6.2 Validace nové analytické metody

V zor ova uloha 6.2 Postup validace a regresni diagnostika

Na Uloze V6.14 Validace stanoveni amonnych iontzz v pitnych vodach proved’te ovéteni ¢asové nenaroéné metody
stanoveni obsahu amonnych iontd y soupravou Spektroquant, ato srovnanim se standardni metodou x stanoveni
amoniaku podle CSN - 1SO 7150-1, ktera je viak ndro¢na na provedeni. Pro Gely vyhodnoceni se predpokl 4da,
ze rozptyl obsahu u standardni metody je zanedbatelny. (1) VySetiete statistickou vyznamnost Useku b, (ma byt B,
=0). (2) Odstrarite z dat odlehl€ hodnoty. (3) K jakym zavérim vede kombinovany test iseku a smérnice?
ReSeni:

1. Navr h modelu: navrhneme regresni model (ptimky) y = B, + B,x, ukterého budeme testovat nulovou hypotézu

Ho Bo=0,B, =1

2. Piredbézna analyza dat: polohaa promenlivost proménnych 'y, x se posuzuje na zakladé prizméru a smerodatné
odchylky hodnot kazdé proménné. Pearsonziv parovy korelacni koeficient ukazuje vysokou korelaci proménnych

yax.
Proménna Pramér Smérodatna Parovy korelagni Spoétena

odchylka koeficient hladina vyznamnosti
y 2.0443E-01 1.9296E-01 10000 0 -
X 2.1048E-01 2.0848E-01 0.9958 0.000

3. Odhadovéni parametrii: klasickou metodou nejmengich &tverci (MNC) byly nalezeny odhady parametri, tseku
B, asmérnice B, . Studenttv t-test ukazal, ze Usek (absolutni ¢len) B, je statisticky nevyznamny, zatimco smérnice
B, je statisticky vyznamna, kdyz t,-(20-2) = 2.101.

Parametr Odhad Smérodatna Hy b =0vs Ha b 20 Spoétena
odchylka t-kritérium hypotéza H,je hlad. vyznam.

bo 0.010432 0.00566 1.8436 Akceptovdna  0.081

b, 0.92170 0.01933 47.681 Zamitnuta 0.000

4. Z&kladni statistické char akteristiky: parovy korelacni kodficient r ukazuje, ze navrzeny linearni regresni model
je statisticky vyznamny. Vysoka hodnota koeficientu determinace D (= 99.17 %), piredstavujici procento bodu
vyhovujicich regresnimu modelu, ukazuje, Ze vSechny body vytecné koresponduji s modelem piimky. S/edni
kvadraticka chyba predikce MEP a Akaikovo informacni kritérium AIC se uzivaji k rozliSeni mezi nékolika
navrzenymi modely. Za optimalni se povazuje model, pro ktery dosahuje MEP a AlC minima ni hodnotu.

Vicenéasobny korelacni koeficient, r :0.99585
Koeficient determinace, D[%] 199.171
Predikovany koeficient determinace, R%, :0.99414
Stedni kvadratickéa chyba predikce, MEP : 4.1406E-04
Akaikovo informacni kritérium, AIC :-166.78

5. Regresni diagnostika: obsahuje pomicky a postupy pro interaktivni analyzu (a) dat, (b) modelu, (c) metody,
coz jsou slozky tzv. regresniho tripletu.

Kritika dat: vérohodnost nalezenych odhadi parametra f3,, B, 1ze posoudit nazakladé grafu regresniho modelu
(obr. 6.2-1a).

(8) Analyzak asickychrezidui neni priliSspolehlivaanemusi indikovet silné odlehléhodnoty. Grafickaandyza é vs. ¥,
(obr. 6.2-1b) je schopnaindikovat podezielé body, trend a heteroskedasticitu. Miry polohy a rozptyleni klasickych
rezidui by meély dosahovat hodnot, blizkych experimentanimu Sumu. Odhad smerodatné odchylky s(€) setotiz blizi
svou velikosti experimentdini chybg, kterou je zatizena zavisle proménna. Odhad Sikmosti a Spicatosti nedokazuji
Gaussovo normd ni rozdéleni rezidui, normalitu.



Obr. 6.2-1a Graf regresniho modelu, ADSTAT. Obr. 6.2-1b Analyza klasickych rezidui, ADSTAT.

Bod M¢éfena Predikovana Smérodatna Klasické Relativni
hodnota hodnota odchylka reziduum reziduum
i Yexp,i Yiyp,i Yiyp, ) € €.
1 1.5000E-02 2.1493E-02 5.4943E-03 -6.4929E-03 -4.3286E+01
2 2.1000E-02 2.1493E-02 5.4943E-03 -4.9287E-04 -2.3470E+00
3 1.0000E-02 2.1493E-02 5.4943E-03 -1.1493E-02 -1.1493E+02
4 4.0000E-02 2.3336E-02 5.4674E-03 1.6664E-02 4.1659E+01
5 2.4000E-02 3.3475E-02 5.3219E-03 -9.4750E-03 -3.9479E+01
6 3.0000E-02 3.4397E-02 5.3089E-03 -4.3967E-03 -1.4656E+01
7 3.5000E-02 3.5318E-02 5.2959E-03 -3.1838E-04 -9.0966E-01
8 2.8000E-02 3.9927E-02 5.2317E-03 -1.1927E-02 -4.2596E+01
9 3.2000E-02 4.7300E-02 5.1310E-03 -1.5300E-02 -4.7814E+01
10  8.2000E-02 7.4952E-02 4.7793E-03 7.0485E-03 8.5957E+00
11 1.4300E-01 1.3947E-01 4.1622E-03 3.5294E-03 2.4681E+00
12 2.0400E-01 2.0399E-01 3.9329E-03 1.0337E-05 5.0673E-03
13 2.6200E-01 2.6390E-01 4.1260E-03 -1.9002E-03 -7.2528E-01
14  3.2200E-01 2.8694E-01 4.2968E-03 3.5057E-02 1.0887E+01
15  3.0500E-01 3.0538E-01 4.4666E-03 -3.7676E-04 -1.2353E-01
16  3.5500E-01 3.5146E-01 4.9977E-03 3.5382E-03 9.9666E-01
17  3.8800E-01 3.5607E-01 5.0579E-03 3.1930E-02 8.2293E+00
18  4.3100E-01 4.2981E-01 6.1490E-03 1.1936E-03 2.7693E-01
19  4.9600E-01 4.8972E-01 7.1601E-03 6.2830E-03 1.2667E+00
20  5.5000E-01 5.4041E-01 8.0697E-03 9.5895E-03 1.7435E+00
21  5.2000E-01 5.7267E-01 8.6668E-03 -5.2670E-02 -1.0129E+01
Rezidudlni soucet ¢tverci, RSC 1 6.1717E-03
Pramgr absolutnich hodnot rezidui, M, : 1.0937E-02
Priimer relativnich rezidui, Mg : 1.8720E+01
Odhad rezidudlniho rozptylu, s?(e) 1 3.2482E-04
Odhad smérodatné odchylky rezidui, s(€) : 1.8023E-02
Odhad Sikmosti rezidui, g,(€) 1 -6.8328E-01
Odhad 3picatosti rezidui, g,(€) : 5.7550E+00

(b) Analyza ostatnich rezidui: Jackknife reziduaindikuji odlehlé body, z diagond-nich prvki H;; projekeni
matice H adiagona nich prvka H,,; zobecnéné projekéni matice H,,, pouze extrémy. Ostatni druhy rezidui a kritéria
v tabulce indikuji obecné vlivne body (znageno hvézdickou u hodnoty). Jackknife rezidua e;; ukazuji, ze body ¢.
14 a21 jsou odlehlé, stejné tak i Cookova vzdadlenost D;; Atkinsonovavzdaenost A na¢. 14, 17, 21; kritérium DF,
na¢. 21, vérohodnostni vzdaenosti LD(b), , LD(s?), na¢. 21 aLD(b, s?),. Diagondni prvky H; projekeni matice H
ukazuji naextrémy ¢. 20, 21, adiagondni prvky zobecnéné H ; projekéni matice H,,, pak na extrémy ¢&. 21.

INDIKACE VLIVNYCH BODU: (* indikuje odlehly nebo vlivny bod)
Bod Standardizované Jackknife Predikované Diagonalni
reziduum reziduum reziduum prvky
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€y
-3.7826E-01

-2.8713E-02
-6.6955E-01
9.7031E-01

-5.5026E-01
-2.5528E-01
-1.8481E-02
-6.9154E-01
-8.8560E-01

10 4.0561E-01

11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21

2.0127E-01
5.8773E-04
-1.0831E-01
2.0029E+00
-2.1578E-02
2.0433E-01
1.8458E+00
7.0453E-02
3.7988E-01
5.9505E-01

-3.3331E+00
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prvky

H i
9.9767E-02
9.2975E-02
1.1434E-01
1.3702E-01
1.0174E-01
8.9900E-02
8.6361E-02
1.0731E-01
1.1898E-01
7.8370E-02
5.5351E-02
4.7619E-02
5.2994E-02
2.5598E-01
6.1441E-02
7.8922E-02
2.4395E-01
1.1663E-01
1.6423E-01
2.1538E-01

6.8074E-01*

LD(b)

1.6197E-02
9.3364E-05
5.0706E-02
1.0521E-01
3.1943E-02
6.8422E-03
3.5677E-05
4.8581E-02
7.6317E-02
1.3749E-02

i
-3.6957E-01
-2.7948E-02
-6.5952E-01
9.6874E-01
-5.3990E-01
-2.4889E-01
-1.7989E-02
-6.8173E-01
-8.8034E-01
3.9651E-01
1.9611E-01
5.7205E-04
-1.0546E-01
2.1949E+00*
-2.1003E-02
1.9910E-01
1.9831E+00
6.8582E-02
3.7116E-01
5.8466E-01
-5.0342E+00*

Cookova
vzdalenost
D
7.3300E-03
4,2236E-05
2.2966E-02
4.7713E-02
1.4461E-02
3.0958E-03
1.6139E-05
2.2002E-02
3.4587E-02
6.2219E-03
1.1411E-03
8.6356E-09
3.2441E-04
1.2088E-01*
1.5234E-05
1.7389E-03
1.4563E-01*
3.2694E-04
1.3522E-02
4.4394E-02
1.6709E+00*

€
-7.1581E-03
-5.4336E-04
-1.2670E-02
1.8353E-02
-1.0380E-02
-4.8144E-03
-3.4847E-04
-1.3024E-02
-1.6650E-02
7.5816E-03
3.7282E-03
1.0854E-05
-2.0053E-03
3.7170E-02
-4.0142E-04
3.8329E-03
3.4659E-02
1.3508E-03
7.4605E-03
1.1994E-02
-6.8513E-02

Atkinsonova
vzdalenost
A
3.6461E-01
2.7573E-02
6.5067E-01
9.5058E-01
5.1431E-01
2.3647E-01
1.7045E-02
6.3739E-01
8.0583E-01
3.3611E-01
1.4347E-01
3.9426E-04
7.6440E-02
1.6608E+00
1.6559E-02
1.7711E-01
1.7872E+00
7.6724E-02
4.9524E-01
9.0237E-01
8.5100E+00*

Vérohodnostni vzdalenosti

LD(S);

1.7607E-02
2.4550E-02
6.4629E-03
4.3416E-05
1.1124E-02
2.1276E-02
2.4575E-02
5.6554E-03
4.6137E-04
1.6655E-02

LD(b,),

Hi
9.2936E-02
9.2936E-02
9.2936E-02
9.2027E-02
8.7194E-02
8.6768E-02
8.6345E-02
8.4263E-02
8.1052E-02
7.0320E-02
5.3333E-02
4.7619E-02
5.2408E-02
5.6839E-02
6.1418E-02
7.6894E-02
7.8758E-02
1.1640E-01
1.5783E-01
2.0048E-01*
2.3124E-01*

Vliv na
predikci

DF,
-1.1830E-01
-8.9460E-03
-2.1111E-01
3.0841E-01
-1.6687E-01
-7.6720E-02
-5.5300E-03
-2.0680E-01
-2.6145E-01
1.0905E-01
4.6548E-02
1.2791E-04
-2.4800E-02
5.3883E-01
-5.3726E-03
5.7462E-02
5.7985E-01
2.4892E-02
1.6068E-01
2.9277E-01
-2.7610E+00*

3.3156E-02
2.4639E-02
5.5981E-02
1.0573E-01
4.2062E-02
2.7816E-02
2.4609E-02
5.3172E-02
7.6411E-02
2.9869E-02




11 2.5223E-03 2.2505E-02 2.4912E-02
12 1.9089E-08 2.4593E-02 2.4593E-02
13 7.1711E-04 2.3980E-02 2.4663E-02
14 2.6552E-01 3.9713E-01 7.1973E-01
15 3.3675E-05 2.4569E-02 2.4601E-02
16 3.8434E-03 2.2442E-02 2.6111E-02
17 3.1948E-01 2.4454E-01 6.1812E-01
18 7.2270E-04 2.4333E-02 2.5021E-02
19 2.9870E-02 1.7552E-02 4.6238E-02
20 9.7905E-02 9.3426E-03 1.0458E-01
21 3.4023E+00 9.7291E+00* 1.8199E+01*

(c) Grafy vlivnych bodii (obr. 6.2-2) jsou schopny indikovat p¥itomnost odlehlych hodnot a extrémi. Graf
predikovanych rezidui ukazuje naodlehlé body ¢. 21, 14, 17. Pregibon:v graf ukazuje nasilng vliivny bod ¢. 21.
Williamsiv graf indikuje ¢. 14 a 21 jako odlehlé body a jako extrémy ¢. 20, 21. McCullohiv-Meeterziv graf
dokazuje odlehlé body ¢. 14, 17, 21 aextrémy ¢&. 20, 21. Konegné L-R graf dokazuje odlehlé body ¢. 14, 17, 21 a
soucasné extrém ¢. 20. Lze uzaviit, Ze body €. 14, 21 jsou vétSinou diagnostik indikovany jako odlehlé.
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Obr. 6.2-2 Grafy vlivnych bodi, vlievo, graf predikovanych rezidui, a vpravo, Pregiboniiv graf, ADSTAT.
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Obr. 6.2-2 Grafy vlivnych bodi, vlievo, Williamsiv graf, a vpravo, McCullohiiv-Meeteriv graf, ADSTAT.
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Obr. 6.2-2 Grafy vlivnych bodi, L-R graf, ADSTAT.

(d) Indexové grafy (obr. 6.2-3) upozoriiuji pouze na podeziel é body. Andrewsiiv indexovy graf agraf normovanych
rezidui ukazuji na podezielé body ¢. 14, 17 a 21. Indexovy graf prvki H projekéni matice pak na podezielé extrémy ¢&.
21.
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Obr. 6.2-3 Indexové grafy, vievo: Andrewsiiv graf, a vpravo: graf normovanych rezidui, ADSTAT.
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Obr. 6.2-3 Graf prvkii H-projekéni matice, ADSTAT.

(e) Rankitove grafy (obr. 6.2-4) ukazuji vedle normality rozdéleni doty¢nych rezidui i navlivné (zde odlehlé) bodly.
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Obr. 6.2-4 Rankitové grafy, vlevo, graf normovanych rezidui, a vpravo, Andrewsiv graf, ADSTAT.

Graf normovanych rezidui ukazuje na¢. 21 anac. 17 a 14 jako naodlehlé body. Andrewsiv graf predstavuje ¢. 21 jako
odlehly bod. Graf predikovanych rezidui a graf Jackknife rezidui ¢. 21, 14, 17 jako odlehlé body.
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Obr. 6.2-4 Rankitové grafy, vlevo, graf predikovanych rezidui, a vpravo, graf Jackknife rezidui, ADSTAT.

Model: Parcialni regresni grafy aparcidlni rezidudlni grafy jsou uréeny pro vicerozmérné linedrni regresni modely
anemaji proto smys u jednorozmérného regresniho modelu. Vhodnost modelu se posuzuje piimo v grafu obsahujicim
data a prubéh modelové funkce. Je patrné, ze v tomto pripadé je primka akceptovatelnd a data nevykazuji nelineérni
prabéh.

M etoda: do této asti patii vySetieni spinéni zakladnich predpokladii metody nejmensich ctverci (MNC), zakterych
by méla metoda vést k nejlepSim linearnim nestrannym odhadiim regresnich parametr:

Fisherziv-Shedecoriiv test vyznamnosti regrese potvrdil, ze navrzeny model je prijat jako vyznamny.

Scottovo kritérium multikolinearity nemé smysl u jednorozmérného regresniho model u.

Cookiiv-Weisberguiv test heteroskedasticity dokazuje, ze rezidua vykazuji heteroske-dasticitu (nekonstantnost
rozptylu).

Jarqueriv-Berranv test normality rezidui ukazuje, Ze klasicka rezidua nevykazuji Gaussovo rozdéleni.

Wal diiv test autokorel ace ukazuje, ze klasi ckd rezidua nejsou autokorelovana. To by bylo totiz véznym upozornénim
ke zhodnoceni provedeného experimentu, ze dod o k naruseni podminek. Mnohdy vak mize zpisobit heteroskedasticitu
i jeden odlehly bod.

Znaménkovy test prokazuje, ze znaménko klasickych rezidui se dostatecné stitidd, a proto rezidua nevykazuji zadny
trend.

TESTOVANI REGRESNIHO TRIPLETU (DATA + MODEL + METODA):

Fisheriv-Snedocor tiv test vyznamnosti regrese, Fo,, 122735
Tabulkovy kvantil, F,_,(m-1, n-m) 1 4.3807
Zaver: Navrzeny model je piijat jako vyznamny.

Spoctena hladina vyznamnosti 1 0.000

Scottovo kritérium multikolinearity, M : 3.0004E-15

Zaver: Navrzeny model je korekini.




Cookiiv-Weisher giiv test heter oskedasticity, S 1 902.50

Tabulkovy kvantil, ¥2.,(1) :3.8415

Zaveér: Rezidua vykazuji heteroskedasticitu.

Spoctena hladina vyznamnosti 1 0.000
Jarquedv-Berraiiv test normality rezidui, L(e) 1 8.2754

Tabulkovy kvantil, ¥%.,(2) :5.9915

Zaver: Normalita neni prijata.

Spoctena hladina vyznamnosti :0.016
Waldiv test autokor elace, W, 1 0.5898

Tabulkovy kvantil, ¥%.,(2) :3.8415

Zaveér: Rezidua nejsou autokorelovana.

Spoctena hladina vyznamnosti 1 0.000
Znamékovy test, D, :-0.8870

Tabulkovy kvantil, N,_, :1.6449

Zaver: Rezidua nevykazuji trend.

Spoctena hladina vyznamnosti :0.188

Graf autokorelace (obr. 6.2-5) vykazuje nahodny mrak boda rezidui.
Graf heter oskedasticity (obr. 6.2-5) vykazujetrend, klin, coz odpovida heteroske-dasticité, nekonstantnosti rozptylu.
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Obr. 6.2-5 Vlevo, graf autokorelace, avpravo, graf heteroskedasticity, ADSTAT.

6. Konstrukce zpiesnéného modelu: (a) Po odstranéni bodi ¢. 14, 17, 21 byly nalezeny nové odhady parametri
zpresnéného model u.

Par ametr Odhad Smérodatna Hy bj=0vs. H, b #0 Spottena
odchylka t-kritérium hypotéza H,je hlad. vyznam.

by 0.00639 0.002412 2.6490 Zamitnuta 0.018

b, 0.94034 0.009356 100.51 Zamitnuta 0.000

Zpiesnény model (v zavorce je uveden odhad smérodatné odchylky parametru)

y = 0.00639 (0.00241) + 0.9403 (0.0094) x
je dolozen statistickymi charakteristikami: stedni kvadraticka chyba predikce MEP a Akaikovo informacni kritérium
Al C doséhly nizSich hodnot, ¢imz dokazuji kvalitngjsi model nez prededly.

Vicenasobny korelacni koeficient, r :0.99921
Koeficient determinace, 100 % D :99.842
Predikovany koeficient determinace, R?, : 0.9990
Stiedni kvadraticka chyba predikce, MEP : 6.1534E-05
Akaikovo informagni kritérium, AIC :-174.03

Rezidua nyni vykazuji normdlni rozdéleni a nevykazuji trend, stale vSak vykazuji heteroskedasticitu, a proto Ize
doporugit uziti metody vazenych ngymenSich ¢tverca.

(b) Uzitim statistické véhy (w. = 1/y;?) kompenzujeme heteroskedasticitu v datech. Obdrzime nové spravngjsi odhady
parametrii.

Parametr Odhad Smérodatnd  Hy byj=0vs. H,: by 20 Spoétena
odchylka t-kritérium hypotézaH,je hlad. vyznam.
b, 0.002129 0.001974 1.0782 Akceptovana 0.297




| b, 0.94617 0.073078 12.947 Zamitnuta 0.000

Opraveny model matvar, (v zavorce je vzdy uveden odhad smérodatné odchylky parametru):

y = 0.00213 (0.00197) + 0.9462 (0.0731) x.
Jelikoz dodlo ke snizeni rozhodujicich kritérii, st"edni kvadratické chyby predikce MEP a Akaikova informachiho
kritéria AIC, I1ze povazovat tyto odhady za lepSi nez piededlé. Pearsoniv korelagni koeficient r, atim padem i koeficient
determinace D vychézi nepatrné horsi nez u preded ého odhadu bez statisticke véhy.

Vicenasobny korelaéni koeficient, r :0.95544
Koeficient determinace, 100 % D :91.287
Predikovany koeficient determinace, R% :0.93371
Stredni kvadraticka chyba predikce, MEP : 5.1179E-05
Akaikovo informacni kritérium, AIC :-181.63

7. Zhodnoceni kvality modelu: nalezeny model ma tvar (v zévorce je vzdy uveden odhad smérodatné odchylky
parametru)

y =0.00213 (0.00197) + 0.9462 (0.0731) x
aintervalovy odhad parametri Useku 3, a smérnice 3, bude

by ~ 1, ,,(18) /Dby < By < by + 1, ,,(18) /Db

a po dosazeni
0.00213 - 2.12 x 0.00197 < B, < 0.00213 + 2.12 x 0.00197
vyjde
-0.00205 < B, < 0.00630.

Tento interval spolehlivosti Useku regresni primky zahrnuje nulu, takze Ize Gsek 5, povaZovat za nulovy.

Analogicky dosazenim do intervalu spolehlivosti smérnice obdrzime nerovnost

0.9462 - 2.12 x 0.0731 < B, < 0.9462 + 2.12 x 0.0731
apo vygisleni
0.7912 < B, < 1.1012.

Jelikoz tento interval obsahuje jednicku, |ze povazovat smernici £, za jednotkovou.

Lze uzaviit, Ze Usek regresni piimky |ze povazovat za nulovy B, = 0 a smérnice 3, neni vyznamng odlidna od
jedni¢ky. Vysedky nové metody se proto statisticky vyznamné nelisi od metody standardni.



