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摘要
:
将实验数据拟合成方 程在科学研究和工程计算上具有十分重要 的作用

。

目前
,

拟合实验数据最常用 的是整数 幂多项式

f( , ) = c 。 十 。1 二 + c Z
犷 +.

二 十 。
。

犷
,

但是用此多项式拟合各类数据时有时误差较大
。

本文提出一个新方程
,

即双系列非 整数幂多

项式 g (
x ) = e 。 + 。 : 二 “ 十 … + e * , ‘

“

+ c * 十 . x “ ‘ ” ‘ + … + e 。 x ”‘ ,

式中
a , b 为参数

, e ‘

( i
二 0 , l , 2 ,

…
, n ) 为待定系数

。

在拟合各类实验

数据时
,

新方程总是优于整数幂多项式
。
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1 前言 在的问题
,

提出一个应用较为普遍
,

众所周知
,

将实验 曲线 ( 实验数据点组成 的曲

线 )拟合成方程具有重要的作用
,

如利用所得 方程

进行 内插和优化计算 ; 进行数学运算特别是微分和

积分
,

可推导出其他表现物理规律的方程
。

至今为止
,

拟合实验数据时最常使用 的方程是

整数幂多项式
。

但用此多项式拟合实验曲线时
,

如

果相应级数发散或 收敛速度慢
,

则 拟合误差较大
。

此外
,

大多数研究者针对某一具体 的实验结果进行

拟合
,

或者通过拟合某一科学技术领域的实验数据

提出专门方程
,
〔’

一 ‘〕但这类方程只能应用 于相关领

域
,

未能推广应用
。

本文的 目的是针对 目前在实验曲线拟合方面所存
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行各种数学运算特别是微积分计算

确定和拟合精度较高的方程
。

形式简单
,

容易进
,

且待定系数容易

2 新方程 的提 出

我们发现
,

在整数幂有限多项式

f( x ) = e 。 + e , x + e Z x , + …… + e 。 x ”

( 1 )

中
,

对 x 进行简单的幂函数变换
,

可以在多项式项数

不变的情况下使数据拟合精度 明显提高
。

对 x 进行

幂 函数变换
,

实际上是将连续函 数近似表达成
x 的

非整数幂多项式

g ( x ) = e 。 + e . x “ + e Z x , “ + … … + e 。 x ”“

( 2 )

式中
, a 为参数

,

当
a = l 时

,

式 ( 2) 还原成式 ( 1 )
。

以下举例说明这种近似表达的合理性
。

当 a >

导师 : 方维平
.
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0 时
,

式 (2) 可写成

g ( x ) 二 g (o ) + e l x “ + e Z x , “ + … … + e 。x ““

( 3 )

分别求 g (幼 的一阶至 n
阶导数在

x 二 1 处的值
,

有

g ‘” ( l ) = a e . + Z a e Z + …… + n a e n

g (2 ) ( l ) = a ( a 一 l ) e : + Z a (Z a 一 l )

e : + … … + n a ( n a 一 l ) e 。

g ( “ ) ( 一) 二 a ( a 一 l ) ( a 一 2 ) … ( a 一 n + l ) e 工 +

Z a (Z a 一 l ) (Za 一 2 )… (Za 一 n + l ) e Z

+
’ · ·

… + n a ( n a 一 l ) ( n a 一 2 )

… ( n a 一 n + l )
e 。

(4 )

由此方程组可确定系数
c 。

( i 二 1
,

2. 二 ,

n)
。

为简便起

见
,

设
n 二 2

,

可解得

相应地
,

式 ( l) 变成

厂
2 ) ( 0 、

。

f ( % ) = f ( 0 、 + 尹
‘’

( 0 ) 尤 + 之一一二止‘生% ‘

门、
2 !

为了表明式 ( 6) 与式 ( 7 )逼 近连续 函数精度的

区别
,

以函数 y 二 ( l + 、 )
’

·

’

为例进行计算
。

此时
,

式

( 7 )变为

犷, 兰 f( x) 二 1 + 1
.

sx
1

.

5 x 0
.

5
十

—
X ( 8 )

而式 ( 6) 变为

y : “ g ( x
= 1 +

粤仁(
Z a

l ) x 1
.

5 x Z o s

1
.

5 x 0
.

5 x Z
一 0 5

。

l
X +

—乙a
-

。 1 =

粤厂(
2 “

l ) g ‘” ( l ) 一 g ‘, ) ( 1 ) 」

。2 二

兴 [ ( 1 一 。 ) ; ‘
1 ,

川
+ 。‘2 , ( 1 ) 〕 ( 5 )

乙a

在此条件下
,

式 ( 3) 可表为

〔( l
一 a ) x 1

.

5 x 2 0 ’ + 1
.

5

x o
·

5 X Z ( 一 。 ”
〕
二 , ·

( 9 )

计算结果列于表 1
。

表 1 中 A R D (平均相对偏差 ) 由

下式定义 (设 琴代表 y :
,
‘

或 y Z ,
‘

)

g ( x

= 。( o ) +

粤〔(
Z a

l ) g ( ” ( l ) 一 g ‘, , ( l ) 〕
A R D = m e a n ( RD )

、 = m e a n
Y

‘ 一 y i

y
。

( 10 )

X · +

六[ ( l 一 a ) g ‘” ( l ) + g ‘, , ( l )〕
x Za (6 )

i = 1
,

2
,

…
,

1 1
。

以下各表的 A RD 定义与此类似
。

表 l 式 (6 ) 与式 (7 ) 近似表达 了 = ( l + x ) ’ 5 的效果对比

T a b l e l

0 0
.

2 0
.

4

D iffe re n e e o
f E q

.

( 6 ) a n d E q
.

( 7 ) i。 e x p re s s i n g 了 = ( l + : )
’ 5

0 6 0
.

8 1
.

0 1
.
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.

4 1
.
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y 2

y 2

y

y I
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3
.

2 50

3
.

7 1 8

3
.

8 3 5

3
.

7 4 7

3
.

7 30

3
.

7 1 8

3
.

70 6

4
.

1 92

4 3 6 0

4
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4
.
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4
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9 15

4
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4
.
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4
.

6 9 3

4
.

6 8 0

5
,

19 6

5
.

5 0 0

5
.

2 4 3

5
,

2 2 4

5
.

2 11

5
.
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.
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此例表明
,

用非整数幂多项式逼近连续函数时
,

效果可能优于整数幂多项式
。

进一步发现
,

用双系列的非整数幂多项式

g (‘ ) = c 。 + c , x “ + … + e 、x ‘“ + 。* + , 二 ( ‘· ” ‘

+ 。 * + Z x (“ , ) 占 + … + e 。x “6
( 1 1 )

拟合实验数据时
,

在项数相同或减少的情况下
,

其拟

合误差可进一步降低
。

当 a = b 时
,

式 ( 1 1) 还原为

式 ( 2 ) ;当
a 二 b 二 l 时

,

式 ( 1 1 ) 还原为式 ( l )
。

在实

际拟合中
,

给定一对 ( a ,

b) 数
,

对应一个 A R D
,

通过

试算
,

总可找到使 A R D 最小的 a 和 b
。

新方程的一个显著优点是
,

式 ( 1 1) 是一个显方程

多项式
,

在应用此方程计算其他物理量时
,

容易进行

各种符号数学运算特别是进行积分或微分
,

且可用最

小二乘法方便地确定系数
。‘。

3 应用举例

3
.

1 C O
:
压缩因子实验数据的拟合

应用 MA T LA B 6
.

1 软件进行拟合 ( 以 下两例 同

此 )
,

结果列于表 2
。

表 2 中实验数据 Z ex p 来 自文

献 [ 9〕第 17 2 页
,

z 。 ,

表示式 ( l ) 拟合值
,
Z e ,

表示式

( 2 )最佳拟合值 ( T = 0 ℃ 时
, a 二 一 0

.

5; T 二 25 ℃ 时
,

a = 一 0
.

5 )
,

Z c 。 表示式 ( 1 1) 最佳拟 合值 ( T == 0 ℃

时
, a 二 一 0

.

8
,

b 二 0
.

2; T = 2 5 ℃ 时
, a = 一 0

.

6
,
b 二 -

0
.

2 ; 无 = 7 )
,

Z e 、
表示 V ir i a l 方程 Z = l + B l 尸 + B Z p Z

+
’ ‘ ’

+ B
。

尸
”

的结果
。

由表 2 可见
,

新方程式 ( 1 1) 及式 ( 2 ) 的拟 合精

度总是高于整数幂多项式和 Vi ri al 方程
。

当曲线变

化尖锐 ( T 二 O℃ )时
,

新方程的拟合效果尤为显著
。
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3
.

2 乙缩醛蒸气压 ( k P a) 的拟合

以乙缩醛 ( T e = 2 6 5
.

2℃
,

P e = 2 9 7 8 k P a ) 为例
,

尸ex p 为实验值 (来 自文献 【10] 第 6 25 页 )
,

尸。 ,
为式

( l )拟合结果
,
p e Z

为式 ( 2 ) 拟合值 ( n 二 3
, a 二 1

.

5 ; n

a 二 2
.

2 ; n = 5
, a = 1

.

7 )
,

p e ,
为式 ( 1 1 )拟合值

二 3
,

k 二 2
, a = 2

.

1
,

b 二 3 ; n = 4
,

k 二 3
, a = 2

.

2
,

b 二

2
.

6 ; n 二 5
,

k 二 4
, a 二

.

5
,

乙二 2
.

8 )
。

表 2 式 ( l )式 ( 2 )式 ( 1 1 )和 V iri a
l 方程的拟合结果 对比 ( n = 8 )

T
a
b l e 2 C o

rre la t e d
r e s u l t s

o
f C O : e o m p re s s ib i l i t y fa

e t o r u s i n g E q
.

( l )
,

E q
.

( 2 )
,

E q
.

( 1 1 ) a n
d V i ri a ] e q u a t i o n ( n = 8 )

T = 0℃
P ( M P a

)
Z e x P Z cl Z c

Z e 3 Z e 4
Z e x P Z

e l
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.
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.
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1
.
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1
.
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表 3 式 ( l) 式 ( 2) 式 ( 1 1) 拟合乙缩醛蒸气压 的结果对 比

T
a
b l e 3 Co rr e

l a t i n g r e s u l t s o f t h e s a t u r a t e d
y
叩 o r P r e s su r e o f a ld e h yd e a e e t a l o s i n g E q

.

( l )
,

E q
.

( 2 ) a n d E q
.

( 1 1 )

2 0 4 0 60 80 10 0 12 0 14 0 16 0 18 0

n 二 3

n 之 4

n 二 5

2
.

9 3 8

一 13
.

0 5

3
.

06 4

2
.

9 3 8

3
.

60 3

3
.

0 1 1

2
.

9 4 1

2
.

83 4

2
.

9 5 1

2
.

9 4 0

8
.

4 2 3

2 0
.

9 8 1

8
.

2 70

8
.

26 3

7
.

3 58

8
.

3 3 8

8
.

3 2 1

8
.

6 8 6

8
.

3 9 2

8
.

4 18

4 6
,

0 9

5 3
.

0 8

4 6
.

0 6

4 6
.

13

4 6
.

5 2

4 6
.

1 1

4 6
.

19

4 5
.

84

4 6
.

10

4 6
.

0 8

17 1 0

15 7
.

5

17 1
.

4

17 1 2

17 1
.

6

17 1 0

1 7 1 0

1 7 1 2

1 7 1
.

0

1 7 1
,

0

2 9 6
.

3

2 8 2
.

0
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.

4
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.

4
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.

1
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.

3

2 9 6
.

2
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.

6
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.

3
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.

3
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.

7
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.

7
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.

4
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.
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.

7
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.

7
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.
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.

7
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.

7

4 8 5
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7
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.

0
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.

6
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.

5
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.

7

7 5 9 0

7 6 0
.

0

76 0
.

1

75 9
.

7

76 0
.

0

76 0
.

0
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114 4
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114 4
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1 14 4

1 14 4

1 14 4

2 2 0

16 6 7
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16 6 8

16 6 8

16 6 9

16 6 7

16 6 7

16 6 7

16 6 7

16 6 7

2 4 0

2 3 6 6

2 3 4 8

2 3 6 6

2 3 6 6

2 3 6 5

2 3 6 6

2 3 6 6

2 3 66

2 3 6 6

2 3 6 6

A R D / %

0

6 7
.

4 4 2

0
.

6 4 8

0
.

2 3 9

3
.

3 7 8

0
.

3 0 1

0
.
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0
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由表 3 可见
,

当 n 二 3 时式 ( 1 1) 的拟合误 差仍

然比 n 二 5 时式 ( l) 的拟合误差小
。

3
.

3 乙酸异戊醋液体粘度 (沙
a * s ) 的拟合

以 乙酸异戊醋液体为例
,

,
e x p

为实验值 (来 自文

献 〔10 ] 第 4 6 5 页 )
,

,
。 ,

为式 ( 1 ) 拟合 值
,

,
c Z

为式

( 2 )拟合值 ( n 二 4
, a 二 0

.

9 7 ; n = 5
, a = 一 0

·

5 7 ; n = 6

。 = 一 0
·

3 2 )
,

,
。 3

为式 ( 1 1 ) 拟合值 ( n 二 4
,

k = 2
, a 二

1
.

6 6
,

b 二 0
.

6 0 ; n = 5
,

k = 3
, a = 1

.

10
,

b 二 0
,

8 3 ; n = 6
,

k 二 4
, a = 一 0

.

2 0
,

b 二 一 0
.

4 4 )
。

T a
b】e 4

T / ℃ 一 6 0

表 4 式 ( l) 式 ( 2) 式 ( 1 1) 拟合乙 酸异戊酷液体粘度的对比

C o

rre l a t i o n o f t h
e v is o o s i t y o

f i s o a m y l
a e e t a t e u s i n g E q

.

( 1 )
, E q

.

( 2 )
a n d E q

.

(川
一 2 0 2 0 6 0 10 0 14 0 180 22 0 2 6 0 3 00 A R D / %

n = 4

5 36

5 0 7

刀 = 5

刀 = 6

刀。 、x、

刀
。 -

刀。 ,

刀
。
3

勺。 -

刀。 ,

刀
。
3

刀
。 l

月。、

刀
。
3

4
.

3 6 0

4
.

2 8 4

4
.

2 8 5

4
.

3 6 4

4
,

3 4 5

4
.

3 6 0

4
.

3 6 1

4
.

4 6 7

4
.

3 5 6

4
,

3 6 0

1
.

7 2 0

1
.

9 2 1

1
.

9 2 2

1
.

6 5 1

1
.

7 7 8

1
.

7 2 0

1 7 14

0
.

5 64

1
.

7 20

1
.

7 20

0
.

8 7 1

0
.

7 9 6

0
.

7 7 6

0
.

94 9

0
.

80 6

0
.

8 7 1

0
.

8 85

一 0
.

09 2

0
.

87 1

0
.

87 1

0
.

5 20

0
.

3 95

0
.

4 0 8

0
.

52 4

0
.

50 8

0
.

2 5 9

0
.

5 2 0

0
.

5 2 0

0
.

34 7

0
.

32 9

0
.

34 5

0
,

3 2 3

0
.

3 9 0

0
.

3 3 3

0
.

3 4 6

0
.

5 14

0
.

3 4 6

0
.

3 4 6

0
.

2 5 0

0
.

3 3 4

0
.

3 3 5

0
.

2 30

0
.

2 7 3

0
.

2 55

0
.

2 5 8

0
.

3 9 5

0
,

2 5 3

0
.

2 5 3

0
.

19 1

0
.

2 69

0
.

2 5 8

0
.

1 87

0
.

15 7

0
.

19 6

0 1 88

0
.

1 17

0
.

18 6

0
.

18 6

0
.

13 2

0 1 18

0 1 12

0 15 1

0
,

10 7

0
.

14 3

0
.

13 1

0
.

0 2 2

0
.

13 5

0
.

1 34

0
.

0 9 4

一 0
.

0 12

一 0
.

0 0 4

0
,

10 4

0
.

1 3 1

0
.

09 5

0 09 4

0
.

19 4

0
.

0 9 4

0
.

0 9 4

0
.

0 6 2

0
.

1 1 2

0
.

11 1

0
.

0 5 2

0
.

0 5 1

0
.

0 5 1

0
.

0 6 2

0
.

0 3 9

0
.

0 6 2

0
.

0 6 2

0

3 3 0 3 2

3 2 5 8 8

9
.

1 23

12
.

8 85

3
.

84 0

1
.

4 87

60
.

2 6 2

0
.

6 6 1

0
.

6 5 4

00
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从表 4 可见
,

在此例 中
,

若用整数幂多项式 ( l)

拟合
,

其平均相对偏差并不 随着
n 的增加而单调减

小
,

而式 ( 2) 及式 ( 1 1 ) 总是收敛的
。

R e fe r e n e e s

1 Y u Y i n a n
.

N o n l i n e a r
fi t t i n g m e t h

o
d t o e a l e u l

a t e t h e r a t e e o n s r a n t o f

t h e a e e t i e e th
e r s a P o n i fi

e a t i o n
.

T ra n s a e r i o n o f D o n g hu a
U n i v e r s i t y

,

2 0 0 3
,

2 8 (3 ) : 9 3 一 9 5
.

2 N a s ri fa
r K h

,
A y a t o ll

a
h i S h

a n d M o s h fe g h i a n .

A e o m p r e s s e
d l iq u id

de n s i t y e o rr e l a t io n
,

F l u i d p h a s e E q u il ib ri u m , 2 00 0
, 16 5 ( 2 )

: 14 9

一 16 3
.

3 G a o
w u z i

,

R o b e rt L
,

R
o
b i n s o n jr a n d K h

a
l
e
d A M

.

Im p ro
v e d e o

能
-

l a t i o n s fo r
h

e a v y n
一

p a r a
ffi n p h y s ie a

l P ro p e rt i e s
.

F l u id P h a s e E q u i l ib
-

ri u m
,

2 00 1
,

17 9 ( 1 一 2 ) : 2 07 一 2 16
.

4 C
a o

y o n g sh e n g
,

Ch
e n y iw

e i
,

Z h u j i n l i n a n d C h e n g R
o n g m i n g

.

A P
-

p l i e a t i o n o
f M A TL A B p ro g r a m m i n g i n e h e m o m e

tri e s
.

C
o m P u t e r s a n d

A p p l i e d Ch e m i s t叮
,
20 03

,

2 0 (3 )
: 2 74 一 27 6

‘

5 H a o P i n 自i a o a n d L i S h iy u
.

A P P l i e a t i o n s o f M AT LA B i n e h e m i e a l

e n g i n e e r i n g c a l e u l
a t i n g

·

C
o m p u t e r s a n d A pp l i e d C h e m i s t叮

,

2 00 0 ,

1 7 ( 4 )
:
3 7 1 一 3 7 4

.

6 N i e Zh a o g u a n g , L i u D i a n h u a
,

Y i n g w e i y o n g a n d F a n g D i n gy e
.

M o de
l o f i n t ri n s i e ki n e t i e s o

f di m e t hy l
e t h e r d i r e e t ly s y n th

e s i s fro m

s y n g a s e o n t a i n i n g N Z o v e r m i x e d e a t a l y s t .

C o m p u t e r s a n d A p p l i e d

C h e m i s t 叮
, 2 00 3

, 2 0 ( 5 ) : 6 6 2 一 6 6 6
.

7 Ch e n g j i a n g , H u a n g C h a o y u n a n d Ya n g Zh u o ru
.

P
r O c e s s e o m p u t a t i o n

fo r e h
e m i e a l a b

s o
印 t i o n w i t h M A TLA B

.

C
o m p n t e r s a n d A p p l i e d

Ch
e m i s t 耳

,

2 00 3
,

2 0 ( l ) : 3 1 一 34
.

8 L i n ju n a n d G u Zh e n g g n i
.

V
a p o r

一

L ig u id
e q u i l ib r i a o f t h

e t e r n a 叮 s y s -

七e m h
e x a n e + m e t h ly e y e l

o p e n 之a n e + d i bn t y l 一 。 一 ph t h
a
l a t e

.

C o m p u 卜

e r s a n d A p p l i
e
d C he m i s t巧

,

2 0 0 3
,

2 0 ( 5 )
:
6 15 一 6 17

.

9 L i u
G u a n gq i

,

M a L i a n x i a n g a n d L i u J i e
.

H a n d b
o o

k
o
f t h e

d
a t a o

f

s u b s t a n e e p r o p e rt i e s i n e h e m i s t叮 a n d e h
e m i e a l e n g i n e e r

i n g ( i n o r -

g a n i e v o
l
u m e ) B

e i j i n g :
C h e m i e a

l In d u s t叮 P re s s , 2 0 0 2
.

1 0 L i u G u a n gq i
,

M a L i a n x i a n g a n d L iu J i e
.

H a n d b o o
k

o
f t h e D a t a o

f

S u b s t a n e e P ro p e rt i e s i n C h e m i s t叮 a n d C h
e m i e a l E n g i n e e r i n g (

o r -

g a n i e v o
l u m e )

.

B
e
ij i n g :

Ch
e m i e a

l I n d u s t叮 P re s s
,

e d l
,

20 0 2
.
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