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Validacao do Modelo de Regressao

» Essa € a ultima etapa da construgao do modelo.
» Objetivos:
» avaliar o ajuste do modelo

» e sua capacidade preditiva em conjuntos de dados
diferentes daquele usado na constru¢cao do modelo.

» Validacdo do modelo significa:
» coletar novos dados e “conferir”.



Validacao do Modelo de Regressao

Pontos a serem verificados:

» Estabilidade de f:
» as estimativas obtidas com novas amostras sao similares
as atuais quanto as magnitudes e sinais algébricos ?

» Os valores ajustados Y da resposta na nova amostra sao
boas estimativas dos valores reais.

Indicativos de que o modelo ajustado é inadequado:
» obtencdo de valores preditos ndo condizentes com a
realidade;

» p ex., predicdes negativas para um variavel que sé pode
assumir valores positiviso;

» valores fora da faixa onde a variavel esta definida.



v

v

v

v

Validacao do Modelo de Regressao

Em alguns caso pode nao ser possivel coletar novos
dados.

Nesse caso, dividimos os dados em dois conjuntos:
» dados de estimacao e dados de predicéo.

Esse procedimento é chamado validagao cruzada.

Depois de validado o modelo,

» usamos o conjunto de dados completos para estimar a reta
de regressao.



Validacao do Modelo de Regressao

» Podemos medir a capacidade preditiva do modelo usando
o Quadrado Médio do Erro de Predicao

(Y- ¥i)?
n*

n*
QUEPy = =1

onde
» Y, é valor na variavel na i-ésima nova observacao coletada;
» ¥, valor predito do modelo em avaliagdo (dados originais)
» n* é o tamanho da nova amostra.



Validacao do Modelo de Regressao

Métodos usados para validacao do modelo de regressao
usando novos dados

» Estimar o modelo usando os novos dados e comparar
B, 82, R?, QMR
e outras estatisiticas com os valores obtidos para os

dados originais.

» Estimar novamente os melhores modelos selecionados
com os dados originais.

» Verificar se com os novos dados o modelo escolhido ainda
€ o preferido.

» Avaliar a capacidade preditiva do modelo usando QMEPr.



Validacao do Modelo de Regressao

Exemplo
» Estamos interessados em analisar a proporc¢ao de
n-Heptano que se converte em Acetileno.
» Essa proporcao vai depender das variaveis:

» temperatura do reator;
» razdo entre as quantidades de n-Heptano e hidrogénio;
» tempo de contato.

» 16 observagdes foram coletadas.
» Os dados sao apresentados a seguir.



Validacao do Modelo de Regressao

Exemplo (continuacao)
» A tabela a seguir apresenta os dados de producao do

acetileno.
X1 X2 Xy ¥
Reactor Ratio of Hz Contact Conversion of
Temperature to n-Heptane Time n-Heptane to
(°c) (mole ratio) (sec) Acetylene (%)
1300 7.5 0.0120 49.0
1300 9.0 0.0120 0.2
1300 11.0 0.0115 30.5
1300 13.5 0.0130 48.5
1300 17.0 0.0135 41.5
1300 23.0 0.0120 44.5
1200 5.3 0.0400 28.0
1200 7.5 0.0380 3L.5
1200 11.0 0.0320 34.5
1200 13.5 0.0260 35.0
1200 17.0 0.0340 38.0
1200 23.0 0.0410 38.5
1100 5.3 0.0840 15.0
1100 7.5 0.0980 17.0
1100 11.0 0.0920 2.5
1100 17.0 0.0860 2.5



Validacao do Modelo de Regressao

Exemplo (continuacao)
» Trés modelos foram ajustados:
» um modelo com as variaveis, termos quadratico e termos
cruzados, totalizando 9 termos;
» um submodelo do anterior com 5 termos;
» um modelo com os 9 termos usando “ridge regression”.
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Validacao do Modelo de Regressao

Exemplo (continuacao)
» A Figura a seguir mostras as predigbes obtidas usando
cada um dos modelos.

16.3 Least Squares 9-Term Model
16.1 |—’Ridge (K = . 05) 9-Term Model
10k 16.0" 'Least Squares 5-Term Model

CONTACT TIME (SEC)

1100 1200 1300
REACTOR TEMPERATURE °C

» As predi¢des usando os trés modelos sdo bem parecidas.
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Validacao do Modelo de Regressao

Exemplo (continuacao)
» A Figura a seguir mostras as predigbes obtidas usando
cada um dos modelos, considerando faixas de valores fora

dos dados.

CONTACT TIME (SEC.)

-13.6 -86.2
-2 x 24.9 x 32,9
g 2.1 380
Least Squares 9-Term Model
Ridge (K =.05) 9-Term Model

Least Squares 5-Term Model

55
*33.5
34.7

13.9 13.0

x29.0 x42.3

28.3 4.1

=31 506

x 33.0 x38,1 48.9

B2 /311 4.0
1100 1200 1300

REACTOR TEMPERATURE °C
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Validacao do Modelo de Regressao

Exemplo (continuacao)
» As predi¢des para o primeiro modelo ficam negativas, o
que nao faz sentido.
» Esse modelo ndo parece estar bem ajustado.
» Isso provavelmente ocorre por causa de
multicolinearidade.
» Os VIF apresentam valores elevados para esse modelo.

Nine = Tem Model (1)
Ridge
Least
VIF(2)  Squares k=.01 k=05

%y = Temperature 375.25 590 52
xg =H,/n=Hepane 174 23 o
xy = Contact Time 680.28 -68 .33 -8
xixz 31.04 T O .
X%y 6563.35 203 .08 06
K2ty 35.61 -21 .08 04
« 1762.58 -84 13 13
3 116 -09 .05 .05
3 1156.77 AL00 .07 .02
EH G904 990 583

Maximum VIF 6563.35 1238 2.63
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