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REGRESION LINEAL APLICADA A PROBLEMAS DE DIFUSION
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RESUMEN

Se hace una revisidn general de los métodos de cdlculo de la "mejor rec-
ta" por cuadrados minimos con error en ambas coordenadas y se sugiere
una expresidn para atribuir peso a datos provenientes de experiencias
destructivas. Una subrutina FORTRAN que calcula la pendiente y la orde-
nada al origen con sus errores es aplicada en cuatro programas para obte
ner los pardmetros que interesan en procesos de difusidn. Se agrega,
ademds, una sub¥utina que grafica con una impresora de linea, la mejor
recta calculada y los datos experimentales.

Este trabajo estd disponible como publicacidn interna de CNEA; El presen
te es sblo una breve informacidn sobre su contenido.

INTRODUCCION

En muchas ramas de la ciencia el investigador debe enfrentar frecuente-
mente el problema de trazar la "mejor recta’ a través de un conjunto de datos ex
perimentales.

Cuando se trata de aplicar el mEtodo de cuadrados minimos surgen dos di-
ficultades: 1°) Si los pares de puntos{(xj, yj) de valores observados no estin
afectados por errores similares, debe asignarse un peso estadistico a cada punto
en el andlisis de regresidn; 2°) en experiencias destructivas o dificiles de re
petir bajo condiciones constantes, el peso no puede calcularse y depende de cri-
terios subjetivos del investigador: su experiencia, conocimiento del sistema e
instrumentos, y, esencialmente, su "buen sentido".

Error estadistico en ambas coordenadas

El ajuste de una recta considerando errores en ambas variables en expe-
riencias no destructivas ya ha sido estudiado(1-3). Se obtiene un estimador de
la varianza en cada punto.

Si las variables x e y verifican la relacidn funcional (F(X,Y,Bk), donde
Bk son constantes para determinar el peso de cada punto (Xi,Yi) estd dado por la

expresion: -
ded (B + & (607
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donde

W, o~ . Wy, - _Oa
X - ]§§_I: > 3; = g2

* 4
G, ,0, son constantes de proporcionalidad.

.

La regresidn lineal se calcula de acuerdo a(3) iterando sobre una ecua-
cion "lineal"

Este método se aplica en la subrutina CUAMI, la cual itera hasta que 2
valores consecutivos de la pendiente difieren entre si en menos de la tolerancia
admitida, consistente con las condiciones del problema (para nosotros ese valor
se fijG en 0.01). Ademds de su rdpida convergencia, el m&todo presenta otra ven
taja importante sobre los casos en que se itera sobre una ecuacidn "cilibica': es
innecesario estimar un valor inicial de la pendiente ya que suponiéndola nula en
el comienzo, los valores obtenidos en la primera iteracidn corresponden a la pen
diente y ordenada al origen cuando la variable x ha sido medida con error despre
ciable. EL nfimero de iteraciones en la subrutlna es, por consiguiente, un Indi-
ce de cudn significativos son los errores en la coordenada x comparados con los
de la coordenada y.

Asignacidn de peso cuando no hay una distribucidn de puntos para cada valor
de la variable

Nuestro caso es el de experiencias destructivas donde cada medida tiene
un error que no puede ser estimado estadisticamente. En tal situacidn la expe-
riencia personal del investigador, su conocimiento del sistema en estudio, del
instrumental empleado y fundamentalmente, su juicio personal, determinan los
criterios de asignacidn de pesos.

Para eliminar, tanto como fuese posible, la subjetividad de estas apre-
ciaciones, se ha usado un criterio que se considera razonable si bien no riguro-
so desde el punto de vista matemitico.

Cuando se cuenta con un conjunto de mediciomes para cada valor de las va
riables [ (x k) k=4, "vf%] v ) se estd en condiciones
de calcular la varlanza de la distribucidn para cadd valor i. Su inver-
sa es el "peso relativo de ese i o valor con respecto al total de valores
medidos en la regresidn lineal. (Los valores con mayor varianza, o sea
aquellos en que la dispersidn es mayor "pesan' menos en el cdmputo de la
recta).

Por analogia, si se puede calcular de algiin modo el error absoluto en la
medicidn experimental de cada valor (error apreciacidn del instrumental,
propagacidn de errores, por ejemplo), se adopta como aproximacidn sensa-
ta al "peso" la inversa del cuadrado de este error.
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CSdigos de Computacidn

Lo expuesto se ha aplicado al cdlculo de coeficientes de difusidn y parid
metros de su proceso de difusifn: energia de activacidn y factor de frecaencia.

Se han desarrollado 4 programas que hacen uso de la subrutina CUAMI.

RESIDUAL y DIRECTO calculan el coeficiente de difusidn que resulta de la
resolucidn de la ecuacidn:

3¢ - 1 %
2 = Dgh

con la condicidn inicial: ,
c(xyc) = Covln)

y las condiciones de contorno:

{im CLX,i):C

~x —r U

Y

E_C.\ =C
Ea A=¢Q

RESIDUAL se aplica :uando se usa el método de Gruzin y DIRECTO, cuando
se emplea el seccionamiento directo.

LIMITE calcula los coeficientes de difusidn en borde de grano por los mé
todos de Fisher y Suzuoka y ENERGIA calcula la energia de activacidn y el factor

de frecuencia de un proceso de difusidn.

Las subrutinas CUAMI y CURVA (subrutina de graficacidn) y los 4 cddigos
de difusidn se han escrito en FORTRAN IV.

Todos ellos estan disponibles para quien los requiera.
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