
Opgaven voor Statistiek 1 voor Scheikunde

Week 3

1. 
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In een chemisch destillatieproces wordt zuurstof geproduceerd. Het belangrijkste kwaliteitskenmerk van de geproduceerde zuurstof is de zuiverheid. Men vermoedt dat de zuiverheid beïnvloed wordt door de hoeveelheid koolwaterstof in de hoofdcondensator. Op grond van theoretische overwegingen verwacht men zelfs dat er een lineair verband is. 

a) Bereken de regressiecoëfficiënten, d.w.z. het afgesneden stuk en de richtingscoëfficiënt.
b) Onderzoek of de richtingscoëfficiënt significant van 0 verschilt.
c) Onderzoek of aan de voorwaarden van het enkelvoudige lineaire regressiemodel voldaan is (normaliteit, onafhankelijkheid, constante variantie).
d) Bereken een 95%-betrouwbaarheidsinterval voor de verwachte zuiverheid bij een koolwaterstofpercentage van 1,1%.
e) Bepaal een schatting voor de standaardafwijking van de foutterm.


2. 
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Een chemicus onderzoekt of  de dichtheid van azijnzuur-watermengsels verandert als functie van het gewichtspercentage azijnzuur bij 25 oC. De metingen van het door de chemicus uitgevoerde experiment staan in de bijgevoegde databestand. 

a) Voer een regressie-analyse uit en verifieer dat het regressiemodel niet significant is.
b) De chemicus concludeerde hieruit dat het gewichtspercentage niet van invloed is op de dichtheid. Geef redenen om te ondersteunen of dit juist of onjuist is.



3. 
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In een fabriek is de opbrengst van een chemische reactie gemeten bij verschillende ingangstemperaturen.  

a) Voer een regressie-analyse uit  met ingangstemperatuur als onafhankelijke variabele.
b) Onderzoek de aannamen van de regressie-analyse. Let hierbij vooral op uitschieters en invloedrijke punten.
c) Geef een mogelijke fysische verklaring voor Uw bevindingen bij onderdeel b).
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Er heerst algemene bezorgdheid over het CO2-gehalte in de lucht vanwege het zogenaamde broeikaseffect. Als meest nauwkeurige metingen gelden de metingen verricht op Mauna Loa (Hawaï), aangezien men daar geen last heeft van menselijke activiteiten. We willen aan de hand van deze data onderzoeken of het CO2-gehalte veranderd is gedurende de laatste decennia.

a) Fit een lineair regressiemodel. Is het model significant?
b) Controleer de veronderstellingen van het regressiemodel via residuenplots. Wat valt U op?
c) Maak een strooidiagram van de data. Wat kunt U hieruit concluderen? Indien U twijfelt over Uw conclusies, kunt een strooidiagram van de verschillen in CO2-gehalte van jaar tot jaar maken (bijvoorbeeld Maak door een nieuwe kolom te maken  m.b.v. de operator DIFF.
d) Voer de analyse uit onderdeel a) opnieuw uit, met in achtneming van wat U bij b) en c) gezien heeft. Voer de gebruikelijke controles uit.

4. 
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De fluorescentie van elk van een reeks zuuroplossingen van kinine werd 5 keer gemeten. De concentratie is hierbij gegeven in ng/ml.

a) Voer een lineaire regressie-analyse uit.
b) Geef 95%-betrouwbaarheidsintervallen voor de verwachte fluorescentie bij de concentraties 15 en 90 ng/ml.
c) Controleer grafisch de aanname van constante variantie. 
d) Controleer numeriek de aanname van constante variantie door in StatGraphics het menu Description, Subset Analysis  te kiezen waarbij concentratie als code wordt gebruikt. Sla de berekende varianties op in een nieuwe kolom.
e) Om voor de effecten van de bij c) en d) geconstateerde ongelijke varianties te corrigeren, gaan we nu in StatGraphics een gewogen regressie-analyse uitvoeren. Kopieer de concentratiegegevens naar een nieuwe kolom via de optie Generate Data. Gebruik daarna de optie Recode Data (selecteer de nieuwe kolom en gebruik de rechtermuisknop) om bij elke meting de reciproke van de steekproefvariantie (d.w.z, 1/S2) van alle metingen met dezelfde concentratie te plaatsen (zie hieronder). Gebruik dan deze kolom als gewichten in de volgende analyse: Special, Advanced Regression, Calibration Models. Let er op dat U de optie Action: Fit new model aan hebt staan. 
f) Voer de gebruikelijke controles van de aannamen van een regressie-analyse uit bij deze gewogen regressie-analyse.
f) Bereken nu opnieuw 95%-betrouwbaarheidsintervallen voor de verwachte fluorescentie bij de concentraties 15 en 90 ng/ml. Vergelijk Uw antwoorden met onderdeel b).
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Om een gaschromatograaf te kalibreren worden aan 4 monsters ieder 5 metingen verricht. De monsters bevatten verschillende hoeveelheden van een bepaalde stof. Deze hoeveelheden zijn bekend. 

a)  Voer een lineaire regressie-analyse uit.
b) Bereken de determinatiecoëfficiënt R2 . Mag U hieruit concluderen dat het model de data goed beschrijft?
c) Maak een grafiek van de data met daar doorheen de regressielijn. Valt U iets op?
d) Doordat er meerdere waarnemingen zijn per monster kunnen we statistisch toetsen of het regressiemodel past. Voer een geschikte toets uit. Wat is Uw conclusie?
e) Probeer een datatransformatie te vinden zodanig dat de regressie-analyse correcte uitkomsten geeft. Aanwijzing: probeer de data te transformeren met eenvoudige functies zoals ln of (.
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