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Resumo: Este artigo consiste na apresentac¢do do pacote nCDunnett do software R atualmente
disponivel a qualquer usudrio para o cdlculo das distribuicées do teste de Dunnett nao-central.
Este pacote foi um produto da tese de doutorado da autora do artigo, sob orientag¢do do sequndo
autor. O pacote nCDunnett executa quatro rotinas. A rotina dANCDun fornece o valor da fungdo
densidade de probabilidade; a rotina pNCDun calcula a probabilidade, pela funcdo de distribuicdo
acumulada; a rotina gNCDun fornece os quantis da distribuicao do teste de Dunnett nao-central;
e a rotina rNCDun gera amostras aleatorias de tamanho N a partir da distribuicdo especificada.
O artigo apresenta as fungoes distribuicdo e de densidade das estatisticas do teste de Dunnett
nao-central, especifica e comenta os argumentos de cada rotina e dd um exemplo de aplicacdo
do teste de Dunnett utilizando o pacote nCDunnett.

Palavras-chave: Teste de Dunnett ndo-central; pacote nCDunnett; comparag¢oes mailtiplas
com um controle.

Abstract: This article presents the library nCDunnett of the software R currently available to
any user for computing the distribution of the non-central Dunnett’s test. The library allows the
computation of the density and distribution functions of the non-central Dunnett’s test statistics
and this paper shows comments, specifies the arguments for each routine and gives a real example
to illustrate the library usage.

Keywords: Dunnett’s test non-central; library nCDunnett of software R; multiple comparisons
with control.

Introducao

Este trabalho consiste na apresentacao do pacote nCDunnett do software R para o calculo
das distribuigoes do teste de Dunnett nao-central. A distribuicao da estatistica do teste de Dun-
nett nao-central é um caso mais geral da distribuicao central para a mesma estatistica e envolve
a distribuicao do maximo da t multivariada correlacionada e centrada em uma posicao diferente
da origem (BROCH, S.C., 2013). A distribuigdo nao-central tem a vantagem de permitir estudos
de poder em experimentos cujas comparagoes envolvem o controle. A vantagem desse pacote,
além de utilizar a distribuicao nao-central é realizar quadraturas gaussianas para a obtencao das
fungoes densidade, de distribuicao e inversa da distribuicao.

O pacote nCDunnett executa quatro rotinas, denotadas pelas siglas dNCDun, pNCDun,
gNCDun e rNCDun.

A rotina dNCDun fornece o valor da funcao densidade de probabilidade, especificados como
argumentos o quantil (¢q), os graus de liberdade (v), o vetor de correlagoes (p), o vetor de nao-
centralidade (), o nimero de pontos para a quadratura (n) e o tipo de teste, se bilateral ou
unilateral. A rotina pNCDun calcula a probabilidade, pela funcao de distribuicao acumulada,
com os argumentos ¢, v, p, 4, n e o tipo de teste.
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A rotina gNCDun fornece os quantis da distribui¢ao do teste de Dunnett nao-central especifi-
cados os argumentos: probabilidade acumulada (p), v, p, d, n e o tipo de teste. A rotina rNCDun
gera amostras aleatérias de tamanho N a partir da distribuicdo especificada pelos argumentos
V? p’ 6'

Referencial tedrico

Em Broch, S.C (2013) encontra-se a demonstracao de todas as fungoes de distribuicao,
densidade e da inversa da funcao de distribuicao. Na sequéncia é apresentado os principais
resultados, necesséarios para o perfeito entendimento das fungées do pacote.

A funcao de distribuicdo acumulada para a estatistica do teste de Dunnett unilateral néao-
central com finitos graus de liberdade v, é dada por

Flarwso) = [ [~ ch pzy“q %) by)dy| f(s:v)ds,
P

com o vetor de correlacoes p = [p1, p2, -+, pr] |, 0 vetor de parametros de nao-centralidade
8 = [61, 09, -+, 6,]7), o niimero de contrastes r e os graus de liberdade v da varidvel in-
dependente qui-quadrado. Cada elemento p; do vetor de correlaces entre contrastes p, com
1=1,---,r, refere-se a correlacao entre o i-ésimo tratamento e o tratamento controle, denotado

ng Nr41
de Dunnett unilateral nao central é o maximo da distribuicao ¢ multivariada nao-central e a

funcao densidade de probabilidade f(s;v), com s > 0, é dada pela equagao

-1
por tratamento r 4 1, e calculado por p; = (i + 1 ) . O quantil ¢ da distribuicao do teste

VV/Q

f(S;V):er%)

gVt —1/82/2'

A funcao densidade para a estatistica do teste de Dunnett unilateral nao-central com finitos
graus de liberdade f(q;r,v,d,p) é dada por

p JE—
/ / Z (p’“sqpf) ﬁs_pz H@(p’““ﬁsq,}f’c) o(y)dy| f(s;v)ds.
7,' i k=1 k
k#i

A equacdo para obter a inversa da funcao de distribuicao do teste de Dunnett unilateral nao-
central com finitos graus de liberdade é dada por

/ / H<1> qu %) oy Flsivyds - (1 - ) =o0.
p

A funcéo de distribuicdo acumulada para a estatistica do teste de Dunnett unilateral néao-
central com infinitos graus de liberdade, é dada por

> T iy +q— 0
F(q;r,y:oo,é,p):/ H‘b Py Ta= % o(y)dy,

=1 ,/1—/)?

em que o quantil ¢ da distribuicao do teste de Dunnett unilateral nao central neste caso é o
méximo da distribuicdo normal multivariada nao-central. A funcao densidade para a estatistica
do teste de Dunnett unilateral ndo-central com infinitos graus de liberdade é dada por

oo [ WY+ *51‘ 1 " +qg—90
f(q;'r,vzoo,é,p)z/ Z{¢> b | K }¢><y>dy,
=1

V1-07 L=pf |k V1=
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A equacdo para obter a inversa da funcao de distribuicdo do teste de Dunnett unilateral nao-
central com infinitos graus de liberdade é dada por

> | iy +q— 0
/ 12 PYTLZ %N g(y)dy — (1 —a) = 0.
% |i=1 1—-p

A funcao de distribuicao acumulada para a estatistica do teste de Dunnett bilateral nao-
central com finitos graus de liberdade v, é dada por

o0 oo [ iy +qs — 0; iy — qs — 0;
F(q;r,v,é,p)=/0 {/ I1|® POTB 0 g | P20 ¢(y)dy}f(sw)ds,

%0 =1 1—p? 1—p?
em que o quantil ¢ da distribuicao do teste de Dunnett bilateral nao central é o maximo do
modulo da distribuicao t multivariada nao-central. A funcdo densidade para a estatistica do
teste de Dunnett bilateral nao-central com finitos graus de liberdade é dada por

| e d piy +qs — 0 Py —qs — 0 5
0 —“; V1-0} V31— 0} 1—p7

T

I o [ ovtas—oe) g (o —as - }¢<y)dy} Flo ).
i TRs: Vi-r

A equagao para obter a inversa da funcgao de distribuicao do teste de Dunnett bilateral nao-

central com finitos graus de liberdade é dada por

> > i —J; iy —qs — 0
/0 / H o[ PYLL %) g | LY 95 0% o(y)dy ¢ f(s;v)ds — (1 —a) =0.

—00 i \/1—p? \/1— p?

A funcao de distribuicdo acumulada para a estatistica do teste de Dunnett bilateral nao-
central com infinitos graus de liberdade é dada por

oo

- iy 4 q — 0 iy —q— 0
Flarv=oe8,p)= [ {TT|@ P4 ) —o (222120 | o)y,

% \i=1 1—p; 1—p;

em que o quantil ¢ da distribuicdo do teste de Dunnett bilateral nao central neste caso é o
méaximo do médulo da distribuigdo normal multivariada nao-central. A funcao densidade para
a estatistica do teste de Dunnett bilateral nao-central com infinitos graus de liberdade é dada
por

o i +Z_5i 5 —Z—(Si 1
f(Q;r7V200767p):/ Z{ ¢ L +¢ py
=1

V1-0f 1—p; V11—

- kY + 2 — Ok WY — 2 — Op
e | ™" o |*—" }¢(y>dy.
(o R R

A equagao para obter a inversa da funcgao de distribuicao do teste de Dunnett bilateral nao-
central com infinitos graus de liberdade é dada por

~ T iy +q— 9 iy —q— 0
/ T |o(22Ee=0) _ o (28229 ) | 4 sippay — (1—a) = 0.

— |i=1 1—p? 1 - p:
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Para resolver as integrais das funcoes apresentadas foi utilizado o método numérico de qua-
dratura gaussiana, em que se optou por transformar as integrais originais em integrais com
intervalo [—1,1] e avalid-las sempre por uma quadratura de Gauss-Legendre. Esta decisao se
deveu principalmente por dois fatores:

e na implementagao das quadraturas Gauss-Hermite e Gauss-Laguerre surgem grandes valo-
res (ou valores muito pequenos) dos nés das respectivas quadraturas. Nos computadores,
a precisao ¢ finita. Assim, determinadas fungoes apresentam imagens que computacio-
nalmente dao resultados infinitos ou sao arredondados erroneamente para zero, quando
computadas para argumentos muito grandes ou muito pequenos. Isso decorre da pre-
cisao finita dos ndmeros reais representados por maquinas. Esses erros sdo denotados por
overflow ou underflow. Determinados casos das distribuicoes da estatistica do teste
de Dunnett, quando submetidos a esses tipos de quadraturas, apresentaram problemas
dessa natureza, o que conduziu a uma menor acuracia da integracao, quando comparada
com a quadratura Gauss-Legendre.

e as funcgoes que serao integradas nao sao definidas para x < 0, o que pode acarretar dificul-
dade para avaliar estas integrais em intervalos infinitos.

Para aplicar a quadratura Gauss-Legendre, em que A(z) = 1, quando os limites de integragao

em f; Az) f(z)dx ndo sdo a = —1 e b = 1, pode-se converter a integral para estes limites fazendo
uma transformacao da forma

/ N O S g (“ e b>) , 1)

=1

em que os z,s sao as raizes dos polinémios de Legendre de grau n.
No caso do intervalo semi-infinito [0, co) foi feita inicialmente uma transformacao de varidveis
para o intervalo finito [0, 1], dado por

[ o= [ oy

e convertendo esta nova integral para os limites [—1,1] com o uso da expressao (1), obtendo-se

[ocmo® =3 [ 1o (25

No caso de intervalo pode-se dividir a integral original na soma de duas integrais, uma com
intervalo [0, 1] e a outra com intervalo [1, 00]. Ambas as integrais sofrerao mudancas de varidveis
para serem resolvida no intervalo [—1,1] por uma quadratura de Gauss-Legendre.

Aplicacao do pacote nCDunnett

Considerando os dados experimentais ficticios da Tabela 1, onde estd sendo estudado o efeito
de trés catalisadores sobre o rendimento de uma reacao, sendo que o quarto tratamento, sem
catalisador, é usado como controle. Deseja-se verificar se existe diferenca significativa entre o
rendimento da reacao, comparando cada catalisador com o controle, com um nivel de significancia
conjunta de 5% em cada um dos experimentos.

Ambos os experimentos tem ¢ = 1,2, 3 tratamentos em teste e o Ty é o tratamento controle.
O primeiro experimento tem todos os tratamentos com mesmo tamanho amostral, n; =n =25
para todo ¢, tratando-se de um experimento equicorrelacionado, com correlagao constante igual
a
pL= ni+ng 545

0,5.
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Tabela 1: Rendimento de uma reagao em dois experimentos

Experimento I Experimento I1

T Tho T13 Ty 151 1o 153 Toy4
54,1 527 51,2 50,7 54,1 52,7 51,2 50,7
53,8 53,9 50,8 51,5 93,8 93,9 20,8 01,5
53,1 57,0 49,7 49,2 53,1 57,0 49,7 49,2
52,5 54,1 48,0 53,1 52,5 54,1 48,0 53,1
54,0 52,5 47,2 52,7 54,0 52,5 47,2 52,7

- - - - - - - 51,4

- - - - - - - 50,4
11 12 13 fi14 fho1 T2 H23 Ho4

53,50 54,04 49,38 51,44 03,50 54,04 49,38 51,29

O segundo experimento tem 5 (cinco) repetigoes nos tratamentos em teste e o tratamento controle
tem 7 repetigoes, tratando-se de um experimento com correlagdo constante entre as diferencgas

de médias igual a

ni+mns 547

Calculando o quadrado médio do erro ou variancia residual dos experimentos tem-se que:

= 0,4167.

p2 =

= QME; = ZZ J“5_1' = 2,300750

j=1la=1

ou seja, o1 = 1,516822, e

=QME; == Z Z G __1 = 2,096032

]1(11

ou seja, og = 1,447768.
Para cada contraste entre o i- esimo tratamento em teste e o tratamento controle determina-se

a estatistica a/l\c = (i — fir41]/ |0 + nr1+1

Assim, no primeiro experlmento se obtém:

53,50 — 51,44 2,06

don = = — 2,1473484
1,516822336,/% + & 0,95932268
7 4,04 — 51,44 9
1,516822336,/ +1
9 49,38 — 51,44 2,06
o e 7 = 0,05032068 > 1473484
1,516822336 % + %
No segundo experimento se obtém:
) 53,50 — 51,29
dCQl = ’ ) _ 2’ 612030
1,447768, /1 + 1
~ 54,04 — 51,29
dogy = —— ’ — 3,249028

1,447768,/1 + 1
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~ 49,38 — 51,29
dcag = ’ d = —2, 248031

1,447768,/% + 1

Com o nivel de significancia o = 0,05 desejavel para o teste simultaneo dos 3 contrastes e
usando como parametros de entrada:

e cada valor do estimado;

e o vetor de correlagoes A1 = (0,5;0,5;0,5) no experimento I e Ao = (0,4167; 0,4167;0,4167)
no experimento II;

e 0 vetor de parametros de nao-centralidade &, que nestes casos é 0;

e os graus de liberdade v = 16 no experimento I e ¥ = 18 no experimento II para a distri-
buicao da varidncia amostral residual em cada caso.

O scrip do R para responder a questao deste problema ficticio é dado a seguir, por duas al-
ternativas de resolugao computacional. Nesta primeira alternativa calculando-se a probabilidade
conjunta para cada contraste e comparando com o nivel de significancia desejado.

[fdgdsEs s asa A LA EEEE AR EEEEREEEEEEEEEEEEERE
# Script para obter o quantil do teste de Dunnett bilateral #
# Alternativa 1 de resolucéao #
s EE S E L L EEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEE L
# Experimento I

library (nCDunnett)

g<-c(2.1473,2.7102,2.1473) # estatisticas calculadas em cada contraste
rho<-c(0.5,0.5,0.5)

nu<-16

delta <- ¢ (0,0,0)

n<-32 #default

pNCDun (g, nu, rho, delta,n, TRUE)

1] 0.8845471 0.9602866 0.8845471

Experimento II
g<-c(2.6120,3.2490,2.2480)
rho<-c(0.4167,0.4167,0.4167)
nu<-18

delta <- ¢ (0,0,0)

n<-32

pNCDun (g, nu, rho, delta,n, TRUE)
1] 0.9529890 0.9876631 0.9037866

A partir da probabilidade acumulada obtida pela rotina é determinado o valor-p em cada
contraste, os quais sao comparados com o nivel de significincia «, obtendo-se quais tratamentos
apresentam valor-p menor do que « e, portanto, apresentam diferenca significativa no efeito
observado em relacao ao tratamento controle.

A rotina fornece a probabilidade conjunta para cada valor de (3\@ Assim, no experimento I,
obteve-se para:

° \C/i\cn\ = 2,1473484 a probabilidade conjunta 0,8845, ou seja, valor-p = 0,1155. Compa-
rando-se com « = 0,05 conclui-se que o efeito deste catalisador nao é significativo.

° |&\012\ = 2,71024552 a probabilidade conjunta 0,9603, ou seja, valor-p = 0,0397. Compa-
rando-se com « = 0,05 conclui-se que o efeito deste catalisador é significativo.

Sigmae, Alfenas, v.3, n.1, p. 7-14. 2014.



Broch e Ferreira (2013) 13

° |c7013\ = 2,1473484 a probabilidade conjunta 0,8845, ou seja, valor-p = 0,1155. Compa-
rando-se com « = 0,05 conclui-se que o efeito deste catalisador nao ¢ significativo.

No experimento II obteve-se, para:

° |67021\ = 2,6120 a probabilidade conjunta 0, 9530, ou seja, valor-p = 0,047. Comparando-se
com « = 0,05 conclui-se que o efeito deste catalisador é significativo.

° |c/l\022‘ = 3, 2490 a probabilidade conjunta 0,9877, ou seja, valor-p = 0,0123. Comparando-
se com « = 0,05 conclui-se que o efeito deste catalisador é significativo.

° ‘&\023‘ = 2, 2480 a probabilidade conjunta 0, 9038, ou seja, valor-p = 0,0962. Comparando-
se com « = 0,05 conclui-se que o efeito deste catalisador nao é significativo.

O scrip do R para responder a questao deste problema por uma segunda alternativa de
resolucao computacional é calculando o quantil teérico da distribuicao conjunta e comparé-lo
com a estatistica obtida em cada contraste.

FHAFH A H AR R R
# Script para obter o quantil do teste de Dunnett bilateral #
# Alternativa 2 de resolucdo #
FHEHH A A AR A A A AR A AR
# Experimento I

library (nCDunnett)

rho<-c(0.5,0.5,0.5)

nu<-16

delta <- ¢ (0,0,0)

n<-32

p<-0.95

gNCDun (p, nu, rho, delta, n, TRUE)

1] 2.592548

Experimento II
rho<-c(0.4167,0.4167,0.4167)
nu<-18

delta <- ¢ (0,0,0)

n<-32

p<-0.95

gNCDun (p, nu, rho, delta, n, TRUE)
1] 2.581522

Neste caso, a funcao fornece o quantil dy = 2,5925 e dy = 2, 5815, usando a inversa da fungao
de distribuicao da probabilidade 0,95 fornecida. Compara-se o valor do quantil fornecido pelo
programa com os valores das estatisticas em cada contraste. Para o experimento I tem-se:

° \311] = 2,1473484 < d = 2, 5925 conclui-se que o efeito deste catalisador nao ¢ significativo.

. |J12| = 2,71024552 > d = 2,5925 conclui-se que o efeito deste catalisador ¢ significativo.

° |c/l\13| = 2,1473484 < d = 2,5925 conclui-se que o efeito deste catalisador nao ¢ significativo.
Para o experimento II tem-se:

. |c/l\21| = 2,612030 > d = 2, 5815 conclui-se que o efeito deste catalisador é significativo.

° \322] = 3,249028 > d = 2, 5815 conclui-se que o efeito deste catalisador é significativo.
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° \6?23| = 2,248031 < d = 2,5815 conclui-se que o efeito deste catalisador nao é significativo.

Portanto, no experimento I apenas o rendimento médio da reacao do catalisadore 3 é sig-
nificativamente diferente do rendimento médio da reacao utilizando o controle enquanto que
no experimento II o rendimento médio da reacao dos catalisadores 2 e 3 sdo significativamente
diferentes do rendimento médio da reacao utilizando o controle com tamanho amostral maior
do que os tratamentos em teste, em um nivel de significancia de 5%.

Conclusoes

A biblioteca nCDunnett encontra-se disponibilizada para instalagdo em todas as versdes R
iguais ou superiores a 2.15.0, com livre acesso por todos os usudrios do programa no mundo. Esta
biblioteca possibilita que qualquer pesquisador possa aplicar corretamente o teste de Dunnett,
independente do valor da correlacdo entre comparagoes, sem dependéncia de tabelas limitadas
disponiveis na literatura.
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