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Chương 1. CÁC KHÁI NI ỆM CHUNG 

1.1. Qui hoạch thực nghiệm - bước phát triển của khoa học thực nghiệm 

Nhiều công trình nghiên cứu khoa học công nghệ thường đưa đến giải bài 

toán cực, tìm điều kiện tối ưu  để tiến hành các quá trình hoặc lựa chọn thành 

phần tối ưu để tiến hành các quá trình hoặc lựa chọn thành phần tối ưu của hệ 

nhiều phần tử. Chẳng hạn, khi xem xét các quá trình CN hóa học mới, nhiệm vụ 

nghiên cứu thường là thay đổi nhiệt độ, áp suất và tỉ lệ các chất phản ứng để tìm 

hiệu suất phản ứng cao nhất, tính toán, lựa chọn giá trị thích hợp nhất của các 

thông số cấu trúc và động học, nhằm đạt đến chất lượng làm việc và hiệu quả 

kinh tế cao nhất của quá trình. Những bài toán này thường giải quyết ở các mức 

độ nghiên cứu các yếu tố ảnh hưởng đến hệ, lập mô hình biểu diễn mối phụ 

thuộc giữa các phần tử của hệ, điều khiển hệ theo mục đích cho trước, hoặc đưa 

về trạng thái tối ưu theo những chỉ tiêu đánh giá đã chọn. Thông thường các hệ 

cần điều khiển và tối ưu rất phức tạp, đối tượng nghiên cứu ngày càng đa dạng 

hơn, trở thành những hệ thống cồng kềnh với tập hợp lớn các yếu tố ảnh hưởng 

và chỉ tiêu đánh giá. Mối quan hệ giữa các thành phần trong hệ thống càng 

không thể mô tả bằng các hàm lý thuyết. Vì vậy, đa số các bài toán cực trị được 

giải quyết bằng thực nghiệm. 

 Ngày nay người ta thường đề cập tới phương pháp kết hợp giữa lý thuyết 

và thực nghiệm. Tùy theo mức độ hiểu biết về cơ chế của quá trình, ý nghĩa của 

nghiên cứu lý thuyết thường được giới hạn ở tác dụng định hướng ban đầu, hỗ 

trợ giảm bớt khối lượng công việc, rút ngắn thời gian cho nghiên cứu thực 

nghiệm. Bên cạnh đó, thực nghiệm có tác dụng trở lại, bổ sung cho kết quả 

nghiên cứu lý thuyết, xác định rõ hơn cơ chế của hiện tượng. 

 Vai trò của thực nghiệm càng lớn thì mục tiêu đề ra cho chúng càng cao, 

vì vậy thực nghiệm cũng có nhu cầu phát triển và trở thành đối tượng nghiên 

cứu, một ngành khoa học. 

Có thể nói, lý thuyết qui hoạch thực nghiệm từ khi ra đời đã thu hút sự 

quan tâm và nhận được nhiều đóng góp hoàn thiện của các nhà khoa học. 

Những ưu điểm rõ rệt của phương pháp này so với các thực nghiệm cổ điển là: 

- Giảm đáng kể số lượng thí nghiệm cần thiết. 
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- Hàm lượng thông tin nhiều hơn rõ rệt, nhờ đánh giá được vai trò qua lại 

giữa các yếu tố và ảnh hưởng của chúng đến hàm mục tiêu. Nhận được mô hình 

toán học thống kê thực nghiệm theo các tiêu chuẩn thống kê, đánh giá được sai 

số của quá trình thực nghiệm theo các tiêu chuẩn thống kê cho phép xét ảnh 

hưởng của các yếu tố với mức độ tin cậy cần thiết. 

- Cho phép xác định được điều kiện tối ưu đa yếu tố của đối tượng nghiên 

cứu một cách khá chính xác bằng các công cụ toán học, thay cho cách giải gần 

đúng, tìm tối ưu cục bộ như các thực nghiệm thụ động. 

1.2. Những khái niệm cơ bản của qui hoạch thực nghiệm 

Qui hoạch thực nghiệm là cơ sở phương pháp luận của nghiên cứu thực 

nghiệm hiện đại. Đó là phương pháp nghiên cứu mới, trong đó công cụ toán học 

giữa vai trò tích cực. Cơ sở toán học nền tảng của lý thuyết qui hoạch thực 

nghiệm là toán học xác suất thống kê với hai lĩnh vực quan trọng là phân tích 

phương sai và phân tích hồi qui. 

* Định nghĩa qui hoạch thực nghiệm: qui hoạch thực nghiệm là tập hợp 

các tác động nhằm đưa ra chiến thuật làm thực nghiệm từ giai đoạn đầu đến giai 

đoạn kết thúc của quá trình nghiên cứu đối tượng (từ nhận thông tin mô phỏng 

đến việc tạo ra mô hình toán, xác định các điều kiện tối ưu), trong điều kiện đã 

hoặc chưa hiểu biết đầy đủ về cơ chế của đối tượng. 

* Đối tượng của qui hoạch thực nghiệm trong các ngành công nghệ: Là 

một quá trình hoặc hiện tượng nào đó có những tính chất, đặc điểm chưa biết 

cần nghiên cứu. Người nghiên cứu có thể chưa hiểu biết đầu đủ về đối tượng, 

nhưng đã có một số thông tin tiên nghiệm dù chỉ là sự liệt kê sơ lược những 

thông tin biến đổi, ảnh hưởng đến tính chất đối tượng. Có thể hình dung chúng 

như một “hộp đen” trong hệ thống điều khiển gồm các tín hiệu đầu vào và đầu 

ra, như ở hình 1. 

 
 

 

 

 

 
Hình 1. Sơ đồ đối tượng nghiên cứu  Hình 2. Sơ đồ đối tượng nghiên
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- Các tín hiệu đầu vào được chia thành ba nhóm: 

1) Các biến kiểm tra được và điều khiển được, mà người nghiên cứu có thể 

điều chỉnh theo dự định, biểu diễn bằng vectơ: 

 Z = [Z1, Z2, ..., Zk] 

2) Các biến kiểm tra được nhưng không điều khiển được, biểu diễn bằng 

vectơ: 

 T = [T1, T2, ..., Th] 

3) Các biến không kiểm tra được và không điều khiển được, biểu diễn 

bằng vectơ: 

 E = [E1, E2, ..., Ef] 

- Các tín hiệu đầu ra dùng để đánh giá đối tượng là  vectơ Y = (y1, y2,..., 

yq). Chúng thường được gọi là các hàm mục tiêu. Biểu diễn hình học của hàm 

mục tiêu được gọi là mặt đáp ứng (bề mặt biếu diễn). 

Phương pháp tóan học trong xử lý số liệu từ kế hoạch thực nghiệm là 

phương pháp thống kê. Vì vậy các mô hình biểu diễn hàm mục tiêu chính là các 

mô hình thống kê thực nghiệm. Các mô hình này nhận được khi có công tính 

nhiễu ngẫu nhiên. Cấu trúc mô hình thống kê thực nghiệm có dạng như hình 2. 

Trong tập hợp các mô hình thống kê khác nhau, mô hình được quan tâm 

nhiều nhất trong thực tế là mô hình của phân tích hồi qui. Mô hình hồi qui được 

biểu diễn bằng quan hệ tổng quát: 

Y = φ (Z1, Z2, ..., Zk ; T1, T2, ..., Th ; β1, β2,...,  βk)  +  e  =  φ [(Z, T) ; β] +  e   

Trong đó β = (β 1, β2,...,  βk) là vectơ tham số của mô hình. 

Dạng hàm φ được ấn định trước, còn các hệ số β là chưa biết, cần xác định 

từ thực nghiệm 

Để xác định các tham số của mô tả thống kê thực nghiệm ta phải làm các 

thực nghiệm theo kế hoạch thực nghiệm. Đối tượng nghiên cứu chính của lý 

thuyết qui hoạch thực nghiệm là các thực nghiệm tích cực. Đó là các thực 
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nghiệm chỉ bao gồm các yếu tố đầu vào thuộc nhóm Z, người thực nghiệm chủ 

động thay đổi chúng theo kế hoạch thực nghiệm đã vạch sắn. 

* Các phương pháp qui hoạc thực nghiệm : 

- Thực nghiệm sàng lọc : là thực nghiệm mà nhiệm vụ của nó là tách 

những yếu tố ảnh hưởng đáng kể ra khỏi những yếu tố đầu vào để tiếp tục 

nghiên cứu chúng trong các thực nghiệm cần thiết. 

- Thực nghiệm mô phỏng : là thực nghiệm liên quan tới việc mô phỏng 

hiện tượng cần nghiên cứu. Có nhiều dạng mô phỏng, ở đây chỉ quan tâm đến 

dạng thực nghiệm được hoàn tất bằng mô hình hồi qui đa thức. 

- Thực nghiệm cực trị : là thực nghiệm được phát triển từ thực nghiệm mô 

phỏng. Nhiệm vụ của nó là xây dựng mô hình toán thực nghiệm, theo đó xác 

định giá trị tối ưu của hàm mục tiêu và các tọa độ tối ưu của hàm. Nói cách 

khác là xác định bộ kết hợp giá trị các yếu tố mà tại đó hàm mục tiêu đạt cực 

trị. 

* Kế hoạch thực nghiệm : 

Đối với các thực nghiệm tích cực, miền tác động là miền các giá trị có thể 

có của các yếu tố Z trong thực nghiệm. Trong miền tác động có miền qui hoạch 

- miền giá trị của các yếu tố vào Z - trong đó chứa vừa đủ các điểm thí nghiệm 

của thực nghiệm. Nói cách khác, đó là miền tạo bởi phạm vị thay đổi các yếu tố 

Z theo kế hoạch thực nghiệm xác định. Kế hoạch thực nghiệm bao gồm các 

điểm thí nghiệm gọi là điểm của kế hoạch. Đó là một bộ (còn gọi là phương án) 

kết hợp các giá trị cụ thể của các yếu tố vào Z, ứng với điều kiện tiến hành một 

thí nghiệm trong tập hợp các thí nghiệm của thực nghiệm. Tại điểm thứ i của kế 

hoạch, bộ kết hợp các giá trị Zji bao gồm giá trị cụ thể của k yếu tố đầu vào : 

Zji = [Z1i, Z2i, ..., Zkj] 

Trong đó:  i = 1, 2, ..., N  là điểm thí nghiệm thứ i của kế hoạch thứ  

N là số điểm thí nghiệm của kế hoạch. 

  j = 1, 2, ..., k   là yếu tố thứ j ; k là số yếu tố đầu vào. 
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* Các mức yếu tố : 

 Các giá trị cụ thể của yếu tố vào Z được ấn định tại các điểm kế hoạch 

gọi là các mức yếu tố. Khái niệm mức yếu tố dược sử dụng khi mô tả các điểm 

đặc trưng trong miền qui hoạch: mức trên, mức dưới, mức cơ sở, mức sao “*”. 

Mức cơ sở Z0
j của các yếu tố là điều kiện thí nghiệm được qun tâm đặc 

biệt. Thông thường  vectơ các yếu tố đầu vào tại mức cơ sở  Z0 = [Z0
j, Z

0
j, ..., 

Z0
j] chỉ ra trong không gian yếu tố một điểm đặc biệt nào đó gọi là tâm kế 

hoạch, mà trong vùng quanh nó phân bố toàn bộ các điểm kế hoạch. Các tọa độ 

Z0
j của vectơ Z0 được chọn theo công thức: 

 

j

jj

j Z

ZZ
X

∆
−

=
0

   
; j = 1, ..., k      

2

minmax

jj
ZZ

Zj
−

=∆   
; j = 1, ..., k   

* Giá trị mã hóa: để tiện tính các hệ số thực nghiệm của mô hình hồi qui 

toán học và tiến hành các bước xử lý số liệu khác, trong kế hoạch thực nghiệm 

người ta sử dụng các mức yếu tố theo giá trị mã hóa. Giá trị mã hóa của yếu tố 

là đại lượng không thứ nguyên, qui đổi chuẩn hóa từ các mức giá trị thực của 

yếu tố nhờ quan hệ : 

minmax

00 )(2

jj

jj

j

jj
j ZZ

ZZ

Z

ZZ
x

−
−

=
∆

−
=  

Trong tài liệu này chúng ta giữ nguyên các ký hiệu: Zj là giá trị thực của 

yếu tố (gọi là biến thực) ; xj là giá trị mã hóa của yếu tố (gọi là biến mã). 

Như vậy, theo tỉ lệ qui chuẩn, mức cơ sở mã hóa của yếu tố đầu vào là : x0j 

= 0. 

Gốc tọa độ của các xj trùng với tâm thực nghiệm, bước thay đổi của các 

biến mã xj ứng với các bước ∆xj chính là 1 đơn vị. 
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1
2

minmax =
∆
−

=∆
j

jj
j Z

ZZ
x  

 * Ma trận kế hoạch thực nghiệm: là dạng mô tả chuẩn các điều kiện tiến 

hành thí nghiệm (các điểm thí nghiệm) theo bảng chữ nhật, mỗi hàng là một thí 

nghiệm (còn gọi là phương án kết hợp các yếu tố đầu vào), các cột ứng với các 

yếu tố đầu vào. 

 Trong ma trận kế hoạch Z có thể có một số hàng mà mọi thông số vào 

đều giống nhau, ví dụ, có một số hàng mà mọi thông số vào đều ở mức cơ sở, 

mọi Z0
j. 

 Ma trận kế hoạch thực nghiệm X là ma trận chỉ gồm toàn các biến mã xj. 

Các cột biến mã hoàn toàn khác nhau. 

 

1.3. Các nguyên tắc cơ bản của qui hoạch thực nghiệm 

1.3.1. Nguyên tắc không lấy toàn bộ trạng thái đầu vào 

 Để có thông tin toàn diện về tính chất hàm mục tiêu về nguyên tắc cần 

tiến hành vô số các thực nghiệm trong miền qui hoạch. 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 Ví dụ, trong trường hợp có hai yếu tố, nếu cho mỗi yếu tố biến đổi liên 

tục từ -1 đến +1 thì miền thực nghiệm sẽ là hình vuông chứa vô số điểm M(x1, 

x2) đặc trưng cho trạng thái đầu vào. 

O
 

* M(x1, x2)

 

+1 

-1 
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 Về lý thuyết nếu không tiến hành tất cả các thực nghiệm đó thì có thể bỏ 

sót đặc điểm nào đó của hàm mục tiêu, tuy nhiên thực tế không thể thực hiện 

được điều đó. Do vậy người nghiên cứu chỉ có thể lấy những giá trị rời rạc, 

chọn mức biến đổi nào đó cho các yếu tố. Sự lựa chọn này cần có cơ sở khoa 

học, nó gắn liền với sự lựa chọn dạng hàm, tức là dạng mô phỏng của bề mặt 

đáp ứng. Dạng hàm thông thường là bậc một hoặc bậc 2 và số mức biến đổi 

thường là hai hoặc ba. 

1.3.2. Nguyên tắc phức tạp dần mô hình toán học 

Khi chưa có thông tin ban đầu về các tính chất của hàm mục tiêu, thì 

không nên xây dựng mô hình phức tạp của đối tượng để tránh chi phí vô ích về 

thời gian, phương tiện vật chất nếu không dùng đến mô hình đó.  Vì thế lý 

thuyết qui hoạch thực nghiệm hướng dẫn nên bắt đầu từ những mô hình đơn 

giản nhất, ứng với những thông tin ban đầu đã có về đối tượng. 

Logic tiến hành thực nghiệm là nên làm ít thí nghiệm để có mô hình đơn 

giản (ví dụ mô hình tuyến tính), kiểm tra tính tương hợp của mô hình : 

- Nếu mô hình tương hợp, đạt yêu cầu thì dừng lại, hoặc cải tiến ;  

- Nếu mô hình không thì tiến hành giai đoạn tiếp theo của thực nghiệm : 

làm những thí nghiệm mới, bổ sung để rồi nhận được mô hình phức tạp hơn (ví 

dụ mô hình phi tuyến), kiểm tra mô hình mới cho đến khi đạt được mô hình hữu 

dụng. 

 

1.3.3. Nguyên tắc đối chứng với nhiễu 

 Độ chính xác của mô hình phải tương xứng với cường độ nhiễu ngẫu 

nhiên mà chúng tác động lên kết quả đo hàm mục tiêu. Trong cùng điều kiện 

như nhau, độ nhiễu càng nhỏ thì mô hình càng phải chính xác, phải phức tạp 

hơn. 

 Bằng các công cụ tính toán thống kê, người ta đã xây dựng hoàn chỉnh 

các qui trình chuẩn theo các tiêu chuẩn thống kê để giải quyết các nhiệm vụ xác 
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định tính tương hợp của mô hình tìm được, hiệu chỉnh dạng mô hình, kiểm tra 

tính đúng đắn của các giả thiết, các tiên đề mà dựa vào đó tìm ra các mô hình. 

 

1.4. Các bước qui hoạch thực nghiệm cực tr ị 

1.4.1. Chọn thông số nghiên cứu 

Phân loại các yếu tố ảnh hưởng lên đối tượng thành các nhóm Z, T và E. 

Một mặt đưa ra những biện pháp tích cực để hạn chế tác động của các nhóm 

yếu tố T và E, mặt khác phải phân tích để chọn từ Z các yếu tố ảnh hưởng 

chính, loại bớt những yếu tố không cần thiết, nhằm đảm bảo tính khả thi và hiệu 

quả của thực nghiệm 

Lựa chọn chỉ tiêu (mục tiêu) đánh giá đối tượng, sao cho các chỉ tiêu này 

vừa đáp ứng các yêu cầu của phương pháp qui hoạch thực nghiệm, vừa đại diện 

nhất cho các điều kiện tối ưu của đối tượng nghiên cứu. 

Căn cứ vào số yếu tố ảnh hưởng chính, chỉ tiêu đánh giá, mục đích, nhiệm 

vụ thực nghiệm, người nghiên cứu phải biết nhóm các yếu tố vào theo kế hoạch 

thực nghiệm, vì tính hiệu quả và khả năng làm việc của các mô hình hồi qui phụ 

thuộc nhiều vào kết quả xác định yếu tố vào của chúng. 

Trong giai đoạn này, miên qui hoạch và số mức thay đổi của các yếu tố 

ảnh hưởng phải được xác định sơ bộ. 

1.4.2. Lập kế hoạch thực nghiệm 

Chọn được dạng kế hoạch thí nghiệm phù hợp với điều kiện tiến hành thí 

nghiệm và với đặc điểm các yếu tố của đối tượng. 

Mỗi dạng kế hoạch đặc trưng bởi các chuẩn tối ưu và tính chất khác nhau. 

Nên quan tâm nhiều đến điều kiện thí nghiệm và đặc điểm đo đạc, nhận giá trị 

của mục tiêu. 

1.4.3. Tiến hành thí nghiệm nhận thông tin 

Sử dụng các phương pháp riêng cho từng đối tượng 
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Sử dụng một số phương pháp xử lý số liệu, kiểm tả một số giả thiết thống 

kê. Việc xử lý nhanh các thông tin ngay trong quá trình nhận chúng có tác dụng 

tích cực, giúp xác minh kịp thời những thí nghiệm cần bổ sung khi điều kiện thí 

nghiệm còn đang cho phép với các phép kiểm tra đồng nhất phương sai, tính 

liên thuộc của số liệu bị nghi ngờ, mức độ ảnh hưởng của các yếu tố... 

1.4.4. Xây dựng và kiểm tra mô hình thực nghiệm 

Sử dụng phương pháp bình phương nhỏ nhất  và các nội dung phân tích hồi 

qui, phân tích phương sai để xác định giá trị của các hệ số trong mô hình hồi 

qui đa thức, kiểm tra mô hình theo độ tương thích và khả năng làm việc. Tùy 

theo loại thực nghiệm mà mô hình là tuyến tính hay phi tuyến. Ví dụ các dạng 

phương trình hồi qui: 

- Mô hình bậc hai tuyến tính:  

 
∑ ∑

= =
≠

+++== k
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- Mô hình bậc hai phi tuyến: 

∑∑ ∑ ++++=
= =

≠

k

jjj
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0 ...

 

Các hệ số hồi qui B = [b0, b1, b2 ..., bk, b11, b12, ..., bjj] được xác định theo 

công thức tổng quát dưới dạng ma trận : 

B = [X*X] -1X*Y 

 Trong đó X* - ma trận chuyển vị của ma trận kế hoạch 

 Mô hình thống kê thực nghiệm chỉ có thể sử dụng sau khi đã thỏa mãn 

các tiêu chuẩn thống kê (Student và Fisher). 

  

1.5. Ứng dụng của qui hoạch thực nghiệm trong hóa học, công nghệ  hóa 

học, công nghệ vật li ệu và công nghệ môi trường 

1.5.1. Thiết lập các mô tả thống kê 


