sefialar muy breve-
mente los fundamentos de los mismos, se exponen, comentan e inter-
pretan algunas situaciones reales a partir de los correspondientes grafi-
cos de salida dibujados por el microordenador.

La informacion y el apoyo suministrado por estas “*herramientas’” ma-
temadticas es del maximo interés en aquellos trabajos o actividades don-
de se generen importantes series de datos analiticos (estaciones depu-
radoras, control de tratamientos en fabrica...), a cuyos profesicnales va
dirigido especialmente este articulo.

ANALISIS DE to, grafica y analiticamente, relacio-
CORRELACION Y nes entre variables yfo parimetros,
REGRESION El andlisis de regresidon considera
Gnicamente la distribucién de fre-
cuencias de una variable (depen-
FUNDAMENTOQ diente), suponiendo conocida a la
otra (variable independiente). El
La utilidad principal de este tipo de andlisis de corretacién, por el con-
anilisis es la de poner de manifies- trario, considera la variacion con-
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junta de las dos variables selecciona-
das. Asi pues, dicho anilisis deter-
mina el grado de asociacion de las
variables a través del conocido coe-
ficiente de correlacién, mientras
que el andlisis de regresion lo que
obtiene es una ecuacidén que permi-
te predecir valores de la variable
dependiente a partir de los aporta-
dos por la variable independiente.

La ecuacién de la recta de regresion
que debe emplearse a efectos induc-
tivos ha de calcular la pendiente y
la ordenada en el origen a partir de
la media, varianza y covarianza de
la poblacidn; si ello se hace asi, es
sumamente recomendable introdu-
cir también el cilculo del denomi-
nado error estdndar de estimacion,
a fin de conocer el margen de tole-
ranciz, junto con-el grado de fiabili-
dad, de que se dispone en los co-
rrespondientes calculos inductivos
de la variable dependiente.

EJEMPLO DE APLICACION.
INTERPRETACION

En la figura 1 se presenta upa salida
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por plotter de un anilisis de correla-
cibn y regresion de las variables
conductividad-iones de calcio -+
+ magnesio de un caso real. Dicha
representacion fue obtenida por un
plotter Watanabe adaptado a un mi-
croordenador Apple |l Europlus, a
través del programa correspondien-
te; el programa, denominado Corre-
lacion vertical, fue elaborado por S,
Fernindez Lorca (ETSI de Minas.
Madrid). Como puede chservarse en
la salida de la figura 1, dicho pro-
grama, aparte de representar grafi-
camente la nube de puntos y de
ajustar la recta tedrica, calcula la
ecuacion de la recta de regresién, el
coeficiente de correlacion, el coefi-
ciente de determinacion v el error
estandar de estimacién.

La representacion que se comenta
formé parte de un conjunto de 28
grificos de correlacion y regresion
(1 y 2), realizados para dos cam pa-
fias de anilisis de aguas subterrineas
de un mismo sistema acuifero. A
partir de las correspondientes matri-
ces de correlacion entre variables,
obtenidas en los procesos previos de
cilculo de los programas de anilisis
Cluster y Factorial {que se comen-
tan mis adelante), se elabord un
dendrograma de alta correlacion en-
tre variables, una de cuyas ramas es
la que equivale a la representacion
expuesta en la figura 1. No es opor-
tuno comentar aqui las considera-
ciones que fueron extraidas de este
amplio tratamiento de correlacién y
regresidn, aunque si creemos intere-
sante apuntar las consideraciones
que se deducen de la representacion
de la figura 1, siguiendo un camino
deductive que pueda utilizarse para
cualquiera otras representaciones
andlogas.

La exclusiva observacion de la re-
presentacidon grifica aludida pone
de manifiesto que existe una exce-
lente carrelacién entre las dos varia-
bles consideradas; ello se apoya ma-
temdticamente en un coeficiente de
correlacion de 0,96, asi como en un
coeficiente de determinacion de
0,94 (que indica que el 94 por 100
de la varianza muestral se halla ex-
plicada por el ajuste tedrico obteni-
do}; finalmente, y en consonancia
con los anteriores valores, el error
estindar de estimacion hallado, de
solo 16,14 mg/l, confirma una pre-
diccion de la variable Y (variable
dependiente), al 95 por 100 de cer-
teza, aplicando un intervalo de con-
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Fig. 1. Anilisis de Correlacién y Regresion para la relacion conductividad-iones de
calcio y magnesio {programa CORRELACION VERTICAL, microordenador Ap-
ple Il Europlus).
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fianza sobre el valor tedrico calcula-
do de + 32,28 mg/l.

Informacion complementaria puede
obtenerse de la distribucion espacial
de la nube de puntos, que pone de
relieve un segmento de alta densi-
dad puntual acotado por un rango
de conductividad de 700 a 1.060
g mhosfcm y por un intervalo co-
rrespondiente  de contenido en
iones de calcio +magnesio de 110 a
170 mg/l. El hecho de que larecta
de regresion ajustada no intersecte
el origen de coordenadas, mostran-
do una conductividad residual (en
ausencia de iones de calcio y mag-
nesio) de tan sdlo 120 gmhos/cm,
indica que aunque la dureza agiuti-
na al peso mayoritario de la salini-
dad total, existe una cierta influen-
cia de aportes, fundamentalmente
de tipo antrépico, que no tienen co-
rrelacion geogquimica con los de fos
sulfatos y bicarbonatos (aniones

complementarios de los cationes de
calcio y magnesio).

ANALISIS CLUSTER
FUNDAMENTO

El anilisis Cluster (también denomi-
nado de enjambres, racimos...)
constituye otra herramienfa mate-
madtica, de ficil manejo, de suma
utilidad para la clasificacién tanto
de elementos (andlisis cualitativo)
como de variables (andlisis cuantita-
tivo). En estudios de analitica de
aguas (3,4...) permite clasificar ele-
mentos o variables de cualquier
conjunto de determinaciones (Clus-
ter de variables) o de observaciones
{Cluster de casos) atendiendo a di-
versos criterios de distancia (distan-
cias euclideas, coeficientes de corre-
lacion...).

INGENIERIA QUIMICA — ENERO 1987
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En definitiva, considerada una ma-
triz de datos analiticos X = ("ij)r
donde x;; es el valor de la variable
x: en el i-enésimo individuo, y cada
una de las filas y columnas forma-
das por M y N observaciones y va-
riables, respectivamente, el Cluster
de casos, o de variables, lo que hace
es determinar M o N subconjuntos,
segn corresponda, de tal forma
que cada individuo o variable per-
tenezca a una y solo una de estas
clases. Todo ello se realiza en base a
una medida de distancia (segin el
criterio elegido) entre los elementos
que representan a cada una de las
observaciones o variables correspon-
dientes,

EJEMPLO DE APLICACION,
INTERPRETACION

En la figura 2 se presentan dos sali-
das por impresora, correspondientes
a un andlisis Cluster de variables se-
gin coeficientes de correlacion (A)
vy a un andlisis Cluster de casos se-
gitn distancias euclideas (B). Dichos
dendrogramas, que es como se de-
nominan genéricamente estas repre-
sentaciones, fueron obtenidos por
una impresora Data General IPS-
5.000 conectada a un microordena-
dor Data General MPT-100, a partir
del programa correspondiente; el
programa, denominado Cluster, fue
adaptado por A. Padilla de Davis
(5). Una vez introducida la matriz
MN de datos originales (M variables
x N observaciones), este programa
ofrece ia posibilidad de elaborar el
Cluster de las variables analiticas in-

troducidas o el Cluster de las obser-

vaciones; asimismo, estd concebido
para trabajar con distancias eucli-
deas o con coeficientes de correla-
cion como criterios de distancia
6y 7).

El dendrograma superior {A) mues-
tra [a relacion existente, en un caso
real, entre un conjunto de 11 varia-
bles fisico-quimicas. La representa-
cidon subraya la alta “familiaridad”
de las variables cloruros {n° 1)-so-
dio (n° 5) y sulfatos (n® 2)-calcio
(n° 7), familias que se unen a ma-
yor distancia con los fluoruros
{n® 11) y con el magnesio (n° 8),
y, mis lejos aln, entre si (a un coe-
ficiente de correlacion de 0,57). Se-
gin se ha descrito, v puede obser-
varse en la figura 2, ambas familias
iniciales componen conjuntamente
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Fig. 2. Cluster de variables (A) y de casos (B}, segiin coeficientes de correlacion v
distancias euclideas, respectivamente {programa CLUSTER, microordenador Da-
ta General MPT-100),
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un bloque de correlacién del que
guedan desconectadas el resto de
las variables fisico-quimicas consi-
deradas en el tratamiento, las cua-
les, a su vez, no aparecen significati-
vamente correlacionadas entre si.
En este sentido, merece destacarse
la “afamiliaridad”, o caricter sacta-
rio, de los nitratos (n° 4), aportados
antropicamente, de los bicarbona-
tos (n° 3), sujetos a modificaciones
por cambios en la presion parcial de
CO,, vy del potasio {n” 6), aportado
antropicamente y fuertemente rete-
nido por el suelo.

El dendrograma inferior (B} mues-
tra la relacidn existente entre las
observaciones (anilisis), utilizando
en este caso, como criterio de fami-
liaridad, las distancias euclideas.
Como puede observarse, se diferen-
cian claramente tres agrupaciones o
familias de andlisis. La primera esta-

ria compuesta por los nimeros 23
al 40, |a segunda porlos nimeros 4
al 21, y ladltima por los ndmeros 6
y 8. El dendrograma complementa-
rio, realizado con los coeficientes
de correlacion, puede utilizarse para
definir subfamitias de puntos de al-
ta correlacién y baja distancia, de
gran interés en estudios geoquimi-
cos (en el mds amplio de los senti-
dos) e inductivos.

ANALISIS FACTORIAL

FUNDAMENTO

Ei andlisis Factorial es un trata-
miento matemdtico mulitivariable
muy utilizado con diversas finalida-
des en distintos campos de la cien-
cia. En estudios hidroquimicos se
dispone ya de una relativa experien-
cia de su aplicacién (8, 9, 10...).
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Se puede decir, en pocas palabras,
que es una técnica que permite re-
ducir las M variables consideradas,
de un conjunto de N observaciones,
a un ndmero reducido de nuevas
variables, las cuales soportan el ma-
yor peso de la varianza muestral. A
estas nuevas variables es a las que se¢
denomina Factores o Componentes.
El tratamiento ulterior permite ha-
cer representaciones, tanto de varia-
bles originates como de observacio-
nes, en base a los Factores o Com-
ponentes deseados, lo que normal-
mente suministra informacion adi-
cional no alcanzable con técnicas
descriptivas,

EJEMPLO DE APLICACION.
INTERPRETACION

En la figura 3 se presentan dos sali-
das por impresora, correspondien-
tes a un mapa de posicion de varia-
bles hidroquimicas realizado con
los factores 1-2 (A), y a un mapa de
posicion de observaciones para los
factores 1-3 (B). Dichos mapas de
posicion, como se denominan usual-
mente estas representaciones, fue-
ron obtenidos por una impresora
Data General I1PS-5,000 conectada a
un microordenador Data General
MPT-100, a partir del programa co-
rrespondiente; el programa, deno-
minado FACTOR, fue, asimismo,
adaptado por A. Padifla de Davis
{5)(6y 7).

En el mapa de posicién superior de
la figura 3 (A) puede observarse,
para un conjunto de andlisis de
aguas, cdmo los iones sulfato (B),
calcio {G) y magnesio {H)} forman
dn mismo agrupamiento, el cual ex-
plica la mayor parte de |a varianza
acumulada en el factor 1. Otra agru-
pacion es la integrada por los iones
fluoruro (K), cloruro (A} vy sodio
(E), cuyo peso en la varianza se dis-
tribuye entre los factores T y 2.
Quedan descolgados de una vincu-
lacion apreciable al peso de varian-
za de los factores 1y 2, y, por tan-
to, de los procesos geoquimicos
mavyoritarios, la temperatura (I}, los
bicarbonatos (C) y los nitratos (D),

El mapa de posicién inferior (B)
realiza, por el contrario, una discri-
minacion selectiva del conjunto de
andlisis obtenidos, en este caso, a
partir de fos factores 1-3. Como
puede observarse, existe una alta
densidad de agrupamiento en el
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Fig. 3. Mapas de posicidn de variables (A} y de observaciones [B) para un trata-
miento Factorial (programa FACTOR, microordenador Data General MPT-100).
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cuadrante inferior izquierdo, cuyos
elementos responden a semejantes
procesos geoquimicos. La informa-
cion mds intercsante es, ldgicamen-
te, la aportada por lus elementos
desagrupados; asi, |a discriminacion
producida en sentido vertical pone
de manifiesto puntos de agua con
estructuras composicionales modifi-

cadas por aportes fundamentalmen-
te de origen antropico {contamina-
cién); la discriminacién obtenida en
sentido horizontal resalta, por el
contrario, a los puntos de agua fuer-
temente influenciados por aportes
salinos de naturaleza evaporitica

(2).
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