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三系数一元非线性回归的程序设计

陈 明 浚

�化工系 �

本文汁对记工中常月沟七仲方漫 推导整理出如表�所示的求待定系数的方程组
，
并从中找出内在规衡

提出以通式表示的方程组
，
为编制通用程序创造了有利条件

。
新编制的程序已在��一����计算机上通过

。

由于化工现象的复杂性
，
故经验方法在化工研究中常占有很大的比重

，
即用经验方程来

描述所研究的对象
。

其中一元和多元线性回归已经有较成熟的程序
，
而包括 � 、

�
、 。
三个 待

定系数的一元非线性回归的通用程序尚未见报道
。

考虑到该类方程在化工中应用较多
，
例如

液体温度和饱和蒸气压的关系
，
常用的�������公式即是一例 ， 此外

，
一些高分子合 成的动

力学曲线常可用��� � � 十 �“ �
，

型式的方程表示
，
因此

，
有必要尽可能准确地确 定 回归方程

的待定系数
。

本文就化工中常用的七种类型方程设计了通用的回归程序
，
并提出 对 分 法 或

。 �

���法求根时
，
含根区间端点值确定的简易方法

夕
以加速方程组求解时迭代过程的收敛

，

并得到较为准确的回归方程
。

一
、

回归方法简述

对于包括 � 、
�

、 �
三个待定系数的一元非线性方程

，
若常数项

� 己 知
，
则 可化为线性 力

程
，

若 �未知
，

比较简单的方法是先估算
�值

，
然后按线性方程由最小二乘法确定待定系数

。

由

于在确定 �的估算值时带有一定的随意性
，

因比
，

得到的回归方程其拟合程度可能很不理想
。

比较准确的方法是直接从一元非线性方程出发
，
根据最小二乘法原理将残差平方 和分别

对三个系数求偏导
，
得到方程组

，
然后用迭代法求解方程组

。

以方程� 二 � 十 ���为例
�

� � �

当残差平方和 石 乙， � 艺 ���一 � 一 ���� �
么

为极小值时
，
回归方程应满足

�� � �� �

勺乙」
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以上三式经整理后可得到如下方程组
�

� 艺�
�

艺� �� 一 艺� �艺�� �

�艺� �� 一 �艺� ��
’ �� �

��
�艺�� �一 艺�艺� �

�艺� �� 一 �艺���
艺 ���

�艺���� � � �三� ’ ��� � 一 艺����� � � � �� �

然后用对分法或�
。
���法求解方程组

。

表� 列出七种类型方程的求解待定系数的方程组
。

本文提出一种简易方法以估算含根区

间的端点值
，
即从给定的实验数据中选取两组数据 �� ，， ��

�和 �� � ， �� �，
利用求 � �或

� �的算术平均值或几何平均值的简单关系式
，
便可从原方程消去

� 、
�而求得

。 的估算值
，
表

�列出七种类型方程的�值估算式
。

一般说来即可据此确定含根区间的端点值
。

二
、

程序设计及框图

从表 �可以看出方程组的形式是比较复杂的
，
而且由不同类型方程得到方程组也有很大

差异
。

但是
，
各方程组的基本型式却有类似之处

，
这样就为编制通用程序创造了有利条件

。

方程组的各式可以分别用下列通式表示
�

玲一�

� �

�二

�
。

� 一 �
。

�
�

� 一 �
盆

�一 �
�

�
�

� 一 � �

� �

�� �
。
� 一 �

式中
� � � �， �

�� �

�� �

�� �

� � �� ���

� 二 �� �工 ， � �

�� �� �� 一 �， � �

� � �
。
�不

， � �

� � �
。
�义

， � �

� � �， �� ， �一 � �

�为实验数据组数

通式中各变量的计算式分别列于表 �
。

本程序的框图见附表 �
。

三
、

应 用 实 例

简捷法计算精馏塔理论板数时需要使用������ ��关联图
，
为了适应电算的需要

，
要求能

以经验方程代替原关联图
。

为此
，
我们对�����

�
��关联图所关联的几十组原始数据进行了回
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归
。

在表 �所列举的七种方程中
，
以方程 ���� � � � ���的回归效果最好

。

由表 �可知
，
方程 ���的

�
值可由下式计算

�

� � �� �
�

工上二里兰

�忿 一 ��

�
’
� ‘ �
委� �� �

式 �� �中的�
，
系与� ��� 亿玉匡三�对应的实验点值

。
从选取两组数据 ��

�

���

�
�

����和 ��， ��求出� 。 ， 便可得到第三组数据为 ��
�

���， 。 �

���
，
将此三组数据代入式

�� �便可求得� � �
�

��
。
况若取含根区间的端点值为�

�

�和�
�

�，
则由��一��。 。电子计 算机

便可得到回归方程的待定系数和剩余标准差分别为
� � �

。

����������

�� 一 �
。
����������

� � �
。
���������吕

� � �
。
�����������

与文献上已发表的几种经验方程相比较
，
由本文所述方法得到的回归方程计算而得 的理

论板数与逐板法计算结果最为接近
。

电算结果还表明
�

对于������
��� 图所依据的数十组 原

始数据来说
，
回归方程�二 。 �

���一 。 �

��� � 。 ’ � ‘
的剩余标准差和相关指数等均优于其它各经验

方程
。

表 � 求七种方程的待定系数的方程组
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表 � 气续 �
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