Markéta Novotna

Regresni modelovani — Projekt

Popis datového souboru:

Datovy soubor pSenice.txt obsahuje koncentrace 5 t€zkych kovt (Cd, Cu, Nu, Pb a Zn) v rostlinach
(pSenice zrno) a v pud¢. Dale pH ptidy (ph_vym), obsah organického uhliku v ptidé (C_org) a hmotnost
zkoumanych rostlin (hmota_abs). Koncentrace jsou uvedeny v mg/kg, hmota v g a organicky uhlik

v mg/g. Koncentrace kovi v piid¢ byla méfena dvéma metodami (kov. HNO3, kov. AR) v2 M HNO3

a v Aqua regia.

Podle dostupné literatury by se na obsahu kovu v rostlinach méla nejvice podilet jeho koncentrace v pade,
pH ptidy a mnoZzstvi organického uhliku v padé.

Prohlidka dat:

Cd Cu Ni Pb Zn
Min. :0.0200 Min. :0.996 Min. :0.2000 Min. :0.2000 Min. :15.60
Ist Qu.:0.0500 Ist Qu.:2.680 Ist Qu.:0.2000 Ist Qu.:0.2000  Ist Qu.: 22.60
Median :0.0800 Median :3.400 Median :0.3000 Median :0.2000 Median : 28.60
Mean :0.1392 Mean :3.507 Mean :0.3253 Mean :0.3839 Mean :32.25
3rd Qu.:0.1500 3rd Qu.:4.260 3rd Qu.:0.3200 3rd Qu.:0.8000 3rd Qu.: 38.20
Max. :0.8300 Max. :6.530 Max. :1.1000 Max. :0.8300 Max. :108.00

hmota_abs ph_vym C org
Min. :106.5 Min. :4.800 Min. :0.920
Ist Qu.:277.8  Ist Qu.:6.025 Ist Qu.:1.150
Median :404.9 Median :6.575 Median :1.310

Mean :401.1 Mean :6.455 Mean :1.451

3rd Qu.:472.6 3rd Qu.:6.900 3rd Qu.:1.650
Max. :851.4 Max. :7.600 Max. :2.810
NA's :25.0

Cd HNO3 Cu HNO3 Ni_ HNO3 Pb_HNO3 Zn_HNO3

Min. :0.1250 Min. : 3.475 Min. :1.425 Min. : 9.485 Min. : 7.485
Ist Qu.:0.1975  Ist Qu.: 7.060 Ist Qu.: 2.985  Ist Qu.: 15.450 Ist Qu.: 19.175
Median :0.2450 Median : 9.367 Median : 5.797 Median : 20.788 Median : 26.194
Mean :0.9802 Mean :22.209 Mean :7.088 Mean :80.335 Mean : 97.393
3rd Qu.:0.9350 3rd Qu.: 14.834 3rd Qu.: 9.318 3rd Qu.: 34.932  3rd Qu.: 83.500
Max. :6.5933 Max. :167.650 Max. :22.726 Max. :799.000 Max. :1034.250

Cd AR Cu AR Ni_ AR Pb AR Zn AR

Min. :0.1050 Min. : 6.36 Min. : 7.746 Min. : 9.675 Min. : 32.33

Ist Qu.:0.2250 Ist Qu.: 15.34  Ist Qu.: 16.865 st Qu.: 16.950 Ist Qu.: 64.81
Median :0.3375 Median : 22.57 Median : 22.220 Median : 24.925 Median : 80.05
Mean :1.1781 Mean :37.37 Mean :25526 Mean :87.547 Mean :174.19
3rd Qu.:1.0500 3rd Qu.: 33.95 3rd Qu.: 27.245 3rd Qu.: 37.766  3rd Qu.: 166.30
Max. :7.7538 Max. :230.43 Max. :114.700 Max. :813.525 Max. :1208.00

jednotlivé proménné:

"Cd", "Cu", "Ni", "Pb", "Zn" — koncentrace kovu v rostlinach

"hmota_abs", "ph_vym", "C org"

"Cd_HNO3", "Cu_HNO3", "Ni_HNO3", "Pb_HNO3", "Zn_HNO3" — koncentrace kovu v pid¢
"Cd_AR", "Cu_AR", "Ni_AR", "Pb_AR", "Zn_AR" — koncentrace kovu v pidé



Pro tvorbu modelu jsem si vybrala pouze jeden kov — zinek a k nému ptislusné vysvétlujici proménné.
Zavisle proménnd — koncentrace zinku v rostlin€ (Zn).

Vysvétlujici proménné — koncentrace zinku v padé (Zn_ HNO3, Zn_AR), pH pidy (ph_vym) a organicky
uhlik v ptidé (C_org).

Histogramy:
Histogram of Zn Histogram of hmota_abs
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Rozlozeni hlavné koncentrace Zn v pudé¢ je velmi nesymetrické. Mozna by bylo vhodné pouzit
logaritmickou transformaci dat.



NP-ploty:
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Normalita proménnych je vétSinou porusena. Nejlépe vypada hmota abs a ph_vym.
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Zavislost Zn na vysvétlujicich proménnych:

Zn_HWO3

ph_wym
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Je vidét pfima linearni zavislost koncentrace Zn v rostlinach na organickém uhliku 1 na koncentraci kovu

v pudé. I kdyZ neni ptili§ silnd, viz korelaéni koeficienty:
> cor(Zn,C _org)
[1] 0.2633924

> cor(Zn,Zn_HNO3)

[1] 0.7188914
> cor(Zn,Zn_AR)
[1] 0.7151234

V¢étsi hodnota u Zn. HNO3 (AR) je hlavné zptisobena jednou odlehlou hodnotou.



Posouzeni multikolinearity:
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Koncentrace Zn v piidé méfend dvéma rliznymi metodami je velmi korelovana:

> cor(Zn_HNO3,Zn_AR)

[1] 0.9785904

Proto nebude mozné do modelu pouzit obé proménné zaroven. Bude lepsi vytvorfit model zvIast’
s proménnou Zn HNO3 a Zn_AR.

Korelace dalSich proménnych mezi sebou nejsou pftili§ vyrazné, proto je mizeme pouzit dohromady do
jednoho modelu:

> cor(ph_vym,C org)

[1] 0.1734307

> cor(ph_vym,Zn_HNO3)

[1] 0.2939546

> cor(ph_vym,Zn_AR)

[1] 0.3002152

> cor(C org,Zn_AR)

[1] 0.2453882

> cor(C org,Zn HNO3)

[1] 0.2596277



Model 1 — v§echny vysvétlujici proménné:

Call:

Im(formula = Zn ~ ph_vym + C org + Zn_HNO3, model = TRUE, x = TRUE,
y =TRUE)

Residuals:
Min 1Q Median 30 Max
-35.4363 -6.1898 -0.3238 4.8963 30.9421

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 55.465396 10.813878 5.129 1.95e-06 ***
ph vym  -5.316463 1.659700 -3.203 0.00194 **
C org 3.593463 2.512344 1.430 0.15647
Zn_HNO3  0.060440 0.006147 9.832 1.81e-15 ***

Signif. codes: 0 “***’0.001 “***0.01 *’0.05 " 0.1 *’ 1

Residual standard error: 9.469 on 81 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.5767,  Adjusted R-squared: 0.5611
F-statistic: 36.79 on 3 and 81 DF, p-value: 4.18%e-15

Celkove je model 1 vyznamny (p-value: 4.189¢-15) a vysvétluje 57,67 % variability. VSechny
vysvétlujici proménné jsou vyznamné kromé C_org.

Podobné¢ vysledky dostaneme i pfi pouziti Zn_AR:

Call:

Im(formula = Zn ~ ph_vym + C org + Zn_AR, model = TRUE, x = TRUE,
y =TRUE)

Residuals:
Min 1Q Median 30 Max
-35.7491 -6.3180 -0.3555 4.9088 26.9996

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 53.781471 10.779731 4.989 3.40e-06 ***
ph vym  -5.455568 1.665368 -3.276 0.00155 **
C org 4.007870 2.506143 1.599 0.11367
Zn_AR 0.045163 0.004603 9.812 1.98e-15 ***

Signif. codes: 0 “***’0.001 **’0.01 **0.05 0.1 “" 1
Residual standard error: 9.479 on 81 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.5758,  Adjusted R-squared: 0.5601
F-statistic: 36.65 on 3 and 81 DF, p-value: 4.569e-15

Protoze je proménnd organicky uhlik nevyznamnd, zkusime jednodussi model jen se dvéma prediktory a
zjistime, jestli by tato proménna nesla z modelu vypustit.



Model 2 — bez C_org:

Vysledky pro Zn HNO3:
Call:
Im(formula = Zn ~ ph_vym + Zn_HNQO3, model = TRUE, x = TRUE, y = TRUE)

Residuals:
Min 10 Median 30 Max
-36.138 -6.025 -0.578 5.775 31.688

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 58.878805 10.614309 5.547 3.46e-07 ***
ph vym  -5.066708 1.660981 -3.050 0.00308 **
Zn_HNO3  0.062388 0.006032 10.342 < 2e-16 ***

Signif. codes: 0 “***’0.001 “**’0.01 **0.05 " 0.1 *’ 1

Residual standard error: 9.529 on 82 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.566,  Adjusted R-squared: 0.5555
F-statistic: 53.48 on 2 and 82 DF, p-value: 1.365e-15

aproZn AR:
Call:
Im(formula = Zn ~ ph_vym + Zn_AR, model = TRUE, x = TRUE, y = TRUE)

Residuals:
Min 1Q Median 30 Max
-36.4612 -6.2977 -0.4891 5.8618 25.5856

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 57.479764 10.628275 5.408 6.15e-07 ***
ph vym  -5.168240 1.671298 -3.092 0.00271 **
Zn_AR 0.046678 0.004547 10.266 2.23e-16 ***

Signif. codes: 0 “***’(0.001 “**’0.01 **0.05 " 0.1 *’ 1

Residual standard error: 9.569 on 82 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.5624,  Adjusted R-squared: 0.5518
F-statistic: 52.7 on 2 and 82 DF, p-value: 1.918e-15

vvvvvv

model. Zkusime modely porovnat:
> anova(modella,model2a)
Analysis of Variance Table

Model 1: Zn ~ ph_vym + C org + Zn_HNO3
Model 2: Zn ~ ph_vym + Zn_HNO3
Res.Df  RSS Df Sum of Sq  F Pr(>F)
1 817262.6
2 827446.1-1 -183.432.0458 0.1565
> anova(modellb,model2b)
Analysis of Variance Table



Model 1: Zn ~ph vym + C org + Zn AR
Model 2: Zn ~ ph_vym + Zn_AR

Res.Df  RSS Df Sum of Sq  F Pr(>F)
1 8172783
2 827508.1-1 -229.812.55750.1137

V obou ptipadech nezamitame hypotézu o vhodnosti jednodussiho modelu. Proto budeme dale pracovat
s modelem, ktery obsahuje jenom 2 vysvétlujici proménné.

Pro model 2a, ktery vysel nejlépe, provedeme analyzu rezidui.

Analyza rezidui — model 2a

Je potteba ovéfit linearitu rezidui — grafy oproti nezavislym proménnym a

homogenitu rozptylu — graf rezidua vs. predikované hodnoty.
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Rezidua jsou rovnomérné rozptylena kolem nulové hodnoty. Zadné zavislost tam neni vidét. U prom&nné
Zn_HNO3 jsou body pfevazné kolem nuly a n€kolik odlehlych pozorovani nad 400 mg/kg.
NP-plot rezidui nesvédci o piiliSném poruseni normality.

K odstranéni moznych problémi se nabizi moznost data transformovat. Nejprve se ale podivime na
odlehla a vlivna pozorovani.



Hledani zvlastnich bodu:

Odlehla pozorovani (extrémni hodnoty zavisle proménné) miZzeme vidét na grafech rezidui na predchozi
strance. Vyskytuje se zde jedno vyrazné odlehlé pozorovani v grafu rezidua vs. Zn HNO3 (mé hodnotu
1034 mg/kg).

Vlivna pozorovani (extrémni hodnoty nezavisle proménnych) se zjistuji pomoci delecnich diagnostik.
Nejdfive si ur¢ime pakové body:
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U obou nezavisle proménnych se vyskytuje vZzdy jeden velmi odlehly bod. Konkrétné se jedna o:
> ph_vym/[abs(hatvalues(model2a))>0.4]

[1] 5.9

> Zn_HNO3[abs(hatvalues(model2a))>0.4]

[1] 1034.25

Dale l1ze pouzit DFFITS, DFBETAS a Cookovu vzdalenost:
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V grafu DFFITS se jiZ objevi 2 vlivné body. Jsou to:
> ph_vym/[abs(dffits(model2a))>1]

[1] 5.900 7.425

> Zn_HNO3[abs(dffits(model2a))> 1]

[1] 1034.25 717.75
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Nalezené odlehlé hodnoty by bylo moZné odstranit a podivat se, jestli se zméni celkovy model.

Dalsi moznosti, jak se vypotradat s nepfili§ dobrymi vysledky pfi analyze rezidui a nesymetri¢nosti
vstupnich proménnych je transformace dat. V literatute se nejvice pracuje s logaritmickou transformaci
a to pfedevsim u koncentraci kovu jak v piidé, tak i v rostliné (napt. log(Mplant)=a+b*log(Msoil)+c*pH).



Transformace dat:

VyuZijeme tedy log(Zn) a log(Zn_HNO3), ptipadné (log(Zn_AR)).

Nejprve se podivame, jak se zméni rozlozeni hodnot po logaritmické transformaci:

Histogram of log(Zn)
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Frequency

Histogram of log(Zn_HNO3)
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log(Zn} log(Zn_HMWNO3)
Transformaci jsme dosahli vétsi symetri¢nosti dat.
Vytvofime nové dva modely.
Modely t1 a t2 (vSechny proménné):
Call:

Frequency

30

20

10

Im(formula = log(Zn) ~ ph_vym + C org + log(Zn_HNO3), model = TRUE,

x = TRUE, y = TRUE)

Residuals:
Min 1Q Median 30 Max
-0.72390-0.17071 0.01623 0.17987 0.75780

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 3.44261 0.29877 11.523 < 2e-16 ***
ph vym  -0.15300 0.04880 -3.135 0.00239 **
C org 0.04527 0.07586 0.597 0.55239
log(Zn_HNO3) 0.23644 0.03008 7.860 1.42e-11 ***

Signif. codes: 0 “***0.001 “***0.01 **0.05 " 0.1 *’ 1

Residual standard error: 0.2694 on 81 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.491,  Adjusted R-squared: 0.4722
F-statistic: 26.05 on 3 and 81 DF, p-value: 6.787e-12

Call:

Im(formula = log(Zn) ~ ph_vym + C org + log(Zn_AR), model = TRUE,

x = TRUE, y = TRUE)

Residuals:
Min 1Q Median 30 Max

Histogram of log(Zn_AR)

log(Zn_AR)



-0.62480 -0.19185 -0.01207 0.18732 0.75203

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 2.66615 0.30181 8.834 1.69e-13 ***
ph vvm  -0.12396 0.04784 -2.591 0.0113 *

C org 0.06906 0.07511 0.919 0.3606
log(Zn_AR) 0.30614 0.03936 7.778 2.05e-11 ***

Signif. codes: 0 “***’0.001 “**’0.01 **0.05 " 0.1 *’ 1

Residual standard error: 0.2706 on 81 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.4864,  Adjusted R-squared: 0.4674
F-statistic: 25.57 on 3 and 81 DF, p-value: 9.741e-12

Podobné jako u predchozich modelll vychézi ¢len C_org nevyznamné. Také se asi o 10 % zhorsilo
procento vysvétlené variability.
Zkusime model jen se dvéma prediktory bez organického uhliku v padé.

Modely t3 a t4 (bez C_org):

Call:
Im(formula = log(Zn) ~ ph_vym + log(Zn_HNO3), model = TRUE, x = TRUE,
y =TRUE)

Residuals:
Min 1Q Median 30 Max
-0.74577 -0.17563 0.01287 0.17436 0.75587

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 3.48057 0.29077 11.970 < 2e-16 ***
ph vym  -0.15278 0.04861 -3.143 0.00233 **
log(Zn_HNO3) 0.24353 0.02753 8.848 1.45e-13 ***

Signif. codes: 0 “***’0.001 “**’0.01 **0.05 " 0.1 *’ 1

Residual standard error: 0.2683 on 82 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.4888,  Adjusted R-squared: 0.4763
F-statistic: 39.2 on 2 and 82 DF, p-value: 1.127e-12

Call:
Im(formula = log(Zn) ~ ph_vym + log(Zn_AR), model = TRUE, x = TRUE,
y = TRUE)

Residuals:
Min 1Q Median 30 Max
-0.65353 -0.16779 -0.01225 0.20357 0.74806

Coefficients:

Estimate Std. Error t value Pr(>|t|)
(Intercept) 2.69102 0.30031 8.961 8.61e-14 ***
ph vvm  -0.12180 0.04774 -2.551 0.0126 *
log(Zn_AR) 0.31926 0.03665 8.711 2.70e-13 ***

Signif. codes: 0 “***’0.001 “**’0.01 **0.05 " 0.1 *’ 1



Residual standard error: 0.2703 on 82 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.4811, Adjusted R-squared: 0.4684
F-statistic: 38.01 on 2 and 82 DF, p-value: 2.088e-12

U obou modeli se dokonce mirné zvedla vycerpana variabilita. Jednodussi modely budou nejspi$ lepsi.
Ovétime jesté pomoci porovnavani modelt:

> anova(model tl,model t3)

Analysis of Variance Table

Model 1: log(Zn) ~ ph_ vym + C org + log(Zn HNO3)
Model 2: log(Zn) ~ ph_vym + log(Zn_HNO3)
Res.Df  RSS Df Sum of Sq F Pr(>F)
1 8158773
2 825.9031-1-0.0258330.3560.5524
> anova(model t2,model t4)
Analysis of Variance Table

Model 1: log(Zn) ~ ph_vym + C org + log(Zn_AR)
Model 2: log(Zn) ~ ph_vym + log(Zn_AR)
Res.Df  RSS Df Sum of Sq  F Pr(>F)
1 8159306
2 825.9925-1-0.061887 0.8452 0.3606
Nezamitdme hypotézu o vhodnosti jednodussiho modelu.

U ,,nejlepsiho‘ modelu (t3) mizeme provést analyzu rezidui.
Analyza rezidui — model 3
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Normal Q-Q Plot residua
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Theoretical Quantiles

Je vidét, Ze diky logaritmické transformaci se zlepsil graf rezidui pro proménnou Zn HNO3 a

predikované hodnoty. I NP-plot svédc¢i o normalité vice. Jinak rezidua vypadaji velmi podobné¢ jako

v predchozim ptipade¢.

Zavér:

Zda se, ze model vysvétlujici koncentraci Zn v rostlindch pomoci koncentrace Zn v pud¢, pH piady a
organického uhliku v pudé spliuje po logaritmické transformaci koncentraci v rostlinach a v padé
piedpoklady pro dobfe sestaveny model. Jenom procento vysvétlené variability neni pfiliS vysoké, a proto
by mozna stalo za to hledat jesté n&jaké dal§i proménné, které by také mohly mit na koncentraci kovu

v rostlinach vliv.



