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1 RESUMO

O presente trabalho criou um script e pacote para aplicacdo de modelos de regressao
linear e ndo linear utilizando o software R. Foram usados dados simulados representando trés
tipos de curvas: quadrética, sigmoide e exponencial, os modelos foram avaliados com base no
coeficiente de determinacgéo (R?) e no erro residual(S), a fim de identificar aqueles que melhor
representavam cada comportamento de curva. O script e pacote atenderam ao objetivo proposto,
onde o script tem como vantagem a facil modificacéo e o pacote ganha no quesito de praticidade

e facilidade de uso.

Palavras-chave: Modelos de regressdo, softwareR, regressao linear, regressao nédo

linear, analise de dados, coeficiente de determinacdo, erro residual.
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2 ABSTRACT

This study developed a script and package for applying linear and nonlinear regression
models using the R software. Simulated data representing three types of curves: quadratic,
sigmoidal, and exponential, were used. The models were evaluated based on the coefficient of
determination (R?) and the residual error (S) to identify those that best represented each curve
behavior. The script and package fulfilled the proposed objective, where the script offers the
advantage of easy modification, while the package stands out for its practicality and ease of

use.

Keywords: Regression models, softwareR, linear regression, nonlinear regression,

model fitting, data analysis, coefficient of determination, residual error.
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3 INTRODUCAO

Na estatistica, a regressdo ¢ uma ferramenta importante para a modelagem e analise de
dados, possibilitando o entendimento da correlacdo entre variaveis (DRAPER, 1998). Os
modelos de regressdo podem ser divididos entre lineares e ndo lineares, em que cada um é mais
adequado de acordo com a natureza das variaveis e seu comportamento. O modelo néo linear
se destaca no ambito de conseguir descrever a relacdo ndo linear de variaveis por meio de
funcbes mais complexas (CAMARGO et al., 2002; PEREIRA et al., 2005).

Modelos de regresséo lineares sdo amplamente utilizados devido a sua facilidade no
ajuste e interpretacdo direta. Segundo SCHABENBERGER & PIER (2002), os modelos de
regressdo ndo lineares apresentam uma grande vantagem, a possibilidade de interpretacdo para
a maior parte de seus parametros. Os autores SEBER & WILD (1989) propuseram a
decomposic¢do da ndo linearidade em duas componentes, a ndo linearidade intrinseca (IN) e a
n&o linearidade devido ao efeito de parametros (EP), de acordo com eles, quanto menores forem
os valores dessas componentes, mais proximo o modelo estara de um modelo linear, no qual
esses valores séo zero.

O software R utiliza linguagem de programacao de codigo aberto, que pode ser utilizado
para analise estatistica, oferecendo uma gama de pacotes voltados para a implementacéo de
modelos de regressdo linear e ndo linear. Esses modelos tém sido utilizados em diversas areas,
como economia, biologia, ciéncias ambientais, e ciéncias sociais. No ambito da engenharia
florestal os modelos de regressdo sdao amplamente empregados para modelagem estatistica,
auxiliando na tomada de decisdo em plantios comerciais de eucalipto.

Um software para a analise de modelos de regressdo lineares e ndo lineares é o
CurveExpert, que € eficiente na aplicacdo de diferentes modelos. Contudo, esse programa é
limitado aos modelos implementados e tem baixa personalizacdo, seu principal entrave € a
licenca, que dificulta o uso no setor empresarial. Em contrapartida, o software R possui
abordagem mais ampla, permitindo ao usuéario ajustar e comparar modelos através de scripts
passiveis de alteragGes para que possa atender futuras necessidades (RIBEIRO,2022) e ndo tem
problema com licenca.

Mesmo com suas vantagens, a introducdo de modelos de regressdo no R apresenta
algumas dificuldades, principalmente para os modelos ndo lineares. Um dos gargalos € a
necessidade de fazer inferéncia sobre uma fungdo dos pardmetros (BENDER, 1996), a escolha
dos parametros iniciais, 0s quais determinam o sucesso ou nao do ajuste, sendo necessario que

sejam adequados para a base de dados utilizada. Alem disso, a interface € menos amigéavel
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comparado ao CurveExpert, podendo afastar usuarios iniciantes, por fim a interpretacdo dos
resultados requer um conhecimento sélido de estatistica e modelagem.

A vantagem ao se utilizar o R para a analise de modelos lineares e nédo lineares de
regressao, esta na sua flexibilidade que permite customizagdo. Diferente de softwares com
interface mais restrita, 0 R permite aos usuarios a personalizacdo completa do processo de
modelagem, desde a selecdo de varios modelos até a visualizagdo dos resultados, outra
vantagem do R sdo os graficos, devido a capacidade produzir imagens com qualidade, incluindo
simbolos matematicos e graficos dindmicos e interativos estdo disponiveis através de pacotes
adicionais (RITTER,2019), facilitando a visualizagdo dos resultados.

Este trabalho tem como objetivo a criacdo de um script e pacote no software R, com a

utilizacdo de modelos de regresséo lineares e ndo lineares.

4 MATERIAIS E METODOS
4.1 Dados utilizados

Trés grupos de dados foram simulados, com comportamentos quadraticos, sigmoides e
exponenciais, assemelhando-se a dados observados em diferentes areas de estudo, como a
trajetéria de um projétil, crescimento populacional e juros compostos, por exemplo, sendo
organizados em planilhas do Excel (.xlsx), com colunas representando a variavel independente

(x) e a variavel dependente (y).

4.2 Modelos utilizados
Os modelos selecionados foram os mesmos presentes no software CurvExpert, sendo
adicionados dois modelos de lactacdo e um modelo para analise de crescimento e

desenvolvimento de animais.

Referéncia Equacao

Exponential a x et

Modified Exponential y =a=x*el**+ ¢

Logarithmic y=a+b*In(x)

Reciprocal Logarithm y =a/ (In(x))

Vapor Pressure y=a+bx*x+cx*x*+dxx3
Power Fit y=a x xP

Modified Power y=a * b*



Shifted Power

Geometric

Modified Geometric

Hoerl

Modified Hoerl
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y =a=x* (x-b)°

y:a*xb*x

b
y:a*xx
y=a * b* x x°

1
y=a * bxx x°

Gompertz y=a xexp(—b *exp(—c * x))

Logistic y=a/(1 + exp(=b * (x — c)))
_(axb+cxx?)

Weibull y=a-b xexp(—c * x%)

Exponential Associative 2

Exponential Associative 3

y=a * (1-exp(—b * x))
y=a * (1-exp(—b * x°))

Sinusoidal y=a *sin(b *x x + ¢)+ d
. _ (x - b)?
Gaussian y=a xexp <— ((2 - c2))>
Hyperbolic y=a + b/x
Heat Capacity y=a * x? + ¢ = x?
. _ (a+b*x)
Rational ) e ——
Richards = 2 -
(1 + b xexp(—c * x))d
Asymptotic y=a + b/x
. _ a * b¥
Harris y= Tread
Brody y=a * (1-b xexp(— * x))
Wilmink y=a *exp(—b * x)
Linear y=a+b-x
Polynomial y=a+bl-x+b2-x2+--+bn-xn

4.3 Pacotes utilizados

Os pacotes redxl e openxlsx foram utilizados para importacéo e exportagdo de arquivos
excel, para a confeccdo de graficos e alteracdo do layout na pagina foi utilizado o ggplot2 e
gridExtra. O pacote minpack.Im permitiu o ajustes dos modelos néo lineares, para a confecgédo

e estruturacao do pacote foi utilizado o devtols que habilitada ferramentas avangadas e o usethis.
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4.4 Criacgao script

Foi utilizada a funcdo if para verificar a presenca dos pacotes necessarios, caso algum
pacote ndo esteja instalado, ele é automaticamente baixado e carregado. O script foi criado com
a ideia de permitir que o usuario selecione os modelos que deseja utilizar, por meio do input

“modelos_selecionados”, possibilitando a personaliza¢ao da analise.

modelos_selecionados <- c( "Logistic”, "ompertz”, "mmr", "weibull”, “exponential”,
"Modified exponential”, "Logarithmic", "Reciprecal Logarithm", "vapor Pressure”,
"power Fit", "Modified power", "shifted power”, "geometric”,
"modified Geometric”, "Hoerl Model”, "Exponential Associative 2",
"exponential Associative 3", "Sinusoidal”, "Gaussian”,
"Hyperbolic”, "Heat Capacity”, "Rational”, "Richards”,"Asymptotic”,”Harris","Brody”,"wilmink","Linear"”, "Polynomial™)

Com a funcao nlsLM do pacote minpack.Im, os modelos sdo ajustados com parametros
iniciais obtidos de maneira automatizada com base em estatisticas descritivas dos dados, como
média, maximo e minimo, onde através da funcdo tryCatch ocorre varias tentativas até obter
parametros adequados. Caso o modelo falhe, € possivel introduzir os pardmetros de maneira
manual. O script calcula o coeficiente de determinagdo (R?) e o erro residual (S), duas métricas

essenciais para avaliar a qualidade do ajuste.

ajustar_modelo_brody <- function(dados) {
modelo_brody <- function(x, a, b) {
a * exp(-b * x)

# parametros iniciais
a_inicial =- max(dadosfy, na.rm = TRUE)
b_inmicial =- 0.1

parametros_iniciais <=- Tist(
a = a_inifcial,
b = b_inicial

# Ajuste
ajuste =- trycCatch({
nlsLM(
y ~ modelo_brody(x, a, b,
data = dados,
start = parametros_iniciais,

control = nls. Im. control (maxiter = 100)
\I
T, error = functiunke} {
cat("Erro no ajuste do modelo:", eimessage, "n")

return{NULL)
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ajustar_modelos_e_calcular_r2 <- function(dados, modelos)
resultados <- list()
for (nome_modelo in names(modelos)) {
ajuste <- modelos[[nome_modelo]]

if (tis.null(ajuste))

residuos <- residuals(ajuste)

erro_residual <- sqrt(sum(residuosA2) Tength(residuos))

r_quadrado <- 1 - sum(residuosA2) sum((dadosSy - mean(dadossy))~2)
resultados[[nome_modelo]] <- list(

ajuste = ajuste,
r_quadrado = r_quadrado,
erro_residual = erro_residual

return(resultados)

Para que fossem elaborados graficos de dispersdo e graficos de residuos para cada
modelo selecionado, foi utilizado a funcéo ggplot do pacote ggplot2. Esses graficos ddo a nocao
visual da qualidade do ajuste e os comportamentos das curvas. Através do pacote gridExtra foi
definido o layout das paginas, nas quais os graficos foram alocados em multiplas colunas e
ordenados de acordo com a qualidade do ajuste, priorizando R? e utilizando o S como
desempate, os graficos foram exportados na forma de pdf, por meio de um comando que executa

apenas 0s modelos selecionados pelo usuario.

# griafico do ajuste

pl <- ggplot(dados, aes(x = x, y = y)) +
geom_point (color = "CJEMEA".alpha = 0.6) +
geom_line(aes(y = previsao), co'lor = E
labs(title = paste(nome_modelo, "R= ur'ld(r‘ guadrado, 3), "s:”, round(erro_residual, 3)),

subtitle = subtitulo,
x = "7,y =Ty o+
theme_minimal () +
theme(plot.title = element_text(size = 10, face = "bold”, color = "[JEXER").,
plot.subtitle = element_text(size = 6.4, face = "italic”, color = "[EEA").
axis.title = element_text(size = 8),
axis.text = element_text(size = &),
plot.margin = margin(2, 2, 2, 2,
panel.border = element_rect(color = "[JjELs
theme(aspect.ratio = 0.7)
p2 =- ggplot(dados, aes(x = x, vy = residuos)}) +
geom_point (color = "[JEMMY’, alpha = 0.6) +
geom_hl1ine (yi ntercept = 0, color = ") +
labs(title = paste(nome_modelo),
subtitle = "Residuos”
X = "%, y= Tyt )+
theme_minimal () +
theme(plot.title = element_text(size = 10, face = "bold", color = "[JEMY" ),
plot.subtitle = element_text(size = 6.4, face = "italic”, color = "[JEIEA").
axis.title = element_text(size = 8),
axis.text = element_text(size = &),
plot.margin = margin(2, 2, 2, 2J,
panel.border = element_rect(color = "[JEMEA ., 111 = na)) +
theme(aspect.ratio 0.7)

1", Fi11 = na)) +

return(1ist(pl, p2))
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# PDE
T L

pdf (nome_arquivo_pdf, width = &, height = 10)

for (1 in seq(l, Tength(modelos_ordenados), by = 43))
graficoes «<- Tist()
for (j in 0:3) {
if ((i + j) <= length(modelos_ordenados))
nome_modelo <- modelos_ordenados[i + j]
ajuste =- resultados[[nome_modelolliajuste

plots <=- plot_modelo(ajuste, dados, nome_modelo)
graficos <=- c(graficos, plots)
h
h
grid.arrange(grobs = graficos, ncol = 2)

¥

dev.off (0

As métricas de qualidade (R?, S) e parametros de cada modelo (a,b,c e d) foram
exportados através de um comando que se utiliza do pacote openxlsx, sendo salvas em um

arquivo do Excel, onde temos as colunas com o0s nomes dos modelos, R?, S e parametros .

# resultado Excel|

wh «- createworkbook()

addworksheet (wb, "Modelos Ajustados")
writepatalwb, sheet = 1, resultado_final)
saveworkbook (wb, file = nome_arquivo_excel, overwrite = TRUE)

4.5 CRIAQAO DO PACOTE
Para definicdo do diretorio do pacote foi utilizado o comando setwd, a estrutura foi
criada com create_packege, a importacao do script foi feita pelo use_r, a func¢éo build finalizou

0 processo de criacdo. Foi elaborado um guia de utilizacdo, disponivel em anexo.

5 RESULTADOS E DISCUSSAO
A sequéncia de gréaficos, estdo ordenados de acordo com suas medidas de qualidade
priorizando R?, o grafico da esquerda representa a curva do ajuste e o da direita o residuo, 0s

pontos cinzas sao referentes a base de dados e a linha vermelha representa a curva do ajuste.



FIGURA 1: Curva Quadratica, quatro melhores ajustes.
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FIGURA 2: Curva sigmoide, quatro melhores ajustes.
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Vapor Pressure R: 1 5: 0,133

FIGURA 3: Curva exponencial, quatro melhores ajustes
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O script desenvolvido no R ajustou com sucesso 0s modelos de regressao propostos,
permitindo comparagdes detalhadas entre os diferentes modelos. Alguns modelos exigiram
alteracdes manuais nos parametros iniciais.

O uso do R também superou limitac6es de outros softwares, oferecendo maior variedade
de modelos, agilidade na comparacao dos ajustes e facilidade na importacéo da base de dados.
Sendo uma opcéo para casos em que a licenga do software CurvExpert € um problema.

Foi notado em alguns modelos, os parametros (a,b,c e d) sdo muito altos, isso se deve a
falta de limitacGes impostas ao script, esses modelos ndo tiveram sucesso em seus ajustes no
software CurveExpert.

Em comparacdo ao script o pacote apresentou uso simplificado, no entanto tem menor
flexibilidade, ndo sendo possivel personalizacdo dos gréaficos e introducdo manual dos
parametros iniciais.

Métodos automatizados de regressao reduzem drasticamente a possibilidade de erro se
comparado a ajustes manuais, minimizando variacdes subjetivas e eliminam inconsisténcias
decorrentes de erros humanos.

Ajustes com alto Rz podem ndo conseguir representar 0 comportamento correto da
curva, como observado nos dados de comportamento sigmoide, onde o modelo rational ndo
consegue expressar perfeitamente o comportamento tendendo ao quadréatico, sendo importante

0 conhecimento sobre a base de dados utilizada.

6 CONCLUSAO

O script e pacote desenvolvidos atingiram com sucesso 0 objetivo de ajustar e comparar
uma ampla gama de modelos de regressdo, demonstrando que o software R é uma ferramenta
poderosa para anéalises estatisticas em diferentes contextos. O script com sua flexibilidade
permite a adicdo de novos modelos de forma simples e o pacote com sua praticidade de uso,

séo ferramentas valiosas para modelagem estatistica e analise de dados.
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APA

8 APENDICES E ANEXOS

ANEXO A

#instalar pacote

#verificar versdo mais atual e modificar o no link abaixo.

#Observacdo: durante a instalacdo do pacote abrird uma janela para selecionar um arquivo
xlIsx, apos a instalagdo fechar e abrir o Rstudio.
install.packages("https://github.com/user-attachments/files/17557189/vhregression06.tar.gz",
repos = NULL, type = "source™)

#pacotes necessarios

library(minpack.Im)

library(ggplot2)

library(gridExtra)

library(openxIsx)

library(readxl)

library(regressionvh)

# local de destino dos arquivos, no exemplo os resultados sdo salvos na pasta raiz do disco
local ¢, necessario executar o R studio como administrador.

setwd("C:/")

#seleciona os modelos que serdo analisados

modelos_selecionados <- ¢( "Logistic", "Gompertz", "MMF", "Weibull", "Exponential",
"Modified Exponential™, "Logarithmic", "Reciprocal Logarithm", "Vapor Pressure”,"Power
Fit", "Modified Power", "Shifted Power", "Geometric","Modified Geometric", "Hoerl
Model", "Exponential Associative 2","Exponential Associative 3", "Sinusoidal", "Gaussian”,
"Hyperbolic", "Heat Capacity", "Rational",

"Richards”,"Asymptotic"”,"Harris","Brody","Wilmink","Linear”," Polynomial ")

#executa a analise, os graficos sdo ordenados de acordo com as medidas de qualidade,
priorizando R2 e usando S para desempate.

analise_completa(dados, modelos_selecionados)
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