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A utilizacdo de recursos computacionais em estatistica tem hoje o seu lugar de destaque, gragas a
popularizacdo da informdtica como meio de comunicagdo, pesquisa e trabalho. Estudar uma relacio
entre uma varidvel dependente e uma ou mais varidveis independentes ¢ uma tarefa comum em anélise
estatistica. Pode-se tentar atingir este objetivo através de modelos de regressdo. Com base em um
conjunto de dados experimentais, os parametros da fun¢do de um modelo de regressdo podem ser
estimados.

O modelo de regressdo inclui um componente deterministico e um aleatério, e pode ser
representado da seguinte forma:

Yi:ﬂ0+181Xi+€i’

onde By + B, X; descreve a relacdo entre X e Y, € sdo os erros aleatérios, Y € a varidvel resposta ou
dependente, X € a varidvel explicativa ou independente, 3; é a inclinagdo da reta e representa a
variagdo esperada em Y por cada variagdo unitdria em X e By € a intersecdo de Y, valor médio para X
igual a zero.

A equacdo que melhor ajusta os valores reais aos previstos € dado pela seguinte equagdo:

7

=f,+ B, X, onde YAZ é o valor previsto de Y para a observacdo i e X; é o valor de X para a

observacao i.
O método dos minimos quadrados € a técnica de estimacio mais popular e considera os desvios de

Y; em relagdo a seu valor esperado (Y: ):
d, =Y, _YAi =Y, _([30 +BiXi)‘

Quando os desvios ou residuos forem os menores possiveis, significa que encontramos a melhor
linha reta que se ajusta aos dados, ou seja:
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O método de regressao linear ut1hzad0 no tratamento de dados experimentais em Quimica pode
ser facilmente utilizado com o auxilio do computador.

Utilizamos o Excel por ser uma planilha eletronica de célculo extremamente popular, acessivel e
que pode ser utilizada com facilidade. A utilizacdo do Excel permite tornar mais concreta a elaboragao
dos algoritmos, seus usos e visualizagdes, possibilitando ainda modificar alguns aspectos de um
determinado raciocinio estatistico com a visualiza¢do instantanea dos efeitos destas mudancas.

O objetivo deste trabalho € apresentar e interpretar o método dos minimos quadrados e os
conceitos da andlise de regressdao com a utilizacdo do Excel para a realizag@o dos célculos.

Uma andlise de dados (tabela 1) da decomposi¢do do acetaldeido (etanal, CH3CHO), foi realizada
utilizando-se a planilha eletronica Excel com a finalidade de interpretar os célculos e encontrar a
energia de ativacdo e o fator de freqiiéncia utilizando-se a equagdo:

-E,

k=Ae®"
onde a varidvel dependente k € a constante de velocidade da reacdo, A é o fator de freqiiéncia, R € a
constante universal dos gases ( R = 8,31451 J K mol-1), E, ¢ a energia de ativagdo e T é a temperatura

na escala Kelvin. Esta equagdo € conhecida como Equagdo de Arrhenius e pode ser linearizada da
seguinte forma:

Ink = E,
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Na figura 1 observa-se os resultados fornecidos pelo Excel, onde 1/T € a varidvel independente e
In k a varidvel dependente, entdo estima-se E, = 188 KJ mol! e A =1,1x10"” L mol”s™.

Os dados que relacionam duas varidveis, sdo apresentados em um grafico bidimensional
denominado diagrama de dispersdo, tornando assim, mais ficil a interpretacdo visual dos dados,
fornecendo uma idéia do tipo de relacdo existente entre as varidveis.

Com base nos resultados observamos que a andlise de regressdo linear realizada pelo Excel
oferece varios resultados: calcula o intervalo de 95% de confianga (ou outro) para os pardmetros da
regressdo, realiza o teste F, teste t, calcula o p valor, o coeficiente de correlacdo (r multiplo = 0,999)
que mede o grau de associa¢do linear de duas varidveis, resultados de residuos (residuos, residuo
padrdo), andlise de varidncia, grafico de residuos, etc, com isso temos uma andlise estatistica da
regressdo linear bastante completa.

Tabela 1 - Dados da varia¢do da constante de velocidade com a temperatura do acetaldeido

T(K) k(L/mols)
700 0,011
730 0,035
760 0,105
790 0,343
810 0,789
840 2,17
910 20
1000 145
A | B8 [ ¢ [ b | E | F | G | H | N
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= als 10 1 12 14 15
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— (10°E)T
10 |ANOVA
11 gl o) M0 F F'de significagdo
12 |Regressio 1| T12088374] 7108837 44141454 T RI0L4E-10
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14 [Total T| 713056291
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& > t h t +—t |
26 2| -3,32130383) -0,0311034 -0,2645073 & _DQ:,IJJJDEI 0001 00011 00M2 00013 00014 00015
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Figura 1 — Resultados fornecidos pelo Excel da Regressao Linear e Andlise de regressio da
decomposicao do acetaldeido.

Concluimos que o emprego de planilhas eletrdnicas de calculo para a resolugdo de problemas
envolvendo regressdo linear, em conjunto com um bom conhecimento dos conceitos da andlise de
regressdo, ¢ uma alternativa interessante na compreensdo da variabilidade de dados em Quimica.
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