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1. Miiszaki-tudomanyos abrak készitése

Mind a kézzel, milliméterpapiron elkészitett, mind a szamitogépes dbrakkal szemben ugyanazok a kovetel-
mények:

— LehetSleg minden mért adat, vagy azok transzformaéltjai szerepeljenek az abrén.

— Legyen megfelel6 — sziikség esetén mértékegységgel ellatott — cime mind a tengelyeknek, mind az
dbranak. A feliratok mind szakmai, mind nyelvtani szempontbdl legyenek helyesek. Lehetdleg név és
ddtum is szerepeljen az abrén.

— A tengelyek beosztasanak €s a cimkefeliratoknak olyanoknak kell lenniiik, hogy az adatok konnyen
abrazolhatok €s visszaolvashatok legyenek, és minimalizdljdk az dbra haszontalan teriileteit. Ezt az
elvet mindig a konkrét feladatra kell alkalmazni, pl. egyenesillesztés esetén néha sziikséges, hogy a
tengelymetszet akkor is rajta legyen az dbrén, ha kiviil esik a mért adatok tartoméanyaén.

— Gorbeillesztés esetén az dbrdnak tartalmaznia kell mind az illesztett, mind az illesztésbdl kihagyott
adatokat (megkiilonboztetett jelzéssel!), valamint az illesztett gorbét is, az illesztett paraméterek érté-
kével egyiitt.

— Tobb gorbe és/vagy adatsor egyiittes abrdzoldsa esetén az egyes gorbék vagy adatsorok legyenek
vildgosan elkiilonithetok.

Természetesen lehetnek egyéb elvardsok is a konkrét feladattdl fiiggden. Ritkdn a kovetelmények egyike-
masika nem teljesithetd 100 %-osan (pl. ha egy rossz pont nagysagrendekkel kiillonbozik a tobbitdl, az tel-
jesen eltorzitja az abrat), de az esetek tilnyomd tobbségében a fentiek betartdsa elegendd hibatlan dbrdk
készitéséhez.

Az eddigiekbdl is kitlinhet, hogy az dbrakészité programok feliiletes ismerete sokszor nem elég. Alta-
ldban nem lehet elfogadni kész dbraként, amit egy program az adatok bevitele utdn az alapbedllitdsaival
felrajzol a képernydre, hanem olyan szinten kell megtanulni az alkalmazott program kezelését, hogy a fenti
kovetelmények teljesithetok legyenek! A tudomanyos életben ezt fokozottan kell hangsulyozni, mert a legtobb
kereskedelemben 1év6 program (f6leg a tablazatkezeldk) a kozgazdaségi és prezentdcids célokra készitett 4b-
rakhoz igazitja az alapbedllitdsokat, és nem a tudomanyos életben fokozottabban megkdvetelt pontossag és
teljesség igényéhez.

Az aldbbiak egy példan keresztiil mutatjdk be azokat a jellemzd hibdkat, amiket a leggyakrabban szoktak
elkovetni szamitogéppel torténd dbrakészités sordn. Az 1. dbra alsé és felsd panelje ugyanarra az adatsorra
torténd egyenesillesztést illusztralja. A felsd panel teljes mértékben megfelel a fentebb részletezett kove-
telményeknek, mig az alsé panel a — tapasztalat szerint — leggyakrabban el6fordulé hibdkat mutatja. Ezek
konnyen elkeriilhetdk a hasznélt program megfeleld szint(i ismeretével. A fliggelék ezen szakaszdnak tovab-
bi része a két panel Osszevetésével segiteni igyekszik a kovetkezo tipikus hibdk €s hidnyossagok elkeriilését:

Automatikus pontosszekotés: Majdnem minden program alapbedllitidsa az, hogy a bevitt pontokat vala-
milyen szimb6lummal jeloli és azokat egyenes szakaszokkal koti 6ssze. Az 6sszekotésnek a legtobb
esetben nincs értelme, csak a ,,szem vezetésére” szoktdk haszndlni tendencidk bemutatdsara, f6leg
kozgazdasagi grafikonokon. Tudomédnyos dbrdkon vonallal illesztett gorbét szokds jelolni, igy a mért
pontok 0sszekotése félrevezetd. Raaddsul érthetetlen dbrakhoz vezethet, ha az adatok nincsenek szigo-
rian novekvd vagy csokkend sorrendben, pl. az 1. dbra alsé paneljében egyetlen nem sorrendben 1€vo
pont egy felesleges vonalat ad.

Rossz tengelytartomany: Néhany program automatikusan rateszi az dbrara a koordinatarenszer origdjat.
Az dbrazoland6 pontok tartomdnyétdl fiiggden ez ahhoz vezethet, hogy az dbra kicsiny részére zsifo-
16dik 6ssze minden pont, azok menete kivehetetlen lesz.

Egyenetlen tengelybeosztas: Sok program a tengelyek minimalis és maximalis értékét az adatsorokbdl kap-
hat6 minimalis és maximélis értékhez rendeli. Az alsé panelen az y-tengely beosztdsa rossz, mert a
13—-120 tartomanyt nem lehet jol felosztani tiz részre. Rdaaddsul a beosztdsok feliratai pontatlanok,
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1. dbra. Egy kifogdstalanul (felsé panel) és egy a tipikus hibdkat bemutaté (alsé panel) szamitégépes dbra.

csak egész értékre vannak megadva. Emiatt hibds a visszaolvasds, azonos hosszusdgu tartomdnyokhoz
eltérd értékek tartoznak (pl. 120 — 109 # 109 —99)! A felhaszndlénak tudnia kell, hogyan lehet be-

allitani a tengelyek minimélis és maximadlis értékeit, a beosztds stirliségét és a beosztdsok helyét jelzd
szamok kiiratdsi formatumat!

Automatikus tengelyvalasztas: Emiatt rossz beosztds, értelmetlen vagy hidnyzé cimek €s beosztasfelira-
tok lehetnek a tengelyeken. Az alsé panelen hidnyoznak az x-tengely beosztdsainak feliratai, a sem-
mitmondé automatikus tengelycimek az adatdllomédny nevébdl és a felhasznalt oszlopok sorszamabol
addédnak, a sz€Is6 adatok pedig szinte ,,lelégnak™ az dbrardl.

Semmitmondé focim: Neheziti az dbra megértését, féleg ha az értelmezés és a készités kozott sok idé telik
el. Sok program alapértelmezése, hogy f6cimként a grafikus bedllitasokat tartalmaz6 allomany nevét
definidlja.

Név, cim vagy datum hidnya: Bosszanté informaciovesztés lehet. Példankban a rossz dbran a datum hi-
anyzik.

Rossz pozicionalds: Az dbra valamely részén szerencsésebb esetben csak komikus, rosszabb esetben infor-

macidvesztéshez vezethet. Esetiinkben a jelmagyarazo blokk annyira rossz helyen van az als6 panelen,
hogy a fele lemaradt.



Automatikus jelmagyarazo blokk: Az automatikus jelmagyarazé blokk (angolul legend) altaldban semmit
sem mond. Vagy egyaltaldn ne hasznéljunk ilyen blokkot, vagy pontosan toltsiik ki! A jelmagyara-
76 blokknak akkor van értelme, ha egy abrin tobb gorbét tiintetiink fel és rovid utaldsokkal akarjuk
segiteni az dbra megértését.

Racsozat: Ha van, gondosan kell bedllitani. Nem segiti az dbra olvasdsat a tdl stir{i racsozat, mert szinte
elfedi a gorbéket. A ritka racsozat sem jo, mivel a fiiggvényértékeket nagyon nehéz visszaolvasni ilyen
esetekben. Sokszor tisztdbb az dbra, ha egyéltalan nincs radcsozat. Az biztosan nem j6, ha vagy csak a
vizszintes, vagy csak a fliggdleges racsvonalak vannak feltiintetve, ahogy azt a rossz dbra mutatja.

Nem megfelel6 betiitipus és/ vagy betiinagysag hasznalata: Jobb esetekben csak csinya vagy komikus
feliratokhoz vezet, rosszabb esetben félreértésre is alkalmat adhat. Az 1. dbra als6 paneljén a név
értelmetleniil csicsds €s nem ékezetes betlikkel késziilt. Abrdkon édltaldban érdemes egyszerd vonal-

vezetésl €s vastagabb betlitipusokat haszndlni (pl. Swiss, Arial, Helvetica, Tahoma, Verdana, Calibri,
stb. tipusok).

Az elhagyott pontok nem szerepelnek az abran, vagy jeloletlenek: Ha nem tiintetjiik fel az dbran az il-
lesztésnél figyelmen kiviil hagyott pontokat, akkor informécioét vesztiink a mérések valddi pontossaga-
6l és a pontelhagyasok okairdl. Ha a rossz pontokat az illesztettekkel azonos médon jeloljiik (ahogy
ez a rossz abran lathatd), akkor a szdmitott adatok reprodukdldsa lesz nehéz.



2. Egyenes illesztése és statisztikai jellemzése MS Excel-ben

2.1. Alapfogalmak

2.1.1. Egyenesillesztés elve

Az "egyenesillesztés" kifejezés alatt linedris regresszidt, vagy mas szdval linedris paraméterbecslést
értiink (lasd 2. abra, bal oldal).

Az illesztendd egyenes egyenlete kétféle lehet: 1) y = a-x (azaz az y-tengellyel valé metszete az
origd) és 2) y = a-x+ b (azaz az y-tengellyel valé metszete illesztendd paraméter). A mérés elvébol
kovetkezik, hogy melyiket kell vdlasztani. Ha pl. a Lambert—Beer-torvényt tekintjiik, azaz A = ec/,
akkor az A — ¢ fiiggvényre x = 0-ban y = 0 (hiszen ha nincs jelen az elnyel6 anyag, akkor elnyelése
sem lehet).

A legjobb illeszkedés eléréséhez a programok gyakran a legkisebb négyzetek modszerét alkalmazzak.
Ekkor az eltérés négyzetdsszeg minimalizdlasa torténik (1dsd 2. dbra, jobb oldal). Egyéb fiiggvények
(pl. polinom, exponencidlis stb.) is alkalmazhat6 az eljéras.

Altaldnos Kémia laborgyakorlaton mm-papiron torténd illesztéskor: Ugy hiizzdk be az egyenest, hogy
az 0sszes mérési pont kozott, azokhoz a lehetd legkozelebb haladjon el!

y=436 +03x y=547 +035x

-5 5 10 15 20 25 30 33 -5 5 10 15 20 25 30 33
1 2 3 4 5 -5 -3

2. dbra. Bal oldal: Linedris regresszid: mért értékek (piros kor), feltételezett fliggvénykapcsolat (kék egye-
nes), €s a koztiik levs véletlen eloszlasu eltérés (zold 0sszekotd). Jobb oldal: Linedris paraméterbecslés
legkisebb négyzetek mddszerével; rossz (bal) és j6 (jobb) illesztés.

2.1.2. Excel trendvonal

Csak illusztrdaciora alkalmazando! Megadott fiiggvénykapcsolat alapjan a mérési adatokbodl dbrat kell
késziteni (minden adat dbrdzolando, de nem minden adat illesztendd!), majd erre kell felvenni a line-
dris trendvonalat.

— Paraméterbecslést megel6z6 dbrakészités haszna

* Fiiggd és fliggetlen véltozo helyes azonositasdnak ellendrzése (az adatpirok olyan trendet
kovetnek, amit jozan megitélés alapjdn véarunk)

x Adatok kozott potencidlisan fenndll6 linedris fiiggvénykapcsolat vizudlis mérlegelése

* Felismert trendbe nem illeszked mérési adatok azonositasa

— Fliggd & fiiggetlen valtozok azonositasa: Pl.: Ha egy A anyag A — B+ C séma szerint elsérendi
reakciéban bomlik, akkor az integralt sebességi egyenlet [A]; = [A]o-e ¥ alakd. A mért [A], —¢
adatparokbdl [A] és k illesztend$ paraméterek tobbféleképpen is meghatarozhatok. Amennyiben



linedris paraméterbecslés a cél, vegyiik az egyenlet mindkét oldaldnak természetes alapu logarit-
musat
In[A]; = In[A]p — kt (1)

Ezt kovetéen (minden egyéb illesztendd egyenlet esetén is) az a feladat, hogy az egyenes
y=a-x+b (2)

altalanos egyenletének megfelelGen azonositsuk az egyes paramétereket és valtozdkat.

% A valés mérés sordn ¢ halad el6re (ha tetszik, mi hagyjuk telni, azaz 6nkényesen tudjuk
valtoztatni) és ennek kovetkeztében [A], vdltozik, azaz az (1) egyenletben 7 a fiiggetlen és
In[A]; a fiiggd valtozo.

x A (2) egyenletben a fiiggetlen véltozonak (x) szorzétényezdje van (a), mely az (1) egyenlet
szerint —k (negativ elGjel!).

x Végiil a (2) egyenlet szerinti additiv tag (b) megfelelGje az (1) egyenletben In[A].

* Bzen logikat kovetve barmely (linearizalhatd) egyenlet esetén azonosithatjuk a valtozdkat és
az illesztendd paramétereket még akkor is, ha azok 0sszetettebb matematikai kifejezések.

* A trendvonal dbréra torténd felvételével megtorténik az adatsorra legjobban illeszkedd egyenes kiraj-
zolasa és az illesztett paraméterek kiiratdsara (meredekség, tengelymetszet, determindcids egyiitthato).
A probléma az, hogy az illesztett egyenes statisztikai adatait nem kapjuk meg, igy a tovabbiakban nem
lesz médunk pl. a szordsok szadmitasdra.

» A trendvonal felvételekor egy tovabbi opcid: egyparaméteres illesztés, azaz a tengelymetszet értékének
onkényes rogzitése (0 vagy attol eltéro).

« Korrelaciés (r) & determinacids egyiitthaté (R?) értelmezése

— Korrelacios egyiitthatd (r): Azt fejezi ki, hogy az egyenes —mint modell — milyen mértékben
képes leirni az (x;,y;) adatparok Osszefiiggését, igy az illeszkedés mértékének egyik mérdszama.
Masképp fogalmazva r azt mondja meg, hogy milyen erds a linedris kapcsolat a fiiggd (y) és
fiiggetlen (x) vdltozok adatai kozott. Minél kozelebb van |r| értéke egyhez, anndl valészintibb a
linearis kapcsolat. Ezt a paramétert a laboratoriumi gyakorlatokon nem szdmoljuk, feltételezziik,
hogy az elméleti linedris kapcsolat valoban fenndll.

- Determindcids egyiitthaté (R?): Az R? szamitasi médja és a kapott érték értelmezése az illesztett
fiiggvény fajtdjatol (egyenes, exponencidlis stb.) €és a fliggetlen vdltozok szamatdl is fiigg. A
laboratériumi gyakorlatokon egyvdltozos (x), és egy- (meredekség) vagy kétparaméteres (mere-
dekség, tengelymetszet) egyenesillesztést hajtunk végre. Ekkor R> = r?. A determindcids egyiitt-
hat6 nem azt mutatja meg, hogy az egyenes mennyire jol irja le az adatsorban észlelt trendet,
hanem azt szdmszertsiti, hogy az illesztett egyenes koriil milyen mértékben szornak a mért ada-
tok. Amennyiben az adatsor valéban linedris trendet kovet, az 1-hez minél kozelebbi R* egyre
kisebb szordssal terhelt mérést tiikroz.

— Az adatsor illesztéshez hasznalt fiiggvény megfelel6sége, €s az adatsor linearitdsdnak mértéke
kozotti kiilonbséget szemlélteti a 3. dbra. Lathat6, hogy egy adott R? értékhez két teljesen kii-
16nb6z4 illesztés is rendelhetd. A bal oldali pontseregek valéban linedris trendet kovetnek igy R?
értékének 1-hez kozeli volta az adatsor kis szordsat mutatja. Ezzel szemben a jobb oldali pont-
seregekre torténd egyenesillesztés teljesen helytelen, noha ugyanazon R? értékeket eredményezi.
Végeredményben R* csak akkor jelent az egyenes illeszkedésére, vagy az adatsor szérdsdra nézve
hasznos informdciot, ha az illesztett trend valoban linedris. Az R? 1-hez kozeli értéke onmagaban
nem jelenti, hogy az adatsort linedris trend jellemzi.
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2.1.3. Linearis regresszio / paraméterbecslés MS Excelben

* Amennyiben nem elegendd a trendvonal alkalmazdsa, mert az illesztett egyenes statisztikai adataira is
sziikségiink van, Excel-ben a LIN.ILL fiiggvényt haszndljuk.

* Ez egy tombfiiggvény, azaz a bemeneti €s a valaszértékek tobb celldra is kiterjednek. A fliggvény
haszndlatakor CTRL+SHIFT+ENTER billenytiikombinécidra van sziikség.
A laborgyakorlatokon egyvciltozo’s (x), és egy- (meredekség) vagy kétparaméteres (meredekség, ten-

//////

kez6 parancsot kell begépelni:
= LIN.ILL (ismert_y;ismert_x; konstans;stat) ,
majd CTRL+SHIFT+ENTER billentylikombin4cio.

— ismert_y;ismert_x — A fiiggd (y) és a fiiggetlen (x) valtozdkat tartalmazé celldk kijelolése.
A kijelolésben nem lehet megszakitds, ezért rossz mérési adatokat is tartalmazé adatsor esetén
(ezt az eldzetes dbrakészités alapjan itélhetjiilk meg) az illesztendd adatparokat uj celldkba kell
masolni.

— konstans — Ha értéke 1/IGAZ: a paraméterbecslés sordn a tengelymetszet (b) értéke meghata-
rozdasra keriil; ha értéke 0/ HAMIS: a paraméterbecslés sordn a tengelymetszet (b) értéke 0 és az
illesztés y = a - x egyenlet alapjan torténik (a mérés elve a meghatarozo, pl. oldat abszorbancidja
¢ = 0 oldott anyag koncentricional).

— stat — célszerd értéke 1 (kiillonben a fiiggvény nem szdmolja a kivant statisztikai adatokat).

* LIN.ILL-el meghatdrozott statisztikai adatok a tombfiiggvény kiiratdsi formdtuméanak megfeleléen (az-
az az eredetileg kijelolt 2 (oszlop) x5 (sor) cellaban az alabbi értékek jelennek meg):

1 2
1 meredekség tengelymetszet
2 | meredekség standard hibaja | tengelymetszet standard hibaja
3 R? a gyakorlaton nem relevdns
4 | a gyakorlaton nem relevdns szabadsagi fokok szama
5| a gyakorlaton nem relevdns a gyakorlaton nem relevdns

— Szabadsdgi fokok szdma (Sz): egymastdl fiiggetlen mérési adatok esetén Sz = N — P, ahol N az
adatok szdma és P a meghatdrozand6 paraméterek szdma.
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2.2,

10.

— Standard hiba (5 széras!), kapcsolatuk: szérds (6) = /szabadsagi fok - standard hiba

Megjegyzés: Az MS Office 365 Excel verziotol a LIN.ILL (és a tobbi tombfiiggvény is) megadhato
linedris egyenletként, azaz nem kell el6re kijelolni egy tombot. Az Excel automatikusan lefoglalja a
megfeleld szamu celldt, s nem kell a CTRL+SHIFT+ENTER billentyikombinaci6 sem, elég az EN-
TER. A kompatibilitds miatt a fentebb leirt régi mdédszer tovabbra is miikodik.

Feladatok megoldasanak részlépései

. A fiiggd (y) és a fliggetlen (x) valtozok azonositdsa a linearizélt egyenlet és a szoveg alapjan.

Az illesztendd paraméter(ek) (meredekség, tengelymetszet) azonositdsa a linearizélt egyenlet €s a szo-
veg alapjan.

. Amennyiben a mérési adatok nem kozvetleniil egyeznek meg az azonositott fiiggd (y) €s fiiggetlen (x)

véltozokkal, tgy ezeket kiilon oszlopokban ki kell szamitani a rendelkezésre 4116 mérési adatokbol.

Amikor a fiiggd (y) és fiiggetlen (x) valtozokat tartalmazé adatsorok (oszlopok) mér rendelkezésre
allnak, egy abrat kell késziteni a linearizélt egyenletnek megfeleléen. Az dbra ekkor tartalmazza az
Osszes mérési adat alapjan meghatarozott dbrdzolandé adatpart. Az dbra alapjan azonositani kell a
trendet nem kovetd, kiugro adatparokat, melyeket az illesztéshez nem szabad figyelembe venni.

. Az illesztendd (kiugro adatokat mar nem tartalmazd) adatparokat célszerd dj oszlopokba is dtmdasol-

ni, majd az el6bbiekben készitett dbran feltiintetni (a kiugro adatokat is tartalmazé adatsor mellett).
Az abran meg kell adni, hogy melyik jel6l6 melyik adatsorhoz tartozik (jelmagyardzat). Az dbrdn a
trendvonalat az illesztend6 adatokat tartalmazé adatsorra kell felvenni.

Az illesztendd adatokat tartalmaz6 oszlopok segitségével linedris paraméterbecslést kell végrehajtani
a LIN.ILL Excel-fiiggvénnyel. Az elkészitett abran kapott trendvonal és a LIN.ILL-bd] kapott illesztési
paraméterek Osszehasonlitdsa segiti annak megitélését, hogy mindent megfeleléen hajtottunk-e végre.

Ellendrizni kell, hogy mind az adatokat tartalmazé oszlopok, mind a készitett 4bra tudomanyos mind-
ségl, érthetd, €s tartalmazza a sziikkséges magyardzatokat, mértékegységeket.

. A LIN.ILL-bd] kapott standard hibak alapjan ki kell szdmitani a szérdsokat (tengelymetszet, meredek-

ség).

. A linearizélt egyenletnek és a szovegnek megfelelden tovabbi szdmitdsok elvégzésére lehet sziikség,

hogy az illesztett paraméterektdl eljussunk a meghatdrozni kivant mennyiségekig. Ugyeljiink arra,
hogy potencidlisan mind az illesztések, mind a szamitdsok sordn dimenzidval rendelkezd mennyisé-
gekkel dolgozunk, mely meghatdrozza a végeredmény mértékegységét is.

Ha a feladat kéri, figyelembe kell venni a megfeleld szordsterjedéssel kapcsolatos Osszefiiggéseket is.



