Cuadrados minimos



CURVE-FITTING METHODS
AND THE. MESSAGES THEY SEND
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*I NEED TO coEnEcr TESE “USTEN, SCENCE IS HARD, "I HAVE A THEORY,
TuO UNES, BUT MY FIRST IDEA  BUT IM A SERIOUS AND THIS 15 THE ONLY
DIDN'T HAVE ENOUGH MATH!  PERSON DOING MY BEST" DATA T COULD FIND”

~ #T CLICKED ‘SMOOTH “I HAD AN IDEA FOR HOW "AS YOU CAN SEE, THIS
LINES IN EXCELY TO CLEAN UP THE DATA. MODEL SMOOTHLY FITS
\WHAT DO YOU THINK?* THE- WAIT MO MO DONT

EXTEND IT ARARAAR!"
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Problema y Objetivo principal:

Buscamos encontrar modelos que ajusten y
puedan predecir datos medibles del Universo.
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Tenemos una serie de mediciones (x,y.), partimos de
asumir una relacion y = f(x) = mx+q (modelo lineal)

Buscamos encontrar los parametros my g que
minimicen la distancia entre datos y modelo



Residuos

y = f(x) =mx +q
| ¢ Qué distancia?
s d,2+d,2+d 2+d,>+d,?
% § Gormaments
S(m,q)* =Y [y — (max; + q))7

Buscamos minimizar la suma de residuos
cuadrada




Cuenta formal
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Encontramos la suma de cuadrados minima




.Y las incertezas?

Sin errores
e Solo consideramos las incertezas de y

2
5% = mxz + q)]?
(asumimos son mayores®)

e Hagamos dos ajustes de cuadrados N !!

minimos, uno considerando los errores y otro
no. X2 — mxz"‘Q)]Q
oF

Con errores

*Mayores implica: 1,/\1x > > Ay



. . ) Podemos ver claramente que el ajuste con
(JY IaS Ince rtezaS - ponderacion (considerando errores de y) no

da tanta importancia a puntos con alto error.
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;. Que tipos de parametros nos podemos encontrar?

2
Xy RZy

“Chi-cuadrado” (reducido) Coeficiente de determinacién (ajustado)

Nos da una nocion de si

nuestro modelo es Nos da una nocion de
compatible” con los qué tan bueno fue el
datos. ajuste a los datos.

¢ Quizas faltan
parametros?



AWARNIN

Lo que se explica a continuacién son conceptos
“ESTIMATIVOS”

Varios conceptos pueden (recomendable) ser
abarcados y expandidos realizando alguna de las
materias de probabilidad y estadistica no incluidas en
la curricula




Coeficiente de determinacion

{S

RSS =3 (yi — 1)

uma de cuadrados minimos (residuos)

|

TSS =3 (yi—7)

Valor
promedio

Y

Valores
ajustados

AN

Y

2 __ RSS
=1 TSS

R? Mas cerca de 1 — “Mejor” ajuste.
;. Mas cerca?




Anscombe’s quartet:
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@ Mismos valor medio y varianza de .
@ Casi mismos valores medios y varianzas de y.
@ En los cuatro casos, mismo R?

i Qué esta fallando?



Una cosa que esta fallando es que la distribucion de valores alrededor de la
recta no es normal!

AN
Podemos graficar los “residuos” ., — .
(diferencia de cada punto con la recta T 6 SZ y’l y
ideal)
Recordemos:
. Dist normal.
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O + .. S +———t om | 20 7
(T) ‘ P % ' ‘ ™ -a ‘ s ; 1 [} "
1.5+ 7
¥ |e . x Le 5 : : % %
2 104 7
X X V% %
o
- Deviation )




“Chi cuadrado’

i() Ek

=1

Oi: datos observados; Ek: datos ajustados

Tres casos para ajuste lineal: N: nimero de datos

o x? ~ N — 2: El modelo es presumiblemente compatible con el
experimento.

xxz < N — 2: El modelo presumiblemente también es compatible con
el experimento, pero las incertidumbres podrian estar sobreestimadas

xXQ > N — 2: Probablemente, el modelo no ajuste a las mediciones




En gral
(cualquier
ajuste)

X

Cantidad de parametros

2 g —

N

|

Grados de libertad

En un ajuste lineal,
ajustamos my q,
Entonces
comparamos contra
N-2



Chi cuadrado

“reducido™ ~
X2 1
vV
2 2 Y2
2 _X° _ X H4|A K1




Para resumir entonces (reglas estimativas)

Chi cuadrado reducido NX—_22 R cuadrado ajustado
2

Xv

El modelo no es compatible

Xo >> 1

Analisis de \
residuos
Incertezas sobreestimadas o é { = \
datos ruidosos. E ] L
> <1 —
Xv




Finalmente, qué podemos usar en origin:

Format Window Help

Analys-ls._) Statistics | » Q -# 1005 a g g & N B E w Om
Fitting — Mathematics — — | =
Linear Fit— Def  pata Manipulation o | 2B A 4 A~ |28 —s-|0

Open dialog... _ L <t et n
1

— Peaks and Baseline Nonlinear Curve Fit N
1 Polynomial Fit: <Last used>... Nonlinear Surface Fit...
2 Polynomial Fit: <default>... Simulate Curve... "
3 Linear Fit: <Last used> .. Simulate Surface...
4 Linear Fit: <default>.., Bxponential Fit »
3 Peak Analyzer: <Last used> Sigmoidal Fit...
G Peak Analyzer: <Last used> .,
7 Peak Analyzer <default>.., Compare Detassts...
8 Multiple Peak Fit: <Last used> COMPI RS-

9 Multiple Peak Fit: <default>.., 40
10 Linear Fit: <Last used>




| Diakog Theme | -
Descrption  Pesform Linear Fiting
E Fit Options
Enors as Weght
Fix Intercept
Fix Intercept at
Fex Slope
Fie Slope at
Use Reduced Chi-Sar
Apparent Fit
£ Quantities to Compute
[ Fit Parameters
Value
Standaed Ernor
=8
‘ ucL
Confidence Level lor Parameters(%)
tValue
Prob>ii
C1 Hat \Width
E Fit Statistics
Number of Points
Degrees of Fraedom
Reduced ChiSg
A Value
Residual Sum of Squares
Pearson's 1
A-Square(COD)
Ady RSquare
Root-MSE (SD)
Neem of Rasickanls
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CPRREREBERR Ul aum Gt o - 8TE PSS & dBFa /4 | [
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BT U~ x, x,ap A &4 = A |2~ Z -8~ —s~0 <IN -0 %~ =

2 tuto
-y Folderl

i

~ Name
E Bookl

B)Grapnt
i Tabler

& 1 = Linear Fit (06/05/2017 11.50.17)
[+ Notes =]
= InputData  ~|
+# Masked Data - Values Excluded from Computations |
i+ Bad Data (missing values) -- Values that are invalid and thus not used in computations x|
= Parameters  ~|
Value Standard Error

Intercept 0587541364 0,3485586416

Slope 10171213564  0,0108449035

Statistics =]

B
Number of Points 41

Degrees of Freedom 39 2
Reduced Chi-Sqr  1,8074910178 &
Reslidual Sum of Squares  70,4921496956 V

Pearson'sr 09977904735
Adj. R-Square 09954726451

Summary  ~|

Intercept Slope Statistics
Value Standard Error Value Standard Error | Adj R-Square e <
B 0587541364 0,3485586416 10171213564 0,0108449035 0,9954726451

ANOVA  +|

—

e

= Residual vs. Independent Plot =/

I. OF Sum of Squares Mean Square F Value Prob>F
Model 1 15899,0182227042 15899.0182227042  8796,1810409096 0
B  Emor 39 70,4921496956 18074910178
Total 40 15969 5103723998
= Fitted Curves Plot  ~| -
B
21 A
: i

«— Plot residual

>
S




Preguntas



Lectura adicional

https://www.originlab.com/doc/Origin-Help/Interpret-Regression-Result (para saber que esta haciendo origin
atras de cortinas)

https://www.originlab.com/doc/Origin-Help/Residual-Plot-Analysis (UN POCO de analisis de residuos)

https://cran.r-project.org/doc/contrib/Faraway-PRA.pdf (SeCCioneS 2.11 Yy 61)



https://www.originlab.com/doc/Origin-Help/Interpret-Regression-Result
https://www.originlab.com/doc/Origin-Help/Residual-Plot-Analysis
https://cran.r-project.org/doc/contrib/Faraway-PRA.pdf

