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Este artigo visa a comunicar o desenvolvimento de um software para tratamento de dados experimentais,
denominado LAB Fit. Na verdade, trata-se de um pacote de programas envolvendo ajuste de curvas, graficos 2D
e 3D, estatistica bdsica, propagacdo de erros e algumas ferramentas matemadticas. O software foi inicialmente
publicado em inglé€s, buscando atingir um publico alvo maior que o brasileiro, hé cerca de dois anos. Devido
ao sucesso alcangado, verificado pelo grande niimero de downloads e pelo nimero crescente de licenciamentos,
estd sendo disponibilizada, também, uma versdao em portugués. Exemplos tipicos de uso do LAB Fit mostram
parte das potencialidades do soffware tanto no ensino como na pesquisa experimental. O seu desempenho foi
verificado utilizando o “Statistical Reference Datasets Project (SRDP)” do “National Institute of Standards and
Technology (NIST)”, que apresenta 27 conjuntos de dados e respectivas fungdes com valores certificados para os
parametros. Todos os 27 resultados obtidos pelo LAB Fit sdo estatisticamente idénticos aos valores certificados.
Palavras-chave: ajuste de curvas, propagacao de erros, estatistica basica, graficos 2D e 3D.

This paper aims to communicate the development of a software for treatment of experimental data called
LAB Fit (curve fitting, 2D and 3D graphs, basic statistics, error propagation and mathematical tools). The
english version was released two years ago and, due to the achieved success, verified by the great number of
downloads, it is also being released a portuguese version. Typical examples of using of the LAB Fit show part
of the potentialities of the program in the experimental teaching and research. The performance of the software
has been verified with the Statistical Reference Datasets Project (SRDP) of the National Institute of Standards
and Technology (NIST), which presents 27 datasets (and functions) with certified values for the parameters. All
the 27 LAB Fit results are statistically identical to the certified values.

Keywords: curve fitting, error propagation, basic statistics, 2D and 3D graphs.

1. Introducao

Tanto na pesquisa cientifica como na abordagem ex-
perimental do ensino das ciéncias, a observacdo de
um dado fendmeno pode resultar em um grafico cuja
andlise fornece parametros que possibilitam descrever
qualitativa e quantitativamente tal fendmeno. A partir
da década de 80, a determinagdo grafica de parimetros

vem paulatinamente sendo substituida pelo método
dos minimos quadrados, uma vez que a aplicacdo
generalizada deste método se tornou vidvel com a
popularizac@o dos microcomputadores. A essa técnica
de determinagdo de pardmetros di-se o nome genérico
de “regressdo” ou “ajuste de curvas”, e jd existem
dezenas de softwares para essa aplicacdo disponiveis
no mercado (ver, por exemplo, [1], [2], [3], [4] e [5]).
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A vivéncia na pesquisa e no ensino de disciplinas ex-
perimentais mostra que, em geral, num laboratério, é
recomendavel que se disponha de um software para
anélises de dados com as caracteristicas minimas apre-
sentadas a seguir.

Primeiro, o software deve possibilitar o ajuste de
fungdes, em geral, com a maior quantidade possivel
de informagdes sobre a fungdo ajustada, inclusive a
sua representacdo gréfica, se for o caso. Segundo, é
desejavel que tal software disponha de um menu com
célculos relativos a estatistica bdsica ja que, num labo-
ratério, freqiientemente se deseja extrair informagdes
de uma populacao de dados. Por tltimo, devido ao fato
do trabalho experimental muitas vezes envolver me-
didas, o que implica em incertezas, o software deve,
também, conter um menu para cdlculos de propagacao
de erros.

Uma minuciosa pesquisa na internet possibilita
afirmar que, das dezenas de softwares disponiveis
no mercado, nenhum deles dispde, simultaneamente,
destes trés requisitos. Ao que parece, isto se deve a
razdes estratégicas de comercializagdo: ao invés de
um, pode-se disponibilizar trés softwares distintos, e
cobrar por todos eles. Um exemplo que enfatiza esta
estratégia pode ser dado através do TableCurve [5],
em que o software de regressdo nado-linear é subdivi-
dido em dois, sendo um para ajuste de fungdes de uma
variavel independente (TableCurve 2D) e o outro para
fungdes de duas varidveis independentes (TableCurve
3D).

Este artigo visa a apresentar um software para trata-
mento de dados experimentais, com versdes em inglés
e em portugués, cujo desenvolvimento teve o objetivo
de preencher ndo sé as necessidades de seus criadores,
como também a lacuna identificada no mercado.

2. Um breve historico

Em 1995 os dois primeiros autores deste artigo inicia-
ram, com a publicacdo de um livro sobre tratamento
de dados experimentais [6], um trabalho visando ao
fortalecimento das disciplinas experimentais ofereci-
das em sua universidade. No ano de 1996 os mes-
mos professores disponibilizaram, para os seus alunos,
em complementacdo ao livro publicado, o programa
“Ajuste”, que dispunha de vérias ferramentas*ﬁ para
o tratamento de dados experimentais. Apesar de ser
uma boa ferramenta para os fins a que se destinava, o

2* Ajuste de curvas, estatistica bésica e propagagio de erros.

Silva et al.

“Ajuste” foi desenvolvido na plataforma DOS, pratica-
mente extinta nos dias atuais. Para tornar o “Ajuste”
mais simples e amigdvel, no ano de 1999 os seus au-
tores iniciaram o processo de sua migracdo para o
ambiente Windows e, nessa plataforma, ele passou a
se chamar LAB Fit Curve Fitting Software (LAB Fit)
[7]. Buscando atingir um ptblico alvo maior que o
brasileiro, o software foi langado em inglés, em agosto
de 2002, em varios sites de downloads como, por
exemplo, cnet, cnetasia, zdnet, simtel, topshareware,
soft32 e newfreeware. Na maioria destes sites o LAB
Fit se tornou um dos lideres em nimero de downloads,
em comparagdo com outros da mesma categoria, es-
tando quase sempre entre os dois ou tr€s primeiros
colocados. Apesar do sucesso da versdo em inglés
(comprovado por milhares de downloads e também
pelo crescente nimero de licenciamentos), os autores
sempre recebiam uma reclamagdo de seus usudrios
mais préximos: havia uma certa demanda, por parte
de uma significativa parcela de seus alunos, por uma
versdao em portugués. Para atender a esta demanda, ha
cerca de um ano foi langada, também, uma versdo em
portugués (V 7.2.14 c) e, neste idioma, o software re-
cebeu o nome LAB Fit Ajuste de Curvas [8].

3. Concepcoes gerais para o desen-
volvimento do LAB Fit

Durante a sua concepgao ficou estabelecido que o LAB
Fit seria desenvolvido para andlise e tratamento de da-
dos experimentais, de forma ampla. Assim, neste soft-
ware, deveria ser possivel:

a) tratar dados similares; isto é, determinar o valor
médio e a incerteza de um conjunto de leituras de uma
mesma quantidade, efetuadas em condi¢des similares.
Além disso, o software deveria exibir um histograma
referente aos dados tratados. Deveria haver, ainda, uma
opcao para tratar dois conjuntos de dados simultanea-
mente calculando, inclusive, a covariancia € o coefi-
ciente de correlagdo entre eles;

b) tratar dados nio similares; isto €, determinar o valor
médio e a incerteza de um conjunto de medidas de uma
quantidade, em que cada uma delas é dada pelo seu
valor médio e o correspondente desvio padrio;

¢) determinar erro propagado; isto €, calcular o valor
médio e a incerteza de uma fun¢@o de uma ou de vérias
varidveis independentes, em que cada uma delas é dada
através de seu valor médio e de seu desvio padrio;
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d) tracar graficos 2D e 3D de fungdes estipuladas pelo
usuario;

e) efetuar calculos matematicos tais como: 1) resolver
sistema de equagdes lineares, 2) determinar raizes de
fun¢do e resolver equacdo ndo-linear, 3) calcular inte-
gral e derivada de fungdes de uma varidvel indepen-
dente, 4) resolver sistemas de equacgdes diferenciais or-
dinérias acopladas;

f) extrair valores de coordenadas de pontos em gréaficos
2D

g) ajustar curvas.

Quanto ao sétimo requisito, o principal do soft-
ware, o LAB Fit deveria ter um menu para ajuste de
curvas, € 0s principais programas deste menu usa-
riam regressdo ndo-linear. O LAB Fit deveria ajus-
tar funcdes de uma e de vdrias varidveis indepen-
dentes, admitindo incertezas na varidvel dependente
(Y) e também nas varidveis independentes (X). Em
caso de incertezas em X e em Y, seria realizado um
pré-ajuste desconsiderando as incertezas em X, que
depois seriam transferidas para Y, por propagacdo de
erros. A biblioteca do LAB Fit disponibilizaria mais
de 200 fungdes de uma varidvel independente e quase
280 funcdes com duas varidveis independentes, previ-
amente definidas. O usudrio disporia, ainda, de um
programa que procuraria pelas melhores funcdes de
ajuste, dentre as disponiveis na biblioteca [9]. Have-
ria, também, uma op¢ao que possibilitasse ao usudrio
escrever a sua propria funcao de ajuste, o que levou os
criadores do software a desenvolver um avaliador de
expressoes [10] (“function parser”) especifico para a
linguagem Fortran, que foi utilizada em todo o pacote
de programas que compdem o LAB Fit. Uma vez deter-
minados os parametros da funcdo de ajuste, deveria ser
possivel extrapolar a funcdo ajustada e, para os casos
2D e 3D, o grifico da funcdo obtida seria mostrado.
No caso 2D, o usudrio poderia até incluir barras de
erro e faixas de confianca e de predicdo no grafico a
ser tragado.

4. Fundamentacao tedrica

Relembrando que o LAB Fit surgiu em comple-
mentacio ao livro sobre tratamento de dados escrito
pelos dois primeiros autores deste artigo, fica claro
que toda a fundamentacdo tedrica e também todas as
férmulas embutidas no pacote t€m como suporte a Ref.
[6], embora outros autores tivessem sido consultados
[11], [12], [13] e [14]. Deve-se observar que o obje-
tivo deste artigo € apenas o de apresentar o software

desenvolvido, e ndo o de discutir de forma profunda
a teoria na qual tal software se baseia. Portanto, aqui
cabe apenas mencionar que, no LAB Fit, os ajustes de
funcdes sdo feitos através de regressdo nao-linear apli-
cada de forma iterativa, até que um critério de con-
vergéncia seja atingido (ver, por exemplo, as secdes
6.8 e 6.9 do capitulo 6 da Ref. [6]). Como o pro-
cesso iterativo é muito instdvel em termos computa-
cionais, o algoritmo de Levenberg-Marquardt [15] foi
a opcdo utilizada para contornar a maioria dos proble-
mas de divergéncia que ocorrem quando os valores ini-
ciais estipulados pelo usudrio ndo forem muito adequa-
dos. O LAB Fit sempre sugere ao usudrio o uso do al-
goritmo de Levenberg-Marquardt, embora o software
possibilite ndo utilizar esta opcao.

Quanto as ferramentas matemadticas, em todo o
LAB Fit, sistemas de equagdes lineares sdo resolvidos
via tabela LU. J4 o célculo de raizes de uma funcio,
bem como a solucdo de uma equagdo nao-linear, uti-
liza o método da bissecdo aplicado duas vezes: uma
para a fungdo e outra para a sua derivada. A propdsito,
o célculo de derivadas, ponto critico de softwares
de ajuste de curvas, ¢ feito diretamente a partir da
defini¢do enquanto que integrais sao feitas acumulando
areas de trapézios. Ja a solugdo numérica de equagdes
diferenciais ordindrias é feita através do método de
Runge-Kutta.
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Figura 1 - Gréfico de uma funcdo de 1 varidvel independente: y =
sen(x)/x no intervalo de x = -20 até x = 20.

Os programas graficos para representar funcoes de
uma e de duas varidveis independentes tiveram como
ponto de partida o estudo sobre o assunto apresen-
tado no VFortran Tutorial [16], que é um tutorial para
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programacdo em Fortran 95 para Windows, utilizando
uma op¢do de programacdo denominada “QuickWin
Application”. As Figs. 1 e 2 mostram dois graficos
que foram originalmente tracados no LAB Fit com a
largura de 800 pixels e que, depois, foram reduzidos
para a largura de 280 pixels com a utilizagdo do soft-
ware IrfanView [17].

Y = cos (X;*¥2 + X,*¥2) - sin (X 2 + X %2)
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Figura 2 - Gréfico de uma fungdo de 2 varidveis independentes
y =cos(x} +x3) - sen(x? + x3) no intervalo de x; = -2 até x; =2 e
X9 =-2 até xo = 2.

A rigor, as Figs. 1 e 2, que foram inicial-

]
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mente editadas no proprio LAB Fit, deveriam ter
sido reeditadas apds a reducdo, reescrevendo-se as es-
calas e as informagdes sobre as varidveis, porque tais
informagdes ja nao sdo legiveis. Entretanto, como se
trata apenas de ilustragdes, isto ndo foi feito.

5. Alguns exemplos de aplicacao do
LAB Fit

Para ilustrar algumas situagdes envolvendo dados ex-
perimentais em que o LAB Fit pode ser aplicado, serdo
mostrados alguns exemplos, também disponiveis no
préprio software quando todos 0os componentes s3o ins-
talados. Em todos os exemplos serd suposto que os
erros sistemdticos das leituras sejam despreziveis, e
também que exista um “valor verdadeiro” para o re-
sultado do processo de medigdo.

5.1. Exemplo de tratamento de dados similares
— Amostra nao agrupada

Suponha que tenham sido feitas as leituras indicadas
na Tabela 1 para o valor de uma grandeza X, e que se
deseja extrair informagdes dessa amostra de dados.

Tabela 1 - Dados similares de uma grandeza X.

10,251 10,253 10,181 10,272 10,185 10,247

10,208

10,224 10,263 10,218 10,235 10,230 10,226

Clicando-se no item ‘“Dados Similares - His-
tograma” do menu “Tratamento de Dados” ou entdo
no botdo “Trat” aparecerd uma caixa de didlogo em
que o usudrio deve escolher a primeira dentre as trés
opgoes disponiveis. Ao clicar no botdo “Novo” e infor-
mar os dados, surge uma nova caixa de didlogo com as
informagdes sobre a amostra, conforme pode ser visto
na Fig. 3.

Entdo, o usudrio pode extrair os seguintes resulta-
dos finais:

com 68,3% de confianca

Intervalo de predig¢ao das leituras:
X; =10,230 £ 0,029

Intervalo de confianca do valor verdadeiro:
Xy =10,230 £ 0,008

LAB Fit - Tratamento de dados: similares

et )
R

Valor Médio: desvio padido
0.769711388289E-02

Amostra Valor Médio Dados: desvio padrdo
0.102302307632E+02  0.277523387779E-01

[ Normal ---> 68.3 % de confianga: DP x 1.04 95.4 % de confianga: DP x 2.22 ‘

[ Med. dev. =0.214733E 01 |

’ << Dados | Salvar Dados

Figura 3 - Caixa de didlogo com resultados para a amostra de dados
similares da Tabela 1.

com 95,4% de confianga

Intervalo de predicao das leituras:
X; =10,23 £ 0,06

Intervalo de confianca do valor verdadeiro:
Xy =10,230 £ 0,017
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Clicando no botdo “OK” da caixa mostrada na Fig.
3 o usudrio deve informar como serd o histograma que,
entdo, serd tracado. No programa Graph2D do LAB
Fit, ap6s fornecer as informagdes sobre o histograma
a ser tracado, o usudrio pode clicar no menu “Grafico”
e depois no item “Zoom mais” que o grafico serd dese-
nhado com as dimensdes adequadas para uma posterior
edi¢do e reducdo em softwares apropriados como o da
Ref. [17]. A Fig. 4 mostra um histograma referente a
Tabela 1.

Titulo

6 Histograma | amostra: freqiiéncia versus X valores

54

Freqtiéncias
w

0 T T r T
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Figura 4 - Histograma tracado no LAB Fit referente aos dados da
Tabela 1.

No pacote LAB Fit, versdo em portugués, existem
trés arquivos de instalac@o distintos: o do software,
propriamente dito, (arquivo chamado “LABFit_p.zip”),
o “Help.zip” que instala os arquivos de ajuda e também
o “Exemplos.zip” em que se pode encontrar exemplos
de outras op¢des disponiveis para tratamento de dados.

5.2. Exemplo de tratamento de dados nao simi-
lares

Suponha que em quatro séries de leituras de uma
grandeza X, cada uma delas tratada como foi mostrado
no item 5.1, se tenha obtido os resultados finais para o
valor verdadeiro da grandeza em cada série, conforme
mostra a Tabela 2.

Tabela 2 - Dados ndo similares de uma grandeza X.

Resultados 1 2 3 4

X 9,72+0,21 993+036 9,65+0,28 9,78 £0,33

Entdo, para extrair um resultado final para o valor
da grandeza basta clicar no menu “Tratamento de Da-
dos” e depois no item “Dados ndo-similares” ou entdo
no botdo “N S”. Apés informar os valores médios e
também os desvios padrdo correspondentes, obtém-se
uma nova média e o seu desvio padrio:

X=9,74 £0,14.

5.3. Exemplo de ajuste de curvas

O LAB Fit ajusta fungdes partindo do pressuposto de
que se trata de uma fun¢@o ndo-linear nos parametros,
com vdrias varidveis independentes. Até para uma
funcdo linear com apenas uma varidvel independente,
o tratamento dado é o mesmo para o caso mais geral.
Aqui serdo utilizados, como exemplo, dados tipicos da
pressdo vs. a temperatura de um gas submetido a um
aquecimento isocdrico, conforme mostra a Tabela 3.
Tais dados foram obtidos por alunos em um laboratério
de Fisica Experimental I. Outros exemplos, como o
ajuste da funcdo logistica a um conjunto de dados refe-
rentes ao crescimento de raizes de feijdo, ou mesmo o
ajuste de funcdes de duas ou mais varidveis indepen-
dentes, podem ser obtidos diretamente no software.

Para informar os dados, o usudrio deve clicar no
menu “Arquivo” e depois no item “Novo” ou entdo no
botdo “Novo” que surgird uma caixa de didlogo em que
devem ser definidos: a) o nimero de varidveis indepen-
dentes, b) quais sdo as varidveis que tém incertezas e
ainda, no caso de ser apenas uma s, ¢) se a variavel
independente € dngulo em graus. Uma vez que os da-
dos tenham sido informados, para os caso 2D e 3D a
aparéncia da tela principal do software é modificada,
destacando os pontos informados, conforme mostra a
Fig. 5, para o exemplo referente a Tabela 3.

Tabela 3 - Pressdo P (cm Hg) vs. temperatura ¢ (°C) de um gds num aquecimento isocérico.

t 32,0 350 380 41,0

44,0 47,0 50,0
P 733 745 751 760 76,8 77,6 78,2

53,0 56,0 59,0 62,0 650 680 71,0
790 79,6 80,2 81,0 81,5 82,1 827
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o' LAB =] B3
Arquivo Ajuste de Curvas  Tratamento de Dados  Fenamentas  Auda

o TRATAMENTO DE DADOS EXPERIMENTAIS

‘Arquivo de dados: zero_abs.txt
Coeficiente de correlagéo: Rxy = 0.9972935E+00

.000E+00

Figura 5 - Aparéncia do LAB Fit quando os dados sdo informados.

Neste ponto o usudrio dispde de trés possibili-
dades: a) optar por procurar pelas melhores funcdes
da biblioteca que se encaixam nos pontos experimen-
tais [9] (menu “Ajuste de Curvas”, item “Ajuste: Achar
funcdes” ou botdo “Acha”), b) escolher uma funcio
de ajuste na biblioteca do LAB Fit (menu “Ajuste de
Curvas”, item “Ajuste: funcdes da biblioteca” ou botao
“Bibl”), c) escrever a funcdo de ajuste (menu “Ajuste
de Curvas”, item “Ajuste: func¢des do usudrio” ou botao
“Usu”). Caso o usudrio escolha a primeira op¢do, o
LAB Fit ajustara todas as fungdes de sua biblioteca aos
dados, determinando os melhores modelos através do
valor do qui-quadrado reduzido referente a cada ajuste.
Caso a decisdo do usudrio recaia nas duas dltimas
opgdes, o ajuste serd feito apenas para a fungdo es-
tipulada. Para os dados deste exemplo, a observacéo
da Fig. 5 e o conhecimento do fendmeno fisico [18]
sugerem que o modelo adequado seja uma fungdo do
primeiro grau:

P = At + B. (1)

No LAB Fit, o segundo membro de tal expressao
deve ser escrito como A*X+B. Procedendo-se ao
ajuste, obtém-se os resultados em uma caixa de
didlogo, conforme mostra a Fig. 6.

LAB Fit - Resultados

~C

Iterag3o: 7 Reyy(x) = 0.9945950E+00  (sem peso)
Arquivo: zero_abs.txt
Fungdo N. 6 Y =AX+B < Reta

Gr. Lib. = 12 Qui-Quad. = 0.120000E +02 Qui-Quad. Red. = 0.100000E+01

Parametros: Valor Médio Incertezas: Desvio Padrdo (D P)

A= 0.2360433616656E+00
B = 0.6624373596645E+02

SIGMAA = 0.5023163770415E-02
SIGMAB =  0.2657293536918E+00

Refsicgo_ | Detahes | dvair |

Figura 6 - Resumo dos resultados do ajuste.

Silva et al.

Esta caixa informa que a convergéncia ocorreu na
iteracdo de nimero 7 e que o coeficiente de correlagdo
entre y; e y(x;) € 0,9945950. Informa, também, o nome
do arquivo de dados (zero_abs.txt), a funcio de ajuste
estipulada pelo usudrio (Y = A*X+B) e o niimero de
graus de liberdade do ajuste (Gr. Lib = 12). H4, ainda,
informacdes sobre o qui-quadrado (igual a 12) e so-
bre o qui-quadrado reduzido, que vale 1. Os resultados
para os pardmetros de ajuste sao:

A =0,236 £ 0,005 e B = 66,24 £+ 0,27.

Clicando-se no botdo ‘“Detalhes”, varias infor-
macdes sobre o ajuste sdo disponibilizadas em um ar-
quivo denominado ‘“saida.lst”, inclusive a matriz das
covariancias que, neste exemplo, € igual a

0,252322E-04 -0,129946E-02
-0,129946E-02 0,706124E-01

de onde se pode extrair cov(A , B) = -0,129946E-02.

O botdo “Rejeicdo” possibilita ao usudrio identi-
ficar os pontos que eventualmente estejam fora da faixa
de predi¢do. J4 o botdo “Avaliar” possibilita que sejam
determinados o valor médio e a incerteza da funcéo
ajustada para valores de x estipulados pelo usudrio.
Por outro lado, ao clicar no botdo “OK”, o gréfico da
funcdo ajustada serd tragado, sendo que o usudrio pode
escolher, via caixa de didlogo, vdrias caracteristicas
a serem incluidas como, por exemplo, barras de erro,
faixas de confianca e de predicdo, grade, extrapolacao
e cores. Optando por incluir barras de erro, grade e
faixas de confianca e de predi¢do tem-se, para o exem-
plo apresentado, o grafico mostrado na Fig. 7.
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Pressdo (cmHg)

72 . ; ;

Temperatura (°C)

Figura 7 - Gréfico relativo ao ajuste: a linha central ¢ a fungao
ajustada, as linhas externas continuas definem a faixa com 95,4%
de confianca e as linhas externas tracejadas definem a faixa de
predicdo dos pontos experimentais (com 95,4% de confianga).
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Um outro recurso disponivel no LAB Fit é o da
extrapolacdo da funcdo ajustada. Se a opgdo pelo
grafico da funcdo ajustada incluisse apenas grade
e extrapolagdo, estipulando-se o intervalo de ¢ de
—300,0 °C até 71,0 °C, o resultado final seria aquele
mostrado na Fig. 8, que possibilita ao usudrio fazer
interessantes andlises sobre o fendmeno em estudo.
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Figura 8 - Grafico com extrapola¢do da fungao ajustada.

5.4. Propagacao de erros

Supondo que o experimento do item 5.3 tenha por
objetivo determinar a temperatura do zero absoluto em
graus centigrados, os resultados referentes ao ajuste
podem ser usados, apds a breve consideracdo que sera
feita a seguir. A temperatura do zero absoluto (z,) é
aquela em que a energia cinética das moléculas seria
igual a zero, o que implicaria na pressio zero exercida
pelo gas sobre as paredes do recipiente. Entao, da Eq.
(1) obtém-se:

= ——. )

Clicando-se no menu “Tratamento de Dados” e
depois no item “Propagacdo de Erros” (ou no botdo
“Prop”), aparecerda uma caixa de didlogo onde o
usudrio deve selecionar ou escrever a fungdo a ser cal-
culada, indicando as varidveis independentes por X1,
X2, e assim por diante. Para a operagdo indicada na
Eq. @), basta selecionar a fun¢io de nimero quatro, Y
= X1/X2, e em seguida clicar no botdo “OK”. Apare-
cerd, entdo, uma nova caixa de didlogo com a funcéo
selecionada, na qual deve-se acrescentar um sinal de
menos. Depois, os valores médios e as incertezas de
X1 (=b) e de X2 (=a) devem ser informados. Ao clicar
no botdo “OK” surge uma nova caixa de didlogo para
a complementagdo das informagdes sobre a matriz das
covariancias, conforme € visto na Fig. 9.

LAB Fit - Tratamento de dados: Propagacg3o de Erros

[~ Matriz das covaridncias (Pressione Tab para mover o cursor)
1 2 3 4 5 6

7 8

|7.051 2416 |-.128948E~
|2v5232235

Escreva somente os elementos ndo
diagonais diferentes de zero.

<< Voltar

® N g s W N =

Figura 9 - Informagado da matriz das covariincias.

Como se sabe, os elementos diagonais desta matriz
s@o dados pelo quadrado das incertezas dos parimetros
(ver, por exemplo, o item 6.6.1 do capitulo 6 da Ref.
[6]), que j4 foram previamente informadas. Assim, na
caixa de didlogo da Fig. 9 ja aparecem os valores dos
elementos diagonais. Entdo, o usudrio deve apenas es-
crever os elementos nio diagonais dessa matriz. Por
comodidade, se um elemento ndo diagonal for igual a
zero, ele ndo precisa ser escrito, o que ¢ interpretado
pelo LAB Fit como valor zero. Uma vez informados
todos os valores ndo diagonais diferentes de zero, basta
clicar no botdo “OK” e observar o resultado final con-
forme mostra a Fig. 10.

LAB Fit - Tratamento de dados: Propagacao de Erros

— Resultados [aproximagdo: primeira ordem)

Y=X1/X2

Média: Y=-.280641E+03 Desvio padrdo da média: SigmaY=0.707287E+01

Figura 10 - Valor médio e incerteza da funcdo obtida por
propagacdo de erros.

Entdo, por propagacdo de erros, obtém-se o
seguinte resultado para o zero absoluto:

t, = (281 + 7) °C.

Conforme foi mencionado em 5.3, existem varias
informagdes disponiveis no arquivo “saida.lst”, obtido
clicando-se no botdao “Detalhes” da caixa de didlogo
com os resultados do ajuste. Uma destas informagdes
€ o fator f pelo qual a incerteza deve ser multiplicada,
de forma que o resultado obtido defina um intervalo
com probabilidade pré-fixada de ocorréncia do valor
verdadeiro (ver, por exemplo, o capitulo VI da Ref.
[11]). O valor deste fator depende do nimero de graus
de liberdade do ajuste e, no LAB Fit, o seu célculo
pressupde que os dados tenham uma distribui¢do nor-
mal em torno da funcio ajustada. Para este exemplo,
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pré-definindo a probabilidade em 95,4%, o fator vale
£(95,4%) = 2,22. Assim, o resultado final para a tem-
peratura do zero absoluto €:

t,=(-281 £ 16) °C, com 95,4% de confianca.

6. Certificacao do LAB Fit e considera-
coes finais

Os autores do software LAB Fit procuraram por razoes
objetivas para certificar a qualidade do produto desen-
volvido. Uma destas razdes seria a abrangéncia de uso
em laboratérios de ensino e de pesquisa. Outra seria
a facilidade de uso, que quase dispensa os arquivos de
ajuda e de exemplos. Muitas outras razdes poderiam
ser citadas como, por exemplo, no caso de ajustes, a
grande tolerincia com valores iniciais ruins. Entre-
tanto, por mais que os autores evidenciassem as vir-
tudes do produto que desenvolveram, poderia ficar a
sensacao de que os “elogios” sobre tal produto fossem
tendenciosos, ja que talvez ndo houvesse suficiente
isen¢do acerca das informagdes prestadas. Conscientes
deste risco, os autores procuraram buscar razdes que
realmente pudessem ser consideradas objetivas e, em
certos aspectos, até mesmo inquestiondveis.

Felizmente, com relacdo a certificacio de softwares
estatisticos, existe um projeto denominado “Statisti-
cal Reference Datasets Project (SRDP)” [19] do “Na-
tional Institute of Standards and Technology (NIST)”
[20], que é o 6rgdo de padronizagdo do governo norte-
americano. O SRDP disponibiliza 27 arquivos de da-
dos com as correspondentes fungdes para a regressao
ndo-linear, juntamente com os resultados certificados.
Estes resultados foram obtidos pelo SRDP com os
célculos das derivadas das funcdes de ajuste feitos
através de expressdes analiticas, e com precisdes acima
da dupla precisdo normalmente utilizada. Isto significa
que, em termos praticos, foi feito um programa es-
pecifico para a regressdo ndo-linear de cada funcio de
ajuste. Para cada um dos 27 conjuntos de dados, dois
conjuntos de valores iniciais distintos sdo sugeridos.
Os conjuntos de dados foram classificados pelo SRDP,
segundo o grau de dificuldade na obtengdo de resulta-
dos corretos, em trés categorias: “lower” (8 arquivos),
“average” (11 arquivos) e “higher” (8 arquivos).

A versdo 7.2.31 do LAB Fit (inglés) foi testada e
os resultados, detalhados no site do software [7], serdo
resumidos aqui. Todos os 27 conjuntos de dados, tes-
tados com os dois conjuntos de valores iniciais sugeri-
dos, apresentaram resultados estatisticamente idénticos
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aos apontados pelo SRDP. Este desempenho do LAB
Fit pode ser considerado excelente quando comparado
com a performance de softwares comerciais impor-
tantes como, por exemplo, o NLREG [4] que, segundo
0 seu autor, nao obtém respostas para trés dos 27 ar-
quivos, e para outros trés a resposta s6 € satisfatéria
para um dos dois grupos de valores iniciais sugeridos.

Como outros softwares, o LAB Fit € um projeto que
vai sendo modificado a medida em que possibilidades
de melhoramentos vao sendo detectadas. Muitas das
caracteristicas atuais teve a sua origem através de su-
gestdes de usudrios. Atualmente, os autores estdo tra-
balhando para incorporar ao software uma opgao para
splines e também para dar aos graficos tragados uma
qualidade de publicacdo, sem a necessidade de muitos
artificios.

Uma pergunta que poderia ser feita por usudrios
do LAB Fit e também por leitores deste artigo seria a
respeito da possibilidade do desenvolvimento de uma
versdo do software na plataforma Linux. Isto chegou
a ser cogitado mas estudos preliminares descartaram
essa necessidade devido ao fato de que ja existem pro-
gramas que viabilizam a execucao de softwares desen-
volvidos em Windows na plataforma Linux (ver, por
exemplo, a Ref. [21]). Assim, a idéia bdsica é tornar
as versdes para Windows cada vez mais poderosas
porque, deste modo, os usudrios das duas plataformas
estardo sendo beneficiados.
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