Klasicka nebo robustni linearni regrese?
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Souhrn

Stru¢na charakteristika a srovnani klasické linearni regrese metodou nejmensich
¢tvercii a robustnéjSich postupi nazvanych "standardizovana metoda hlavnich
komponent™ a regrese podle Passinga-Babloka.
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1. Uvod

Regresni postupy se pouZzivaji uz dlouho, ale teprve s rozsirenim nejdrive
programovatelnych kalkulatori a pozdéji minipo¢itaci ¢i stolnich pocitaca a jejich
prislusného programového vybaveni se zacaly pouzivat ve velkém. BohuZel nejcastéji
uzivana klasicka linedrni regrese se aplikuje nep¥Fili§ vhodnym zptlisobem nebo se jeji
vyznam precefiuje (1). V dalSim se omezime pouze na regresi s pfimkovym modelem.

"Klasicka" linedrni regrese pracuje na principu minimalizace souctu ¢tvercii odchylek
naméienych hodnot od hodnot vypoc¢tenych ve sméru vysvétlované neboli zavisle
proménné. Jeden ze zakladnich predpokladii pouziti tohoto zpusobu je, aby hodnoty
vysvétlujici (nezavisle) proménna mély neurcitosti Fadové mensi, neZ hodnoty

pouZzivala prevazné pii konstrukci napf. kalibracnich kiivek, koncentrace analytu v
jednotlivych kalibra¢nich roztocich byly ziskdny pfesnym navaZenim a rozpusténim
Cisté substance a piesnym fedénim tohoto zakladniho roztoku a uvedeny prepoklad byl
automaticky splnén. Jakmile se v§ak rozmohlo jeji pouziti nap¥. pro porovnani vysledkii
dvou analytickych postupt (tfebas testovani moZné zaménitelnosti metod) a oba
analytické postupy mély srovnatelné velkou neurcitosti stanoveni, zacala selhavat. To, Ze
se stale s timto nedobrym pouZitim setkivame, je zpiisobeno m.j. nedostate¢nou
informovanosti a také tim, Ze na rozdil od jinych druhii regrese je klasicka linearni
regrese metodou nejmensich ¢tverctii zminovana ve vSech priru¢kach, implementovana
ve v§ech statistickych programech a v Fadé tabulkovych kalkulatori (spreadsheets). Jiné
regresni postupy jsou na stolnich poc¢itacich dostupné mnohem obtiznéji. Pro pripady,
kdy neni pouziti klasické regrese vhodné, 1ze pouzit robustnéjsi postupy, tedy takové,
které nejsou tolik citlivé na volbu vysvétlujici a vysvétlované proménné (poZzadavek
mnohem menSi neurcitosti u vysvétlujici proménné), na odlehlé hodnoty, na
"nenormalitu" apod. Budou zde uvedeny dva z nich a to tzv. standardizovana metoda
hlavnich komponent (5) a postup uvefejnény Passingem a Bablokem (4,5,8).

2. "Klasicka" linearni regrese

Tato regrese je podrobné popsana napfr. v (2). Praktické postiehy a postup vypoctu jesté
z doby, kdy vypocetni technikou v laboratori byla logaritmicka pravitka a kalkulacky,



jsou srozumitelné popsany napf. v (6). Jednou z jejich typickych vlastnosti je, Ze pokud
vzajemné vyménime vysvétlujici a vysvétlovanou proménnou, vyjde nam ve vétSiné
pripadi dost jina regresni primka.

3. Standardizovana metoda hlavnich komponent

V anglickém originalu "Standardized principial component analysis" (5). Nazorné se da
charakterizovat treba takto. Provedeme "klasickou" regresi, pak vzijemné vyménime
vysvétlujici a vysvétlovanou proménnou a provedeme znovu "klasickou™ regresi.
Ziskame tak dvé regresni primky
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Vyslednou regresni pfimku ziskame jako jakousi "stfedni hodnotu" obou pilivodnich
primek. Jeji smérnici b (slope) vypocteme jako geometricky priamér obou piivodnich
smérnic
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a jeji Gsek a (intercept) vypocteme

a=y—bx

pri¢emz Y a X jsou aritmetické priméry vSech hodnot y a x. Vysledna regresni primka
y=a+bx

neni tedy zavisla na volbé vysvétlujici a vysvétlované proménné. Podminkou pro pouziti
této ""prumérujici" regrese je, aby v rozmezi, v némz ji provadime, byla alespon
priblizné splnéna rovnost
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A Sy
Vv niZ sey ,Sey jsou smérodatné odchylky, které popisuji neurcitost hodnot x a y. Ziskaji se
z dat o opakovatelnosti resp. reprodukovatelnosti, ktera nejsou soucasti hodnot
zpracovavanych provadénou regresi. sy, Sy jsou smérodatné odchylky vypocitané z dat x
ay, se kterymi provadime regresi. Jsou tedy mirou rozptyleni téchto dat, chceme-li
mirou §ife intervalu, v némz regresi provadime.

4. Passing-Bablokova regrese

Jedna se o regresi (4,5,8), jejiz vysledky jsou pry m.j. velmi odolné viici odlehlym
hodnotam (outliers). Je zaloZena na myslence spojit kazdy bod x;,y; s kazdym bodem
Xi,Yi pfimkou a vypocitat vSechny smérnice takto vzniklych primek.
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Jak u¢i kombinatorika (8), pocet takto vzniklych primek se rovna po¢tu kombinaci 2.
tiidy (vZdy dva body) z n prvku (n=pocet méreni) bez opakovani (v dané kombinaci je
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dany bod pouZit nanejvys jednou). Uvedeny pocet kombinaci je roven
Obecné plati, Ze



(5] e T
\ji/ = kK (n=-k)!
piicemznt =12 X (M —1) x(n—=2) 544

S rostoucim n roste pomérné rychle pocet kombinaci - tedy pocet vSech dvoubodovyvh

primek. Nékolik prikladii pocti téchto kombinaci je uvedeno v tab.1.
Tab.l Kombinace druhé t#idy z n prvkd s opakovanim

Smérnice vysledné (celkové) regresni piimky b se pak vypoé¢te jako median vSech
jednotlivych smérnic bj;

b = b g

-~
[

Usek vysledné regresni pfimky a se vypo&ita jako median “* ! rozdili
a i — ‘1' et Z’.Y i

Procedura podle Passing-Babloka miiZe zahrnovat konstrukci intervalia spolehlivost
useku a a smérnice b, dale testovani hypotézy b=1 a hypotézy a=0.

5. Zavér

Pro porovnani jsou data dle (5) uvedena v tab.2 zpracovana tiemi diskutovanymi
regresnimi postupy. Vysledky jsou sumarisovany v tab.3 a na obr.1. Usudek necht’ si
kazdy udéla svij.

Tab.2 Data pro srovnani regresnich postupt, n=10 (1)

proménna data
metoda 1 (x) 7.0 8.3 10.5 9.0 5.1 8.2 10.2 10.3 7.1 5.9
metoda 2 (y) 7.9 8.2 9.6 9.0 6.5 7.3 10.2 10.6 6.3 5.2

regresni postup smérnice b usek a
"klasicka" linedrni regrese 0.862 1.049
standardizovand metoda hlavnich komponent 0.947 0.352
Passing-Bablokova regrese 1.000 -0.050

Obr.1 Vysledky srovnavanych regresnich postupt, n=10, y=a+bx (1)
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