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LỜI MỞ ĐẦU 

 Trong khoa học thực nghiệm, thông qua các kết quả thực nghiệm một vấn 

đề rất quan trọng là xuất phát từ các bộ số liệu thực nghiệm hay còn gọi là các 

mốc hồi quy, ta cần phải xác định một quan hệ thống kê giữa các đối tượng sao 

cho quan hệ này là xấp xỉ tốt nhất ứng với các mốc hồi quy đã xác định. Về mặt 

toán học việc xác định quan hệ thống kê này thường đưa đến việc xác định các 

tham số chưa biết thông qua một bài toán cực trị được mô tả bằng phương pháp 

bình phương tối thiểu và chuyển bài toán về việc giải các hệ phương trình đại số 

tuyến tính hoặc các hệ phi tuyến tính. Đối với các bài toán này thì khối lượng 

tính toán là tương đối lớn đối với các hệ đại số tuyến tính còn đối với các hệ phi 

tuyến thì đại đa số chúng ta không thể xác định được nghiệm của hệ. 

 Thuật giải di truyền GA (Genetic Algorithm) là một trong những kỹ thuật 

tìm kiếm lời giải tối ưu đã đáp ứng được yêu cầu của nhiều bài toán và ứng dụng. 

Điểm mạnh của GA là cho phép xác định lời giải gần tối ưu của các bài toán cực 

trị thông qua các phép toán lai ghép và chọn lọc các phương án của bài toán với 

cơ chế hết sức đơn giản nhưng rất hiệu quả. Trong công nghệ thông tin hiện nay, 

giải thuật GA kết hợp với logic mờ, mạng Nơron đã được ứng dụng nhiều trong 

lớp các bài toán NP. 

Xuất phát từ lý do đó, đề tài đặt vấn đề nghiên cứu về GA và ứng dụng 

trong việc xác định các công thức hàm hồi quy, ứng dụng vào bài toán xác định 

công thức gần đúng trong hóa sinh. 

Với những lý do trên, em chọn đề tài: “Giải thuật di truyền và ứng dụng 

đối với bài toán xác định công thức hồi quy trong thí nghiệm hóa sinh” làm 

luận văn tốt nghiệp.  

Nội dung chính của luận văn gồm 3 chương bao gồm: 

Chƣơng 1: Trình bày cơ sở toán học trong việc xác định công thức  hàm 

nội suy và hàm hồi quy cùng các thuật toán tương ứng

ng của toán học đối với lớp các bài toán thực nghiệm nhằm xây dựng các công 

thức gần đúng miêu tả mối ràng buộc giữa các số liệu xuất hiện trong các thí 
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nghiệm tại các phòng thí nghiệm. Các kiến thức này là rất cần thiết làm cơ sở để 

nghiên cứu các nội dung trong luận văn.   

Chƣơng 2: Trình bày các kiến thức cơ bản về giải thuật di truyền, một 

trong những giải thuật đã và đang được phát triển trong công nghệ thông tin giải 

quyết các bài toán tối ưu hóa theo tư tưởng quần thể ngẫu nhiên. Thuật toán GA 

chính là cơ sở để xây dựng thuật toán giải bài toán thực tế được đưa ra trong 

chương 3.   

Chƣơng 3: Nội dung chính của chương 3 trình bày mô hình bài toán chiết 

xuất dung môi, một bài toán quan trọng trong các thí nghiệm về hóa sinh. Trên 

cơ sở mô hình bài toán, luận văn đã xây dựng thuật toán GA giải quyết bài toán, 

tiến hành thực nghiệm với số liệu được cung cấp của phòng thí nghiệm tại Viện 

Hóa sinh biển thuộc Viện Hàn lâm và khoa học Công nghệ Việt Nam. Tiến hành 

đánh giá và kết luận về mối ràng buộc giữa các số liệu thực nghiệm. 

 Trong luận văn, các kết quả thực nghiệm được lập trình trên môi trường 

Matlab version 7.0    
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Chƣơng 1 

CÁC KIẾN THỨC CƠ BẢN VỀ HÀM HỒI QUY THỰC NGHIỆM 

 Trong chương này, luận văn trình bày một số kiến thức cơ bản về cơ sở 

toán học trong việc xây dựng các hàm công thức hàm nội suy và hàm hồi quy. 

Các kiến thức này làm cơ sở trong việc nghiên cứu các chương tiếp sau của luận 

văn, các kết quả trong chương 1 được tham khảo trong các tài liệu [ 1, 2, 3, 4, 5] 

1.1. Khái niệm cơ bản về hàm nội suy 

Chúng ta xét một dạng bài toán xuất phát từ các số liệu thực nghiệm sau:  

Cho trước ( 1)n +  cặp các giá trị thực nghiệm ( , ), 0,1,...,
i i

x y i n=  

0
x  

1
x  

2
x  

3
x  

4
x  ….. 

n
x  

0
y  

1
y  

2
y  

3
y  

4
y  ….. 

n
y  

 Các giá trị ( , ), 0,1,...,
i i

x y i n=  được gọi là các mốc nội suy. Cần xác 

định một hàm số ( )f x  để sao cho thỏa mãn các điều kiện 

( ) 0,1,...,
i i

f x y i nº " =  

Tức là đồ thị của hàm ( )f x  cần đi qua tất cả các mốc nội suy. 

( )f x hồi quy

( )f x .  

ì xác định ( )f x  

y
0
,

n
x x xé ùÎ ê úë û

-

. 

, ngư ( )f x

công thức hàm số sau đây: 

 

 

 

(Spline) 

+ Hàm mũ 
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Sau đây chúng ta sẽ xét cơ sở toán học của các phương pháp xác định hàm 

hồi quy trong từng trường hợp cụ thể  

1.1.1  

 

1

0 1
( ) ...n n

n
f x a x a x a-= + + +                                           (1.1) 

Xuất phát từ điều kiện hàm ( )f x  cần phải đi qua tất cả các mốc nội suy, 

dễ thấy rằng các hệ số , 0,1,...,
k

a k n=

: 

1

0 0 1 0 0

1

0 1 1 1 1

1

0 1

....

....

......

....

n n

n

n n

n

n n

n n n n

a x a x a y

a x a x a y

a x a x a y

-

-

-

íï + + + =ïïï + + + =ïï
ì
ïïïï + + + =ïïî

                          (1.2) 

 đại số tuyến tính (1.2) thỏa mãn  

0 1

2 2 2

0 1

0 1

1 1 . .... 1

.. ..

.. . 0

.....

...

n

n

n n n

n

x x x

x x x

x x x

¹         (1.3) 

suy luôn luôn . 

1n , 0,1,...,
k

a k n= . K

về mặt toán học, cần các hệ 

phương trình đại số tuyến tính  Krame

. Điều này sẽ bất lợi trong việc xác 

định đa thức nội suy với số mốc n i suy là rất lớn.   

S

. 


