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增刊 一

双倒数法和优化法求算
一

方程

参数的对比研究 ①

龙怀玉 ① 李韵珠
中国农业大学资源与环境学院

摘 要 从数理上考察了双倒数法求算
一

方程参数的误差后
,

提出了一种
“

约束条件下
。

维

极值复形调优法
”

的优化求算方法
。

运用一个具体算例证明了双倒数法对实验误差相当敏感
,

它要求实验误

差控制在 之 内
,

才能保证求算出的
一

方程参数不出现错误结果
,

因而 是一种不可靠的

求算法
。

而优化法即使在实验数据具有 的误差的情况下仍能保证求算结果的误差不超过
。

认为优

化法是一种很好的求算
一

方程参数的方法
。
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一

动力学方程 经常用来描述生化反应和根系吸收动力学过程
,

根据实

验数据求算其参数 目前常用 的是双倒数法 〕,

然而双倒数法有时会得到一些令人费解的结果
,

例如得到的
二

和 为负数
,

使得一些实际上符合
一

动力学方程 的数据却

得出错误的结果
,

特别是根系吸收动力学
,

增加参数
。

后
,

不便直接用双倒数法求算参数
,

往

往是在双倒数法的基础上对 进行迭代求解
。

但在迭代过程 中
,

有时会遇到 二 一 、 的情

况
,

使迭代失败
,

为 了避免迭代失败
,

不得不减少数据
,

却增大 了误差
。

因此有必要寻找一种新

的求算米 氏动力学参数的方法
。

。
·

二 二 ·

一
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一
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式中 为生化反应或根系吸收速率
,

。 为最大生化反应或根系吸收速率
,

为米氏常数
,

为底物或离子的浓度
, ‘ 。

为根系吸收速率为零的禽子浓度
。

关于
一

方程参数的双倒数求算法

双倒数求算过程中误差将被恶性传播

一叫一叭双倒数求算法就是将方程的两边同时取倒数
,

得 弄一 劣 共根据实验数据作弄
、

一,一,一头的直线相关方程得出 斜率 口
。。 , , ,

一
、 , , , , ,

一
二 、 ,

一
,

傲肥 。

呱从 叨甘异出 丫 勺 入
。

头找过程小 刊

能没有误差
,

设 为速率测定值
, 弃 为真实速率值

, 己 为速率误差
,

细 为速率倒数的误差
,

则

有

一 真 十

细 一石一丐干奋一丐不万干西幻

由 式可以看出
,

倒数误差是原误差的 元倍
,

对于 亦然
。

由于在低浓度部分是速率变化最

为剧烈的地方
,

是体现一个生化反应或根系吸收动力学是否符合
一

动力学方

程的最重要的部分
,

因此不能为了回避参数求算中的误差问题
,

而不用低浓度部分的数据
。

当

,
, , 尸侧 ,

因此误差严重地干扰了真实值
,

以致得出错误结果
。

双侧数法对误差的敏感性考察

本研究不从理论上对双倒数法对误差的敏感性作出定量分析
,

而是通过一个具体算例考

‘ 一
、
。 一 、二 , 、 , 二

一一
, , · ,

一
, 、 人 。 , 、 ‘

一 一 、

祭从倒致佑河灰麦 阴暇恐饪
,

刀此仕力 性 一 下石下二工汝 又 八联 , 、

息
,

分 以 种俏沉万‘ 州广七

察双倒数法对误差的敏感性
·

十

一

续

成 镇

①维持 不变
、

给 随机加一个误差 红
,

即 一
· ￡ ’邝 ”

②维持 不变
,

给 随机加一个误差 红
,

即 一
· 。人 ·

③同时给
、

加一个误差 红
,

即
· ‘人 · ,

二
· 入 ·

以上各式 中的 为随机函数
,

其值在 一
,

上
。

红 取值为
一 一 ’。

根据概率论知识
,

当将某一随机实验进行的次数很大时
,

事件的频率近似地等于事件的概

率
。

因此将 以上三种情况分别计算 少 次
,

记录不同输出误差的出现频率
,

其结果 表 表明

在每种误差输人情况下
,

在同一输 出误差范围内
, 、

与 出现的频率几乎相等
。

这

说明 双倒数法求算动力学参数时
, 。

二

与 对相同输人误差的敏感性是一致的
。

只有 当输入误差小于
一

时
,

种误差输人情况才能使参数求算结果出现错误的频率

才为零
。

这说明为了防止出现错误结果
,

必须把输人误差控制在
一

之内
。

种情况下均在
一 ’开始出现错误结果

,

但 ①出现错误的概率 小于 ②出现

错误的概率
,

②出现错误的概率小于 ③出现错误的概率 使输出误差不超

过 的输入误差
,

①
一 ‘

大于 ② 使输 出误差不超过 的输入误差
,

②
‘

大

于 ③
一

这说明 双倒数法求算动力学参数对浓度输人误差 比速率输入误差要敏感 同时

具有 种误差时的求算结果 比只有单独 种误差时的求算结果更不可靠
。
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表 不 同误差来源下双倒数法的输 出误差的频率 分布

输出误差 细 一 理论值一求算值 理论值

错误

。 , 、

①维持 不变
、

给 随机加上误差 红 时的输出误差频率分布
一

一 弓

一

一

一
,

②维持 不变
、

给 随机加上误差 红 时的输出误差频率分布

一

一

一

一

一

③同时给
,

随机加上误差 时的输出误差频率分布

一

一

一

一

一

、 “

。

以上结果说明双倒数法对实验数据的误差要求是十分苛刻的
,

即使宽容地允许求算 出的

参数有 的误差
,

要使计算结果具有 的可靠性
,

也要将实验误差控制在
一
之 内 如仅

仅要求不得 出错误结果
,

也要把实验误差控制在 一 之 内 由于实验误差不可避免
,

特别是在

低浓度部分
,

要将误差控制在 一 ’之 内几乎不可能
,

因此双倒数法求算出的结果是很不可靠

的
,

甚至是错误的
。

用优化法求算
一

动力学方程

优化方法的选取及其主要计算步骤

为了防止产生象双倒数法那样 的误差扩大问题
,

可 以用优化 的方法直接求算

方程参数
。

对于生化反应
,

根据生物学意义
,

要求 。
二 , ,

对于根系吸收动力

学过程
,

还要求
。 , 。。 ,

因此
一

动力学方程的优化求参
,

是一个既

有常数约束条件
,

又有 函数约束条件的优化问题
,

可以选用
“

约束条件下 维极值的复形调优

法
’

心 〕,

其基本原理是 在 维空间中
,

构造 个顶点
,

比较各个顶点的函数值大小
,

并 以去掉

最大点后的中心点为参照
,

在满足约束条件下
,

使最大方 向收缩或反 向延伸
,

使最小方向维持

或正 向延伸
,

反复计算
,

直到各个顶点之间的距离小于预定精度
。

其计算步骤如下川

①随机给定 ,

个满足约束条件的顶点
,

计算 目标函数值
, ,

‘

一
, ,

, 二 , 。
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②确定
‘ 少《 。

‘
】

介 护人

其中 称为最坏点
, ‘ 称为次坏点

。

③计算最坏点的对称点 二 一

其中
二 一生一 又

一 下毒倪

称为反射系数
,

一般取 左右
。

④确定一个新顶点以代替最坏点
,

构成新的复形
。

如果
,

则 一 力
,

直到 为止
。

然后检查 是否

满足约束条件
,

如果某个分量 不满足常量约束条件
,

即 二 , ,

或
二 , ,

则
二

一 , 占
,

或
, 一占

,

占是一个非常小的量
。

如果 二 不满足 函数约束条件
,

则用下式

修改

一 力

重复 ④
,

直到 力 一
,

且
二

满足所有的约束条件为止
,

此时令
,

重复 ② ④
,

直到复形中各顶点距离小于预先给定的精度为止
。

将上述
“
约束条件下 维极值的复形调优法

”

应用到
一

动力学方程则

目标函数为

常量约束条件为

。二 , ,

一 名
,

一 ‘

告

二
、 ·

〔 一认 一
’

罗
’ ‘

二 丫一
。

十

二

函数约束条件为
,

在实际计算中 为各参数理论值的 倍
。

优化法对误差的敏感性考查

由于在理论上难 以定量考察优化法对输人误差 的敏感性
,

同时也为 了与双倒数法进行对

比
,

应用 式的数据和 同样的误差输人法
,

计算 次
,

记录不同大小误差的发生频率
,

结

果说明 表

在每种误差输人情况下
,

, 的误差不超过
。

这说明 当输人误差小于 时
,

用

优化法求算动力学参数
,

对输人误差是不敏感的
,

即使在浓度和速率均存在 的误差的

情况下
,

的误差也不超过
。

当 ①
、

③的输人误差小于
、

②的输人误差小于 时
,

的误差不超过 写
。

当输人误差为 时
,

①
、

③ 的输出误差频率分布差不多
,

②的 输出误差不超过 纬
,

这说明优化法求参时
,

对速率误差 比对浓度误差要敏感
。

但 即使同时给浓度和速率输人

纬的误差
,

。 的输出误差超过 的频率也不超过
。
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表 不 同误 差来源下优化法的输 出误差频率 分布

输出误差 细 一 理论值一 求算值 理论值 肠

错误

二 二 , 。

①维持 不变
、

给 随机加上误差 红 时的输出误差频率分布

②维持 不变
、

给 随机加上误差 。人 时的输出误差频率分布

③同时给
,

随机加加上误差 。人 时的翰出误差的分布频率

注 由于 当输人误差小于 。 时
,

种误差拍人的输出误差均小于
,

因此只列出翰人误差为 和 的结

以上是 当 ‘ 为零
,

用优化法求参时
,

输人误差对 。
二

和 的影响
。

为了考察当
。

不为
,

且 用优化 法求参时
,

输 人误差对 ,
二 、

和 , 的影 响
,

在根 系吸收动力学方程 二
·

一

一
取如 式的 个点

。

按前述的方法考察输人误差对参数的影响
,

结果表明 表

乳零

表 优化法求算根系吸收动力学时不 同误差来源下输 出误差频率 分布

输出误差 细 理论值 一求算值 理论值

二 。
,

、 二 二

①维持 不变
、

给 随机加加上误差 。人 时的输出误差的分布频率

二 , 。 一 。。

②维持 不变
、

给 随机加上误差 。人 时的输出误差分布频率

③同时给
,

随机加上误差 时的翰出误差分布频率

。

在 种误差输人情况下
,

和 ‘ 的输 出误差频率分布相 同
,

说明输人误差对

和 二 。

的影响相同
。

当输人误差小于 时
, 。 的输 出误差不超过

,

而 和
。

的输出

误差不超过 的频率小于
,

说明在根系吸收动力学 中输人误差对 。 的影响要 比对

和
。

的影响要小
。

当输 人误差 为 时
, 、 。。

输 出误差分 布 在 以 内的频 率 ②比 ①要 大
,

说 明
、

对速率误差要 比对浓度误差敏感
。

在两种不 同大小 的误差输人下
, 、

分布在
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的误差 以内的频率 ③比 ①
、

②要小
,

这说明浓度误差和速率误差共同影响了
、 二 的输

出误差
。

讨论

前面的结果充分说明
,

在求算
一

方程参数时
,

优化法的求算结果要 比双

倒数法的求算结果可靠
。

文中所引用的算例虽是 组随机从根据实验可能得到的数据中取来

的特例
,

但其说明了以上结论
。

从 式可知
,

只有 当 或 小于 时
, 巴 在双倒数法中才会被

恶性传播
。

式的数据只有 小于
,

双倒数法对输人误差的要求就已非常苛刻了
,

在实际

中的浓度
,

特别是速率常常以 的一 次方出现 为正整数
,

因此在实践中双倒数法更不可

取
。
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