Regresion lineal y correlacion

1.

Variable dependiente e independiente. Relacion entre variables y su
representacion grafica.

Regresion lineal y estimacion de parametros mediante el método de
minimos cuadrados.

Coeficientes de correlacion y de determinacion.

Significacion estadistica del modelo lineal

Prueba de hipotesis e intervalos de confianza para los parametros de |la
linea recta.

Explorar graficos de tendencia y linealizaciéon de modelos en Excel.



Variables y su representacion grafica

Variables: Variable
Variable independiente (X): la que se controla dependiente
(por ejemplo, concentracion). Depende de la
variable independiente
Variable dependiente (Y): la que se mide (por .
ejemplo, absorbancia). T
p
Variable
independiente

Afecta a la variable
dependiente




Representacion grafica

>

Toda relacion entre variables puede
visualizarse mediante una grafica.

Esto permite observar tendencias, comparar
valores y detectar patrones.

Los datos se grafican en un diagrama de
dispersion, colocando X en el eje horizontal y
Y en el vertical.

Variable dependiente
N\

>
Variable independiente



Correlacion entre variables

La correlacion indica:

* Silarelacion entre dos variables es positiva, negativa o nula.
* Qué tan fuerte es esa relacion.
e Qué tan lineal parece ser.

Correlacion nula
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Tipos de correlacion entre variables
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¢Qué es una correlacion LINEAL?

Una correlacion es lineal cuando:
* Los puntos siguen aproximadamente una linea recta
* Puede ser positiva (sube) o negativa (baja)

La ecuacidn que mejor describe la relacién es una linea: Y = MX + b

Correlacion positiva Correlacion negativa

Variable dependiente
Variable dependiente

Variable independiente Variable independiente



Ingesta de calcio vs.

densidad mineral 6sea (DMO)

Calcio diario | Densidad mineral
(mg/dia) osea (g/cm?)
600 0.91
700 0.94
300 0.97
900 1.00
1000 1.04
1100 1.07
1200 1.11
1300 1.14
1400 1.17
1500 1.21
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Concentracion de un analito vs. absorbancia (Ley de Beer-Lambert)

Concentracion
(mg/L)

Absorbancia
(u.a.)
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Actividad fisica vs. Frecuencia cardiaca
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Temperatura ambiental vs. productividad laboral

Temperatura (°C) | Productividad (%)
22 97
23 95
24 93
25 90
26 88
27 85
28 83
29 80
30 77
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Concentracion de antibidtico vs. crecimiento bacteriano

Concentracion de Crecimiento
antibidtico (ug/mL) | bacteriano (UFC x10°)

0 9.5

1 8.7

2 7.8

3 6.9

4 6.1

5 5.3

6 4.6

7 3.9

8 3.2

9 2.7

10 2.1
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pH vs. Actividad enzimatica

pH Actividad enzimatica (%)
7.0 100
6.5 92
6.0 85
5.5 76
5.0 68
4.5 59
4.0 52
3.5 44
3.0 37
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Temperatura de almacenamiento vs. vida util de frutas frescas

Temperatura (°C)

Vida util (dias)

0 20
2 18
4 15
6 13
3 11
10 9
12

14
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Dosis de radiacion UV vs. produccion de clorofila en plantas

Dosis UV Clorofila
(kJ/m?) (ug/mg de tejido) Dosis de radiaciéon UV vs. clorofila en plantas
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¢Qué es una correlacion NO LINEAL?

Una correlacion es no lineal cuando:

* Los puntos no siguen una linea recta
* Larelacion forma una curva

La linea recta NO describe adecuadamente el comportamiento

CORRELACION CORRELACION
EXPONENCIAL LOGARITMICA

Correlacion cuadratica
60 60

40 40

20 20

10 10




Ejemplos del mundo real

* Crecimiento bacteriano (Exponencial real)

 Degradacion quimica (Decaimiento exponencial)

 Densidad poblacional (Relacion ecoldgica inversa)

* Rendimientos decrecientes (Economia / productividad)
 Decaimiento radiactivo

e Curva de aprendizaje humana (logaritmica)

* Farmacocinética: concentracion vs tiempo

* Produccidn agricola vs fertilizante (rendimientos decrecientes)
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Medida de rendimiento humano
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Produccion agricola vs. fertilizante
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Ejemplo real: Frecuencia cardiaca vs. Minutos de ejercicio

Minutos de Frecuencia
ejercicio (X) cardiaca (Y)
0 72
5 88
10 98
15 105
20 112
25 118
30 125
35 130
40 136
45 140
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Temperatura ambiental vs. Consumo de electricidad en casas

Temperatura (°C)

Consumo eléctrico

(kWh/dia)
20 9.2
22 10.1
24 10.8
26 12.2
28 13.1
30 14.5
32 15.3
34 16.6
36 17.4
38 18.8
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Ejemplo real: Concentracidon de contaminacion PM2.5 vs. Numero de consultas por asma

PM2.5 (pg/m?3) (X)
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Ejemplo. En un laboratorio de analisis clinico se estudia la relacion entre |la
concentracion de glucosa y la absorbancia obtenida por un espectrofotometro.

Concentracion

Absorbancia

(mg/dL)
0 0.00
50 0.10
100 0.21
150 0.31
200 0.41
250 0.50

Absorbancia

0.5

0.0}

Relacidon entre concentracion de glucosa y absorbancia

X Datos experimentales
—— Regresién: A = 0.0020C + 0.003

0 50 100 150 200 250
Concentraciéon (mg/dL)



Interpretacion de la grafica

* La pendiente indica cuanto cambia Y (absorbancia) por cada unidad que
cambia X (concentracion).

* Silalinea pasa por el origen (0,0), significa que cuando no hay analito,
no hay absorbancia (ley de Beer-Lambert).

e |aecuacion de la recta sera:

Y =mX-+b

donde:

* m es la pendiente (proporcionalidad entre las variables),

e b eslainterseccion (valor de Y cuando X = 0).



Ejemplo: Curva de calibracion espectrofotométrica

Contexto: En un laboratorio de analisis quimico, se desea determinar la concentracion de un
colorante en una muestra desconocida. Para ello, se prepara una serie de soluciones
estandar del colorante de concentracion conocida y se mide su absorbancia a una longitud
de onda fija usando un espectrofotometro.

Datos experimentales

Concentracion (mg/L) Absorbancia
0.0 0.000
2.0 0.120
4.0 0.236
6.0 0.365
8.0 0.478

10.0 0.602



Variable dependiente e independiente

* Variable independiente (X): Concentracidon (mg/L)

* Variable dependiente (Y): Absorbancia (sin unidades)
Representacion grafica

 Cuando se grafican los puntos experimentales, se observa una linea recta
qgue pasa cerca del origen (0,0), lo que confirma la Ley de Beer-Lambert, |la
cual establece:



Absorbancia

0.6

0.5

0.1

0.0

Curva de calibracion espectrofotométrica

X Datos experimentales
—— Regresion lineal: A = 0.0602C + -0.001
¥ Muestra desconocida (6.99 mg/L)
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Concentraciéon (mg/L)
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A=¢ebC

donde:

e A = absorbancia
e £ = coeficiente de absortividad molar
b =longitud de la celda (cm)

e (' = concentracién

Ajuste por regresion lineal
e Usando el método de minimos cuadrados se obtiene la ecuacion de |a
linea:

A = 0.0603 C + 0.001



Uso de la curva de calibracion

 Simedimos una muestra desconocida con una absorbancia de A=0.420,
sustituimos en la ecuacion:

0.420 = 0.0603C + 0.001

~0.420 — 0.001

¢ 0.0603

= 6.96 mg/L

Por lo tanto, la concentracion del colorante en la muestra desconocida es
aproximadamente 6.96 mg/L.



Ejemplo: Relacion entre dosis de farmaco y respuesta terapéutica

Contexto: Un laboratorio farmacéutico estudia la eficacia de un nuevo analgésico midiendo
la reduccion del dolor (escala 0—10) en pacientes después de administrar distintas dosis del
medicamento (mg/kg).

Dosis (mg/kg) = Reduccién del dolor (puntos)

0.5 2.0
1.0 3.5
1.5 5.2
2.0 6.8
2.5 7.5

3.0 7.7



|dentificacion de variables

* Variable independiente (X): Dosis del farmaco (mg/kg)—> es la que el
investigador controla.

* \Variable dependiente (Y): Reduccion del dolor- depende de la dosis
administrada.

Representacion grafica
* EnelejeXsecolocala dosis.
e EnelejeY se coloca la respuesta terapéutica.
e (Cada punto representa un paciente o un promedio de respuesta.

* La grafica mostrara una relacion positiva no estrictamente lineal: al
aumentar la dosis, la reduccion del dolor aumenta, pero a partir de cierto
punto la respuesta se estabiliza (efecto de saturacion farmacologica).



Reduccidon del dolor (puntos en escala 0-10)

Relacion entre dosis de farmaco y reduccion del dolor

X Datos experimentales PR
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—— Curva de saturacion PR X

0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
Dosis (mg/kQ)



InterprEtaCIOn Relacion entre dosis de farmaco y reduccién del dolor

X Datos experimentales PR
| ——- Tendencia lineal
—— Curva de saturacion R X
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 Entre 0.5y 2.5 mg/kg, la respuesta
aumenta casi linealmente - efecto
dosis-dependiente.

~
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* A partir de 2.5 mg/kg, el incremento
de eficacia es minimo - efecto
maximo alcanzado.
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Reduccién del dolor (puntos en escala 0-10)
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Dosis (mg/kg)



Ejemplo: Efecto de la temperatura en la velocidad de una reaccion quimica

Contexto: Una quimica farmacéutica estudia como la temperatura afecta la velocidad de
descomposicion de un farmaco en solucién. Se mide la velocidad (mol/L-:min) a distintas

temperaturas (°C).

Temperatura Velocidad de reaccion
(°C) (mol/L-min x 107%)
20 1.2
25 1.9
30 2.9
35 4.2
40 6.1

45 8.5



|dentificacion de variables

* Variable independiente (X): Temperatura (°C)—> la investigadora la
controla experimentalmente.

* Variable dependiente (Y): Velocidad de reaccién (mol/L-:min)-> cambia
como resultado de la variacion de la temperatura.

Representacion grafica
e Sigraficamos los datos, veremos una relacion creciente no lineal:

* A medida que aumenta |la temperatura, la velocidad de reaccion se
incrementa exponencialmente, lo que concuerda con la Ecuacion de
Arrhenius:



_Ea
k = Ae Fr
donde:

* k = constante de velocidad
e A = factor de frecuencia

e [, = energia de activacion
e R = constante de los gases

e | = temperatura absoluta (K)



Velocidad de reaccion (X104 mol/L-min)
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X Datos experimentales
— Ajuste exponencial (modelo de Arrhenius) X
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Temperatura (°C)



Interpretacion

Efecto de la temperatura en la velocidad de reaccion

* Entre 20y 40 °C, el incremento es (|2 e e st de e d
progresivo y pronunciado.Por encima
de 45 °C, el aumento puede volverse
ineficiente o incluso reducirse si el
farmaco se degrada.

* Lagrafica no es lineal, lo que permite
explicar el concepto de reacciones

Velocidad de reaccion (x10-4 mol/L-min)

controladas por energia de activacion.  ''5; 5 % 5 35 s

Temperatura (°C)
Tipo de relacion
 Matematicamente: relacion exponencial creciente.
* Visualmente: una curva ascendente con pendiente cada vez mayor.



Ejemplo: Relacion entre el pH y la actividad de una enzima

Contexto: Un bioquimico estudia como varia la actividad de |la enzima catalasa segun el pH
del medio. Se mide |la velocidad de reaccidon (descomposicion del peréxido de hidrégeno)
en diferentes valores de pH.

pH del medio Actividad relativa (%)

3.0 10
4.0 28
5.0 60
6.0 38
7.0 100
8.0 32
9.0 50

10.0 20



ldentificacion de variables

* Variable independiente (X): pH del medio— se controla
experimentalmente.

* Variable dependiente (Y): Actividad enzimatica (%)—> depende del pH.
Representacion grafica

Si graficamos los datos, obtenemos una curva con forma de campana
(gaussiana), que muestra que:

La actividad aumenta con el pH hasta alcanzar un maximo (pH éptimo).

* Luego disminuye cuando el pH se aleja del valor 6ptimo.

Ecuacion general aproximada:



A= Amuﬂ:

donde:

e A: actividad observada
e A, .. actividad maxima (100%)
* pH,,: pH optimo (7 en este caso)

e (:desviacion que define la amplitud de la curva

- €

2
- (pH—pHgpt )

21‘.!':E



Actividad relativa (%)

100
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20

Relacion entre el pH y la actividad enzimatica

X Datos experimentales
—— Curva de tendencia (gaussiana)
— == pH éptimo =7

3 4 5 6 7 8 9 10
pH del medio



Interpretacion

Relacién entre el pH y la actividad enziméatica

* Laenzima catalasa es mas activa 100 % Datos experimentales
en pH neutro (=7).

=== pH 6ptimo =7
80

* En medios muy acidos o muy
basicos, la enzima se desnaturaliza
y pierde eficacia.

60

40 1

Actividad relativa (%)

 Este patron es comun en proteinas, 2}
y permite visualizar relaciones no X

lineales simétricas. 5 ; ; 6

Tipo de relacion
 Matematicamente: relacion no lineal de tipo campana (gaussiana).

* Visualmente: curva simétrica con maximo central.



Ejemplo: Relacion entre la temperatura y la solubilidad de un soluto

Contexto: Un quimico analitico investiga como varia la solubilidad del nitrato de potasio
(KNO3) en agua a diferentes temperaturas. Mide cuantos gramos de KNOs se disuelven en
100 g de agua en equilibrio.

Temperatura (°C) Solubilidad (g/100 g de agua)

0 13.3
10 21.2
20 31.6
30 45.8
40 63.9
50 85.5
60 110.0

70 138.0



|dentificacion de variables

 Variable independiente (X): Temperatura (°C)—> se controla
experimentalmente durante el ensayo.

* Variable dependiente (Y): Solubilidad (g de KNOs / 100 g de agua)—>
cambia en respuesta a la temperatura.

Representacion grafica

e Sigraficamos los datos, se obtiene una curva ascendente, que muestra
qgue la solubilidad aumenta exponencialmente con la temperatura.

e Esto ocurre porque:

* El calentamiento rompe las interacciones entre las moléculas del
soluto y del solvente.

 Aumenta la energia cinética, lo que facilita la disolucion.



Solubilidad (g/100 g de agua)
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Relacion entre la temperatura y la solubilidad del KNOs

X Datos experimentales
— Ajuste exponencial
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Relacién entre la temperatura y la solubilidad del KNOs
160}

Interpretacion 140}

X Datos experimentales
—— Ajuste exponencial

120

* Relacion exponencial creciente: Ia
temperatura acelera el proceso hasta
alcanzar un punto donde casi todo el
soluto se disuelve.

100

80

60

Solubilidad (g/100 g de agua)

40

20r

10 20 30 40 50 60 70

. o« 7 0
Tipo de relacion Temperatura (°C)
 Matematicamente: relacion exponencial creciente.

* Visualmente: una curva que se eleva de manera acelerada al aumentar X
(temperatura).






Regresion lineal



Regresion lineal

Sirve para modelar la relacion entre X y Y mediante una recta:

y=mx-+b

Donde:
¢ m = pendiente
e b = intercepto
¢ X = variable independiente

* Y = valor estimado de la variable dependiente

La pendiente (m) indica cuanto cambia Y por cada unidad que cambia X.

El intercepto (b) es el valor de Y cuando X = 0 (el punto donde la recta corta el eje Y).



Método de los minimos cuadrados

Busca la recta que minimiza la suma de los cuadrados de los errores verticales:

€ — Y — Y

Formulas. N ﬂ,zfﬂy - Z‘sz
ny z¢— (3 z)’

p_ Y —mpz

n




Ejemplo numérico

El método de minimos cuadrados encuentra:

m = 1.5
b=0.33
Recta final;

Y = 1.5X + 0.33

Regresion lineal

Y=15X+0.33
m=1.5,b=0.33

1.0 2.0 4.1



Coeficiente de correlacion

El coeficiente clasico es: (3 Coeficiente de correlacién de Pearson (r)

Valor der Interpretacion
0a0.3 Correlacion débil
0.3a0.7 Correlaciéon moderada
0.7a1.0 Correlacion fuerte
0 No hay correlacion
r negativo Relacion inversa

2.(zi — Z)(yi — Y)

Formula general de r (Pearson):

V@ -0



Coeficiente de correlacion

El numerador mide cdmo varian juntas

Z(fE; — f)(yz — g) las dos variables.
\/Z(LITI — 53)2 Z(yi — §)2 El denominador normaliza la expresion para

gue el resultado siempre quede entre =1y 1.

Donde:

®* I, yYy;son los datos individuales
® T eslamediadeX
* YeslamediadeY

* La suma se hace sobre todos los pares (z;, ¥;)



Coeficiente de correlacion

Formula practica:

ny zy— (2. ) (2 Yy)

T —

Vind z?— (3 z) [n 3y — (X y)

Esta formula es mas facil de usar con tablas de datos.



Ejemplo numérico

Datos: X Y XY X? Y?
X=12,4, 6} 2 3 6 4 9
Y=13,6,9) 4 6 24 16 36

6 9 54 36 81
Sumas:
* X =12
. %Y 18 . 3(84) — (12)(18)
. XY V/B(6) — (12)7] [3(126) — (18)7
'ZX;:56 . 36 _@_1
C YT =126 1296 36

e nNn=23



Ejemplo numérico
Correlacion lineal

r =1 - correlacion lineal perfecta.



Ejemplo

En un laboratorio se midio la absorbancia de una solucion de un colorante a distintas
concentraciones:

Ensayo Concentracion Absorbancia
(mg/L) X (u.a.) Y
1 1 2.1
2 2 2.9
3 3 3.7
4 4 4.1
5 5 5.0

Se pide:

e Calcular la recta de regresion lineal de Y sobre X usando minimos cuadrados.
* Interpretar los valores de my b en el contexto.

* Estimar la absorbancia cuando la concentracién es 3.5 mg/L.



Calculo de la recta de regresion (minimos cuadrados)

X Y XY X?
1 2.1 2.1 1
2 2.9 5.8 4
3 3.7 11.1 9
4 4.1 16.4 16
5 5.0 25.0 25
Sumas:
* n=25

S X=1+2+3+44+5=15

e Y Y =21+29+37+41+5.0=178
e Y XY =21+58+11.1+16.4+25.0=60.4
e > X*=1+4+9+16+25=55



Pendiente m: m — " Z AY — (ZX)(Z Y) m = % = 0.70

nE X — (LX) 50
Intercepto b: h — EY _ mZX b= 7—53 — 1.46
n

Ecuacidn final de la recta: Y =0.70X 1+ 1.46

Prediccion para X = 3.5 mg/L
Usamos la recta: Y = 0.70X + 1.46

Para X = 3.5: Y =0.70(3.5) + 1.46 V(3.5) ~ 3.91




Respuesta: La absorbancia esperada a 3.5 mg/L
es aproximadamente 3.91 unidades.

50
Y = 0.70X + 1.46
451

401
(3.5, 3.91)

w
Ul

Absorbancia (u.a.) Y

W
o

251

20 [ ] ] ]

1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5 4.0
Concentracién (mg/L) X






Calculo del método de los Minimos Cuadrados con Excel

A B & D +

>1< Z Recta de minimos cua o SE|€FCi0n3.. el gréﬁco

S : de dispersion

3 4 S .

: 6 Lt e @ Hazclic derechoy

2 A y-114-055 selecciona “Agregar
5 linea de tendencla..

0 1 2 3 4
. €© Marca“Mostrar |
ecuacionénel

grafico’ Web



Ecuacidn de la recta de regresion

Se modela mediante la ecuacion:

el

Y =a+bX

donde:

* Y :valor estimado de la variable dependiente
* qa:intercepto (ordenada al origen)

* b: pendiente (cambio esperado en Y por unidad de X)



Método de los minimos cuadrados

Se determina la recta que minimiza la suma de los cuadrados de los errores:
S=)Y (YV; - V)
T ( L
Las formulas para los parametros son:

- 2 (zi — Z)(yi — 7)
2.(zi — )3

a =179y — bx




Ejemplo practico. Curva de calibracion de Fe?**
Se obtiene la absorbancia de soluciones estandar de hierro en un
espectrofotometro UV-Vis.

Concentracion (mg/L) Absorbancia

0.20 0.09
0.40 0.20
0.60 0.31
0.80 0.40

1.00 0.51



Paso 1. Calcular las medias

Paso 2. Calcular la pendiente (b)

b — > (i —Z)(yi — 7)
> (x; — )2
_ (0.2 -0.6)(0.09 — 0.302) + (0.4 — 0.6)(0.20 — 0.302) + (0.6 — 0.6)(0.31 — 0.302) + (0.8 — 0.6)(0.40 — 0.302

b

(0.2 — 0.6)2 + (0.4 — 0.6)2 + (0.6 — 0.6)2 + (0.8 — 0.6)2 + (1.0 — 0.6)?
b = 0.495

Paso 3. Calcular el intercepto (b)

a =7 — bz = 0.302 — 0.495(0.60) = 0.005



Paso 4. Ecuacion final Y = 0.005 + 0.495X

Paso 5. Coeficiente de correlacion (r) P = 2z __‘FE‘)(% —9) —
V(i — 223 (yi — §)?
r = 0.998

El valor de r cercano a 1 indica una correlacion lineal positiva casi perfecta.

Paso 6. Coeficiente de determinacién  R? = r* = 0.996

Interpretacion: El 99.6% de la variabilidad de |la absorbancia se explica por la
concentracion.



Significacion estadistica del modelo lineal
Se prueba si la pendiente es significativamente distinta de cero:

Hj : B1 =0 (no hay relacion lineal)

H, : B #0 (existe relacion lineal)

" b
La estadistica de contrastees: t= 3
S
S, = y__
V(2 — )?

Si \t| > t.rit conn — 2 grados de libertad, se rechaza Ho.

En este ejemplo, p < 0.001, por lo que la pendiente es significativa.



7. Intervalos de confianza
Ic(b) =b+t tﬂ_,a"'ﬁ,n.—ﬁ Sb

IO(H’) =a*x tu..a"'Q.,:rl—? S{L

Interpretacion:
Si el intervalo de confianza de bbb no incluye O, la relacion es significativa.

9. Interpretacion final

*Existe una relacion lineal significativa entre concentracion y absorbancia.
*El modelo ajusta adecuadamente los datos (R* = 0.996).

*La ecuacion obtenida puede emplearse para determinar concentraciones
desconocidas.

Conclusion: La regresion lineal es una herramienta esencial en el analisis
guimico cuantitativo y en la validacion de métodos QFB.










































