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Uvod

Program R byl pivodné vytvoren pro statistiky. Patii
mezi ,,free software” (jak prijemné). Snadno se instaluje a
obsluhuje a béZi na vsech tfech hlavnich platformach ope-
racnich systémt (UNIX, Windows, MacOS). Jeho poza-
davky na prostfedky operacniho systému (pamét a Cas
procesoru) jsou pritom relativné nizké. O historii a vyvoji
programu R se dozvime v piislusné literatuie'.

Velkou vyhodou R je, ze pro n¢j bylo vytvoreno vel-
ké mnozstvi knihoven (package), které pokryvaji nejen
pozadavky soudobé statistiky, ale i dalSich odvétvi mate-
matiky. VR miZzeme pracovat uzivatelsky, vykonavanim
tadkovych prikazi, 1ze zde vSak délat i programy (skripty).

John Chambers, zakladatel jazyka S, zn¢hoz R vy-
chézi, charakterizuje R takto®:

,» 10 understand computations in R, two slogans are
helpful:

Everything that exists is an object.

Everything that happens is a function call.
Programovaci jazyk R je objektovy, i kdyZz trochu
jiného pojeti, nez klasické objektové programovaci jazyky.
Jeho zakladni datovou strukturou, z niz se odvijeji struktu-
ry slozitéjsi, je vektor. Velice Casto pouZzivana je funkce ¢
(), kterou vektor definujeme. Napft. piikazem v<-c¢(2,5,9)
vytvatime vektor v o slozkach 2, 5, 9 (pfifazovaci ptikaz
zapisujeme v R symbolem <- nebo =). Cokoliv se
v R d&je, je realizovano jako volani funkci. R je ve své
podstaté postaven na funkcionalnim programovani. Vlastni
funkce si samoziejmé muize psat programator sam.

Dalsi dilezitou charakteristikou R je, Ze je to jazyk
interpretacni’, podobnd jako klasicky BASIC, &i
JavaScript. Kvantovi chemici nyni odhazuji tento ¢lanek
do koSe a pravem, pro jejich slozité vypocty se hodi nao-
pak rychlé jazyky kompila¢ni. Kdo by tedy mél Cist dale?
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Zejména ti ptirodovédei, ktetfi cht&ji snadno vyhodnotit
svd naméfend data a to jak Ciselné, tak graficky.
R obsahuje fadu knihoven a tedy i funkci vytvotenych za
timto Gcelem. Jeho povaha interpreta mu, jako programo-
vacimu jazyku, zaji$tuje velkou pruznost a programatorim
dava moznost ji vyuzit. Hotové R funkce, které volame,
pracuji relativn€ rychle (hodné€ jich bylo naprogramovano,
podobné jako vétSina jazyka R, v jazyce C). Z toho plyne
dulezita rada, jak se v R chovat. Dfive, nez si néco v tomto
interpretu naprogramujeme, podivejme se, zda jiz v R nee-
xistuje funkce, kterd ndm vyhovi. Urcité ji velice casto
nalezneme.

Pramenil, z nichz lze Cerpat pfi studiu R, 1ze na inter-
netu najit mnoho. Pocinaje kratkymi prispévky, blogy,
tutoridly a konce voln¢ staZitelnymi u€ebnicemi.

Jakym zptisobem predstavime v tomto ¢lanku R pfiro-
dovédcim? Uvedeme dva priklady. Prvni demonstruje
linedrni regresi vcetn¢ bézné regresni diagnostiky a druhy
fesi soustavu diferencidlnich rovnic pro nasledné reakce,
potom generuje experimentalni data této ulohy
a vyhodnocuje je pomoci nelinearni regrese.

Zajemcam, ktefi si chtéji R hned prakticky vyzkouset,
doporucujeme nainstalovat jesté RStudio (t€z free) a pra-
covat vném. Je to kompletni integrované vyvojové pro-
sttedi pro praci vR. Dava kdispozici fadu karet
s uziteCnymi informacemi a pomtckami.

Nazev ¢lanku je tvoren fec¢nickou otazkou. Chcee-li si
vSak na ni odborny ¢tenaf odpovédét, jisté po precteni
tohoto prispévku odpovi kladné.

Linearni regrese v R

Piikazem File/New File/RScript zobrazime v RStudiu
novou kartu, na kterou budeme psat jednotlivé piikazy
a postupné je kliknutim na tlac¢itko Run karty nechame
vykonavat. Pfikazy bychom mohli zapisovat a provadét
pfimo v okné Console, ale skript na kart¢ budeme moci
ulozit a vykonat kdykoli pozd€ji znovu.

Data, kterymi chceme prolozit regresni pfimku, mame
v excelovském sesSitu. Nacist je neni v R problém. Na karté
Packages RStudia klikneme na Install. Objevi se okno
Install Packages (obr. 1). Do pole Packages vpiSeme na-
zev knihovny x/sx a klikneme na Install. Po instalaci se
knihovna objevi na karté Packages. Aktivaci zaskrtavaciho
okénka pfed jejim ndzvem nahrajeme knihovnu k pouziti.
V okné Console se objevi vykonany ptikaz library(xlsx),
ktery mozno téZ zapsat do skriptu viz obr. 2, fadek 2 okna
se skriptem. Na ptikazy tohoto skriptu se budeme v dal$im
odkazovat jen ¢islem fadku, ¢islo obrazku vynechame.
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Install Packages

Install from: ? Configuring Repositories
Repository (CRAM, CRAMextra) -
(separate multiple with space or comma):

Packages

Install te Library:

C:/Users/jmako_000/Documents/R/win-library,/3.2 [Default] hd

[#]Install dependencies

Install Cancel

Obr. 1. Okno instalace knihoven v RStudiu

[[JsourceonSave | G, /= ~#Run | [2% | % Source -

1 # regrese primkou

2 Tibrary(x1sx)

3 datalk <- read.x1sx("C:/Users/Lenovo/Onebrive/ExcelRegrese/Dataxy.x1sx", 4)
4 regprim<-Im(Yy-X, data = datalk)

5 summary(regprim}

6 confint(regprim)

7 plot(y-x,data = datalk, tck=0.03)

& abline(regprim)

9 par(mfrow=c(2,2))

plot (regprim)

par (mfrow=c(1,1))
shapiro.test(rstandard(regprim))
regpar<-Im(y-x + I(x*2), data = datalk)
summary (regpar)

confint (regpar)

. 2. Skript s prikazy pro linearni regresi

Funkci  read.xisx()) na ftadku 3  nalteme
z excelovského seSitu nase data. Prvni argument je cesta
k sesitu, druhy je Cislo listu. Nactena data jsme pritazova-
cim ptikazem ulozili do proménné datalk typu data.frame.
Programovaci jazyk R neni typovy jazyk. Datovy typ pro-
ménné zde nedefinujeme deklaraci, ale urci jej program R
na zéklad¢ toho, jaky objekt proménna oznacuje. Funkce
read.xlsx() navraci béZnou tabulku dat, které v R odpovida
datovy typ data.frame. Nase tabulka obsahuje dvé slozky
(v Excelu sloupce) nazvané X a Y s hodnotami nezavisle
a zavisle proménné. Lze se na né odvolat zapisem da-
talk$X ¢i datalk8Y. Polet pozorovéni je celkem 43, coz
zjistime vykonanim ptikazu length(datalk$X). Tabulku
datalk si 1ze v RStudiu zobrazit ptikazem View(datalk).

Pod pojmem linearni regrese budeme obecné rozumét
proklad experimentélnich dat regresni funkci y = by + byf;
(x) + bys(x) + ... + b,f,(x) linearni v hledanych parame-
trech b;, j = 0, 1, ..., m. Proklad samoziejmé uskute¢nime
metodou nejmensich ¢tverci. V R realizujeme linedrni
regresi funkci /m()(linear model), kterd navraci objekt
obsahujici konkrétni regresni model. Jako prvni argument
Im() musime udat regresni funkci. Syntax tohoto zapisu se
v R nazyva formule a fidi se zvlastnimi pravidly’. V piipa-
dé nasi regresni pfimky ma tvar Y~X (fadek 4). Druhy
argument funkce Im() specifikuje data — dfive nactena
tabulka datalk. Regresni model bude uloZen v objektu
regprim. Jeho statistické charakteristiky zobrazime ptika-
zem summary(regprim), viz fadek 5, vysledek prikazu je
na obr. 3.
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> summary{regprim)
call:
Im(formula = ¥ ~ X, data = datalk)
residuals:

Min 1q Median 3q Max
-1.41288 -0.40519 0.01021 0.39097 1.37173
coefficients:

Estimate std. Error t value Pri>|t|)

(Intercept) 4.8821 0.4299 11.36 3.08e-14 ##%%
X 0.2615 0.0352 7.43 4.10e-09 ##%
signif. codes: 0 ***%' 0.001 ***' 0.01 ‘¥’ 0.05 °." 0.1 ° * 1

residual standard error: 0.7443 on 41 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.5738, Adjusted R-squared: 0.5634
F-statistic: 55.21 on 1 and 41 DF, p-value: 4.098e-09

Obr. 3. Statistické charakteristiky regresni pfimky

Z charakteristik modelu je nejdilezitéjsi usek Coeffi-
cients, obsahujici ve sloupci Estimate odhady koeficientl
regresni ptimky. Hodnotu proménné Y mizeme tedy predi-
kovat zrovnice Y=4,8821+0,2615*X. Ve sloupci Pr(>|t|)
jsou piislusné p-hodnoty, které v naSem ptipadé sveédci (se
zanedbatelnym rizikem) ve prospéch zamitnuti hypotézy,
ktera tvrdi, ze hodnoty koeficientli regresni funkce jsou
nulové. Ze zakladnich charakteristik je dale dalezita stan-
dardni chyba rezidui* (Residual standard error) a koefi-
cienty determinace’ (Multiple R-squared, Adjusted
R-squared). Celkovy F-test modelu s pfislusnou
p-hodnotou (posledni fadek na obr. 3) svéd¢i pro zamitnuti
hypotézy o tom, ze vSechny koeficienty regresniho mode-
lu, kromé absolutniho ¢lenu, jsou nulové.

Z udaji uvedenych na obr. 3 lze vypodist intervaly
spolehlivosti regresnich koeficienti. Neni to vSak tfeba.
Ptikaz confint(regprim) (fadek 6) to provede za nas
(obr. 4).

> confint(regprim)

2.5 % 97.5 %
(Intercept) 4.0139866 5.7502729
X 0.1904505 0.3326233

Obr. 4. Intervaly spolehlivosti parametrii regrese

Jak zobrazime graf namétenych bodl a regresni pfim-
ky. Zavolame funkci plo#() s prvnim argumentem urcuji-
cim vztah zavisle proménnd — nezévisle proménnd, druhy
argument specifikuje data (fadek 7). Argument tck=0,03
urcuje délku dilkti na osach. Tato funkce vykresli na karté
Plots RStudia graf bodd, které prolozime regresni primkou
pifikazem abline(regprim) (fadek 8 a obr. 5).

R ma cetné néastroje diagnostikujici regresni model.
Jednoduchou grafickou diagnostiku ndm poskytuje volani
funkce plot(regprim), tedy s hodnotou argumentu rovnou
objektu obsahujicimu regresni model (fadek 10). Ptikaz vy-
tvoti celkem Ctyfi grafy. Volanim funkce par(mfrow=c(2,2))
na fadku 9 zajistime, Ze se zobrazi vSechny v jednom ok-
né, viz obr. 6 (okno pro tvorbu grafii se nyni sklada ze
dvou sloupcit a dvou tadkd, proto mfrow=c(2,2), zpétné
zobrazeni jednoho grafu v okné zajistime piikazem par
(mfrow=c(1,1)) —tadek 11).
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Obr. 5. Regresni graf modelu
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Obr. 6. Regresni diagnostika provedena funkci plot()

Prvni graf na obr. 6 ukazuje zavislost rezidui na pre-
dikovanych hodnotach Y (predikce provedena pro zadané
hodnoty X modelu). Pokud body grafu netvoii ,,ndhodny
mrak® symetricky rozmistény kolem ptimky Residuals=0,
pak zvoleny regresni model neni povazovén za vhodny.
V naSem ptipad¢ vSak tato situace nenastala. Plnou Carou
je na grafu dale zvyraznén trend rezidui, ktery také nevy-
povidé o nevhodnosti modelu.
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Graf vpravo nahofe testuje normalitu rezidui. Pokud
se body grafu neodchyluji vyznamné od pfimky na grafu,
1ze normalitu pfedpokladat. Normalitu rezidui nepopird ani
Shapirtv-Wilklv test normality standardizovanych rezidui
— tadek 12, vysledek pak na obr. 7. Za povsimnuti stoji,
jak snadno jsme standardizovana rezidua modelu ziskali.
Stacilo pouzit funkci rstandard(regprim).
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= shapiro.test(rstandard(regprim))
Shapiro-wilk normality test

data: rstandard(regprim)
W = 0.97177, p-value 0.3631

Obr. 7. Shapiriv-Wilkiv test normality standardizovanych
rezidui. S vyslednou 36% p-hodnotou lze normalitu pFedpo-
kladat (ne vSak prokazat)

Graf na obr. 6 vlevo dole ndm muZze odhalit nekon-
stantnost rozptylu rezidui, jejich heteroskedasticitu. Napft.
v piipadé¢ ristu rozptylu rezidui s rostouci hodnotou neza-
visle proménné, by graf mél trychtyfovity tvar s §irsi stra-
nou vpravo. V nasem pripad¢ neni tato situace indikovana.

Graf vpravo dole na témze obrazku slouzi k detekci
nestandardnich hodnot v naSich datech. Jde zejména o tzv.
vlivné body. Ani vtomto ptipadé nebudeme zasahovat.
Blize se o této relativné komplikované problematice docte-
me v literatuie®.

Ukazme dale, jak budou vypadat statistické charakte-
ristiky, prolozime-li naSimi daty regresni parabolu druhého
stupné. Na fadku 13 jsme proto vytvorili regresni model
regpar. Funkce () ve formuli modelu zajist'uje, Ze opera-
tory v ni obsazené se interpretuji ve svém plivodnim alge-
braickém vyznamu a ne ve vyznamu formule modelu.
V naSem pripadé jde o umociovani. Vypis sumarnich cha-
rakteristik naSi regresni paraboly (obr. 8) ale jiz neposky-
tuje priznivou p-hodnotu pro koeficient u kvadratického
¢lenu. TotéZ samoziejmé potvrzuje i pifislusny interval
spolehlivosti (viz tadek 15 aobr.9) na zakladé kterého
nelze na hladin€é vyznamnosti testu 5 % zamitnout hypoté-
zu, které specifikuje, 7e hodnota koeficientu u x je nulova.
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= regpar<-Im(y-x + I(x~r2), data = datalk)
= summary{regpar)

call:
Im(formula = ¥ ~ X + I(xA2), data = datalk)
Residuals:

Min 1q Median 3qQ Max

-1.51252 -0.38306 -0.00653 0.44020 1.33751
Coefficients:

Estimate std. Error t value pr(=|t|)

(Intercept) 3.05435 1.26846 2.408 0.0207 =

X 0.60404 0.22675 2.664 0.0111 =

I(XA2) -0.01480 0.00968 -1.528 0.1343

signif. codes: 0 ‘¥=#' 0,001 ‘#%' 0.01 **' 0.05 *." 0.1 % ' 1

Residual standard error: 0.7325 on 40 degrees of freedom
Multiple R-squared: 0.5974, Adjusted R-squared: 0.5772
F-statistic: 29.67 on 2 and 40 DF, p-value: 1.255e-08

Obr. 8. Proklad regresni parabolou

= confint{regpar)
2.5 % a7.5 %
(Intercept) 0.49069730 5.618009042
x 0.14576504 1.06232087E8
I{xA2) -0.03435889 0.004768608
Obr. 9. Intervaly spolehlivosti pro koeficienty kvadratického
modelu.

ReSeni diferencialnich rovnic

Ukazme si nyni, jak se v R mohou fesit diferencialni
rovnice reak¢ni kinetiky. Poslouzi ndm k tomu funkce
integrateODE() z knihovny mosaic. Daji se s ni fesit sou-
stavy obycejnych diferencialnich rovnic prvniho fadu roz-
feSenych vzhledem k derivaci. Derivaci zavisle proménné
y oznacujeme symbolem dy, obor hodnot nezévisle pro-
meénné urCujeme argumentem fdur. Kinetickou rovnici pro
reakci prvniho fadu, pii které dochazi k rozpadu latky A,
zapiseme symbolicky dA~k*A, kde k je rychlostni kon-

7 [|source onSave = & - | i ~% Run
1 # nasledne reakce
2 library("mosaic”, 1ib.loc="~/R/win-library/3.2")
3 res=integrateoDE(da ~ -k1*a, dB ~ ki*a-k2*B, dCc ~ k2*B,
4 k1=1,k2=0.5, A=10,B=0,C=0, tdur = 15)
5 t<-s5eq(0,15,0.1)
6 plot(t,ress ), type="1",Twd=2,ylab="koncentrace",xlab="¢as" ,tck=0.03)
7 lines(t,res$ ), type="1",Twd=2,tck=0.03)
8 Tlines(t,ressc ,Type="1",Twd=2,tck=0.03)
Gl Texr (0.6,8,"AT); Lext(5:2.2, B ); Text(10,9.5."C™)
10
11 ~ fnaslr<-function(a0,kl,k2,t){
12 return{a0*kl,/ (k2-k1)*(exp(-ki1*t)-exp(-k2*tT)))
13 |}
14
15 t<-seq(0,14,0.1)
16 ch<-rnorm(length(t),0,0.1)
17 a0=-10;kl=-1;k2<-0.5
18 B=-fnaslr(a0,kl,k2,t)+ch
19 plot(t,B,type = "p")
20 kls=-0.8 ; k25=-0.7
21 naslr<-nls(B ~ fnaslr(a0,kl,k2,t),start = 1list(kl=kls,k2=k2s5))
22 summary(naslr)
23 cf<-coef(nasir)
24 confint(naslr)
25 yn=-fnaslr(ad,cf[1],cf[2],1)
26 lines(t,yn, Twd=2)

Obr. 10. Nasledné reakce — skript
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stanta. Sledujeme-li reakci po pét sekund, pak argument
tdur=5.

Budeme fesit systém dvou naslednych reakci A ->
B-> C s rychlostnimi konstantami po fad¢ k1=1 a k2=0,5.
Pocate¢ni koncentrace latek A, B, C jsou A=10,B=0,C=0
(vSe v kompatibilnich jednotkach), reakce sledujeme 15
sekund, tedy argument fdur = 15. Ptislusné volani funkce
integrateODE() je na fadcich 3 a 4 obr. 10. V dal$im bude-
me opét ¢islo obrazku vynechavat a odkazovat se do skrip-
tu jen cislem fadku. Zapis této soustavy je uveden
v prvnich tfech argumentech funkce integrateODE(), dal-
$imi argumenty pfifazujeme hodnoty parametriim sousta-
vy. Vysledkem integrace je objekt pojmenovany res, obsa-
hujici tfi funkce oznacené A, B a C, jejichz volanim ziska-
me feSeni. Pfistup k nim specifikujeme znakem dolar. Te-
dy chceme-li urcit koncentraci latky A v Case ¢, volame
prvni z nich zapisem res$A(t).

Vysledky zobrazime v ¢asovém intervalu <0;15> po
kroku 0,1. Na tadku 5 tvofime funkci seq() prislusnou
posloupnost hodnot nezavisle proménné. Na fadku 6 po-
tom zobrazime funkci plot() tbytek latky A. Hodnota ar-
gumentu fype="1" znaci, ze body funk¢énich hodnot spoji-
me useCkami, /wd=2 nastavi §itku ¢ary na hodnotu 2, ylab
a xlab udavaji popis os. Dalsi dvé funkce res$B a res§C
uddvajici koncentrace latek B a C chceme zobrazit ve stej-
ném grafu. Opétovnym volanim funkce plot() bychom ale
vytvoftili nové okno, tedy novy graf. Proto nyni pouzijeme
funkci lines(), ktera zavislost latek B a C na Case vykresli
v pivodnim grafu. Pfislusné volani je uvedeno na fadcich
7 a 8. Na tadku 9 potom pfipojime ke grafu (viz obr. 11)
popis kiivek.

Nelinearni regrese

Podivejme se nyni na problematiku naslednych reakci
z trochu jiného pohledu. Z dat udavajicich zavislost kon-
centrace latky B na Case vypoctéme rychlostni konstanty
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k1 a k2. Tato zavislost je dana rovnici’:

kl —k1.t —k2.t
B:AO.kZ—kl.(e —-e )
kde A, je pocateéni koncentrace latky A, k1 a k2 jsou
rychlostni konstanty a ¢ je Cas. Pro vypocet koncentrace
latky B si vytvofime funkci nazvanou fraslr (fadky 11 az
13), navracejici, pro zadané hodnoty vstupnich parametra,
hodnotu koncentrace latky B.

Prislusna data si vSak budeme generovat. Vytvoime
vektor ¢ uchovavajici ¢asové hodnoty, v nichz zndme kon-
centraci latky B. Funkci seq() vytvofime proto aritmetic-
kou posloupnost jdouci od nuly do 14 po kroku 0,1 (viz
tadek 15). Posloupnost ulozime do vektoru ¢ Experimen-
talni chyby budeme generovat pomoci vektoru ck (fadek
16), ktery naplnime nahodnymi daty vzniklymi
z normalniho rozdéleni o priméru nula a smérodatné od-
chylce 0,1. Jejich pocet je roven poctu slozek vektoru 7. Ke
generaci chyb jsme pouzili funkci rnorm(). Na tadku 17
ur¢ime pocatecni koncentraci latky A a hodnoty rychlost-
nich konstant k1 a k2. Koncentrace latky B, jejichz hodno-
ty jsou zatizeny experimentalni chybou ck, generujeme na
radku 18 sectenim volani funkce fnasir a vektoru chyb ch.
Vznikla data zobrazime funkci plot() jako experimentalni
body (argument type="p*“) v grafu (fadek 19). Tento graf
je naobr. 13.

Nyni se vzijeme do role experimentatora, ktery naSe
data ziskal méfenim a jejich vyhodnocenim chce obdrzet
rychlostni konstanty k1 a k2. Hodnota koncentrace latky B
vSak neni linearni funkci parametr k1 a k2, proto nutno
k vyhodnoceni pouzit techniky nelinearni regrese. Regres-
ni funkci je fraslr. Potfebujeme vsak znat pocatecni odha-
dy hledanych parametrii k1 a k2. Ulozili jsme je na fadku
20 po tadé do proménnych kls a k2s. Vhodnym nastrojem
pro nelinedrni regresi je v R funkce nis() (nonlinear least
squares). Volame ji na fadku 21 a vysledny objekt, ktery
navraci, pojmenujeme naslr. Funkce nls() ma jako prvni
argument formuli s prokladanou regresni funkci, jako dru-

10

koncentrace

Obr. 11. Nasledné reakce - graf
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hy argument je seznam (datova struktura list jazyka R)
obsahujici pocatecni hodnoty parametrti. Funkci summary
(naslr) (tadek 22) dostaneme souhrnné informace o neline-
arni regresi (obr. 12). Nyni jen sta¢i ziskat funkci coef()
z objektu naslr do vektoru cf hledané hodnoty regresnich
koeficientd k1 a k2 (fadek 23) a funkeci confint()z objektu
naslr intervaly spolehlivosti (fadek 24) pro tyto koeficien-
ty. Na fadcich 25 a 26 potom proloZime nasimi body graf
regresni funkce (obr. 13).

> summary(nasir)
Formula: B ~ fnasir(a0, ki, k2, t)

Parameters:

estimate std. Error T value pPr(>|t|)

k1 0.994632  0.009530 104.4 <2e-16 ***
k2 0.498622 0.002391 208.6 <2e-16 #%=
signif. codes: © “¥#%° 0,001 ‘¥=' 0.01 ‘*' 0.05 ‘.’ 0.1 * " 1

residual standard error: 0.09977 on 139 degrees of freedom

Number of iterations to convergence: 5
Achieved convergence tolerance: 1.637e-06

= cf<-coef (nasir)

> confint{nasir)

waiting for profiling to be done...
2.5% 97. 5%

k1 0.9758360 1.0138567

k2 0.4939165 0.5033986

Obr. 12. Vysledné informace o nelinearni regresi

Zdrzme se jesté u argumenti funkce fraslr na fadku
25. Poslednim argumentem je vektor ¢, ktery jsme ziskali
na fadku 15. Predchozi tfi argumenty ale nejsou skalary.
Tento pojem jazyk R totiZ nezna. Pracuje jen s vektory.
Proto to jsou vektory o jedné slozce. Argumenty funkce
Jfnaslr jsou tedy vektory o nestejném poctu slozek. Jak to R
tesi? Nastupuje tzv. recyklace (recycling), kterou R pro-
dlouzi kratsi vektory opakovanim jejich slozek tak, aby
jejich vysledna délka (tj. pocet slozek) byla rovna vektoru
nejdelSimu. Potom se provede zadand operace. V nasem
pfipad¢ se pocet slozek kazdého z prvnich tfi argumentt
zveétsi (opakovanim prvni slozky) na pocet slozek vektoru

Vyuka chemie

t. Dalsi priklad recyklace je na obr. 14. K vektoru al o péti
slozkach pricitame vektor a2 o dvou slozkach. Recyklaci
vznikne z a2 vektor také o péti slozkach (4,5,4,5,4) a pak
dojde ksecteni tohoto vektoru avektoru al. Pouziti
recyklace dava R najevo varovnou zpravou.

= al<-c(1,2,3,4,5)

= a2<-c(4,5)

= al

[1]123453

> az

[1] 4 5

> a3<-al+a2

warning message:

In al + a2 :
longer object length is not a multiple of shorter object length

> a3

[1] 57799

Obr. 14. Piiklad recyklace

Objektovy pristup jazyka R

Objektove orientované funkce jazyka R (generické
funkce) pracuji tak, ze zachdzeji s objekty urcitych typt
jim pfislusnym zptsobem. Jinymi slovy, genericka funkce
akceptuje celou fadu argumentd riiznych typt a kazdy
tento argument zpracovava jinym, jeho typu odpovidajicim
zpusobem. Ukazme si to na piikladu funkce plot(). Zada-
me-li ji jako prvni dva argumenty vektory x (nezavisle
proménnd) a y (zavisle proménna) obsahujici pfislusné
funkéni hodnoty (plot(x,y)), nebo jako prvni argument
formuli y~x (plot(y~x)), nakresli nam graf funkce. Volame
-li ji sargumentem typu /m (ziskanym funkci /m() pro
linedrni regresi), poskytuje ndm standardné Ctyii grafy
regresni diagnostiky, je-li jeji argument typu nls (ziskany
funkci nls() pro nelinearni regresi), poskytne jeden rezidu-
alni graf.

Funkce summary() navraci souhrnné informace
o datech v objektu zadaném jako argument. Tyto informa-
ce se opét lisi v zavislosti na typu tohoto objektu.

Podobn¢ funkce coef() ¢i confint() poskytuji koefi-
cienty ¢i intervaly spolehlivosti, které extrahuji z objektt

Obr. 13. Graf regresni funkce — koncentrace latky B v zavislosti na ¢ase ¢
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definovanych typi zadanych jako argumenty téchto
funkei.

Presnéji feceno, volame-li generickou funkci R
sargumentem urcittho typu (napf. funkci plot()
s argumentem typu /m) funkce zjisti, zda tento typ obslu-
huje specialni ¢innosti, zakddovanou v jiné funkci. Pokud
ano, zavold tuto funkci, kterd obsluhu volani provede
(funkce plot() vola plot.Im()). Pokud ne, probiha obsluha
standardnim zptisobem (napft. volanim plot.default()).

Objektové vlastnosti jazyka R jsme popsali velice
zjednoduSené, coz je ale pro nasSe ucely, seznameni
s jazykem, dostacujici. Presngjsi informace lze nalézt
v citované litratute’.
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J. Makovicka (Institute of Applied Mathematics and
Information Technologies, Faculty of Science, Charles
University: Will the Program R Help the Natural Scien-
tists?

Examples from chemical practice (linear and nonline-
ar regression, solving of differential equations for reaction
kinetics) were chosen so as to show, how can the program
R help natural scientists.



