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SPRACOVANIE DAT VO FYZIKE OPEN SOURCE PROGRAMOM R
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Abstrakt. Open source program R je komplexny systém na manipulaciu s idajmi, ich spra-
covanie, analyzu a nasledné grafické zobrazenie. R je implementaciou jazyka S. Vysledky
Statistickej analyzy su v grafickej podobe zobrazené na displeji, niektoré medzivysledky sa
mdzu ukladat alebo zapisovat do stiborov. Pre zaciato¢nikov sa moze zdat, Ze program R
je velmi zloZity, nie je to v8ak celkom pravda. Hlavnd prednost programu je v jeho fle-
xibilite. BeZné Statistické programy vysledky analyzy zobrazuju priebeZne na obrazovke,
program R ich vSak uchovava ako ,,0bjekty, ktoré sa nezobrazuju, ale si pocas price
vzdy dostupné. Flexibilitu systému R predstavime ukdzkami vybranych prikladov pouzitia
Statistickych modelov na analyzu dat z fyzikdlnych experimentov. V prispevku opiSeme
analyzu, fitovanie dat a prezentaciu vysledkov analyzy typografickym systémom IATEX.
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DATA PROCESSING IN PHYSICS WITH OPEN SOURCE PROGRAM R

Abstract. R is an open-source statistical environments modelled under the S language.
R has many function for statistical analyses and graphics. The results from analyses are
displayed on the screen, some intermediate results can be saved, written in a file, or used in
subsequent analyses. R could seem too complex for a non-specialist. This may not be true
actually, a main feature of R is its flexibility. Classical software displays immediately the
results of an analysis, R stores these results in an “object”, so that an analysis can be done
with no result displayed. We will see some examples of statistical models for analysing
the data from experiment illustrating the flexibility of R. This contribution covers several
topics in data analysis, including curve fitting and presentation of the results of analysis by
IATEX typographical system.
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1 Uvod

Pri spracovani experimentalnych dét v prirodovednej a technickej praxi obvykle vyuZivame
poznatky z prirodnych vied, informatiky a taktieZ matematickej Statistiky. Dominantnu ¢ast’
analyzy dat tvoria metddy, pomocou ktorych ziskavame relevantné informacie z pozorovani
a experimentov. Roz§irenie vykonnych osobnych pocitacov umoZnilo zaviest iterativnost’
a decentraliziciu pri spracovani experimentalnych tidajov a interpretécii vysledkov ich ana-
lyzy. Této situdcia vSak kladie vi¢Sie ndaroky na uzivatela, ktory ma moznost vyberu z velkej
ponuky pocitacovo orientovaného softvéru na Statistické spracovanie dat. Experimentator
je niteny k hlbSej analyze, o obyCajne vedie aj k radikdlnej zmene pristupu na rutinne
vykondvant pracovnu ¢innost..

Na trhu existuje velké mnozstvo komplexnych programov a programovych systémov
uréenych na spomenuté tcely, ¢i uz st to komeréné (MATLAB, S-Plus, SPSS, Statistica,
OriginLab a pod.) alebo open source softvérové prostriedky (R, Octave, PyLab, Qtiplot,
Labplot, eXtrema, Xmgrace a pod.). Pri ich aplikécii si v§ak musime uvedomit, Ze pocita¢
neprindSa nové informacie a tak v kone¢nom doésledku sa etapa vyhodnocovania experimen-
tov a pozorovani stdva najslab§im ¢ldnkom spracovania dt.

Program R bol vytvoreny Rossom Thakom a Robertom Gentlemanom v roku 1995
implementaciou jazyka S, ktory bol vyvinuty v Bellovych laboratéridch Rickom Beckerom,
Johnom Chambersom a Allanom Willksom v polovici sedemdesiatych rokov, a ktory slizi
ako zdklad systému S-Plus [10].

Zakladna distribicia systému R je udrziavana malou skupinou Statistikov zndmou pod
menom R Development Core Team. Obrovské mnoZstvo dodatoénej funkcionality je imple-
mentované formou balikov, vytvorenych velkou skupinou dobrovolnikov.

R je v podstate integrovana siprava softvérovych nastrojov umoziiujiica manipuldciu,
numerické spracovanie a grafické zobrazenie dit. Okrem iného poskytuje:

moZnosti efektivne manipulovat’ s ddtami a ukladat’ ich;

stbor operatorov na pracu s poliami, napriklad s maticami;

velku prepojent kolekciu prostriedkov na analyzu dat;

grafické moznosti na datovi analyzu a zobrazenie vysledkov priamo na pocitaci alebo
po vytlacenf;

e kvalitne vyvinuty, jednoduchy a efektivny programovaci jazyk (nazyvany ,,S) ob-
sahujici rozhodovacie operatory, cykly, rekurzivne funkcie definované pouzivatelmi,
vstupné a vystupné procedury. (V skutoCnosti je vdcSina funkcii napisanych v ja-
zyku S.)

Oznacenie ,,prostredie” ma charakterizovat’ systém R skor ako plne prepojeny systém
a nie ako postupne dopliiani zbierku $pecialnych nepruznych nastrojov, ako sa to asto stdva
v pripade inych programov uréenych na analyzu dat.

R je vyborny prostriedok na rozvoj novych metéd interaktivnej analyzy tdajov. Jeho
vyvoj bol velmi dynamicky a je rozsireny o velké mnoZstvo balikov. V prostredi R je
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mozné riesit aj mnoho klasickych i modernych Statistickych tloh. Niektoré si priamo
sucastou zakladného prostredia R, viaceré su k dispozicii ako baliky. Spolu s programom R
je dodanych okolo 25 balikov (nazyvanych ,,Standardné* alebo ,,odporicané* baliky), mnohé
dalSie sa daju ziskat z archivu CRAN (napr. z http://CRAN.R-project.org alebo inde).

Pri pouziti programu R sa zobrazi vyzva (anglicky prompt), ked R ofakdva na vstupe
prikazy. Prednastavend vyzva ma tvar *>’, mdZeme ju zmenit prikazom options, napriklad
na ‘R>,’ prikazom options (prompt="R> ").

V OS GNU/Linux (ak predpokladdme ,,prompt* ‘$”) mdzete zaCat’ pracovat nasleduji-
cim spdsobom:

1. Vytvorte adresér, napriklad work, do ktorého budete ukladat’ sibory, ktoré pouZijete
na rieSenie ulohy programom R. Tento bude pracovnym adresdrom pre tiito tlohu,
moZete sa do neho dostat’ prikazom cd — change directory:

$ mkdir work
$ cd work

2. Spustte program R prikazom

$ R
3. Teraz uz mdzZete zadavat’ prikazy programu R. Program R ukonéime prikazom

> q0

V tomto momente sa program R opyta, ¢i si prajete ulozit’ udaje. UloZené idaje budu
potom k dispozicii pri dalSom spusteni programu R.

Pri pouziti programu R pod OS Windows je postup principidlne rovnaky. Po vytvoreni
pracovného adresira moZete tento nastavit' ako aktualny pri spusteni v polozke Start od-
kazu na program R a program spustit’ dvojklikom na ikonku. Adresar mdzZete zmenit aj
prostrednictvom polozky File/Change dir ... po spusteni programu R.

2 Vytvorenie a nacitanie idajov

V programe R sa Struktira dat, premenné ako aj funkcie uchovavaji v podobe objektov. Pocas
prace s programom sa vytvorené objekty daji zobrazit prikazom 1s() alebo objects().
Pomocou r6znych funkcii moéZeme ziskat’ informécie o type a méde tychto objektov, napr.
funkciou mode (x) zistime, Ze mdd objektu x z nasledujticej Casti je typu "numeric" a funk-
ciou storage.mode (x) zase, Ze mdd uloZenia objektu x je typu "double". Viac sa docitate
v priruc¢kach k programu R [1,22]. V nasledujicich ¢astiach v kratkosti uvedieme zdkladné
operdcie, ktorymi mdzeme vytvorit ditovy vektor pomocou kldvesnice pocitaca a ako dita
nacitame do prostredia programu R z externého suboru.
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2.1 Vytvorenie datového vektora, zadavanie dat klavesnicou
2.1.1 Vektory a priradenie

R pracuje s pomenovanymi datovymi Struktirami. NajjednoduchSou Struktirou je ¢iselny
vektor, ktory predstavuje usporiadand postupnost’ ¢isel. Napriklad, na zadanie vektora s né-
zvom x, pozostavajiceho z piatich Cisel, konkrétne 10.4, 5.6, 3.1, 6.4 a 21.7, pouZite prikaz

> x <- ¢(10.4, 5.6, 3.1, 6.4, 21.7)

Toto je operdtor priradenia pomocou funkcie c (), ktord v tomto pripade moze obsahovat’
Tubovolny pocet vektorovych argumentov. Jej hodnotou je vektor, ktory vznikne spojenim
jej argumentov od zaciatku do koncaﬂ

Cislo, ktoré sa vyskytuje vo vyraze sa chdpe ako vektor dizky 1.

Poznamenajme, Ze operator priradenia (‘<-"), pozostiva z dvoch znakov ‘<’ (,,mensi
ako*) a ‘=’ (,,spojovnik*) nasledujicich bezprostredne za sebou a ,,ukazuje* na objekt, kto-
rému sa priraduje hodnota vyrazu. Vo vicSine pripadov je mozné alternativne pouZit operator
‘=" Priradenie sa mdZe vykonat tieZ pouzitim funkcie assign(). Rovnaky vysledok ako
vySSie dosiahneme zadanim:

> assign("x", c(10.4, 5.6, 3.1, 6.4, 21.7))

Bezny operator <- je mozné chapat’ ako syntaktickud skratku prikazu assign().
Priradenie je mozné vykonat’ aj v opacnom smere pouZitim zrejmej zmeny v operatore
priradenia, teda zadanim

> c(10.4, 5.6, 3.1, 6.4, 21.7) -> x
Ak zaddme len vyraz (bez priradenia), hodnota sa vytlaci a strat Teda po pouZiti prikazu
> 1/x

bude na obrazovke vytlacenych 5 prevratenych hodnot jednotlivych zloziek vektora x (hod-
nota x sa, prirodzene, nezmeni).

-

Dal$im priradenim
>y <= c(x, 0, x)

bude vytvoreny vektor y s 11-imi zloZzkami, pozostavajici z dvoch képii vektora x, medzi
ktorymi je uprostred umiestnend 0.

Zéakladné aritmtické operatory su beZne pouZivané +, -, *x, / a ~ sa pouziva na umocno-
vanie. NavySe st k dispozicii vSetky elementdrne aritmetické funkcie: log, exp, sin, cos,

9 Ak pouZijeme iny typ argumentov ako vektorovy, napriklad argumenty typu zoznam, vysledok pouZitia
funkcie ¢ () bude tplne iny.
10y skutognosti, pred pouzitim dal3ieho prikazu, je este stile k dispozicii ako hodnota .Last .value.
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tan, sqrt atd., majd obvykly vyznam. Funkcie max a min vyberd najvicsiu resp. najmen-
$iu zlozku vektora. Funkcia range vrati vektor dizky 2, konkrétne ¢ (min(x), max(x)).
Funkcia length(x) urci pocet zloziek vektora x, sum(x) vrati sicet zloZiek vektora x,
prod(x) vypocita ich stdin.

K dispozicii s aj dve Statistické funkcie —mean (x) vypocita vyberovy priemer, ktory sa
rovnd sum(x) /length(x) a var(x) ddva sum((x-mean(x))~2)/(length(x)-1), CiZe
nevychyleny vyberovy rozptyl. Ak je argumentom funkcie var () matica typu n X m, jej
hodnotou bude vyberova kovarian¢nd matica typu m x m, pricom riadky vstupnej matice sa
chipu ako nezdvislé vyberové vektory rozmeru m.

Funkcia sort (x) vréti vektor rovnakej diZky ako vektor x so zloZkami usporiada-
nymi v narastajicom poradi; avSak existujui aj flexibilnejSie prostriedky na usporadivanie
(napriklad order () alebo sort.list()). VSimnime si, Ze max a min vyberd najvicsiu
a najmensiu hodnotu svojich argumentov dokonca aj vtedy, ak je zadanych niekolko vek-
torov. Paralelné funkcie maximum a minimum — pmax a pmin — vratia vektor (jeho dizka
je rovnakd, ako najvicsia diZka vstupného argumentu) obsahujici na kazdej pozicii naj-

.....

.....

komplexné. Vnitorne sa operdcie vykondvajui v dvojndsobnej presnosti redlnych ¢isel, alebo
v dvojndsobnej presnosti komplexnych Cisel, ak st vstupné idaje komplexné.

2.1.2 Generovanie rovnomernych postupnosti

R mad niekolko prostriedkov na generovanie ¢asto pouzivanych ¢iselnych postupnosti. Na-
priklad 1:30 je vektor c(1, 2, ..., 29, 30). Operator ‘:’ (dvojbodka) ma vo vyra-
zoch najvyssiu prioritu, teda, napriklad 2*1: 15 je vektorc (2, 4, ..., 28, 30).Zadajte
n <- 10 a porovnajte postupnosti 1:n-1 a 1:(n-1). KonStrukcia 30:1 sa da pouzit na
vygenerovanie klesajicej postupnosti.

Funkcia seq () je vSeobecnejsi prostriedok na vytvaranie postupnosti. Ma 5 argumentov,
pri¢om pri jednotlivom pouZiti m6Zu byt pouZité len niektoré z nich. Prvé dva argumenty,
ak su zadané, urCuju zaciatok a koniec postupnosti a v pripade, Ze st zadané len tieto dva
argumenty, vysledok bude rovnaky ako pri pouZiti operatora ‘:’. Teda seq(2,10) je taky
isty vektor ako 2:10.

Parametre funkcie seq() a mnohych dalSich funkcii R, mdZu byt zadané aj v tvare
priradenia hodn6t vnitornym premennym, kedy nezdleZ{ na poradi ich zadania. Prvé dva pa-
rametre mozu byt’ oznacené from=value a to=value: seq(1,30), seq(from=1, to=30)
a seq(to=30, from=1) definuju rovnaké vektory ako 1:30. Nasledujtice dva parametre
prikazu seq() mdzu byt oznalené by=value resp. length=value, ¢im uréime velkost
kroku resp. celkovii di7ku postupnosti. Ak nie je dana Ziadna z tychto hodndt, predpokladé
sa implicitne nastavena hodnota by=1.

Napriklad

> seq(-5, 5, by=.2) -> s3
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priradi premennej s3 vektor c(-5.0, -4.8, -4.6, ..., 4.6, 4.8, 5.0).Podobne
> s4 <- seq(length=51, from=-5, by=.2)

priradi rovnaky vektor premennej s4.

Piaty parameter sa definuje zadanim along=vector, ktory mdZe byt pouzity len osamo-
tene, pricom sa vytvori postupnost’ 1, 2, ..., length(vector) alebo prazdna postupnost,
ak je dany vektor prazdny.

Na zopakovanie zloZiek nejakého objektu je moZné roznymi komplikovanymi spdsobmi
pouZit’ funkciu rep (). Najjednoduchsi tvar je

> 85 <- rep(x, times=5)
ktory priradi 5 képif vektora x od zagiatku do konca premennej s5. Dalgia uZitoén4 verzia
> s6 <- rep(x, each=b)

zopakuje kazdu zlozku vektora x 5-krat postupne pre vsetky zlozky.

2.2 Naéitanie dat zo suboru

Vicsie datové objekty je lepsie zaddvat’ ako hodnoty z externého stboru ako zaddvat’ ich
pocas prace R z klavesnice. Vstupné nastroje R su jednoduché a ich poziadavky sd dost’
presné a viacmenej nepruzné. Existuje jasny predpoklad tvorcov systému R, Ze budete
schopni upravovat svoje vstupné subory pomocou inych prostriedkov, ako si napriklad
textové editory alebo PerE], aby ste ich pripravili podl'a poziadaviek R. Vo vSeobecnosti je
to velmi jednoduché.

Ak maji byt premenné uloZené najmi do datovych ramcekov, ¢o velmi odportic¢ame,
celd datova tabulka (rdmcek) mdZe byt nac¢itand priamo funkciou read.table (). Existuje
aj jednoduchsia vstupnd funkcia scan (), ktord mdZe byt voland priamo.

Podrobnejsie informacio o importovani a exportovani udajov najdete v prirucke R Data
Import/Export [22].

2.2.1 Funkcia read.table()

Externy stibor, z ktorého sa priamo nacitava tabulka idajov, méa oby¢ajne $pecialny tvar:

e Prvy riadok siiboru musi obsahovat’ ndzvy vsetkych premennych tabulky.

e Kazdy dalsi riadok obsahuje ako prvi polozku riadkové ndvestie (anglicky label)
a hodnoty vSetkych premennych.

11pod OS GNU//Linux mozete pouZit sluzby Sed alebo Awk.
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Ak ma4 subor v prvom riadku o jednu polozku menej ako v druhom, predpoklada sa,
7e platia vysSie uvedené predpoklady. Prvych niekolko riadkov siboru moze teda vyzerat’
nasledovne:

Vstupny subor s ndzvami a oznacenim riadkov:

Price Floor Area Rooms Age Cent.heat

01 52.00 111.0 830 5 6.2 no
02 54.75 128.0 710 5 7.5 no
03 57.50 101.0 1000 5 4.2 no
04 b57.50 131.0 690 6 8.8 no
05 659.75 93.0 900 5 1.9 yes

Implicitne sa ¢iselné polozky (s vynimkou oznaceni riadkov) nacitavaji ako ¢iselné
premenné a neciselné premenné, ako napr. Cent . heat v priklade, sa nacitavajui ako faktory.
V pripade potreby sa to d4 zmenit’.

Funkcia read.table() sa dd pouZit’ na priame nacitanie ddtovej tabulky nasledovne:

> HousePrice <- read.table("houses.data")

Casto chceme vynechat’ zadanie riadkovych navesti a pouZit implicitné oznacenia. V tom
pripade je moZné vynechat' stipec riadkovych znaciek, ako, napriklad, v nasledujicom
priklade:

Vstupny stibor bez oznacenia riadkov:

Price Floor Area Rooms Age Cent.heat

52.00 111.0 830 5 6.2 no
54.75 128.0 710 5 7.5 no
57.50 101.0 1000 5 4.2 no
57.50 131.0 690 6 8.8 no
59.75 93.0 900 5 1.9 yes

V tom pripade na nacitanie tabulky tdajov pouZijeme prikaz
> HousePrice <- read.table("houses.data", header=TRUE)

kde volba header=TRUE urcuje, Ze prvy riadok je riadok hlavi¢iek (ndzvov), a teda z tvaru
siboru implicitne vyplyva, Ze nie st zadané explicitné riadkové navestia.

2.2.2 Funkcia scan()

Predpokladajme teraz, e dtové vektory majii rovnakd diZku a maji byt naditané sicasne.
Predpokladajme navySe, Ze mdme tri vektory, prvy mé formdt retazca a ostatné dva su
Ciselné. Vsetky tri vektory tvoria tri stlpce stiboru input.dat.
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alb
b26
c37
d 48

Prvym krokom je pouzitie prikazu scan() na naditanie troch vektorov ako zoznam
(anglicky list) nasledovne:

> inp <- scan("input.dat", list("",0,0))
> inp

[[1]]

[1] "a" "bn nen ngn

(211
[11 1 23 4

[[3]1]
[1] 5678

Druhym argumentom je fiktivny zoznam (a dummy list structure), ktory uréuje format
troch vektorov, ktoré sa maji nacitat. Vysledok, ulozeny v premennej inp, je zoznam,
ktorého zloZkami sud tri nacitané vektory. Na oddelenie jednotlivych poloZiek do troch
samostatnych vektorov pouzijeme nasledovné priradenia:

> label <- inp[[1]]; x <- inp[[2]]; y <- inp[[3]]

V pripade, ked’ v ditovom sibore pouZivame ako separdtor medzi stlpcami ¢iarku, prikaz
scan roz§irime o argument sep=","

> inp <- scan("input.dat", sep=",", list("",0,0))

PohodInejsie je zadat’ fiktivny zoznam v mennom tvare (s ozna¢enim nazvov stipcov).
V tom pripade sa ndzvy daju pouZit’ na pristup k nacitanym vektorom. Napriklad

> inp <- scan("input.dat", list(id="", x=0, y=0))
> inp

$id

[1] "all Ilb" "C" Ild"

$x
[1] 1 23 4

$y
[1]1 56 7 8
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Ak chcete ku premennym pristupovat’ oddelene, mdzu byt bud priradené premennym
v pracovnom prostredi:

> label <- inp$id; x <- inp$x; y <- inp3y

alebo zoznam mdZe byt pridany na 2. miesto vyhladdvacej cesty.
Ak je druhy argument jednoduchd hodnota a nie zoznam, nacita sa jediny vektor, ktorého
vSetky zloZzky musia mat’ rovnaky format ako dana fiktivna hodnota:

> X <- matrix(scan("light.dat", 0), ncol=5, byrow=TRUE)

Existujui aj prepracovanejSie prostriedky na nacitanie idajov, si podrobnejSie popisané
v roznych priruckéch.

2.2.3 Editacia adajov

Po vyvolani ddtovej tabulky alebo matice, prikaz edit otvori $peciélne prostredie na edito-
vanie tabuliek. Toto prostredie je uzito¢né na vykonanie drobnych zmien po nacitan{ ddajov.
Prikazom

> xnew <- edit(xold)

umoZznime editdciu datového stboru xold, pri¢om pozmeneny objekt bude priradeny pre-

mennej xnew. Ak chcete zmenit' pdvodny ditovy subor xold, najjednoduchSou cestou je

pouZitie prikazu fix (x01d), ¢o je ekvivalentné s pouzitim prikazu xold <- edit(xo0ld).
Pouzitim prikazu

> xnew <- edit(data.frame())

sa otvori grafické okno editora na vytvorenie novych ddajov prostrednictvom tabulkového
prostredia. Tymto prikazom mdZeme upravovat’ aj uz vytvorené datové objekty:

> xnew <- edit(data.frame(xold))

kliknutim na polozku Quit sa pozmeneny stbor xold ulozZi pod novym ndzvom xnew.

3 Pouzitie Statistickych modelov programu R

Pri spracovani a interpretdcii empirickych dat nas v prvom rade zaujima ich variabilita. Va-
riabilita experimentdlnych ddajov mé obycajne viacero pri¢in. PredovSetkym sa zaujimame
o efekty v systéme merania a v systéme, ktory sledujeme, najmi o systematické vplyvy.
Cielom je porozumiet’ tymto vplyvom, aby sme mohli na systém merania pripadne posobit’
a tym neziadidce vplyvy uplne vylucit. Tato zloZka variability je obycCajne prekrytd inou,
ktorej pri¢inou je nepresnost merania a dalSie ndhodné vplyvy. K nim sa eSte priddva aj

.....
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(experimentdlne déta) v niektorych charakteristikdch nesihlasia vZdy presne s charakteris-
tikami celého stiboru (populdcie), ktorych sa naSe poznatky maji tykat. SnaZime sa teda
identifikovat’ zdkladné vztahy variability.

Vo vyskume ndm ulohu Statistiky najlepSie priblizuje predstava o signdle a Sume. Pred-
stava je takd, Ze data maju tvar

DATA = SIGNAL + SUM,

kde signdl reprezentuje informéciu o sledovanom systéme. Tato konStrukcia odzrkadluje,
Ze signal vyjadrujuci urcité ,,pravidelnosti* je viac-menej prekryty Sumom. Data v§ak mozu
byt interpretované len ked disponujeme ich modelom, ktorého hlavnou Castou je nejaké
rovnica. Modelom sa usilujeme vystihnit podobu signélu, zjednodusene povedané model
odzrkadluje Struktdru dét. V Statistike teda ddta modelujeme podla schémy

DATA = MODEL(FUNKCIA) + REZIDUALNA HODNOTA,

kde rezidudlna hodnota, alebo tiez chyba, vyjadruje rozdiel medzi modelom a meranymi
datami, priCom je ddlezité, aby tieto hodnoty neobsahovali Ziadnu evidentnd Struktiru.
Pokial by rezidudlne hodnoty mali nejakd Struktiru, je potrebné model upravovat az dovtedy,
kym nezahrnie vSetky identifikovatelné Struktiry signdlu. Modelom sa teda usilujeme ¢o
najvernejSie reprezentovat' redlny merany systém.

3.1 Linearny model

Podkladom na zavedenie Statistického modelu je linedrny regresny model s nezdvislymi
homoskedastickymi chybami e;, ktory mdZeme zapisat’ v tvare

)4
yi:Zﬁjxij+ei7 i:17"'7n7 (1)
j=0

kde e; maji normdlne rozdelenie NID(0, GZ)HV maticovom tvare bude rovnica (1) vyzerat
takto

y=XB +e, (2)
kde y je vektor zdvisle premennej alebo tieZ odozva, B je vektor nezndmych parametrov,
X je modelovd matica alebo matica funkénych hodn6 so stlpcami xg, x1, ..., xp, ktoré

uréuji nezdvisle premenné. Casto je stipec xq jednotkovy a definuje hodnoty ,,priesenikov
s osou y“ (an intercept term, dalej budeme pouzivat vyraz ,priese¢nik*).

Uvedieme niekolko jednoduchych uZito¢nych prikladov. Predpokladajme, Ze y, x,
x0, x1, x2, ... sd numerické premenné a X je matica, potom nasledujicimi vztahmi
mdzeme Specifikovat’ niektoré zdkladné linedrne modely:

I2NID — Normally and Independently Distributed (statistics). V pripade, ked' tito podmienka nie je pre
naSe déta splnend, mdZeme pouZit' funkciu pre vSeobecny linedrny glm(), ktord disponuje rodinou zakladnych
distribu¢nych funkcii (napr. poisson, binomial, gaussian, inverse, Gamma, quasi).

13Niekedy ju oznacujii ako maticu hodnét pozorovani nezavisle premennych.



Ladislav Sev&ovi¢: Spracovanie dat vo fyzike open source programom R 151

y X

y ~ 1 + x obidva priklady vyjadruji jednoduchy linedrny regresny model y(x).
V prvom je hodnota ,,priese¢nika® implicitnd, v druhom je explicitne uréend
hodnota 1.

T 0+ x

-1 +x

x - 1 toto su jednoduché modely linedrnej regresie y(x), ktoré prechidzaji
pociatkom.

<9< <

log(y) ~ x1 + x2 multilinedrna regresia s transformovanou premennou log(y)
a implicitnou hodnotou ,,priese¢nika‘“.

y 7 poly(x,2)

y 1+ x + I(x"2) polynomidlna regresia y(x) druhého stupiia. Prvy tvar
pouZziva ortogondlne polynémy a druhy pouZiva explicitné umocnenie ako
zaklad.

y = X + poly(x,2) mnohondsobna regresia y s maticovym modelom, ktory obsa-
huje maticu X a polynomidlne hodnoty x druhého stupiia.

Operéator ~ je pouzivany na definovanie predpisu modelu v programe R. Tvar pre vSeobecny
linedrny model je (v podstate to plati aj pre nelinedrny model)

response ~ op-1 term_1 op_-2 term 2 op-3 term3 ...,

kde response je vektor alebo matica, ktord definuje rozsah premennych, op_i je operd-
tor + alebo - vyjadrujuici v€lenenie alebo vylicenie vyrazu term_i do modelu, term i
moZe byt vektor, matica alebo 1, Tubovolny ¢&initel’ alebo vyjadrenie, ktoré obsahuje ¢ini-
tele, vektory alebo matice spojené operatorovym vyjadrenim. Viac sa docitate v prirucke
k programu R [22].

Zékladnou funkciou na fitovanie v§eobecnych mnohondsobnych modelov je funkcia 1m(),
jej volanie v prikazovom riadku je nasledovné:

> fitted.model <- 1Im(formula, data = data.frame)
Napriklad prikazom
> fitlin <- 1lm(y ~ 1 + x, data = dataset)

budeme fitovat regresny model y(x) = a+ bx pre dita dataset s implicitnymi hod-
notami ,,priesecnikov®, pricom Statistické vysledky a informécie budi uloZené do ob-
jektu fitlin.

Délezity, avSak volitelny parameter data = dataset stanovuje, Ze premenné potrebné
na overenie modelu budd najprv nacitané zo stboru dit dataset. V tomto pripade bez
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ohladu na to, ¢i je pristup k siboru dataset zapisany do vyhladavacej cesty (search path)
alebo nie.

3.1.1 Funkcie na ziskanie informacii o modely

Hodnoty funkcie 1m() su vysledkom fitovaného modelu; vypis vysledkov je triedou "1m",
ktord mdZe obsahovat’ tieto polozky:

add1 coef effects kappa predict residuals
alias deviance family labels print step
anova dropl formula plot proj summary

Stru¢ne vysvetlime vyznam najpouZivanejSich:

anova(object_1, object_2) porovnava submodel s vonkajSim modelom a vy-
tvéra tabulku analyzy rozptylu.

coefficients(object) vyberd regresné koeficienty (maticu), skratend forma ma
tvar coef (object).

deviance(object) rezidudlna suma Stvorcov odchylok, je vdhovana, ak su vihy
priradené.

formula(object) vyberd formulu (rovnicu) modelu.

plot(object) vytvara Styri grafy, ktoré zobrazia rezidud, fitované hodnoty a nie-
ktoré diagnostiky.

print (object) vytla&f struéni verziu objektu. Casto sa pouZiva implicitne.

residuals(object) vyberd maticu rezidui, je vdhovand, ak si vahy priradené,
skratend forma ma tvar resid(object).

step(object) vyberd vhodny model zvySovanim alebo zniZovanim ¢lenov a ucho-
vava ich hierarchiu. Model s najmensou hodnotou AIC (Akaikeho informacné
kritérium) sa zobrazuje postupnym hladanim s ndvratom.

summary (object) vytlaci sa obsiahly sihrn vysledkov regresnej analyzy.

vcov(object) vrati varianénd a kovarian¢nd maticu hlavnych parametrov fitova-
ného modelu.

3.1.2 Priklad pouzitia linearneho modelu

V krétkosti opiSeme postup linearnej regresie modelovou funkciou y = a + bx, ktord po-
uZijeme na urcenie teplotného koeficientu elektrického odporu. Odpor vodi¢a bol merany
pomocou tzv. Wheatstonovho mostika, ktorého zapojenie a postup merania je uvedeny
v knizke Fyzikdlne merania [21].

Z experimentov vyplyva, Ze zvicSenie odporu dR, pri vzraste teploty dt je priamo imerné
velkosti odporu R a prirastku teploty d¢

dR = oRdt, (3)
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kde koeficient priamej imernosti & charakterizuje teplotnd zavislost' odporu jednotlivych
materidlov a nazyvame ho teplotny koeficient odporu. Zo vztahu (3)) vyplyva defini¢ny vztah
pre o

1dR 1
a=—-—— (K7). 4
R dt ( ) @
V pripade kovovych vodicov je koeficient ¢ prakticky nezdvisly od teploty. Integrovanim
vztahu (3) od referencne;j teploty 7y po teplotu ¢ (za predpokladu a(r —#p) < 1) dostaneme
pre odpor pri teplote ¢

R =Ro[1+a(t—1)], (&)

kde Ry je odpor pri teplote #.
Diéta ziskane z experimentu boli uloZzené do siboru e6.dat v tvare tabulky :

xy
25 101.61
30 105.33
35 106.48
40 109.64
45 111.86
50 114.13
55 115.98
60 118.81
65 120.26
70 122.22

Nacitanim dat do prostredia programu R vytvorime objekt dataset:

dataset <- read.table("/home/laco/aplimat/e6.dat", header=TRUE, sep="",
dec=".")
x <- dataset$x; y <- dataset$y

Na urcenie optimdlnych parametrov a, b a ich neistdt, priCom parameter a reprezentuje
hl'adand veli¢inu Ry a parameter b zasa veli¢inu @Ry, ¢ize a = b/a, pouzijeme funkciu Im().
Hladané parametre mdZeme uloZit' do objektu plm a vSetky informdcie o fitovani obsahuje
objekt fitlm:

fitlm <- Im(y ~ 1 + x, data=dataset)
plm <- coef(fitlm)

> plm
(Intercept) X
91.1596970 0.4520485

> summary (fitlm)
Call:
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Im(formula = y ~ 1 + x, data = dataset)

Residuals:

Min 1Q Median 3Q Max
-0.8509 -0.4468 0.1579 0.3907 0.6088
Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|tl)
(Intercept) 91.15970 0.60695 150.19 4.32e-15 *x**
X 0.45205 0.01223 36.96 3.15e-10 **x

Signif. codes: 0 ‘*xx’> 0.001 ‘**’ 0.01 ‘*’ 0.05 ‘.’ 0.1 ¢ > 1

Residual standard error: 0.5555 on 8 degrees of freedom
Multiple R-Squared: 0.9942, Adjusted R-squared: 0.9934
F-statistic: 1366 on 1 and 8 DF, p-value: 3.15e-10

V dalsich riadkoch st prikazy, ktorymi vygenerujeme ddta na zobrazenie optimdlnej krivky y =
= a+ bx a na ukdzku porovnania dvoch matematickych modelov preloZzime eSte dita aj
polynémom druhého stuptia. Takto ziskanym parametrom vSak podla nasho fyzikdlneho
modelu nemdZeme pririeknut fyzikdlny vyznam:

xfit <- seq(0,100,0.01)

yfitl <- plm[1] + plm[2] * xfit

fitp <- Im(y ~ 1 + x + I(x72))

ppoly <- coef(fitp)

yfitp <- ppoly[1] + ppoly[2]*xfit + ppoly[3]*xfit~2

Nasleduju prikazy na grafické zobrazenie vysledkov fitovania, zdpisom par (mfrow=c (2,2))
rozdelime grafické okno na Styri Casti, znak # pouZivame na komentovanie a vytvaranie po-
zndmok do zdrojového kédu. Vysledok je zndzorneny na obrazku I}

par (mfrow=c(2,2))

# plot data

plot(x, y, pch=20)

title(" plot e6.dat")

# plot optimization

plot(x,y,pch=22,xlab="x axis",ylab="y
axis",x1lim=c(0,100),ylim=c(80,150) ,bty="0")

lines(xfit, yfitl, col=2)

lines(xfit, yfitp, col=4, lty=3)

title(" linear optimization e6.dat")

legend("topleft", c("data","linefit","polyfit"),
lty=c("blank","solid","dotted"), pch=c(0,NA,NA),
col=c("black","red","blue"), bg="gray95")# title="LEGEND"

# plot residulals of polyfit

plot(x, residuals(fitp), pch=20, col=4, main="residuals of polyfit")
abline(h=0, v="", col="green") # line only in x-direction

# plot residuals of linefit

plot(x, residuals(fitlm), pch=20, col=2, main="residuals of linefit")
abline(h=0, v="", col="green") # line only in x-direction
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Obr. 1: Priebehy vysledkov analyzy linedrnym modelom. V pravom hornom grafe st zndzornené fitované
krivky. Dolné piebehy zobrazuji rozptyl rezidui pre polynomidlnu a linedrnu regresiu. Napriek tomu, Ze priebeh
pre polyfit sa ,javi prijatelnej$i (tesnejsie preloZenie bodov kvadratickou krivkou), musime ho na zdklade
uz spomenutej fyzikalnej interpretacie odmietnut’

Pre experimentatora je doleZité ukladanie vysledkov analyzy do niektorého kvalitného vekto-
rového grafického formatu vhodného na dalSie publikovanie (napr. PDF, EPS a pod.) a taktieZ
numerické vysledky do ASCII textového stiboru. Nasledujiice prikazy slizia tomuto dcelu.

# print figure as *.PDF file
dev.print(pdf,file="/home/laco/aplimat/e6-aplimat.pdf")

# zapis vysledkov linefit a polyfit do suborov *.txt
boxl <- summary(fitlm)

parl <- boxl$coef[,]

write.table(parl, file="/home/laco/aplimat/e6-1-par.txt")
boxp <- summary(fitp)

parp <- boxp$coef[,]

write.table(parp, file="/home/laco/aplimat/e6-p-par.txt")

Pri konStrukeii regresného modelu je obvykle nasou snahou minimalizovat’ variabilitu vy-
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sledku. ZniZenie variability (numericky vyjadrenej najcastejSie pomocou smerodajnej od-
chylky, intervalu spolahlivosti alebo neistoty) znamend zvySenie presnosti. MdZe pritom
ist o presnost’ napr. regresnych koeficientov (parametrov), predikciu, limity detekcie a pod.
NajcastejsSie pouzivané veli¢iny (Statistiky) na vyjadrenie variability su:

e rezidudlny rozptyl,

e smerodajnd odchylka parametrov,

e interval spolahlivosti.
Vo vsetkych veli¢indch ma rozhodujici vplyv pocet stuptiov volnosti n — p, kde n je pocet
experimentédlnych dat a p je poCet parametrov modelu. Rastiici pocet parametrov regresného
modelu prispieva k zvySeniu variability, teda k zniZeniu ,,presnosti* regresného modelu. Ked
tato skutoCnost'nie je prevdZend vyrazne lepSim (tesnej$im) preloZenim dat, nema priddvanie
dalsich parametrov (napr. zvySovanim stupfia polynému) Ziadny zmysel. Preto nemdZeme
na hodnotenie regresie pouZit’korelacny koeficient alebo koeficient viacndsobnej koreldcie,
ktory pocet parametrov vobec neberie do tivahy. Na vyber optimdlneho modelu méZeme
pouzit' napr. Akaikeho informacné kritérium — AIC (min)

E
AIC =nln <SS> +2p, (6)
n

kde SSE (sum of squares error, the residual sum of squares, or error sum of squares) je
rezidudlny sucet Stvorcov, SSE =Y, ¢;

# compute the Akaike information criterion
> AIC(fitlm)

[1] 20.38844

> AIC(fitp)

[1] 16.62088

Ako kazdy dobry program zamerany na Statistiku aj R poskytuje analyzu rozptylu (ANOVA,
analysis of variance). Strucne vyjadrené, vSeobecne je zdkladnd funkcia analyzy rozptylu
zaloZena na posudeni hlavnych a interakénych efektov nezavisle premennych na zavisle
premenné. Zikladnou Statistikou v analyze rozptylu je F-testovacia Statistika rozdielnosti
skupinovych priemerov, pomocou ktorej sa testuje hypotéza, ¢i sa priemery v skupindch
od seba liSia [9]. Priklad pouzitia funkcie anova() na naSe dva jednoduché matematické
modely ilustruji nasledujice riadky:

# compare two models...
# compare a submodel with an outer model
# and produce an analysis of variance table
> anova(fitlm,fitp)
Analysis of Variance Table
Model 1: y " 1 + x
Model 2: y ~ 1 + x + I(x72)
Res.Df RSS Df Sum of Sq F Pr(>F)
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1 8 2.4684
2 7 1.3865 1 1.0818 5.4618 0.05207 .
Signif. codes: 0 ‘#x*x’> 0.001 ‘**’ 0.01 ‘*’ 0.05 .’ 0.1 ¢ > 1

PodrobnejSie o problematike spracovania experimentdlnych dat nijde zdujemca v Speciali-
zovanej literatire, zdkladné odkazy s uvedené na konci tohto prispevku v zozname pouZitej
literatiry. Uvod do uvedenej problematiky je autorom spracovany vo forme slajdov a je
volne pristupny na URL adrese http://people.tuke.sk/ladislav.sevcovic/esf/
esf2-sevcovic-talk.pdf.

3.2 Nelinearny model

Istou formou nelinedrneho modelu vhodného na fitovanie je vS§eobecny linearny model glm (),
ale vo vic¢sine pripadov volime niektory postup nelinedrnej optimalizécie. Program R pontka
niekolko modulov na nelinedrnu optimalizciu ako st nls (), optim(), nlm() a (od ver-
zie R 2.2.0) nlminb (), ktoré sd funkciami podobné modulom ms () a nlminb() z prog-
ramu S-Plus.

V tejto Casti sa budeme zaoberat’ modelom opisujicim zdvislost' medzi zdvislou a neza-
vislou premennou funkcie nelinedrnej vzhladom na nezndme regresné parametre. Budeme
uvazovat regresny model opisany nelinedrnou regresnou funkciou f(x,B) v aditivnom tvare

y=fx,B)+e, (7)

kde x je vektor vysvetlujicich (nezévisle) premennych a B je p ¢lenny vektor nezndmych
regresnych parametrov. Na ndhodné chyby e;, i = 1,2,...,n, budeme klast predpoklady
klasického regresného modelu, teda musia mat normalne rozdelenie NID(0, 62). Nesmieme
vsak zabudat, Ze pri aplikicii nelinedrnej regresie musime ¢asto uvazovat' modely s ndhod-
nymi chybami v multiplikativnom tvare, alebo zmieSané modely, ktoré obsahuji ndhodné
vplyvy v aditivnom aj multiplikativnom tvare. Vynimkou nie je ani pouZitie modelov s pred-
pokladom vSeobecnej pravdepodobnostnej funkcie rozdelenia nahodnych chyb.

Hodnoty nezndmych parametrov si vyhladdvané iterane minimalizovanim niektorého
ukazovatela kvality fitovania. Na rozdiel od linedrnej regresie, napriklad, nie je zarucené, Ze
procedira bude konvergovat’ k uspokojivym odhadom. VSetky metédy vyZaduju zaciatocné
odhady hl'adanych parametrov a konvergencia zdvisi od presnosti tychto Startovacich hodnot.

3.2.1 Priklad pouzitia nelinearneho modelu

Jednou z moZnosti fitovania nelinedrneho modelu je minimalizdcia sumy Stvorcov odchy-
lok (SSE — sum of the squared errors) alebo tieZ rezidui. Tato metéda mé zmysel vtedy, ked
pozorované chyby maji normalne rozdelenie.
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Uvedieme priklad z oblasti NMR (nuclear magnetic resonance). Data boli ziskané mera-
nim spinovo-mriezkového relaxacného Casu 77, v rotujicom stiradnicovom systéme (RSS)
polymérneho materidlu KELTAN komerénym impulznym spektrometrom (zdkladné infor-
mécie o metodike merania si vo forme PDF dokumentu volne pristupné na URL ad-
rese http://people.tuke.sk/ladislav.sevcovic/relaxacnycas_tlr.pdf). Dita
st nasledovné:

# Keltan Tlro Intensity fit
# Tau(ms) Expt
Xy

0.11.0

0.4 0.9315

0.8 0.8460

1.0 0.8091

2.0 0.6496

3.0 0.5255

4.0 0.4267

6.0 0.2896

8.0 0.2009
10.0 0.1411
12.0 0.1002
14.0 0.07266
16.0 0.05412
18.0 0.0404

Prvy stipec x reprezentuje as trvania spin-lock impulzu 7s v milisekundach a druhy stipec y
amplitidu NMR signdlu reprezentovaného magnetiziciou meranej vzorky.

V takychto polymérnych systémoch mézu jednotlivé Strukturdlne fazy relaxovat’ neza-
visle, Cize kazdej moZeme priradit’ vlastny relaxacny ¢as 77, a amplitidu signdlu volnej
precesie vyjadrit’ ako superpoziciu niekolkych (v praxi najviac troch) exponencidlnych zlo-
Ziek vztahom

M(7sL) = Mo ZP:’ exp(—tsL/Ti4 ), ®)

kde p; su relativne intenzity jednotlivych zloZiek magnetizacie, pri¢om plati ) ; p;=1.

Na zédklade technologickej pripravy a chemického zloZenia usudzujeme, Ze skimany
materidl ma byt jednozlozkovy. Tato skuto¢nost' ndm umoziiuje z hl'adiska fyzikalnej inter-
preticie vykonat analyzu dét len dvoma matematickymi modelmi, s jednoexponencidlnym
a dvojexponencidlnym priebehom. Na ziskanie optimdlnych parametrov uvedenych mate-
matickych modelov pouZijeme modul nls ().

Tak ako v predoslom priklade, analyzu za¢neme nacitanim dat do objektu programu R,
nazveme ho opit dataset:

dataset <-
read.table("/home/laco/aplimat/kelttirint.dat", header=TRUE, sep="",
dec=".")
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#dataset <- read.table(
#url ("http://people.tuke.sk/ladislav.sevcovic/esf/data/kelttlirint.dat")
#, sep=" n s dec=". u)

x <- dataset$x; y <- dataset$y

Casto sa stdva, 7e data si z dovodu spoloéného pristupu uloZené na nejakej URL adrese.
PouZitim prikazu, ktory je na zakomentovanych riadkoch (symbolom #), m6Zeme dita
nacitat’'zo servera. V nasledujuicich riadkoch definujeme modelové funkcie, poloZkou start
zaddvame zaliato¢né odhady hladanych parametrov, nasleduje vypis hodnot optimélnych
parametrov modelov a napokon vygenerujeme ddta na zobrazenie optimalnych kriviek

out.1 <- nls(y~a*exp(-x/b), start=c(a=1, b=5))
out.2 <- nls(y~axexp(-x/b)+c*exp(-x/d), start=c(a=.4, b=2, c=.6, d=5))

parl <- coef(out.1)
> parl

a b
1.001769 4.863262

par2 <- coef(out.2)
> par2

a b c d
0.4159660 2.7808638 0.6066518 6.5070024

xfit <- seq(0.1,18,0.01)
yfitl <- pari[1] =* exp(- xfit/par1[2])
yfit2 <- par2[1] * exp(- xfit/par2[2]) + par2[3] * exp(- xfit/par2[4])

Tak, ako v pripade linedrnej regresie, nasleduju prikazy na grafické zobrazenie vysledkov
fitovania a uloZenie obrizku do formdtu PDF. Vysledok je zndzorneny na obrazku 2}

par (mfrow=c(2,2))

# (1,1)

plot(x, y, pch=0, xlab="x axis",ylab="y axis", main="nonlinear
optimization")

lines(xfit, yfitl, col="navy")

#title("nonlinear optimization: kelttlrint.dat")

# (1,2)

plot(x, y, pch=0, xlab="x axis",ylab="y axis", main="kelttlrint.dat")
lines(xfit, yfit2, col="2")

# (2,1)

plot(x, residuals(out.1), col="navy",pch=20, main="y = a*exp(-x/b)")
abline(h=0, v="", col="blue") # line only in x-direction

# (2,2)

plot(x, residuals(out.2), col="red", pch=20, main="y =
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axexp(-x/b)+cxexp (-

x/d)")

abline(h=0, v="", col="blue") # line only in x-direction

#
dev.print(pdf, file

= "/home/laco/aplimat/kelt-aplimat.pdf")

nonlinear optimization keltt1rint.dat
o o
< 7 < 7
«© «©
o o
w Q@ w Q@
% © % ©
© ©
> < > <
< <
N N
S 7 S 7
T T T T T T T T
0 5 10 15 0 5 10 15
X axis X axis
y = a*exp(—x/b) y = a*exp(—x/b)+c*exp(—x/d)
L] L[]
- « ° C . ° ‘
o . o o .
-
I 9. ] 5
5 ° ° 5 o ° .
S 7] S 2 ’
3 g 5 o
s 3 S . °
S o . b= m
7} 1 e 7}
e . 2 . °
N
— o
0 S
8. — ® e ° <I3 .
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Obr. 2: Priebehy vysledkov analyzy nelinedrnym modelom. V Iavom hornom grafe je znazorneny priebeh
fitovanej krivky pre jednoexponecidlny model, pod nim je priebeh rezidui. V pravom stipci si vysledky pre
dvojexponencidlny model. V dvodnej Casti o Statistickych modeloch sme spomenuli, Ze rezidud nesmd mat’
Ziadnu evidentnu Struktdru. Tejto poZiadavke jednozloZkovy model nevyhovuje, vysledky pre dvojzloZzkovy si
zo Statistického hl'adiska prijatelnejSie, nie si vSak v silade s prijatym fyzikdlnym modelom (interpretdciou).
Vychodiskom moze byt zvicsenie poctu experimentdlnych bodov, zopakovanie experimentu za inych podmienok
alebo pripustit moZnost zloZitejSieho fyzikdlneho modelu (dvojzlozkového) skiimaného polymérneho materidlu

Vsetky informdcie o hladanych parametroch s ich neistotami st uloZené v objektoch out . 1
a out.2. Vysledky sa ndm zobrazia spustenim nasledujicich prikazov:

> summary (out.1)
Formula: y ~ a * exp(-x/b)
Parameters:
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Estimate Std. Error t value Pr(>lt])
a 1.001769 0.008542 117.28 < 2e-16 *x*x
b 4.863262 0.098121 49.56 2.98e-15 **x*
Signif. codes: 0 ‘*x*x’> 0.001 ‘*%’ 0.01 ‘*’ 0.05 ‘.’ 0.1 ¢ > 1
Residual standard error: 0.014 on 12 degrees of freedom
Correlation of Parameter Estimates:
a
b -0.6083

> summary (out.2)
Formula: y ~ a * exp(-x/b) + c * exp(-x/d)
Parameters:
Estimate Std. Error t value Pr(>[tl)
a 0.41597 0.04341  9.582 2.35e-06 **x
b 2.78086 0.14548 19.115 3.34e-09 **x
¢ 0.60665 0.04398 13.794 7.80e-08 **x
d 6.50700 0.19469 33.422 1.36e-11 **x
Signif. codes: 0 ‘*x*x’ 0.001 ‘*%’ 0.01 ‘*’ 0.05 ¢.” 0.1 ¢ * 1
Residual standard error: 0.001399 on 10 degrees of freedom
Correlation of Parameter Estimates:
a b C
b 0.9811
c -0.9997 -0.9843
d 0.9905 0.9540 -0.9896

Porovnajme eSte oba modely pouZitim Akaikeho informaéného kritéria a pouZitim analyzy
rozptylu ANOVA. Ako sme to uZ spomenuli, ¢im je hodnora AIC niZSia, tym je model
presnejsi.

# compute the Akaike information criterion
> AIC(out.1)
[1] -77.94952

> AIC(out.2)
[1] -140.9884

> anova(out.1,out.2)

Analysis of Variance Table

Model 1: y ~ a * exp(-x/b)

Model 2: y ~ a * exp(-x/b) + c * exp(-x/d)

Res.Df Res.Sum Sq Df Sum Sq F value Pr (>F)
1 12 0.00235231
2 10 0.00001958 2 0.00233273  595.6 3.999e-11 xx*x*
Signif. codes: 0 ‘**x’ 0.001 ‘%%’ 0.01 ‘x> 0.05 ‘.’ 0.1 “ ’ 1

Venujme este letmy pohlad zdpisu hladanych parametrov a ich neistét do ASCII stiboru. St
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obdobné ako v Casti o linedrnej regresii, nepotrebuji komentar:

box1l <- summary(out.1)
box2 <- summary(out.2)
parsl <- boxl$parameters[,] # short form boxl$paraml,]

# same as
# parsl <- boxl$coefficients[,] # short form boxl$coef[,]
> parsl

Estimate Std. Error t value Pr(>Itl)

a 1.001769 0.008541948 117.27644 9.902846e-20
b 4.863262 0.098120605 49.56412 2.982630e-15

pars2 <- box2$parameters[,]

> pars2

Estimate Std. Error t value Pr(>ltl])
0.4159660 0.04341195 9.581831 2.347991e-06
2.7808638 0.14547928 19.115188 3.338581e-09
0.6066518 0.04397866 13.794231 7.800836e-08
6

a
b
C
d 6.5070024 0.19469274 33.421905 1.358461e-11

write.table(parsl, file="/home/laco/aplimat/kelt-parl.txt")
write.table(pars2, file="/home/laco/aplimat/kelt-par2.txt")

Na tychto dvoch jednoduchych ukdZzkach pouZitia dvoch zdkladnych Statistickych mo-
delov sme mali moZnost’ presvedcit’ sa, aké silné mozZnosti poskytuje priaca s programom
v interaktivnom méde, akym je programovy systém R. Sme si vedomi, Ze sme ani zdaleka
nevycerpali vSetky moZnosti, ktoré pouZité programové moduly poskytuji. Na podrobnejsie
obozndmenie sa s danou problematikou odpori¢ame Citatelovi Specializovani literatidru,
napr. [2,4,5,7,11,12,15-17] a manudly programu R [20].

4 Vytvorenie protokolu v IATEXu

Casto nardZame na potrebu uloZit’ siibor $tatistickych vysledkov spracovania dat do jed-
ného dokumentu pripadne publikdcie. V predchddzajicich Castiach sme videli, Ze operacie
v programovom prostredi R sa ukladaji do objektov a mdZeme ich tieZ ukladat’ do siborov.

Takto ,.exportované“ vysledky mozeme vkladat’ do textovych editorov (napr. KOffice,
Open Office, MS Office) alebo typografickych programov ako napr. IATEX. Program R dispo-
nuje priamym vystupom do I&TEXu a tak sti€asné pouZitie oboch prostredi umoziuje vytvarat
rozsiahle dokumenty, do ktorych méZeme vkladat po¢nic zdrojovymi kédmi, vysledkami
analyzy aj grafy a samozrejme vlastné komentére a interpreticie. Pre tych pouzivatelov
R-ka, ktor{ ovladaju pracu s typografickym systémom I£TX je teda vyhodou, Ze sa nemusia
ucit' nové syntaktické prikazy a ovladanie nového softvéru.

Tento modul sa vold Sweave, umoZiiuje vytvorit IXIEXovsky zdrojovy kéd textu doku-
menticie a kédu programu R zo siboru napisaného pomocou syntaxe programu NOWEB
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po jeho prechode interpretérom R-ka. Vysledkom kompildcie budi tieto Casti:

o text dokumenticie,
e R —input a/alebo
e R — output (text alebo grafika).

Pricu s modulom Sweave predvedieme na nasledujicej ukdzke. Nejakym ASCII textovym
editorom, napr. v OS GNU/Linux mdZeme pouzit’ editor Kate, napiSeme nasledujici stibor
a uloZime ho s priponou .rnw, napr. aplimat-sweave.rnw

\documentclass [a4paper]{article}

\pdfoutput=1

\usepackage{graphicx}

%\usepackage [latin2] {inputenc}

%\usepackage [T1] {fontenc}

\usepackage{slovak}
\usepackage{Sweavel}¥{/usr/1lib/R/share/texmf/Sweave}

\title{Sweave -- priklad pouZitia}

\author{Ladislav Sev&ovi&}

\voffset=-60pt

\textwidth = 400pt

\textheight = 700pt

\begin{document}

\maketitle

Tento priklad ukazuje, ako mdéZeme do prostredia programu \LaTeX{}
vlozit dva kédy programu R. Prvym kédom vykondme fitovanie za tGCelom
ziskania optimalnych parametrov pre dita {\tt bonate.dat}.

<<>>=
dataset <- read.table("/home/laco/aplimat/bonate.dat", header=TRUE,
Sep=" n . dec=|l . ll)

x <- dataset$x; y <- dataset$y

out.2 <- nls(y~axexp(-x*b)+cxexp(-x*d), start=c(a=200, b=.1, c=50,
d=.01))

par2 <- coef (out.2)

xfit <- seq(0.1,96,0.01)

yfit2 <- par2[1] * exp(- xfit*par2[2]) + par2[3] * exp(- xfit*par2[4])
@

\begin{figure}['ht]
\begin{center}

<<fig=TRUE, echo=FALSE>>=
plot(x, y, pch=0, main="y = a*exp(-x*b)+c*exp(-x*d)")
lines(xfit, yfit2, col=2)
Q

\caption{0Obrazok prikladu}
\label{swxplfit}
\end{center}

\end{figure}
\end{document}

Usek, ktorym sa zalina zdrojovy kéd je oznaeny znakmi <<>>= a kon& znakom .
Vsetko, Co napiSeme za tymto znakom sa preloZi ako I&TgXovsky text dokumentécie.
V Casti, kde je uvedeny prikaz na vloZenie grafu sd ndvestia pre dva argumenty. Argu-
ment £ig=TRUE zabezpeci, Ze Sweave vytvori jeden EPS a jeden PDF obrazok s naz-
vom aplimat-sweave-001 a vloZi do vystupného stboru aplimat-sweave.tex prikaz
\includegraphics{aplimat-sweave-001}, argumentom echo=FALSE sa nastavi, aby
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sa R-input nevlozil do vysledného dokumentu. Kompiléciu spustime v prostredi programu R
prikazom Sweave (’aplimat-sweave.rnw’):

> Sweave(’aplimat-sweave.rnw’)
Writing to file aplimat-sweave.tex
Processing code chunks ...
1 : echo term verbatim
2 : term verbatim eps pdf
You can now run LaTeX on ’aplimat-sweave.tex’

Vytvoreny stbor aplimat-sweave.tex obsahuje nasledujice riadky:

\documentclass [a4paper]{article}

\pdfoutput=1

\usepackage{graphicx}

%\usepackage [latin2] {inputenc}

%\usepackage [T1]{fontenc}

\usepackage{slovak}
\usepackage{Sweave}’{/usr/1ib/R/share/texmf/Swveave}

\title{Sweave -- priklad pouZzitia}

\author{Ladislav Sev&ovi&}

\voffset=-60pt

\textwidth = 400pt

\textheight = 700pt

\begin{document}

\maketitle

Tento priklad ukazuje, ako méZeme do prostredia programu \LaTeX{}
vlozit dva kédy programu R. Prvym kédom vykondme fitovanie za dcelom
ziskania optimalnych parametrov pre data {\tt bonate.dat}.
\begin{Schunk}

\begin{Sinput}

> dataset <-

read.table("/home/laco/aplimat/bonate.dat",

+ header = TRUE, sep = "", dec = ".")

> x <- dataset$x

> y <- dataset$y

> out.2 <- nls(y ~ a * exp(-x * b) + ¢ * exp(-x * d), start = c(a =

200,

+ b=0.1, ¢c =50, d =0.01))

> par2 <- coef (out.2)

> xfit <- seq(0.1, 96, 0.01)

> yfit2 <- par2[1] * exp(-xfit * par2[2]) + par2[3] * exp(-xfit *
+ par2[4])

\end{Sinput}

\end{Schunk}

\begin{figure}[!ht]

\begin{center}
\includegraphics{aplimat-sweave-001}
\caption{Obrazok prikladu}
\label{swxplfit}

\end{center}

\end{figure}

\end{document}

Po prel&TEXovani napr. formdtom pdfcslatex vznikne takyto dokument:



Ladislav Sev&ovi¢: Spracovanie dat vo fyzike open source programom R 165

Sweave — priklad pouzitia

Ladislav Sevcovié

8. januara 2008

Tento priklad ukazuje, ako moézeme do prostredia programu WTEX vlozit’ dva kédy prog-
ramu R. Prvym kédom vykondme fitovanie za ticelom ziskania optimélnych parametrov pre
déta bonate.dat.

> dataset <- read.table("/home/laco/rvedok/Vzory/R/aplimat/bonate.dat",
+ header = TRUE, sep = "", dec = ".")

> x <- dataset$x
> y <- dataset$y
> out.2 <- nls(y ~ a * exp(-x * b) + ¢ * exp(-x * d), start = c(a = 200,
+ b=0.1, ¢c =50, d = 0.01))

> par2 <- coef(out.2)

> xfit <- seq(0.1, 96, 0.01)

> yfit2 <- par2[1] * exp(-xfit * par2[2]) + par2[3] * exp(-xfit *

+ par2[4])

y = a*exp(—x*b)+c*exp(—x*d)

200
1

100
1

50
1

Obr. 1: Obrézok prikladu

5 Zaver

Nasim zdmerom je ulah¢it zaéinajicim zdujemcom S§tart pri pouZiti programu R v takych
oblastiach vyucby a vyskumu, kde je potrebné spracovat a vyhodnocovat empirické déta.
Prispevkom chceme poskytnit' zékladné informdcie na zvladnutie prace s programom R, ako
spracovat’ experimentélne déata na dalSiu kvalitativnu analyzu, pripadne prezentdciu a ako
vytvorit’ grafické vystupy na profesiondlnej drovni vhodné na publikovanie.



166 Sekcia: Otvoreny softvér vo vede a vzdelavani

Na komplexnu pracu s programom R v prostredi OS GNU/Linux mdZzeme pouZit vie-
stranny textovy editor Kate, ktory poskytuje zvyraznenie zdrojového kédu programu R
a navyS$e aj priamu pracu v terminéli (mdZeme hned’ spustat’ aj I4TgXovské formaty). To
nam umoziuje editovat' kéd programu a zarovei ho aj spistat. Zaverom poznamenajme, Ze
st¢astou programu R je modul Remdr, ktory je v podstate grafické uzivatel'ské prostredie
(GUI) a umoZiiuje pohodlnd pracu s programom. V prostredi UNIX sa program R spuista
z prikazového riadku odoslanim prikazu R, ako sme to spomenuli v dvode. Po Starte prog-
ramu R sa RCommander aktivuje nacitanim kniZnice Rcmdr zdpisom a odoslanim prikazu

> library(Rcmdr)

Po nacitani kniZnice sa ndm otvori okno programu. Podrobny prehl'ad a opis modulu ndjdete
v ¢lanku J. Foxa [6].
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