Kurzanleitung Origin
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3.3 Fitten beliebiger Funktionen

1. Messwerte eintragen und Spalten bearbeiten

Nach Starten: leere Arbeitsmappe (,Book”) wird angezeigt (s. Abb. 1)
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Abb. 1: Fenster nach Starten von Origin

e Eintragen der Messwerte in Arbeitsmappe, Bezeichnungen in gelbe Felder schreiben

e Natirlich kdnnen auch Daten aus den verschiedensten Formaten importiert werden

e Die erste Spalte ist automatisch als X-Wertespalte definiert, die zweite als Y. Lasst sich aber umdefinieren
Uber Spaltenmenti:
Spalte anklicken, Rechtsklick: Hier kann man die Spalte z.B. als X, Y, Z-Achse oder als Fehlerbalken-Spalte
definieren (s. extra Kapitel: Fehlerbalken) (s. Abb. 2a)



e Rechtsklick in graues Feld neben Tabellen (s. Abb. 2b): Menii geht auf, z.B. neue Spalte hinzufligen

Abb. 2a: Spaltenmeni
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Abb. 2b: Arbeitsmappe mit Messwerten, Menii bei Rechtsklick in graues Feld



e Spaltenwerte berechnen (Abb. 2¢):
Beispiel: Wir wollen fir die Messwerte in Spalte B Fehlerbalken fiir einen fiktiven Fehler von 5% setzen:

Spalte C als ,,y-Fehlerbalken“ (yErt) setzen (Uber Meni{ wie in Abb. 2a), unser Fehler soll 5% sein: Rechtsklick auf
Spalte C, ,,Spaltenwerte errechnen”, es 6ffnet sich das Fenster wie in Abb. 2c. Eingabe der Formel in das Fenster, im
Beispiel schreiben wir also Col(C) = Col(B)*0,05.

Jeder Eintrag der Spalte C wird also so berechnet, dass der entsprechende Eintrag aus der Spalte B mit 0,05
multipliziert wird. In das Fenster kdnnen beliebig komplizierte Formeln eingetragen werden (oder auch konstante
Werte).
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Abb. 2c: Spaltenwerte errechnen (Beispiel: Spalte als Fehlerbalken definiert, die jeweils 5% des Messwertes aus
Spalte B sein sollen.)

2. Graphen erstellen

Wir wollen in unserem Beispiel ein einfaches Punktdiagramm erzeugen, dazu:

® In Meniileiste ganz oben ,,Zeichnen, dann ,Einfache 2D, dann rechts ,,Punktdiagramm® auswéhlen (s.
Abb. 3a).

® Abb. 3b zeigt den Graphen. Durch Doppelklick auf die Punkte, die Achsen, die Legende etc. erscheinen
Mends, Uber die die jeweiligen Elemente bearbeitet werden kénnen.

® Durch Doppelklick auf die kleine graue ,,1“ links oben in Abb. 3b 6ffnet sich das Menu in Abb. 3c: Hier
kénnen nun Spalten mit Hilfe der Pfeile in den Graphen (,,Layer”) hineingeschoben oder herausgenommen
werden. Das rechte Fenster zeigt den Inhalt des Graphen. Im Beispiel war die Spalte B(Y) schon vorhanden,
die Fehlerbalkenspalte C(yEr+) wurde von links mit der Pfeiltaste hinzugefiigt. Der Graph mit Fehlerbalken
ist in Abb. 3d zu sehen
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Abb. 3b: Punktdiagramm, das hier rot eingekreiste Feld kann durch Anklicken ge6ffnet werden: Hier konnen Inhalte
zum Plot hinzugefiigt oder herausgenommen werden.
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Abb. 3c: Layer-Menii: Spalten, die in das Fenster rechts geschoben werden, werden im Graphen dargestellt.
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Abb. 3d: Graph mit hinzugefligten 5% Fehlerbalken




3. Kurvenanpassung: Linearer Fit

3.1 Linearer Fit mit Gewichtung

Wollen wir Messwerte an ein lineares Modell anpassen (z.B. Bestimmung des Ohmschen Widerstandes aus der
Steigung der Geraden der Strom- und Spannungswerte der Messung), so flihren wir einen linearen Fit durch.

Im o.g. Beispiel erhalten wir dann den Widerstand direkt aus der Steigung der Geraden der Messwerte. Die
statistische Messunsicherheit der Parameter (in diesem Fall der Steigung) erhalten wir ebenfalls aus dem Fit. Dies
kann man mit Origin durchfiihren, wie im Folgenden gezeigt.

Fitten mit Beriicksichtigung von Y-Fehlerbalken

Um die in Form der Fehlerbalken eingetragenen Messunsicherheiten im Fit zu bericksichtigen, sollte man ,mit
instrumenteller Gewichtung” der Fehlerbalken fitten. D.h., dass im Fit Messpunkte mit kleineren Fehlerbalken
starker gewichtet werden als solche mit groRen Fehlerbalken. Der Gewichtungsfaktor ist dabei die inverse Varianz

(%). AuRerdem wird die Standardabweichung der bestimmten Fitparameter (in unserem linearen Beispiel: der

Steigung) entsprechend der Fehlerbalken, die ja die Unsicherheit aufgrund der Streuung der Messwerte angeben,
berechnet. Konkret macht man folgendes:

e Dazu idealerweise zunachst die y-Spalte des zu fittenden Datensatzes anklicken (auch mit einem Einfach-
klick auf einen Datenpunkt der Messreihe im Plot wird der Datensatz ausgewahlt)

e Im oberen Hauptmeni ,Analyse”, dann ,Anpassen”, dann , Linearer Fit“ auswahlen (s. Abb. 4a)

e ,Dialog 6ffnen” anwahlen. Hat man zuvor schon die richtige Spalte mit den zu fittenden Werten angeklickt,
so muss nun nur noch , OK“ gedriickt werden. Ansonsten kann man hier noch die gewiinschten Werte
auswahlen.

e Im Fit-Dialog den Tab ,Fit-Steuerung” aufrufen (s. Abb. 4b) und bei ,Fehler als Gewichtung” die Einstellung

Ill

sinstrumentell“ wahlen. Der Gewichtungsfaktor ist dabei die inverse Varianz (ﬁ). Nun je nach Zweck:

Fall 1: Modell gilt als bekannt und zutreffend, es soll eine physikalische Gréfse aus dem Fit bestimmt werden
(z.B. aus der Steigung eines linearen Fits)

Hierbei kann man im Feld ,,Skalierungsfehler mit Quadratwurzel (Reduziertes Chi Qdr.)” das voreingestellte
Hakchen stehen lassen®. Die angegebenen Fehlerbalken werden nun von der Software so skaliert, dass 2
2
X

gleich der Anzahl der Freiheitsgrade v ist, oder anders formuliert ){fed == 1 (s. Skript zu Mess-

unsicherheiten!). D.h., es genligt, die Fehlerbalken selbst nur ganz grob abzuschatzen (oder gar keine zu
verwenden, dann werden alle Messwerte gleich gewichtet). Denn nun kann man die Standardabweichung
seines Messergebnisses aus dem Software-Fit gewinnen. Voraussetzung ist, dass man sicher weiR, dass das
angepasste Modell zutreffend ist.

Fall 2: Es soll gepriift werden, ob das gewdhlite Modell zu den Messergebnissen passt

Hierzu muss im Feld ,Skalierungsfehler mit Quadratwurzel (Reduziertes Chi Qdr.)“ das voreingestellte
Hakchen herausgenommen werden, da es standardmaRig ausgewahlt ist (s. Abb. 4b). Nun ermittelt die

L Fiir Detail-Information dazu s. Origin-Dokumentation: https://www.originlab.com/doc/de/Origin-Help/LR-Dialog#Fit Control
Spalte ,Skalierungsfehler mit Quadrat (Reduziertes Chi-Quadrat)“



https://www.originlab.com/doc/de/Origin-Help/LR-Dialog#Fit_Control

Software den Standardfehler (iber die angegebenen Fehlerbalken und skaliert diese NICHT mehr. Hierbei
muss man sich nun sicher sein, dass man die Fehlerbalken realistisch abgeschatzt hat. Wenn nun der Wert

2
)(fed = X7 in etwa gleich 1 ist, ist das ein Hinweis fir eine gute Passung zum Modell. Wenn nicht, hat man

entweder die Fehler schlecht abgeschatzt oder das Modell ist nicht passend — weitere Prifung ist notwendig.

e Im Graphen werden nach Abschluss des Fitvorgangs die Fitgerade und ein Fenster mit den Fit-Ergebnissen
angezeigt (s. fiktives Messergebnis in Abb. 4c). In der obersten Zeile des Fensters sieht man die zu Grunde
liegende Funktion, hier ,,y = a + b*x“. Im Feld Steigung steht die aus dem Fit ermittelte Steigung der Geraden
und die Standardabweichung des Fits, im Beispielplot wire das 1,88573 + 0,04641 (Achtung: Uberlegen Sie
sich jeweils, wie viele Kommastellen Sie sinnvollerweise tibernehmen wollen...). Haben Sie alle Einstellungen
wie im vorherigen Punkt beschrieben vorgenommen, so beschreibt die angegebene Standardabweichung
den statistischen Fehler Ihres Messergebnisses.
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Abb. 4a: Aufrufen der Funktion , Linearer Fit”
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Abb. 4c: Fitten einer Messreihe mit Gewichtung der Fehlerbalken

Fitten mit Beriicksichtigung von X- und Y-Fehlerbalken

Bisher haben wir nur Y-Fehlerbalken betrachtet. Es ist aber auch moglich, Fehlerbalken in X- und Y-Richtung
gleichzeitig zu berticksichtigen:



e Unter ,Analyse” - , Anpassen” - ,Lineare Anpassung mit X-Fehler” wahlen (s. Abb. 4d). Auch hier kdnnte
man im Fit-Dialog noch Einstellungen vornehmen. Es gibt verschiedene Algorithmen, die wahlbar sind. Fir
unsere Zwecke im Anfangerpraktikum ist die Wahl des Algorithmus jedoch nicht entscheidend, weshalb
einfach die Default-Einstellung verwendet werden kann.

e Sind im Datensatz neben den X-Fehlern auch Y-Fehler vorhanden, so beriicksichtigt das Programm automa-
tisch beide! Es sind keine weiteren Einstellungen nétig. Siehe dazu auch die Origin-Hilfe?.
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Abb. 4d: Lineare Anpassung mit X-Fehler auswahlen — vorhandene Y-Fehler werden dabei mit bericksichtigt.

Das fiktive Beispiel in Abb. 4e zeigt eine mit X- und Y-Fehler gewichtete Anpassung einer Beziehung zwischen Feder-
kraft und —dehnung.
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Abb. 4e: Beispielplot mit X- und Y-Fehler-Gewichtung

3.2 Betrachten der Residuen

2 https://www.originlab.com/doc/de/Origin-Help/LinearFit-XErr-Dialog
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Abb. 5a: Analyse eines linearen Fits durch Betrachtung des Residuen-Diagramms (als Beispiel sind drei Residuen als

blaue Pfeile eingezeichnet)

Die Residuen kann man sich ausgeben lassen, dazu im Fit-Fenster der linearen Regression den Tab ,,Residuenanalyse”
aufrufen und ,,Reguldr” auswahlen, s. Abb. 5b.
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Abb. 5b: Tab ,Residuenanalyse” innerhalb des Dialogfensters zur linearen Anpassung

Die Daten dazu sind im Book im Tab Fit Linear Curve zu finden (s. Abb. 5c¢) und kénnen aus der Spalte ,reguldres
Residuum of Sheet ...“ als Residuen-Diagramm gezeichnet werden (wie in Abb. 5d). Dieses ermoglicht, die Streuung
um die Regressionsgerade genauer zu analysieren. Die blaue gestrichelte Linie in Abb. 5d markiert die Position, an
der die Messwerte genau auf der Fitgeraden liegen wirden. Die Residuen entstehen aus statistischen
Messunsicherheiten. Unterliegen sie zufélligen Schwankungen um die lineare Regressionsgerade, so kann von einem
linearen Zusammenhang zwischen den betrachteten Variablen ausgegangen werden. Sind die Schwankungen nicht
mehr statistisch zuféllig verteilt, so muss man die angenommene Linearitat des Zusammenhangs anzweifeln und

Uberprifen.

3 Details kénnen in der Origin-Hilfe nachgelesen werden:
https://www.originlab.com/doc/Origin-Help/Residual-Plot-Analysis
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Abb. 5c¢: Daten der Residuen im Daten-,, Book” — diese konnen wiederum geplottet werden (s. Abb. 5d)
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Abb. 5d: Residuen-Diagramm zur linearen Regression aus Abb. 5a — statistisch verteilt oder nicht?

Hat man viele Werte und wollte man das detaillierter untersuchen, kdnnte man nun noch die Verteilung der Residuen
statistisch analysieren. Im Praktikum beschranken wir uns aber auf eine reine augenscheinliche Begutachtung, ob
beispielsweise Trends oder andere markante Abweichungen zu erkennen sind, wie im folgenden Beispiel:

Beispiele aus der Origin-Hilfe:
(https://www.originlab.com/doc/Origin-Help/Residual-Plot-Analysis#Checking the error variance)
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* < i sl . ¥ geordnet), die auch mit zunehmender Zeit im
e . P g Experiment statistisch zufdllig um die Nulllinie
—“‘Z ol A _'_ I : _____ verteilt bleiben.
% . ™ - % * e ™ . ¢
(a5 . . - .
« . o ¢ Abb. 5e (unten) zeigt Residuen, die mit
. S g " : zunehmender Zeit eine Drift aufweisen. Die
0 2 4 Bl 6 8 10 Abweichungen (Varianzen) sind nicht mehr
zuféllig verteilt, sondern verandern ihren Abstand
Residuals With Drift zur Nulllinie in einer bestimmten Richtung.
¥ . Das angenommene Modell muss also hinterfragt
. 0 e 2 werden bzw. die Ursache fir die Drift gesucht
" i > & e werden.
gD"":""”"".""""Z.""'"'.'"_"'"
5 - . L] . * i * &
e M e * e
0 2 ' ' 8 10
Order

Abb. 5e, oben: Residuen ohne Drift; unten: Residuen mit Drift.

3.3 Fitten beliebiger Funktionen

Bisher haben wir nur lineare Funktionen betrachtet. Man kann aber natiirlich fir jede beliebige Funktion An-
passungen machen:

e Waihle ,Analyse” - ,Anpassen“ = , Nichtlinearer Fit“ (s. Abb. 6a)

e Im aufgehenden Auswahlfenster kann man nun in einem Drop-Down-Meni aus etlichen vorinstallierten
Funktionen auswahlen, z.B. wie in Abb. 6b gezeigt, eine quadratische Funktion: ,Kategorie < Polynomial“
und ,,Funktion: Parabola“

e Auf der linken Seite kann man sich z.B. im Tab ,,Code” den Funktionsausdruck selbst ansehen, usw. (s. Abb.
6¢)

e Unter ,Kategorie” und , Funktion“ kann man auRerdem eigene Funktionen erstellen: Man wahlt einfach an
beiden Stellen < Neu... > und wird dann aufgefordert, eigene Namen bzw. Funktionen und Parameter
anzugeben.



Analyse | Minitools  Hilfsmittel Einstellungen

Konnektivitat

Fenster Hilfe

Statistik
Mathematik
Datenbearbeitung
Anpassen
Signalverarbeitung

Peaks und Basislinie

1 Michtlinearer Fit: <5tandard=...
2 Lineare Anpassung mit X-Fehler: «Zuletzt verwendet>...

3 Lineare Anpassung mit X-Fehler: <Standard= ...

-

HELiZBA A h allh¥h T X

L =] 3 AL

L G- B Lk |
3
4 Linearer Fit 4
4 Lineare Anpassung mit X-Fehler 4
4 Polynomieller Fit 4

MNichtlinearer Fit... Strg+¥Y

Michtlineare implizite Kurvenanpassung...

Nichtlineare Oberflachenapproximation...

Abb. 6a: Auswahl der nichtlinearen Kurvenanpassung
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B NLFit (Parabola)
Dialogdesign *

Berechnen Manuell

Einstellungen

Code  Parameter Schranken

: Funktionsauswahl

Datenauswahl

Angepasste Kurven S
XY suchen

Erweitert

Ausgabe
Beschreibung:

Dateiname (.FDF)

Iterationsalgorithmus

Polynomial

Farabola
ugen Suchen
Levenberg Marquardt ~

Second order polynomial

C\Program Files\OriginLab\Origin2020\fitfunc\parabola.fdf

Rlalm|a| ]« plofe|s]s]

Abb. 6b: Auswahl einer vorinstallierten Funktion

B MLFit (Parabola)

Dialogdesign *

Berechnen Manuell

Einstellungen Parameter Schranken

Formel der Fitfunktion

LabTalk-Funktionsdefiniticnen und -Intialisierungen
Parameter Startwert

Bedingungen

Skript vor dem Fit

Skript nach dem Fit

Abgeleitete Parameter

[ T

A + B*x + C*x"2

Fertig

Abbrecl

Abb. 6¢: Im Tab ,Code” kann man den Funktionsausdruck ansehen, auRerdem Informationen tGber die Parameter

etc.



