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ESTADISTICA PARA QUIMICA
Resumen del programa:

1) Estadistica descriptiva o analisis exploratorio de datos.

2) Probabilidades.

3) Inferencia Estadistica (estimacion, intervalos de confianza, test de hipdtesis).

4) Algunos modelos para aplicar inferencia estadistica: comparacion de dos muestras,
modelos de regresion, modelos de analisis de la varianza, etc.

Estadistica descriptiva o Analisis exploratorio de datos: técnicas para presentar y resumir un
conjunto de datos para facilitar su comprension y/o para generar hipotesis.

Inferencia estadistica: técnicas que permiten, a partir de los datos de una muestra, obtener
alguna informacion sobre la poblacion (de la que se extrajo la muestra).

MUESTRA = POBLACION

Teoria de Probabilidades: rama de las matematicas que nacid para explicar los juegos de azar.
Luego empezo6 a tener aplicaciones “mas ttiles”. Constituye la base matematica de la teoria de
inferencia estadistica.

Antes de comenzar con estadistica descriptiva, daremos una clasificacion de los datos y algunos
comentarios.

Tipo de datos
1. Categoricos
a) Con dos categorias: sexo, diabetes (si 0 no)
b) Con mas de dos categorias
1) las categorias tienen un orden: clase social (registrada como alta, media o baja),
nivel de gravedad de una enfermedad (leve, moderada, severa). Suelen llamarse
simplemente “datos ordinales”.
i1) las categorias no tienen orden: nacionalidad, estado civil, etc. (datos cualitativos o
nominales).

2. Numéricos o cuantitativos
a) Discretos: numero de hijos de una mujer, nimero de parasitos en 1 cm’ de sangre.
b) Continuos: estatura, edad, contenido de glucosa en una solucion.

La razén por la que distinguimos entre datos cualitativos y cuantitativos es porque se usan
métodos estadisticos diferentes para cada tipo de datos.

Variable: se le llama variable a una caracteristica que toma un valor para cada “individuo” de
una “poblacion”.

Comentario: Cuando una variable toma datos categoéricos, numéricos, etc, se dice que la
variable es categdrica, numérica, etc. Por ejemplo se dice que “la estatura es una variable
numérica continua” o que el “sexo es una variable categorica”.
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ESTADISTICA DESCRIPTIVA

Tablas Graficos Medidas de resumen.

1. Tablas y Graficos para describir los datos de una variable

Tabla de distribucion de frecuencias para describir los datos de una variable numérica.

Ejemplo: En una planta industrial se elabora un producto quimico. Se registré el rendimiento
obtenido en 210 lotes producidos consecutivamente (el ejemplo estd en Box, Hunter y Hunter,
Estadistica para Experimentadores).

Queremos visualizar los datos registrados. Los datos (en %) para los primeros lotes son:
85,5 81,7 80,6 84,7 88,2 etc.

(los datos estan en el archivo EXCEL ProduccionIndustrial.xls)

(De qué forma se pueden presentar para poder “ver algo™?

Una posibilidad es hacer una tabla de “distribucion de frecuencias”.

Antes de hacerla necesito conocer el minimo y el maximo de los valores observados:

STATISTIX 7.1
DESCRIPTIVE STATISTICS

VARIABLE N MEAN SD MINIMUM MAXIMUM
RENDIMIEN 210 84.121 2.8809 76.500 91.700

Para hacer una tabla de frecuencia hay que elegir los “intervalos”. Si por ejemplo elijo los
intervalos de 2 unidades de longitud, puedo obtener la siguiente salida con el programa
Statistix:

FREQUENCY DISTRIBUTION OF RENDIMIEN

CUMULATIVE
LOW HIGH FREQ PERCENT FREQ PERCENT
76 78 3 1.4 3 1.4
78 80 12 5.7 15 7.1
80 82 33 15.7 48 22.9
82 84 53 25.2 101 48.1
84 86 54 25.7 155 73.8
86 88 34 16.2 189 90.0
88 90 15 7.1 204 97.1
90 92 6 2.9 210 100.0
TOTAL 210 100.0

Nota: Este programa no incluye al valor superior de cada intervalo, por ejemplo cuando dice de
76 a 78, no incluye al valor 78 (en otros programas la regla puede ser diferente) o sea que otra
forma mas clara de presentar la tabla es:
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Distribucion de frecuencias de los rendimientos obtenidos en 210 lotes producidos
consecutivamente.

Rendimiento Nro de lotes (%)
(en porcentajes)

76 a 77,9 3 (1,4%)
78 a 79,9 12 (5,7%)
80 a 81,9 33 (15,7%)
82 a 83,9 53 (25,2%)
84 a 85,9 54 (25,7%)
86 a 87,9 34 (16,2%)
88 a 89,9 15 (7,1%)
90 a 91,9 6 (2.9%)

Total 210 (100%)

Si quiero mas informacion sobre la distribucion de la variable “rendimiento” puedo usar mas
intervalos, o lo que es lo mismo tomarlos de menor longitud. Por ejemplo si elijo intervalos de 1
unidad obtengo:

FREQUENCY DISTRIBUTION OF RENDIMIEN

CUMULATIVE

LOW HIGH FREQ PERCENT FREQ PERCENT
76 77 1 0.5 1 0.5
77 78 2 1.0 3 1.4
78 79 2 1.0 5 2.4
79 80 10 4.8 15 7.1
80 81 16 7.6 31 14.8
81 82 17 8.1 48 22.9
82 83 23 11.0 71 33.8
83 84 30 14.3 101 48.1
84 85 29 13.8 130 61.9
85 86 25 11.9 155 73.8
86 87 23 11.0 178 84.8
87 88 11 5.2 189 90.0
88 89 9 4.3 198 94.3
89 90 6 2.9 204 97.1
90 91 5 2.4 209 99.5
91 92 1 0.5 210 100.0

TOTAL 210 100.0

e (uantos intervalos se toman? Una regla practica es entre 5 y 20. Pero no es obligatoria:
depende de la informacion que queremos. También depende del numero de datos, ;por qué?

e Para facilitar la lectura los extremos de los intervalos conviene que sean niumeros “faciles”
(no de 74,3 a 74,8 afios por ejemplo).

e Los intervalos pueden ser de diferente longitud, aunque se prefiere, otra vez para facilitar la
lectura, que sean de igual longitud. Salvo casos especiales en que interese distinguir mas la
distribucion ciertos valores que para otros. ;Ejemplos?
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Dos graficos para mostrar la distribucion de una variable numérica:

a) Histogramas
b) Graficos de frecuencias acumuladas

a) Histograma: es una representacion grafica de una tabla de distribucion de frecuencias.

Ejemplo: el histograma que representa la distribucion de los rendimientos obtenidos en 210
lotes consecutivos (tomando intervalos de 1 unidad) es el siguiente:

Rendimiento de 210 lotes consecutivos

324

24 4

o
1

Mro. de lotes

u.r/'ry 4

7B T 78 79 a0 81 82 83 a4 85 86 ar a8 89 a0 91 92

Rendimiento

e ElSX pone en el eje vertical del histograma el niimero de casos. En vez de esto se puede
indicar en este eje el porcentaje de casos. Cambia la forma del histograma?

e En el histograma (por definicion de histograma) el area de cada rectdngulo representa el
namero (o el %) de datos en cada intervalo. Por ello si los intervalos son de diferente
longitud, no es la altura sino el area la que tiene que representar el nro (o %) de casos. Si se
hace que la altura represente el nimero de casos, el grafico daria una impresion enganosa.

.Qué se ve en el histograma?
Minimo — Maximo
Intervalo o intervalos mas frecuentes.

Simetria o asimetria.

Tiene el rendimiento una distribucidon (aproximadamente) simétrica?

Pensar ejemplos de variables que tienen distribucion simétrica y asimétrica.
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b) Grafico de frecuencias acumuladas

Distribucion acumulada
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Esta funcidon representa las frecuencias relativas acumuladas. Se usa mucho menos que el
histograma. Este grafico también estd relacionado con la tabla presentada antes (verlo).
Observar que la ordenada de este grafico sobre la abscisa 80 es 7%. (Que significa este
valor? Significa que el 7% de los lotes tienen rendimientos menores de 80 unidades.

Diagrama "intermedio" entre los datos ordenados y el histograma: diagrama de tallo y
hoja (Tukey, 1977).
Para el ejemplo del rendimiento de 210 lotes, el diagrama de tallo y hoja puede ser:
STEM AND LEAF PLOT OF RENDIMIEN
LEAF DIGIT UNIT = 0.1 MINIMUM 76.500
76 5 REPRESENTS 76.5 MEDIAN  84.150

MAXIMUM 91.700
STEM LEAVES

1 76 5
3 77 59
5 78 14

15 79 0355566778
31 80 0012233455667799
48 81 00144566678888999
71 82 00012222333344566778899
101 83 000000111233333455555556667789
(29) 84 00112223344445566777778888899
80 85 0000011222344445666778899
55 86 01222234555666667777788
32 87 12222233478
21 88 002246899
12 89 034779
6 90 04558
1 91 7
210 CASES INCLUDED 0 MISSING CASES
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"Girando el diagrama" esta representacion tiene la misma forma que el histograma, pero
ademads estan anotados todos los datos originales. Se observa que los datos, ordenados de menor
a mayor son:

76,5 77,5 77,9 78,1 78,4 79,0 79,3 79,5 79,5 79,5 79,6 etc.

Como se construye este diagrama? Se seleccionan los primeros (uno, dos o mas) digitos y esos
digitos se llaman "tallos". Los digitos de la derecha se llaman "hojas". En cada fila del
diagrama se pone un tallo y a su lado todas las "hojas". Para decidir si tomar como tallos uno,
dos o mas digitos, se puede tener en cuenta que, al igual que para la tabla de distribucion de
frecuencias y para el histograma, en general se recomienda tomar entre 5 y 20 "tallos". Este
diagrama es un competidor del histograma. Para muestras grandes es un poco confuso, el
histograma es mas simple.

Los niimeros que estan a izquierda del grafico se llaman "profundidad" y van contando el
numero de datos desde el principio y desde el final y se anota el menor de esos dos nimeros. En
la linea del "centro" se anota la cantidad de datos de esa linea entre parentesis. Esto es 1til para
calcular a mano la mediana y los cuartiles (que definiremos luego).

Tablas y Graficos para describir los datos de una variable categorica

La tabla de distribucion de frecuencias puede usarse no solo para variables numéricas, sino para
cualquier tipo de variables. Si la variable es categorica es aun mas facil que para variables
numéricas: no hay que preocuparse de elegir primero los intervalos. Para variables categoricas,
el grafico similar al histograma se lo suele llamar también grafico de barras. Por el contrario el
grafico de la distribucion acumulada tendria sentido para variables ordinales, pero no para
cualitativas. El diagrama de tallo y hoja no tiene significado para variables no numéricas, ;que
quiere decir si los datos no son numéricos "los primeros digitos"?

2. Medidas de resumen
a) Medidas de posicion o de tendencia central.
b) Cuartiles y percentiles.
¢) Medidas de dispersion.

a) Medidas de posicion o de tendencia central: Media, mediana, medias podadas.

Media (solo para variables numéricas):

Si llamamos x;, x, ..., x, alos datos de una variable, la media es:
n
Z Xi
)_C — i=1
n

Mediana (para datos numéricos u ordinales):

Es un niimero tal que estd “en el medio de los datos” en el sentido de que hay tantos datos
“menores que ese numero” como datos “mayores que ese nimero”.
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Ejemplo 1: valores de proteina C reactiva (PCR) en mg/l para 5 pacientes cardiacos

31,4 17,2 28,9 47,1 5,2
Calculo de la mediana:

ler paso: ordeno los datos de menor a mayor:

52 17,2 289 314 47,1
2do paso: tomo “el del centro” en este caso el 3°.
Por lo tanto: mediana = 28,9 mg/1

Ejemplo 2: valores de PCR (mg/l) para 6 pacientes cardiacos

31,4 17,2 28,9 47,1 5,2 23,0
Calculo de 1a mediana:

ler paso: ordeno los datos de menor a mayor:

5,2 17,2 23,0 289 314 47,1
2do paso: aqui no hay uno “en el centro”: el centro esta entre el 3° y el 4°. En este caso se toma
como mediana el promedio de los dos valores centrales:

Mediana= w =2595 mg/1.

Comparacion de Media y Mediana

Se parecen para distribuciones simétricas?

Se puede observar que el histograma de rendimiento de 210 lotes es simétrico.

DESCRIPTIVE STATISTICS

VARIABLE N MEAN MINIMUM MEDIAN MAXIMUM
RENDIMIEN 210 84.121 76.500 84.150 91.700

La media y la mediana son muy parecidas para estos datos la media es 84,12 y la mediana es
84,15.

Se parecen para distribuciones asimétricas?

Un ejemplo de variable que en casi todas las poblaciones de pacientes internados con cierta
patologia tiene distribucion asimétrica es la duracion de la internacion. El siguiente histograma
muestra la distribucion de la duracién de la internacidon post cirugia para 1500 pacientes
sometidos a una operacion cardiaca (cirugia de revascularizacion del miocardio=CRM).
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Dias de internacion post CEM

00 4

GO0

400 4

Nro de pacientes

200

u) 7 14 24 28 35 42 49 55 G632 O¥Y0 FY o84 94 98 105 11z 119

Dias post CRM

1498 cases plotted 2 missing cases

Para distribuciones con asimetria positiva la media es mayor que la mediana. La mediana de la

duracion de la internacion para estos pacientes es 7 dias, la media es 8,7 dias.

(Cudl de estas dos medidas (media o mediana) es mas resistente a valores atipicos?

Veamoslo en un ejemplo: En el ejemplo 2 la mediana es 25,95, la media se calcula:

31,4 +17,2 + 28,9 + 47,1 + 5,2 + 23,0

>
I

= 25,467 = 25,5

6

Ejemplo 3: A los 6 pacientes del ¢j. 2, se le agrega un nuevo pacientes que tiene un valor de
PCR de 150,0

Célculo de la mediana:
ler paso: ordeno los datos de <a >:

5,2 17,2 23,0 28,9 31,4 47,1 150,0
2do paso: cudl es el del medio en este ejemplo en que hay un nimero impar de datos, la
mediana es el valor que ocupa el lugar (n+1)/2 = (7+1)/2 = 4. Luego

Mediana = 28,9 g/1

La media en este ejemplo es 43,257=43,3

Se puede apreciar que un unico dato muy alejado de los demads tuvo poca influencia sobre la
mediana pero mucha sobre la media. La media es muy sensible a valores atipicos, la mediana
no.
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Una medida de posicion intermedia entre mediana y media: medias podadas.

Vimos que la media es muy sensible a valores atipicos y la mediana no. Esta es una ventaja de
la mediana. Sin embargo la mediana tiene intuitivamente el problema de que es el "valor
central" sin tener en cuenta en su calculo los otros valores. A veces se desea algo intermedio.
La media con poda a% se basa en la siguiente idea: se ordenan los datos de menor a mayor, se
"desprecian" el a% de los valores mas pequefios y el a% de los valores mas grandes y se
promedian los valores centrales "que quedan". Por ejemplo la media con poda 10% es el
promedio del 80% de valores centrales. Esta es la idea, después solo queda aclarar que se hace
cuando el a% del nlimero de datos no es un numero entero. Por ejemplo para calcular la media
con poda 10% para las PCR's de 29 pacientes, que se hace? Nota: Statistix no calcula la media
podada. Splus 6.1 trunca el numero de casos que desprecia.

b) Cuartiles y percentiles.

(Qué es la mediana? El niimero que deja aproximadamente la mitad de los datos “a izquierda”
(si los representamos en la recta) y la mitad “a derecha”.

(Qué es el primer cuartil? La idea es: el nimero que deja aproximadamente la cuarta parte de
los datos ““a izquierda” (o sea la cuarta parte de los datos son menores que ese nimero) y las ¥
partes “a derecha”. Se lo denota Q;. Como se lo calcula?

(Qué es el tercer cuartil 0 Q3 ? ;Qué es el segundo cuartil?

13

(Qué es el percentil 10?7 El niumero que deja aproximadamente el 10% de los datos “a
izquierda”. O lo que es lo mismo el 10% de los datos son menores que el Percentil 10. Se lo
denota P;.

,Qué es Pyy? (El Pys tiene otro nombre? ;Y el Psy?

¢) Medidas de dispersion

i) Rango ii) Desviacion Standard iii) Rango intercuartil.

i) Rango: es la diferencia entre el maximo y el minimo. En el ej. 2 (TnT para 6 pacientes) es
0,07 - 0,01 = 0,06 (es mas comun presentar el minimo y el maximo, sin hacer la resta, rango:
0,01 a 0,07).

ii) Varianza y Desviacion Standard. Se llama varianza a

»_ Li-0?

n—1

Varianza = s

y Desviacion Standard (se abrevia DS) a su raiz cuadrada.
D.S.= s= s’

En el ejemplo 2 1a DS es 14,14, en el ejemplo 3 (agregando un valor muy grande) sube a 48,8.
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iii) Rango intercuartil.

Es la diferencia entre el cuartil 3 y el cuartil 1, o sea Q3 - Q1.
Igual que con el rango, en general se muestran los cuartiles y no la resta. Cuando se calculan
los cuartiles, también se suele calcular la mediana y presentar "los tres cuartiles": la mediana y
los cuartiles inferior y superior.

Comparacion de las medidas de dispersion: definimos tres medidas de dispersion.

(Cudl es la més resistente a valores atipicos? ;Cual la menos resistente?
(Cuales medidas de posicion y de dispersion son las mas usadas?

Para variables cuya distribucion se parece a la curva normal de Gauss conviene usar media y DS
como medidas de resumen. Pero tampoco es incorrecto usar mediana y cuartiles. Para
variables con distribucion asimétrica o con valores atipicos, es mas frecuente usar mediana y
cuartiles. Esto es particularmente cierto en el caso de la presencia de valores atipicos que hacen
muy inestables la media y la DS.

El archivo PCRCPKTn contiene valores de PCR para 29 pacientes cardiacos.
Observemos el histograma:

PCR para 29 pacientes cardiacos

MNro. de pacientes

1] 10 20 a0 40 50 B0 70 a0 80 100 1100 120 130 140 150
PCR {mgl)

Supongamos ahora que queremos comparar los valores de PCR para pacientes varones y
mujeres. Calculamos las medidas de resumen para cada sexo:

DESCRIPTIVE STATISTICS FOR SEXO = F

PCR
N 11
MEAN 50.129
SD 45.674

10
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MINIMUM 1.5000
1ST QUARTI 3.9000
MEDIAN 47.120
3RD QUARTI 87.860
MAXIMUM 149.57

DESCRIPTIVE STATISTICS FOR SEXO = M

PCR
N 18
MEAN 31.659
SD 32.892
MINIMUM 5.2000
1ST QUARTI 9.8325
MEDIAN 17.465
3RD QUARTI 45.375
MAXIMUM 134.00

Teniendo en cuenta que la variable tiene, para estos pacientes, distribucion asimétrica y con
datos atipicos, elegimos como medidas de resumen la mediana y cuartiles. Informamos que

De los 29 pacientes estudiados, 18 eran hombres. La mediana (P25; P75) de PCR fue 17,5 (9,8;
45,4) para los hombres y 47,1 (3,9; 87,9) para las mujeres.

Otra medida de dispersion: mediana de las desviaciones absolutas.

Otra medida de dispersion que se ha propuesto, que es una medida muy poco sensible a datos
atipicos es la mediana de las desviaciones absolutas (abreviada MAD)

MAD = mediana |x; - X |

donde indicamos con X a la mediana de los valores xi, X1, ..., X, . Esta medida es menos usada
que la DS y el rango intercuartil.

Otro grafico para representar la distribucion de una variable: Grafico de caja (Box plot)

Es otro grafico propuesto por uno de los estadisticos mas prestigioso del siglo XX: John Tukey
en su libro Exploratory Data Andlisis, 1977 (como curiosidad, Tukey hizo primero el doctorado
en quimica, antes de dedicarse a la estadistica). Es una representacion grafica de cinco
numeros: minimo, primer cuartil, mediana, tercer cuartil y maximo. Ademas se representan
como puntos separados los datos atipicos (outliers).

Los diagramas de caja para los datos de rendimiento de 210 lotes y para los datos de las PCR
para 29 pacientes son los siguientes.

11
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Box and Whisker Plot

924

88 4
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140 *
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PCR
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29 cases

Se ve que el primero no muestra valores atipicos y el segundo si. Estos box plots se usan poco.
El histograma da mas informaciéon que este grafico sobre la distribucion de una variable
numérica. Pero el Box plot es muy util cuando se desea comparar la distribucion de una
variable numérica en dos o mas poblaciones. No es facil comparar visualmente dos histogramas,
mas dificil ain es comparar 3 o mas. Por ejemplo si deseamos comparar los valores de PCR
para pacientes varones y mujeres podemos graficar:

12
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1504

100 H

PCR

504

SEXO

Mas adelante en el curso veremos "tests estadisticos" que permiten decir si hay suficiente
informacion como para afirmar (con baja probabilidad de error) que hay diferencias entre los
valores de PCR para ambos sexos en las poblaciones de pacientes con las mismas caracteristicas
que los observados.

Datos transformados:

Hemos insistido en que si los datos tienen valores atipicos no conviene usar la media y la DS
como medidas de resumen, sino otras medidas. Otra solucién que a veces da resultados es
aplicarle a los datos alguna transformacion (la mas usada es el logaritmo). Cuando una variable
tiene distribucion con asimetria positiva, el logaritmo de esa variable tiene una distribucion mas
simétrica y los valores atipicos "del lado derecho" se acercan a los otros datos. A veces la
transformacion no da el resultado deseado (los datos transformados siguen siendo asimétricos o
con datos atipicos) , pero otras veces se consigue que la variable transformada tenga
distribucion simétrica y sin datos atipicos. En estos casos, simplemente se utiliza en los analisis
estadisticos (calculo de medidas de resumen, tests de hipotesis, regresiones, etc) la variable
transformada. Se ven ejemplos de aplicacion de transformacion logaritmica en la practica (por
ejemplo concentraciones de IgM en sangre de 298 nifios).

Utilizacion de las medidas de posicion y de dispersion para evaluar una metodologia de
medicion. Precision y exactitud.

Para evaluar la calidad de un método de medicion, se necesita realizar varias mediciones. Si
realizamos varias mediciones del mismo material con la misma metodologia, esperamos que las
mediciones sean parecidas, pero generalmente no van a ser exactamente iguales. Cuando la
dispersion de los distintos valores obtenidos es pequefia diremos que el método tiene una
precision alta. La dispersion se mide con las medidas de dispersion que hemos estudiado, la
usada con mayor frecuencia es la desviacion standard.

13
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Sin embargo puede ocurrir que un método de medicion tenga alta precision (poca dispersion) y
que sin embargo las medidas no estén cerca del verdadero valor. Supongamos por ejemplo que
se sabe que una aleacion "standard" tiene 4.44% de Niquel. Se envian muestras a cuatro
laboratorios y en cada laboratorio se hacen ocho determinaciones obteniéndose:

Laboratorio A 4.61 4.61 4.72 4.60 4.60 4.64 4.54 4.49
Laboratorio B 4.45 430 4.18 4.49 436 4.66 4.51 4.50

En el primer laboratorio los datos observados son todos més altos que el valor verdadero. Por el
contrario los del laboratorio B oscilan alrededor del valor verdadero. El problema del
laboratorio A no es la precision: los datos tienen menor dispersion que los de B. En efecto si
calculamos la media y la desviacion standard para cada laboratorio obtenemos:

Laboratorio A media=4.601 DS=0.067
Laboratorio B media=4.431 DS=0.148

Observamos que los valores del laboratorio A tienen menor desviacion standard que los de B,
pero el promedio esta lejos del verdadero valor. Se dice que tienen buena precision pero son
inexactos. Las determinaciones de B son mas dispersas que las de A, pero la media esta cerca
del verdadero valor (menor precision pero mayor exactitud).

Agreguemos a nuestro hipotético experimento otros dos laboratorios:
Laboratorio C 4.42 3.83 4.34 428 4.03 4.28 4.29 4.54
Laboratorio D 4.43 4.49 4.42 440 441 447 444 442

Laboratorio C media=4.251 DS=0.224
Laboratorio D media=4.435 DS=0.031

Cual de los cuatro laboratorios esta trabajando mejor? Evidentemente el laboratorio D tiene los
resultados mas exactos y mas precisos.. El laboratorio C por el contrario es el que esta
trabajando peor: es el que tiene la menor exactitud y la menor precision de los cuatro.

Es importante destacar que para estudiar la exactitud de un método de medicion, se necesita
hacer mediciones de muestras para las que se conocer el “ valor verdadero”. Pero este valor
nunca se conoce exactamente. Lo que a veces se puede hacer es preparar las muestras a medir
de modo tal que se conozca aproximadamente el “ valor verdadero”. Por ejemplo se pueden
preparar las muestras mezclando proporciones conocidas (medidas lo mejor posible) de
distintos materiales de alta pureza. Las mediciones se hacen entonces sobre estas muestras “
artificiales”.

Los errores sistematicos en el proceso de medicion afectan la exactitud. Los errores aleatorios
provocan variabilidad de las mediciones y por lo tanto afectan la dispersion de los datos (la
precision).

Nota: antes de calcular las medias y las DS para cada laboratorio, convendria hacer algin
grafico (puede ser de puntos) para detectar si hay valores atipicos que puedan tener mucha
influencia sobre estas dos medidas. En ese caso conviene calcular otras medidas de posicion y
dispersion o aplicar alguna transformacion a los datos.

14



FCEyN. Estadistica para Quimica, 2o0. cuat. 2006 - Prof: Marta Garcia Ben

Grafico de dispersion (scatter plot).

Para estudiar la relacion entre dos variables numéricas se usa el “grafico de dispersion” que es
simplemente representar el valor de una de las dos variables en el eje de las abscisas y el de la
otra en el eje de las ordenadas.

Ejemplo: cuando el plutonio estd presente en pequeiias cantidades mezclado con otros
materiales es dificil detectarlo. Una forma de detectarlo es medir las particulas alfa que emite.
En una investigacion para estudiar la relacion entre la cantidad de plutonio y la emision de
particulas alfa, se midieron varias veces cuatro materiales standards para los que se sabe que la
actividad de plutonio (0, 5, 10 y 20 picocuries por gramo (pCi/g). Los resultados de estas
mediciones estdn en el archivo plutonio.xls y en el siguiente grafico se puede apreciar la
relacion entre las dos variables

016

012

0.08

Particulas alfa {cuentas/seq)

0.04

0.00 4

1} b} 10 14 20

FPlutonio (pCifg)

Este ejemplo es un problema de "calibracion": queremos a partir del valor medido de particulas
alfa, conocer aproximadamente la actividad del plutonio. Para ello se emplea un modelo de
“regresion” (que veremos mas adelante).

APENDICE

En este apéndice se muestran algunos graficos estadisticos copiados de dos articulos reciente-
mente publicados en la revista Analytical Chemistry.

1. Online monitoring and identification of bioaresols, Analytical Chemistry, marzo 2006.

(Que tipo de graficos son los dos siguientes? ;Que quieren mostrar los autores del trabajo?
(omito el grafico A porque es similar al B).
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Figure 3. Intensity histograms of fluorescence images of biotic and abiotic particles for two different
emission filters, centered at 460 nm (A) and one at 535 nm (B). Biotic and abiotic particles can hardly
be distinguished based on the intensity histograms only. (C) Decision value histogram for biotic and
abiotic particles after feature extraction. The particles can be separated more easily, based on the
decision values.

2. Microfluidic Device for Electric Field-Driven Single-Cell Capture and Activation
Anal. Chem.2005, 77,6935-6941

(Qué se representa en los dos graficos siguientes?
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Figure 7. Summary of assay showing the selective activation of M1WT3 cells expressing the muscarinic
receptor. Single CHO cells containing calcium-sensitive fluo-4 AM dye are activated with 100 /M
carbachol in 1_PBS, 10 min after electric field-enhanced capture.

(A) Box plot of the percentage increase in fluorescence for the wildtype K1 cells shows no significant
increase in intracellular calcium fluorescence as a result of carbachol incubation (0.3 + 27%). Single
MIWTS3 cells show a significant increase of 110 £74% ( n=79) after carbachol activation ( t= 12.5, P<
0.005). The central bar represents the median, the small square the mean, and the box spans the second
and third quartiles. The Xs represent the extreme percentiles, and the bounding lines are the minimum
and maximum values.

(B) With a CHO cell activation threshold taken as three standard deviations above the K1 basal
response, 5 + 3% of the K1 cells show activation while 87 £ 4% of the M1WT3 cells show activity.
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