NELINEARNI REGRESNI MODELY

Z4kladni ulohy:
1. Konstrukce kalibraénich modeli,

2. Ovéteni teoretickych modelu fyzikalné-chemické zakonitosti,
3. Tvorba empirickych modelu,

Tvorba regresniho modelu f(x, B) ¢ili funkce

a) vektoru nastavovanych proménnych (deterministickjch,
kontrolovatelnych, vysvétlujicich, nezavislych) x,
tj. bodu {x.", y.}, i=1, ..., n,

b) vektoru parametri p o rozméru (m x 1), B =(B,, ..., B..)".

C) y je vysvétlovana proménna (zavisle p., odezva, méfeni,
pozorovani) na zvolenou kombinaci nastavovanych velidin x..




Fig. 4.12 The model of increase of analysis errors with time, for an analytical
system with a time-dependent parameter.
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FIGURE 1.7. ELISA test example: graph of observed and adjusted curves for
May and June
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FIGURE 3.3. Peptides example: observed solubility of 75 peptides versus their
RP-HPLC retention time
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FIGURE 3.7. Peptides example: observed and adjusted solubilities of 75 peptides
versus their RP-HPLC retention time
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FIGURE 3.4. Weight of tillers example: graph of observed and adjusted curve



Tvorba se formuluje s ohledem na regresni triplet:
1. zadana data,
2. navrZzeny model,

3. kritérium regrese.

Déleni regresnich modelu:
1. Linearni modely: parametry nemaji fyzikalni smysl
(koeficienty),

2. Nelinearni modely: parametry maji presny fyzikalni
vyznam.
(nept. rovnovazné konstanty (disocia¢ni, stability, sou¢iny
rozpustnosti) reak¢nich produktll, rychlostni konstanty
u kinetickych model(i, nezndmé koncentrace, atd.
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Model: TOZSITeny Debye-Hiickeluv zakon

pKvavstS p](;T— 05115\/-] N C]
©1+3.29x109 8y/1
Proménné:

Zévisle proménnd y: pK, . .. Nezévisle proménnd x: [

aT’ BZ: d? 33: C

Neznamé parametry: B p
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Zavislost smiS=n€ disoc. konstanty pK,, , . homatropinu na iontové sile:
Nulté priblizeni: pKT=1, a=1A, C=1
Nalezeno: PK,T=9.90(1), a = 6(2)A a C = 0.51(3)




POSTUP A DIAGNOSTIKA REGRESE:
/

Regresni triplet:

KVALITA DAT

' Vv¥BER KRITERIA VOLBA MODELU
(METODY) REGRESE :
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kde yvyp,i = f(xi§ b.]’ cec oy bm)
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CTATISTICKA AVALYZA:

GRADIENTOVA METODA
HLEDAUL MIMIMA

B



Formulace modelu

1. Linearni regresni model: j= linearni kombinaci
parametrl, napi. model

f(x, B) = B, + B, sin (%)
Pro linearni regresni modely plati podminka
8f(x, B)
8B,

g konst. j = 1, ..

2. Nelinearni regresni model: alespoii pro jeden parametr B,
je parcialni derivace g; jeho funkci,

Déli se:
1. Neseparabilni modely, kdy podminka parcialni derivace g
neplati pro Zzadny parametr modelu, napft.
f(x, B) = exp(B,; x) + exp(B, x)

2. Separabilni modely, kdy podminka parcialni derivace g; plati
“alespoti pro jeden modelovy parametr, napf.
f(x, B) = B, + B, exp(B; X)

ktery je nelinedrni pouze vzhledem k parametru f,.

3. Vnitiné linedrni modely, jsou nelinearni, ale lze je
reparametrizaci pievést na linearni regresni model, napf.

f(x, B) = p* x

ktery reparametrizaci y = p* pfechazi na linearni model.




Geometrie nelinearni regrese

Kritérium regrese U(B) vektorovym zapisem
up) = ly - fI°

kde y = (YIS o Yn)Ta f: (f(Xb [3)9 s ¥y f(Xna ﬁ))Ta
a symbol |x| = yx T x oznacuje euklidovskou normu.
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Minimum t&elové funkce U(B) pro (a) linearni modely, (b) nelinearni modely




Pro linearni regresni modely:

1. Utvar kritéria U(B) v prostoru odhadi je elipticky
hyperparaboloid se stiedem v bodé [b, U(b)], kde nabyva
minimalni hodnoty.

2. Utelova funkce U(P) je vzhledem k p kvadratickou formou p'
(X" X) B a matice X' X je pozitivné definitni.

Pro nelinearni regresni modely:

1. Sloit&jsi utvary vznikaji u nelinernich modeli v zavislosti na
nelinearité funkce f(x, B), poctu extrémil a sedlovych bodu.
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Ptipad dvou lokalnich minim p a p” a sedlového bodu S



Geometricka interpretace hledani minima U(p)

2. O lokalnim chovani funkce U(B) v okoli libovolného bodu f;
Ize ziskat kvantitativni informace z jejiho Taylorova rozvoje

U@ = UG+ AB," g, + o AB;T H, AB,



Numerické postupy

Nelinearni minimalizace: model f(x, B) je nelinearni vzhledem
k parametru 3,

Nelinearni maximalizace: pouziti maximalni vérohodnosti

Extremalizace: uziti libovolného kritéria regrese, kde
"proménné" jsou regresni parametry p

OptimalizaCni metody:
_ hleddni volného extrému, pokud nejsou na regresni
parametry kladena Zadna omezeni,
_ hleddni vazaného extrému, jestlize regresni parametry musi
spliiovat jisté omezujici podminky.




Programy obsahuji:

1. hledani extrému v zadaném sméru (jednorozmérna

optimalizace),
2. invertaci matic,
3. numerické derivace (u derivatnich metod),
4. zpusoby piekonavani lokalnich oblasti divergence.

Déleni programu:
a) nederivaéni optimaliza¢ni metody,
b) deriva¢ni metody pro kritérium metody MNC,
¢) obecné derivacni metody,
d) algoritmy pro specialni pfipady.




Nederivacni metody

Umoziuji nalezeni extrému G(f) vzhledem k B:
1. metody pifimého hledani,
2. simplexové metody,
3. metody vyuZzivajici nahodnych ¢isel,
4. postupy specialng vhodné pro MNC.



1. Metody primého hledani

Hookuv-Jeevsiv algoritmus:

a) krokové posuny a nalezeni zlepSeného odhadu B, ®, pro ktery
je G(B,") < G(BM), | | |
b) hledént lokalnfho minima B* ve smé&ru pP a g, @.

By

Postup koordinatniho hledani (Sarkované znazorn€ny neuspé$né smeéry)



Rosenbrockova metoda: misto krokového hledani ve smeru s
rotaci soufadného systému tak, aby jedna osa splynula se
smérem S = B,V - pY.

B

Postup Rosenbrockovy minimalizace



2. Simplexové metody

Postupné vytvaieni adaptivnich polyedrii (simplexu):

Simplex pro (a) m = 2, a (b) m = 3 parametry.
Simplex A, B, C lze ptevratit do tif poloh CBE, ABE, ACE



7 potateniho odhadu B se postupné tvoii simplexy.
Simplex je konvexni mnohost€n v m-rozmérném prostoru
parametrd pravé svymi (m+1) vrcholy.

Postup minimalizace:
1. Konstrukce vychoziho simplexu.
2. Iterativni postup k minimu.
3. Identifikace ukonceni hleddni termiace.



2. Iterativni postup k minimu
Na spojnici mezi Vy a jeho zrcadlovym obrazem pét operaci:
reflexe, expanze, kontrakce, redukce a pFenesent.

@&\'-.‘f’t-f—ée. ® 5 EXPAVZE
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Z4kladni operace simplexu:
a) reflexe, b) expanze, ¢) kontrakce, d) redukee a ¢) pieneseni
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4. Postupy sEeciélné pro MNC

Algoritmus LETAGROP: "mapovani dolicku” m-rozmernym

eliptickym hyperparaboloidem.
Po dosazeni vyjde (m + 1)(m + 2)/2 "nastield" (= linearnich
rovnic) pro uréeni koeficienti aproximacniho paraboloidu.

(A

Geometricka interpretace hledani minima U(B) (LETAGROP)



