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Teil 2: Arbeiten mit einem Tabellenkalkulationsprogramm: Regression und Kurvenanpassung csL

2.1 EinfGhrung

2.1.1 Fiillen Sie im unten stehenden Abschnitt die Liicken,
indem Sie die notwendigen Informationen aus Abb. 1 und

2 entnehmen.

Man erkennt anhand Abb. 1, dass ein Schiff mit einer
Breite von 20 Metern ungefidhr eine Linge von ................
Metern haben misste. Aus Abb. 2 kann man herleiten,
dass mannliche Personen im Alter von 30 Jahren im

Schnitt ca............... Kilo wiegen.

Statt wie Sie mithilfe eines Diagramms eine graphische
Bestimmung mit dem Auge durchzufiihren kommt man
zu praziseren Ergebnissen, wenn man den Wert mittels
der mathematischen Funktion berechnet. Ziel der
Regressionsanalyse ist es, eine mathematische Modell-
funktion f(x), herauszufinden, die den Zusammenhang
zwischen den beiden Grof3en beschreibt. Bei der Ermitt-
lung der Modellfunktion wird diese so angepasst, dass
die Abstinde zu den Messpunkten insgesamt minimal
wird. Streng mathematisch betrachtet, wird die Summe
der quadratischen Abweichungen minimiert. Mithilfe der
Modellfunktionen kann man dann innerhalb des model-
lierten Datenbereichs anhand der einen GroBRe, die

andere berechnen.

Mithilfe diverser Computerprogramme oder Apps,
beispielsweise dem Tabellenkalkulationsprogramm Libre-
Office CALC, lasst sich die am besten passende Funktions-
gleichung bestimmen. Man gibt dem Programm die allge-
meine Form der Funktionsgleichung der Modellfunktion
vor. In der Praxis ist das sehr haufig eine linearer Modell-
funktion, f(x) = a-x + b, man sprich dann von einer
linearen Regression. Das Programm ermittelt dann die
am besten passenden Parameter fiir die Steigung (a) und
den y-Achsenabschnitt (b).

Bei einer numerischen Bestimmung gibt man dem
Programm Startwerte fir die Parameter der Modell-
funktion f(x) vor. Das Programm verandert jetzt
ausgehend von den Startwerten die Parameter in kleinen
Schritten. Es berechnet dann das Ergebnisse von f(x) und
vergleicht mit den tatsachlichen Messwerten. Je kleiner
diese Unterschiede ausfallen, desto besser sind die
gerade benutzten Parameter. Nach vielen Schritten hat es
die optimalen Parameter gefunden. Eine hummerische
Bestimmung ermittelt durch schrittweise Variation und

Ausprobieren die optimalen Parameter.
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Abb. 2.1: xy-Diagramm (Streudiagramm) von Lédngen und
Breiten von 10 zufdllig ausgewdhlten Schiffen mit einge-

zeichneter linearer Modellfunktion. Quelle: wikipedia.de
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Abb. 2.2: xy-Diagramm: Durchschnittliches Gewicht von
Mdnnern nach Alter mit eingezeichneter parabelférmiger

Modellfunktion Quelle: wikipedia.de
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2.2. Lineare Regression/Kalibrierung

Die Anzeige der meisten Analyseinstrumente gibt meistens ein Signal aus, dass linear vom Gehalt abhangt.

1. Die Kalibrierung eines Refraktometers liefert beispielsweise folgende Ergebnisse:

(Sac.) in % Brechungsindex
w(Sac.) in %

(Messwert) 1,39
o 1,38 f(x)=0,0016343 x + 1,3315857 e
0 1,3316 g 1,37 R?=0,9994349 &
0 7_,_._,f
5 1,3403 Z 136 =
€ 135 -
10 1,3478 8 134 . o
£ [ —
15 1,3557 g -
£ 132
20 1,3638 § a1
@ 1,3
25 1,3723 0 5 10 15 20 25 30
30 1,3812 w(Saccharose) in %

2.2.1 Berechnen Sie den Gehalt einer Probe (gerundet auf zwei Nachkommastellen), wenn der Brechungsindex 1,3511 betrdgt.

Man erkennt am Diagramm, dass der Saccharosegehalt und
der Brechungsindex keine Proportionalitdt zueinander
aufweisen. Verdoppelt man beispielsweise den Saccharose-
gehalt von 5% auf 10%, so nimmt der Brechungsindex nicht
auf das Doppelte zu, sondern nur von ca. 1,35 auf ca. 1,36.
Weiterhin stellt man fest, dass reines Wasser, also 0%
Saccharosegehlt. nicht das Messsignal O ergibt, sondern

1,3330 betragt.

Zur einfacheren Interpretation zieht man es haufig vor,
einen linearen Zusammenhang zu erhalten, bei dem ein
Gehalt von Null, ein Messsignal von Null erzeugt. Dann
sind Messsignal und Gehalt zueinander proportional:
Liegt beispielsweise der doppelte Gehalt vor, so ist auch
das Ergebnis ungefahr doppelt so hoch. Viertelt man den
Gehalt, so liefert das Gerat ein Ergebnis, dass nur ca. ein
Viertel des urspriinglichen Wertes betragt. Dies fiihrt
auch zu einer Kalibriergerade , die keinen oder nur eine
kleinen y-Achsenabschnitt besitzt. Hierfir kann man so

verfahren, dass man eine Losung mit einem Gehalt von
Null (Blindprobe) misst und das Messergebnis (Leerwert,
Blindwert, Reagenzienleerwert) von den anderen Mess-
werten abzieht. Die meisten Messinstrumente lassen es
zu, dass der Blindwert auf Tastendruck auf Null gestellt
wird. So entfallt das manuelle Abziehen des Wertes von
den anderen Messergebnissen.

Das Einstellen des Reagenzienleerwertes auf Null wird

auch hiufig ,Messen gegen die Referenz“ oder
»Referenz auf Null stellen” 0.4. bezeichnet. Im Biolabor-
jargon spricht man auch von ,blanken®, weil eine Blind-

probe ohne Gehalt im Englischen blank solution heif3t.

2.2. a) Geben Sie bei dem Beispiel von oben bleibend (Aufgabe 1), die Messwerte nach Einstellung des Leerwertes auf Null, in

untenstehender Tabelle an.

w(Sac.) in % Brechungsindex

5 0,06

2 f(x) = 0,0016349 X — 0,0000267

2 005 Rre=0,9990071 e
10 3 004 -
15 § 003 S

- e

£ 002 P
20 £ o001 =

20
25 = 0

. 0 5 10 15 20 25 30
30 w(Saccharose) in %

b) Die Probe zeigt jetzt ein Brechungsindex von 0,0195. Zeigen Sie, dass dasselbe Ergebnis wie oben resultiert (auf zwei

Nachkommastellen genau)
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2.2.1 Regressionsgerade/Kalibriergerade erstellen mit LibreOffice Calc

Lernvideo fiir diese Aufgabe hier:

Beispiel einer Kalibrierung (incl. Regressionsgerade):

https://youtu.be/YYPCKRYQf-w

F
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Bezeichnung Gehaltin mg/iL Absorbanz
Kalibr_1 15 0,209
Kalibr_2 30 0,418
Kalibr_3 45 0,6
Kalibr_4 60 0,854
s Kalibr_5 75 1,098
3
Absorbanz der Probe 0,548 .E
2
Q2
<
Steigung 0,01476
Achsenabschnitt -0,0284
Gehalt der Probe in mgiL: 39,05

1,2

0,8
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f(x) = 0,01476 x - 0,0284
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2.2 Vorgehensweise zur Erstellung mit LibreOffice Calc

e Tabelle mit den Messpunkten. Spalte links: Gehalt (z.B. mg/L oder % 0.4.). Spalte rechts daneben: Messwert (z.B.

Absorbanz, Dichte. Das Zahlenfeld mit der gedriickter Maus markieren. = Zahlenfelst ist jetzt blau unterlegt.

*  Meni = Einfligen — Diagramm erstellen = Diagrammtyp: XY-Streudiagramm — Fertigstellen.

e Doppelklick auf Diagramm, so dass von kleinen schwarze Miniquadraten umrahmt: O

*  Rechtsklick auf einen der Datenpunkte — Trendlinie einfiigen. Geradengleichung und BestimmtheitsmaR (R?)

anzeigen lassen (anklicken). R? ist ein MaR, wie gut der lineare Zusammenhang ist. Idealwert bei absolut linearem

Zusammenhang: 1,0000.

*  Weitere niitzliche Funktionen in Libreoffice Calc sind STEIGUNG (SLOPE’) und ACHSENABSCHNITT (INTERCEPT'), mit

denen man sich diese Werte der Geradengleichung in Zellen anzeigen lassen kann. So kénnen Sie z.B. zum

Weiterrechnen benutzt werden.

e Auf Zelle gehen, in der die Steigung angezeigt werden soll.

Funktionsassistent starten und STEIGUNG (Slope) auswahlen.

* Daten Y und Daten X durch
Markieren der
entsprechenden Zahlenspalte
mit der Maus ibernehmen
lassen.

e Auf Zelle gehen, in der der y-

Achsenabshcnitt angezeigt

werden sollen und mit der Funktion ACHSENABSCHNITT genauso verfahren.

Aufgabe:

a) Erstellen Sie ein entsprechendes Kalibrierdiagramm mit lhren Daten aus dem Praktikum (Alternative auf

Lehreranweisung hin: Daten vom Beispiel oben nutzen).

b) Berechnen Sie den Gehalt der Probe mit dem Taschenrechner und der Geradengleichung der Nédherungsfunktion.

*Je nach installierter Sprache werden die deutschen oder die in Klammern angegeben englischen Funktionsnamen angezeigt.


https://youtu.be/YYPCKRYQf-w
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2.2.2 Regressionsgerade (Kalibriergerade) ermitteln mit Taschenrechner

Die meisten wissensch. Taschenrechner kénnen die Geradengleichung einer Regressionsgeraden (Steigung + y-Achsenab-
schnitt) anhand von Wertepaaren ermitteln.

Ist Ihr Taschenrechner nicht dabei? Informieren Sie den Lehrer und suchen Sie selbst unter youtube.de mit Taschenrechner-
Modell und ,Regression* als Stichworte.

Priifen Sie fir lhr Taschenrechner-Modell die Anleitung anhand folgender Werte:
¢ Beispiel fiir X/Y-Wertepaare: 2,5/0,858 5,0/1,753 7,5/2,591 10,0/3,515 12,5/4,510
¢ Ergebnisse: Achsenabschnitt =-0,07440  Steigung = 0,36264, = y =0,36264-x - 0,07440 R?=0,999047

[2.2.2.1 casio, 2.B. fx-85, fx-991 etc.

e Mit in den STAT-Modus wechseln. AnschlieRBend . Mit in in das Statistik-Men(i wechseln und Reg
A+BX auswihlen (Geradengleichung) flir Regressionsanalyse auswahlen. Im Untermeni kann
man sich A (Achsenabschnitt) und B (Steigung) anzeigen
lassen. Quadriert man den Wert von r, erhalt man das
Bestimmtheitsmal R? anzeigen lassen.

*  Wertepaare eingeben. Am Ende mit der -Taste (,All
Clear") die Dateneingabe beenden.

|2.2.2.2 Casio ClasWiz-Modelle

e Mit ‘MODE‘ oder‘MENU‘ den STATISTIK-Modus aufrufen . e Unter »Regression” auswahlen. Werte werden

AnschlieBend A+BX auswahlen (Geradengleichung). angezeigt. Quadriert man den Wert von r, erhalt man das
BestimmtheitsmaR R2.

*  Wertepaare eingeben. Am Ende mit der —Taste (,All

Clear") die Dateneingabe beenden.

2.2.2.3: Casio-Modelle der Reihe MS:, z.B. fx-82MS, fx-991MS, fx-100MS, fx-350MS

» Speicher leeren/Reset (clear): ,CLR* durch |SHIFT||MODE Speicher (Memory) beférdern. Evtl. wird danach die
auswahlen. Danach mit| MODE ression auswihlen Anzahl der vorhandenen Wertepaare im Speicher

angezeigt. Fur alle Wertepaare wiederholen!

. Mit in das Statistik-Menu (S5-VAR) wechseln.Dort
A (Achsenabschnitt) und B (Steigung) auswahlen und mit
H-Taste anzeigen lassen. Mit Anzeige beenden und

ggf. wieder ins S-VAR-Men wechseln. Quadriert man

und im Untermenu dann eare Regression.

* Wertepaare eingeben: Zuerst X-Wert tippen, unmittelbar
danach als Trennsymbol das Hochkomma: @ (neben
»,M+%). Jetzt den dazugehdrigen Y-Wert eintippen.

Unmittelbar danach mit|M+|das Wertepaar in den . .
. P den Wert von r, erhilt man das Bestimmtheitsmaf3 R2

2.2.2.4 Texas Instruments, z.B. TI-30X Plus

e Mit erst die Werteliste eingeben. Alle x-Werte in e Mit ins Statistikmenu . LinReg aufrufen.
einer Spalte (z.B. in L1) eingeben, die dazugehdrigen y- * Im sich 6ffnenden Menu (iberpriifen ob die betreffende
Werte in der Nachbarspalte (L2). Jede Eingabe mit Daten-Spalten auch vorausgewahlt wurde
quittieren. Werte Idschen mit mdglich. *  FRQ-Zeile (Haufigkeit) so lassen wie sie ist. Auf CALC

scrollen und |enter| driicken.

[2.2.2.5 sharp - EL-9950

. STAT|drticken. Wertepaare in L1 und L2 eingeben. Dann mit , Quit“ beenden: +

. STAT| driicken und ,,REG*“ auswahlen (Regressionsanalyse). A+BX auswahlen (Geradengleichung). [ENTER
[2.2.2.6 sharp - EL-531

e Mit|MODE|den STATISTIK-Modus aufrufen ( driicken) . Dann e |ON/C|driicken (,clear"). Achsenabschnitt a anzeigen:
LLINE“ auswahlen (linear). Steigung b anzeigen:

*  Wertepaare eingeben: X-Wert des ersten Wertepaares eingeben « ranzeigen: |ALPHA HH . Fiir das BestimmtheitsmaR (%) muss
und driicken (store). Jetzt dazugehdrigen y-Wert eingeben

dieser Wert noch quadriert werden.
und driicken. (Anzeige der erfassten Datenpunkte: ,DATA *  Mit|MODE|wieder in den normalen Modus zuriickkehren.
SET = 1“). Alle weiteren Wertepaare genauso eingeben: Nach X-

Wert driicken, nach dazugehérigem y-Wert .


http://www.youtube.de/
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2.3 Logarithmische Diagramme und exponentielle Zusammenhinge mit dem Tabellenkalkulationsprogramm

Manchmal ist der Zusammenhang zwischen zwei GréBen nicht linear. Das bekannteste Beispiel ist das exponentielle
Wachstum der Bakterien auf einer Kulturplatte.

1. Ubernehmen Sie in das Tabellenkalkulationsprogramm folgende Tabelle.
Zeit (in h)/ KBE (pro mL): 1 / 1600 2 / 12000 3 / 92000 4 / 700000 5 / 5500000
2. Lassen Sie in der Spalte rechts daneben auch den Logarithmus der KBE berechnen.

3. Erstellen Sie zuerst Auftragung der KBE gegen die Zeit mit linearer Achsenskalierung. Lassen Sie sich die exponentielle
Naherungsfunktion anzeigen und Glbernehmen Sie diese hier auf dem Papier. Hinweis: Es gibt zwei verschiedene

X

Schreibweisen: exp (....-x)= e

6,00E+06
5 ODE+06 f(x) = 206,532924566138 exp( 2,03511731692051 x )
4,00E+06

3,00E+06

KEBE pro mL

2,00E+06

1,00E+06

0,00E+00 C o=
05 1 15 2 25 3 35 4 45 5 55

Zeitinh

4. Duplizieren Sie das Diagramm zwei mal mit copy-and-paste. Formatieren Sie die y-Achse logarithmisch, indem Sie z.B.
auf die entsprechende Achse doppelklicken und/oder dabei die rechte Maustaste nutzen. Erzeugen Sie moglichst
detailliert folgende Diagramme. Achten Sie z.B. auf die Zahlenformat und wo die y-Achse jeweils beginnt. Erganzen

Sie auf den Achsen zusatzlich sinnvolle Achsentitel.

1.00E+07
fix) = 206,532924566138 exp( 2,03511731692051 x )
1,00E+06

1,00E+05

1,00E+04

1.00E+03
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5. Tragen Sie in einem weiteren Diagramm den Logarithmus Ig(KBE) gegen die Zeit auf und lassen sich die
Niherungsgerade anzeigen. Das Diagramm soll mdglichst detailliert so aussehen. Ubernehmen Sie zusitzlich die
Naherungsgerade hier auf das Papier.

f(x) =

fix) = 0,683840220764327 x + 2,31495920451554

Logarthmus logikBE pro mL)
E=9

0,5 1 15 2 25 3 3,5 4 45 5 55

] i) k)

Zeitinh

6. Drucken Sie das Blatt aus, dass alle Diagramme auf einer Seite sind.
7. Berechnen Sie auf der Riickseite des Ausdrucks:

Nach welcher Zeit betragt die Anzahl KBE pro mL ca. 2000000? Geben Sie das Ergebnis anschlieffend auch in Minuten an!
Zeigen Sie, das mit beiden Néherungsfunktionen dasselbe Ergebnis resultiert!
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2.4 Nicht-lineare Kurvenanpassung mithilfe der Option ,SOLVER"

Tabellenkalkulationsprogramme kénnen auch eine Kurvenanpassung auch mit beliebigen Funktionsformen durchfihren.

|Ausgangssituation und Aufgabenbeschreibung

In einem Experiment wurden einige XY-Wertepaare erhalten (siehe rechts). Nun sollen die Naherungsfunktion gefunden
werden, die den Zusammenhang mathematisch beschreibt. Die Funktion soll folgende Form haben:

Voo X ] X (Substratkonzen- |y (Reaktionsge-
Y= K, x Micteus-Menten-Gleichung tration c(S) in schwindigkeit v) in
. . umol/L) pumol/(L -min)
Es sollen also die am besten passenden Parameter der Funktion, V. und Ky
herausgefunden werden. Das Ergebnis soll grafisch dargestellt werden werden: 1 86,13
Kurvenanpassung. Vi = ca. 411,8 Ku = ca. 3,664 2 150,1
450 3 179,1
400
350 5 239,2
g 30 10 305,3
5 250
;g. 200 15 328,6
5 150
£ 100 20 351,1
50 25 356,1
0
0 20 40 60 80 100 120 140 160 30 368,7
S)i /L
(S inpmo 35 370,9

[Elyisalm
DRINGENDE EMPFEHLUNG. Schritt-fiir-Schritt-Anleitung als Lernvideo anschauen: https://youtu.be/S2agNYc8B A %
'E.

Vergewissern Sie sich zu Beginn, dass ein Solver fiir nichtlineare Probleme installiert ist. Das erkennen Sie daran,
dass unter EXTRAS — SOLVER — OPTIONEN mehrere Solver-Maschinen zu finden sind. Zumindest einer der
beiden rechts eingekastelten Eintrage (siehe Abbildung )sollte dort zu finden sei. Ist ein solche Solver-Maschine
nicht zu finden, kann sie Giber den Extensions-Manager (auch unter EXTRAS) nachinstallieren werden.

o Fav T w (e FRviv] Fy R

C

3. || Optionen x
L
) Zielzelle 50513 = Solver-Maschine g N
i H DEPS Evoluticnary Algorithm _
Zielwert OMaximum Einstellungen: [l 5C0 Evelutionary Algerithm
| | [ ACR-Vergleich [Librelice LoinhF Linearer Sohver
- @ Minimum | GréBe der Bibli|LibreOffice Linearer Solver
1 o Lernzyklen: 201 LibreOffice Swarm nichtlinearer Solver (experimental)
=
Wert von T SchwarmgréBe: 70
f Schwelle fi iable G beim Erraten): 3
{ Verinderbare Zellen |sFs13:5Fs14 2 | chwelle fur variable Grenzen (beim Erraten)
3 Stagnationsgrenze: 70 b
d
Nebenbedingungen Bearbeiten...
Zellbezug Operator Wert 2
= | [<= ~ = Hilfe Abbrechen

= |
I
= |

= =
F = = v
Hilfe Optionen... Schliefen Lazen

Durchfiihrung (stark verktirzt). Besser ist: Anleitung im Lernvideo Schritt-flir-Schritt durchgehen.

1. Tragen Sie zuerst die X und Y-Werte in die Tabelle ein und lassen Sie sich das xy-Diagramm anzeigen lassen.


https://youtu.be/S2aqNYc8B_A
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2.

10.

11.

Schatzen Sie die Parameter der Funktion (Vma und Ky ) anhand des 0,8
Schaubilds GANZ GROB ab. Die Werte werden spater durch den SOLVER 0,6 - s B
automatisch optimiert. Hinweis fir die 0.4 - [ | u
Michaelis-Menten-Gleichung/Substratsattigungskurve: V. ist der 02 |
maximale y-Wert dem sich die Kurve annahert, im Diagramm rechts z.B. ' .’

0

0,8. Ky ist der x-Wert, bei dem % V.. erreicht wird. Wenn v, ca. 0,8 ist,
dann ist % v ca. 0,4. Der x-Wert dort betragt, wenn man das Lot fallt,

0 20 40 60 80 100 120

Parameter der Funktion
Vo = 0,8
in zwei beliebige Zellen ein . K, = 30

ca. 30 (siehe Diagramm). Tragen Sie die geschatzten Werte (Vi und Ky)

Die Spalte neben ,Y-Werte" beschriften Sie mit ,,v berechnet”. Dort lassen Sie sich die v-Werte mit den geschéatzten
Parametern berechnen. Die Formel entspricht der Modellfunktion, bei uns der Michaelis-Menten-Gleichung.

Lassen Sie sich in das gleiche Diagramm nun die dazugehdrige Schatzkurve anzeigen: Doppelklicken Sie hierzu auf das

Diagramm und klicken Sie dann mit der rechten Maustaste auf einen der Datenpunkte. Im erscheinenden Men
wahlen Sie ganz unten Datenbereiche. Gehen Sie auf das Registerblatt Datenreihen und klicken Sie aus Hinzufiigen.

Bei , Bereich fiir X-Werte"“ klicken Sie auf das Symbol fiir die Bereichsauswahl und markieren Sie in der Tabelle die
Zellen mit den X-Werten.

Bei Y-Werte wahlen Sie mit der gleichen Methode die rechnerischen y-Werte mit Parametern. aus.

Wenn Sie nun wieder auf das Diagramm Doppelklicken und mit der rechten Maustaste auf einen der neuen Punkte

klicken, kdnnen Sie unter Datenreihe formatieren..., die Darstellung so dndern, dass diese zweite Reihe als Kurve
dargestellt wird. Hierzu bei Stil ,,Durchgdngig" auswahlen.

Spielen Sie jetzt etwas mit den Zahlenwerten der Parameter, um zu sehen, was fir ein Einfluss das auf die Kurve des
Diagramms im Vergleich zu den echten Datenpunkten hat.

Als Nichstes lassen wir den Abstand (Differenz) zwischen dem tatsichlichen Y-Wert und dem mit den Parametern
berechneten Y-Wert berechnen. Damit das Ergebnis u.a. stets ein positives Vorzeichen hat, quadrieren wir das
Ergebnis, nehmen es also hoch 2 (*2). Ganz unten summieren wir diese Abstande mit der Summenfunktion (%) auf.

Die Summe der Abstandquadrate ist ein Mal wie gut unsere Naherungsfunktion ist! Spielen Sie erneut etwas mit den
Zahlenwerten der Parameter, um zu sehen, was fiir ein Einfluss das auf diese Kennzahl hat: Je schlechter die
Parameter passen, desto grofRer wird die Kennzahl. Je kleiner diese Kennzahl ist, desto besser ist die Naherung, da
dann die Abweichungen zwischen realen und geschatzten y-Werten gering ist. Im nachsten Schritt, lassen wir
LibreOffice automatisch so lange die Parameter verandert, bis dieser Zielwert minimal wird.

Rufen Sie den Solver auf. = EXTRAS — SOLVER auf. Wahlen Sie als ZIELZELLE diejenige aus, die die Summe der
quadratischen Abweichungen angibt. Als Zielwert wahlen Sie ,Minimum®. Als verdnderbare Zellen wahlen Sie die
Zellen aus, in denen v, und K., hinterlegt sind. Unter OPTIONEN wahlen Sie eine der beiden Solver-Maschinen
(DEPS oder SCO) aus, die ganz oben in diesem Dokument erwahnt sind (rote Kasten im ersten Bild). Klicken Sie auf
Lésen und schauen Sie wie sich die beiden Parameterzellen verandert/optimiert haben.Klicken Sie aus Ubernehmen.
Nun wurden die beiden Paramter Ky und V...« herausgefunden.
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Teil 2: Arbeiten mit einem Tabellenkalkulationsprogramm: Regression und Kurvenanpassung CBL2.1 Einführung

		2.1.1 Füllen Sie im unten stehenden Abschnitt die Lücken, indem Sie die notwendigen Informationen aus Abb. 1 und 2 entnehmen.

Man erkennt anhand Abb. 1, dass ein Schiff mit einer Breite von 20 Metern unge­fähr eine Länge von ……………. Metern haben müs­ste. Aus Abb. 2 kann man herleiten, dass männliche Personen im Alter von 30 Jahren im Schnitt ca…………... Kilo wiegen.

Statt wie Sie mithilfe eines Diagramms eine graph­ische Bestim­mung mit dem Auge durch­zuführen kommt man zu präzi­se­ren Ergebnissen, wenn man den Wert mittels der mathe­matischen Funktion berechnet. Ziel der Regres­sions­ana­lyse ist es, eine mathematische Modell­funktion f(x), heraus­zufinden, die den Zusam­men­hang zwischen den beiden Größen beschreibt. Bei der Er­mitt­lung der Modell­funktion wird diese so an­ge­passt, dass die Abstände zu den Mess­punkten insgesamt minimal wird. Streng mathe­matisch betrachtet, wird die Summe der quad­ra­tischen Ab­weichungen minimiert. Mithilfe der Modell­funktionen kann man dann innerhalb des model­lier­ten Daten­be­reichs anhand der einen Größe, die andere berechnen. 

Mithilfe diverser Computerprogramme oder Apps, beispielsweise dem Tabellenkalkulationsprogramm Libre­Office CALC, lässt sich die am bes­ten passende Funktions­gleichung bestimmen. Man gibt dem Programm die allge­meine Form der Funktions­glei­chung der Modell­funk­tion vor. In der Praxis ist das sehr häufig eine linearer Modell­funk­tion, f(x) = a·x + b, man sprich dann von einer linearen Regression. Das Programm ermittelt dann die am besten passen­den Parameter für die Steigung (a)  und den y-Achsen­abschnitt (b).

Bei einer numerischen Bestimmung gibt man dem Programm Startwerte für die Parameter der Modell­funktion f(x) vor. Das Programm ver­ändert jetzt ausgehend von den Startwerten die Para­me­ter in kleinen Schritten. Es berech­net dann das Ergeb­nisse von f(x) und vergleicht mit den tat­säch­lichen Mess­werten. Je kleiner diese Unterschiede aus­fa­l­len, des­to besser sind die gerade benutzten Parameter. Nach vielen Schritten hat es die opti­malen Para­meter gefunden. Eine nummerische Bestimmung ermittelt durch schritt­weise Variation und Ausprobieren die opti­malen Para­meter. 

		

Abb. 2.1: xy-Diagramm (Streudiagramm) von Längen und Breiten von 10 zufällig ausgewählten Schiffen mit einge­zeichneter linearer Modellfunktion. 	Quelle: wikipedia.de







Abb. 2.2: xy-Diagramm: Durchschnittliches Gewicht von Männern nach Alter mit eingezeichneter parabelförmiger Modellfunktion Quelle: wikipedia.de





2.2. Lineare Regression/KalibrierungDie Anzeige der meisten Analyseinstrumente gibt meistens ein Signal aus, dass linear vom Gehalt abhängt. 

1. Die Kalibrierung eines Refraktometers liefert beispielsweise folgende Ergebnisse: 

				w(Sac.) in %

		Brechungsindex

(Messwert)



		0

		1,3316



		5

		1,3403



		10

		1,3478



		15

		1,3557



		20

		1,3638



		25

		1,3723



		30

		1,3812







		





2.2.1 Berechnen Sie den Gehalt einer Probe (gerundet auf zwei Nachkommastellen), wenn der Brechungsindex 1,3511 beträgt. 





Man erkennt am Diagramm, dass der Saccharosegehalt und der Brechungsindex keine Proportionalität zueinander aufweisen. Verdoppelt man beispielsweise den Saccharose­gehalt von 5% auf 10%, so nimmt der Brechungsindex nicht auf das Doppelte zu, sondern nur von ca. 1,35 auf ca. 1,36. Weiterhin stellt man fest, dass reines Wasser, also 0% Saccharosegehlt. nicht das Messsignal 0 ergibt, sondern  1,3330 beträgt. 

Zur einfacheren Interpretation zieht man es häufig vor, einen linearen Zusammenhang zu erhalten, bei dem ein Gehalt von Null, ein Messsignal von Null erzeugt. Dann sind Messsignal und Gehalt zueinander proportional: Liegt bei­spiels­weise der doppelte Gehalt vor, so ist auch das Ergebnis ungefähr doppelt so hoch. Viertelt man den Gehalt, so liefert das Gerät ein Ergebnis, dass nur ca. ein Viertel des ursprünglichen Wertes beträgt. Dies führt auch zu einer Kalibriergerade , die keinen oder nur eine kleinen y-Achsenabschnitt besitzt. Hierfür kann man so verfahren, dass man eine Lösung mit einem Gehalt von Null (Blind­probe) misst und das Mess­ergebnis (Leerwert, Blind­wert, Reagenzien­leer­wert) von den anderen Mess­werten abzieht. Die meisten Messinstrumente lassen es zu, dass der Blind­wert auf Tasten­druck auf Null gestellt wird. So entfällt das manuelle Abziehen des Wertes von den anderen Mess­ergebnissen.

Das Einstellen des Reagenzienleerwertes auf Null wird auch häufig „Messen gegen die Referenz“ oder „Referenz auf Null stellen“ o.ä. bezeichnet. Im Biola­bor­jargon spricht man auch von „blanken“, weil eine Blind­probe ohne Gehalt im Englischen blank solution heißt.

2.2. a) Geben Sie bei dem Beispiel von oben bleibend (Aufgabe 1), die Messwerte nach Einstellung des Leerwertes auf Null, in untenstehender Tabelle an.

				w(Sac.) in %

		Brechungsindex



		5

		



		10

		



		15

		



		20

		



		25

		



		30

		







		





b) Die Probe zeigt jetzt ein Brechungsindex von 0,0195. Zeigen Sie, dass dasselbe Ergebnis wie oben resultiert (auf zwei Nachkommastellen genau) 

		2.2.1 Regressionsgerade/Kalibriergerade erstellen mit LibreOffice Calc

Lernvideo für diese Aufgabe hier:	https://youtu.be/YYPCKRYQf-w 

Beispiel einer Kalibrierung (incl. Regressionsgerade):

		  





 

2.2 Vorgehensweise zur Erstellung mit LibreOffice Calc

		Tabelle mit den Messpunkten. Spalte links: Gehalt (z.B. mg/L oder % o.ä.). Spalte rechts daneben: Messwert (z.B. Absorbanz, Dichte. Das Zahlenfeld mit der gedrückter Maus markieren. ⇒ Zahlenfelst ist jetzt blau unterlegt. 



		Menü → Einfügen  → Diagramm erstellen → Diagrammtyp:  XY-Streudiagramm → Fertigstellen.



		Doppelklick auf Diagramm, so dass von kleinen schwarze Miniquadraten umrahmt: 



		Rechtsklick auf einen der Datenpunkte → Trendlinie einfügen. Geradengleichung und Bestimmtheitsmaß (R2) anzeigen lassen (anklicken). R2 ist ein Maß, wie gut der lineare Zusammenhang ist. Idealwert bei absolut linearem Zusammenhang: 1,0000. 



		Weitere nützliche Funktionen in Libreoffice Calc sind STEIGUNG (SLOPE* Je nach installierter Sprache werden die deutschen oder die in Klammern angegeben englischen Funktionsnamen angezeigt. ) und ACHSENABSCHNITT (INTERCEPT*), mit denen man sich diese Werte der Geradengleichung in Zellen anzeigen lassen kann. So können Sie z.B. zum Weiterrechnen benutzt werden. 





								Auf Zelle gehen, in der die Steigung angezeigt werden soll. Funktionsassistent starten und STEIGUNG (Slope) auswählen.



		Daten Y und Daten X durch Markieren der entsprechenden Zahlenspalte mit der Maus übernehmen lassen.



		Auf Zelle gehen, in der der y-Achsenabshcnitt angezeigt werden sollen und mit der Funktion ACHSENABSCHNITT genauso verfahren.



















Aufgabe: 

		Erstellen Sie ein entsprechendes Kalibrierdiagramm mit Ihren Daten aus dem Praktikum (Alternative auf Lehreranweisung hin: Daten vom Beispiel oben nutzen).  



		Berechnen Sie den Gehalt der Probe mit dem Taschenrechner und der Geradengleichung der Näherungsfunktion. 





2.2.2 Regressionsgerade (Kalibriergerade) ermitteln mit TaschenrechnerDie meisten wissensch. Taschenrechner können die Geradengleichung einer Regressionsgeraden (Steigung + y-Achsen­ab­schnitt) anhand von Wertepaaren ermitteln. 

Ist Ihr Taschenrechner nicht dabei? Informieren Sie den Lehrer und suchen Sie selbst unter youtube.de mit Taschenrechner-Modell und „Regression“ als Stichworte.

Prüfen Sie für Ihr Taschenrechner-Modell die Anleitung anhand folgender Werte: 

		Beispiel für X/Y-Wertepaare: 	2,5/0,858	5,0/1,753	7,5/2,591	10,0/3,515	12,5/4,510



		Ergebnisse: Achsenabschnitt ≈ -0,07440 	Steigung ≈ 0,36264, ⇒  y ≈ 0,36264·x – 0,07440 	 R2 ≈ 0,999047





2.2.2.1 Casio, z.B. fx-85, fx-991 etc.

		Mit MODE in den STAT-Modus wechseln. Anschließend A+BX auswählen (Geradengleichung) 



		Wertepaare eingeben. Am Ende mit der AC-Taste („All Clear“) die Dateneingabe beenden.



		Mit SHIFT 1 in  in das Statistik-Menü wechseln und Reg für Regressionsanalyse auswählen. Im Untermenü kann man sich A (Achsenabschnitt) und B (Steigung) anzeigen lassen. Quadriert man den Wert von r, erhält man das Bestimmtheitsmaß R2 anzeigen lassen.





2.2.2.2 Casio ClasWiz-Modelle

		Mit MODE oder MENU den STATISTIK-Modus aufrufen . Anschließend A+BX auswählen (Geradengleichung). 



		Wertepaare eingeben. Am Ende mit der AC-Taste („All Clear“) die Dateneingabe beenden.



		Unter Optn „Regression“ auswählen. Werte werden angezeigt. Quadriert man den Wert von r, erhält man das Bestimmtheitsmaß R2.





2.2.2.3: Casio-Modelle der Reihe MS:, z.B. fx-82MS, fx-991MS, fx-100MS, fx-350MS

		Speicher leeren/Reset (clear): „CLR“ durch SHIFT MODE auswählen. Danach mit MODE REGression auswählen und im Untermenu dann LINeare Regression. 



		Wertepaare eingeben: Zuerst X-Wert tippen, unmittelbar danach als Trennsymbol das Hochkomma:  (neben „M+“). Jetzt den dazugehörigen Y-Wert eintippen. Unmittelbar danach mit M+ das Wertepaar in den Speicher (Memory) befördern. Evtl. wird danach die Anzahl der vorhandenen Wertepaare im Speicher angezeigt. Für alle Wertepaare wiederholen!



		Mit SHIFT 2 in das Statistik-Menü (S-VAR) wechseln.Dort A (Achsenabschnitt) und B (Steigung) auswählen und mit =-Taste anzeigen lassen. Mit AC Anzeige beenden und ggf. wieder ins S-VAR-Menü wechseln. Quadriert man den Wert von r, erhält man das Bestimmtheitsmaß R2.





2.2.2.4 Texas Instruments, z.B. TI-30X Plus

		Mit data erst die Werteliste eingeben. Alle x-Werte in einer Spalte (z.B. in L1) eingeben, die dazugehörigen y-Werte in der Nachbarspalte (L2). Jede Eingabe mit enter quittieren. Werte löschen mit delete möglich. 



		Mit 2nd data  ins Statistikmenu . LinReg aufrufen.



		Im sich öffnenden Menu überprüfen ob die betreffende Daten-Spalten auch vorausgewählt wurde 



		FRQ-Zeile (Häufigkeit) so lassen wie sie ist. Auf CALC scrollen und enter drücken.





2.2.2.5 Sharp – EL-9950

		 STAT drücken. Wertepaare in L1 und L2 eingeben. Dann mit „Quit“ beenden: 2ndF  + CL. 



		  STAT drücken und „REG“ auswählen (Regressionsanalyse). A+BX auswählen (Geradengleichung). ENTER





2.2.2.6 Sharp - EL-531

		Mit MODE den STATISTIK-Modus aufrufen (1 drücken) . Dann „LINE“ auswählen (linear).



		Wertepaare eingeben: X-Wert des ersten Wertepaares eingeben und STO drücken (store). Jetzt dazugehörigen y-Wert eingeben und M+ drücken. (Anzeige der erfassten Datenpunkte: „DATA SET = 1“). Alle weiteren Wertepaare genauso eingeben: Nach X-Wert STO drücken, nach dazugehörigem y-Wert M+. 



		 ON/C drücken („clear“). Achsenabschnitt a anzeigen:  RCL  (	Steigung b anzeigen:  RCL ) 



		r anzeigen: ALPHA ÷ = . Für das Bestimmtheitsmaß (r2) muss dieser Wert noch quadriert werden.



		Mit MODE wieder in den normalen Modus zurückkehren.







2.3 Logarithmische Diagramme und exponentielle Zusammenhänge mit dem TabellenkalkulationsprogrammManchmal ist der Zusammenhang zwischen zwei Größen nicht linear. Das bekannteste Beispiel ist das exponentielle Wachstum der Bakterien auf einer Kulturplatte.



		Übernehmen Sie in das Tabellenkalkulationsprogramm folgende Tabelle.

Zeit (in h)/ KBE (pro mL): 	1  /  1600  2  /  12000  3  /  92000  4  /  700000  5  /  5500000



		Lassen Sie in der Spalte rechts daneben auch den Logarithmus der KBE berechnen.



		Erstellen Sie zuerst Auftragung der KBE gegen die Zeit mit linearer Achsenskalierung. Lassen Sie sich die exponentielle Näherungsfunktion anzeigen und übernehmen Sie diese hier auf dem Papier. Hinweis: Es gibt zwei verschiedene Schreibweisen: exp (….·x)= e…. ·x  

				f(x) =  















		Duplizieren Sie das Diagramm zwei mal mit copy-and-paste. Formatieren Sie die y-Achse logarithmisch, indem Sie z.B. auf die entsprechende Achse doppelklicken und/oder dabei die rechte Maustaste nutzen. Erzeugen Sie möglichst detailliert folgende Diagramme. Achten Sie z.B. auf die Zahlenformat und wo die y-Achse jeweils beginnt. Ergänzen Sie auf den Achsen zusätzlich sinnvolle Achsentitel.







		Tragen Sie in einem weiteren Diagramm den Logarithmus lg(KBE) gegen die Zeit auf und lassen sich die Näherungsgerade anzeigen. Das Diagramm soll möglichst detailliert so aussehen. Übernehmen Sie zusätzlich die Näherungsgerade hier auf das Papier. 





				f(x) =   



6. Drucken Sie das Blatt aus, dass alle Diagramme auf einer Seite sind.

7. Berechnen Sie auf der Rückseite des Ausdrucks:

Nach welcher Zeit beträgt die Anzahl KBE pro mL ca. 2000000? Geben Sie das Ergebnis anschließend auch in Minuten an! Zeigen Sie, das mit beiden Näherungsfunktionen dasselbe Ergebnis resultiert!

2.4 Nicht-lineare Kurvenanpassung mithilfe der Option „SOLVER“Tabellenkalkulationsprogramme können auch eine Kurvenanpassung auch mit beliebigen Funktionsformen durchführen.

Ausgangssituation und Aufgabenbeschreibung

In einem Experiment wurden einige XY-Wertepaare erhalten (siehe rechts). Nun sollen die Näherungsfunktion gefunden werden, die den Zusammenhang mathematisch beschreibt. Die Funktion soll folgende Form haben: 

		FormelMichaelis-Menten-Gleichung

Es sollen also die am besten passenden Parameter der Funktion, vmax und KM  herausgefunden werden. Das Ergebnis soll grafisch dargestellt werden werden: 



		x (Substrat­konzen­tra­tion c(S) in µmol/L)

		y (Reaktions­ge­schwindigkeit v) in µmol/(L ·min)



		1

		86,13



		2

		150,1



		3

		179,1



		5

		239,2



		10

		305,3



		15

		328,6



		20

		351,1



		25

		356,1



		30

		368,7



		35

		370,9





DRINGENDE EMPFEHLUNG. Schritt-für-Schritt-Anleitung als Lernvideo anschauen: https://youtu.be/S2aqNYc8B_A   

Vergewissern Sie sich zu Beginn, dass ein Solver für nichtlineare Probleme installiert ist. Das erkennen Sie daran, dass unter EXTRAS → SOLVER → OPTIONEN mehrere Solver-Maschinen zu finden sind. Zumindest einer der beiden rechts eingekästelten Einträge (siehe Abbildung )sollte dort zu finden sei. Ist ein solche Solver-Maschine nicht zu finden, kann sie über den Extensions-Manager (auch unter EXTRAS) nachinstallieren werden.



Durchführung (stark verkürzt). Besser ist: Anleitung im Lernvideo Schritt-für-Schritt durchgehen. 

		Tragen Sie zuerst die X und Y-Werte in die Tabelle ein und lassen Sie sich das xy-Diagramm anzeigen lassen.







				Schätzen Sie die Parameter der Funktion (Vmax und KM ) anhand des Schaubilds GANZ GROB ab. Die Werte werden später durch den SOLVER automatisch optimiert. Hinweis für die Michaelis-Menten-Gleichung/Substratsättigungskurve: Vmax ist der maximale y-Wert dem sich die Kurve annähert, im Diagramm rechts z.B. 0,8. KM ist der x-Wert, bei dem ½ vmax erreicht wird. Wenn vmax ca. 0,8 ist, dann ist ½ vmax ca. 0,4. Der x-Wert dort beträgt, wenn man das Lot fällt, ca. 30 (siehe Diagramm). Tragen Sie die geschätzten Werte (Vmax und KM ) in zwei beliebige Zellen ein .





		





		Die Spalte neben „Y-Werte“ beschriften Sie mit „v berechnet“. Dort lassen Sie sich die v-Werte mit den geschätzten Parametern berechnen. Die Formel entspricht der Modellfunktion, bei uns der Michaelis-Menten-Gleichung.



		Lassen Sie sich in das gleiche Diagramm nun die dazugehörige Schätzkurve anzeigen: Doppelklicken Sie hierzu auf das Diagramm und klicken Sie dann mit der rechten Maustaste auf einen der Datenpunkte. Im erscheinenden Menü wählen Sie ganz unten Datenbereiche. Gehen Sie auf das Registerblatt Datenreihen und klicken Sie aus Hinzufügen.



		Bei „Bereich für X-Werte“ klicken Sie auf das Symbol für die Bereichsauswahl und markieren Sie in der Tabelle die Zellen mit den X-Werten.



		Bei Y-Werte wählen Sie mit der gleichen Methode die rechnerischen y-Werte mit Parametern. aus.



		Wenn Sie nun wieder auf das Diagramm Doppelklicken und mit der rechten Maustaste auf einen der neuen Punkte klicken, können Sie unter Datenreihe formatieren…, die Darstellung so ändern, dass diese zweite Reihe als Kurve dargestellt wird. Hierzu bei Stil „Durchgängig“ auswählen.



		Spielen Sie jetzt etwas mit den Zahlenwerten der Parameter, um zu sehen, was für ein Einfluss das auf die Kurve des Diagramms im Vergleich zu den echten Datenpunkten hat. 



		Als Nächstes lassen wir den Abstand (Differenz) zwischen dem tatsächlichen Y-Wert und dem mit den Parametern berechneten Y-Wert berechnen. Damit das Ergebnis u.a. stets ein positives Vorzeichen hat, quadrieren wir das Ergebnis, nehmen es also hoch 2 (^2). Ganz unten summieren wir diese Abstände mit der Summenfunktion (Σ) auf.



		Die Summe der Abstandquadrate ist ein Maß wie gut unsere Näherungsfunktion ist! Spielen Sie erneut etwas mit den Zahlenwerten der Parameter, um zu sehen, was für ein Einfluss das auf diese Kennzahl hat: Je schlechter die Parameter passen, desto größer wird die Kennzahl. Je kleiner diese Kennzahl ist, desto besser ist die Näherung, da dann die Abweichungen zwischen realen und geschätzten y-Werten gering ist. Im nächsten Schritt, lassen wir LibreOffice automatisch so lange die Parameter verändert, bis dieser Zielwert minimal wird.



		Rufen Sie den Solver auf. → EXTRAS → SOLVER auf. Wählen Sie als ZIELZELLE diejenige aus, die die Summe der quadratischen Abweichungen angibt. Als Zielwert wählen Sie „Minimum“. Als veränderbare Zellen wählen Sie die Zellen aus, in denen vmax und Km hinterlegt sind. Unter OPTIONEN wählen Sie eine der beiden Solver-Maschinen (DEPS oder SCO) aus, die ganz oben in diesem Dokument erwähnt sind (rote Kästen im ersten Bild). Klicken Sie auf Lösen und schauen Sie wie sich die beiden Parameterzellen verändert/optimiert haben.Klicken Sie aus Übernehmen. Nun wurden die beiden Paramter KM und Vmax herausgefunden.  
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