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TOM TAT

Phuong phap PCA (Principle Component Analysis) da dugc st dung dé tién xur ly dix liu
tham s6 do tan Hansen cua bitumen trong 48 loai dung moi khac nhau, nham muc dich loai bo
cac hién tuong da cong tuyen giita cac bién sé ciing nhu dam bao tinh ddng nhat phuong sai
cua dir liéu truge khi tién hanh phan tich LDA (Linear Discriminant Analysis). Sau khi tién
xt ly, dir liéu duoc tién hanh phan tich LDA dé xac dinh mé hinh dy doan va phan loai nham
phuc vu cho bai toan xac dinh do tan cua bitumen. Dé danh gia hiéu qua du doan ctia md hinh,
ca hai phwong phap: phan chia dit liéu ngau nhién va xac thue chéo da duogc sir dung. Két qua
cho thay, khi str dung phuong phéap phan chia dit liéu ngau nhién (ty 1é 70:30), cac dai luong
nhu d6 chinh xac, 6 lip va 46 nhay déu thay ddi giira cac lan thyc thi chuong trinh, trong khi,
dbi véi xac thuc chéo, cac dai luvong nay khong bi thay ddi. Khi xac thuc chéo véi tham s6 CV
(s6 1an xac thyc chéo) biang 8, do chinh xéc, d6 lap va do nhay ciia md hinh Ian luot 12 75, 80,2
va 68,75%. Ngoai ra, két qua phan tich LDA cho cac nguon dit lidu tho (chua qua tién xu 1),
dir liéu da duoc quy tdm va chuan hoa, va dir liéu da qua xu ly PCA khi xac thuc chéo ¢ CV
bang 8 déu cho céc két qua danh gia hiéu qua cua md hinh déu giéng nhau.

Tir khéa: PCA, LDA, tham sb do tan Hansen, d tan, bitumen.

1. MO PAU

Danh gia d6 tan caa mot chat tan trong cac loai dung mdi khac nhau ludn 1a mot bai toan
cap thiét va quan trong trong linh vuc cong nghiép hoa hoc, dic biét Ia cac nganh lién quan
dén duoc pham, dung mdi hitu co, son, v.v... [1-4]. O pham vi cong nghiép, dé lya chon duoc
mét loai dung méi phu hop twong tng véi mot chat tan xac dinh, cac nha nghién ciu thuong
phai tién hanh mét sb luong 16n thi nghiém thir — sai, sau d6 tir s6 liéu thu nhan duoc s& ¢6 cac
khuyén nghi sir dung mét loai dung mai thich hop sao cho vira giup hoa tan tot chat tan, nhung
ddng thoi phai dap tng cac tiéu chi vé méi truong, vé an toan hoa chat, v.v...[5, 6]. Trong linh
vuc hoc thuat, cac nha khoa hoc gan day thudng st dung cac tham sé do tan Hansen dé lam
co s cho viée danh gia va lya chon dung mai thich hop twong tng véi mot loai chat tan nao
d6 [7-11]. Tuy nhién, dé co thé xac dinh duoc cac tham sé nay, doi hoi phai tién hanh thuc
nghiém trén rat nhiéu mau dung méi khac nhau. Bén canh d¢, viéc lva chon mét dung moi
hoic du doan d¢ tan caa chit tan trong dung méi con phai dwoc can ctr trén mot bo dit liéu sin
c6. Dit liéu sdn co cang phong phua thi két qua du doan s& cang chinh xac. V& co ban, dau tién
cac nha nghién ctu phai xay dung dugc mot bo co sé dir lidu vé tham s Hansen caa chi riéng
cac dung méi. Sau d6, néu ¢ san tham sé Hansen cua chét tan thi viéc danh gia do tan cua
chling trong dung méi thong qua dai lwgng khoang cach tuong ty HSP s& trg nén dé dang hon.
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Trong s6 nhitng chat tan c6 nhiéu tng dung thuc té, bitumen 1a mot d6i twong thuong
dugc cac nha san xuat céng nghiép quan tdm. Bitumen dwoc san xuat tir qué trinh chung cat
dau thd, véi thanh phan phuc tap bao gém nhiéu loai hydrocacbon cé kich thudc phan tir, véi
do phan cuc khac nhau. Thanh phan khéi lwong chu yéu cua bitumen bao gom 80-88% la
cacbon, 8-11% la hydrogen va mét lugng nho kim loai nhu vanadi va niken [12]. Day la mot
loai vat ligu nhya nhiét déo c6 chi phi thap da dwoc sir dung rong réi voi vai tro la chat két
dinh trong cac tng dung thuong thay trong doi SOng va cbng nghiép, vi du nhu dudng va céng
trinh giao thong, vat liéu chdng thim va cac van p trong cdng nghiép xay dung [13]. bac tinh
chung cua bitumen trong cac (ng dung cong nghi¢p ké trén déu c6 lién quan mét thiét dén tinh
luu bién cua nd. Do vay, trong nhiéu nim qua cac nha khoa hoc da bét dau quan tam dén viéc
str dung céc loai bitumen dugc bién tinh bang polymer. Ly do chinh cua viéc nay 1a nham cai
thién cac dic tinh luu bién, va dong thoi 1am cho nd it nhay cam hon véi nhiét d6. Do cimng
cua chat két dinh can phai duoc duy tri hop Iy ngay ca khi nhiét d6 bé mat cua cdng trinh rat
cao vao nhiing thang mua hé, nhung ciing phai ¢ d6 mém déo hop ly & nhiét d6 thap ciia mia
déng. Mot 1y do khac dé bién tinh véi polyme 1a dé tang do bén cua chiing. Do bén cua bitume
s& cai thién rat nhiéu néu chon dugc loai polymer thich hop. Nhiéu loai polyme khac nhau da
duoc thir nghiém dé 1am chat diéu chinh cho bitume, tuy nhién, chi mot sé it trong s6 d6 mai
c6 kha ning sir dung trong thwong mai [14, 15]. Cho dén nay, c6 rat it cong cu dé du doan kha
ning tuong thich giita polymer va bitume, vi vay viéc phat trién bitumen bién tinh bing
polymer méi phan 16n phai dugc thuc hién trén co s “thir va sai”. Viéc hiéu rd hon vé ban
chét thuc sy va cac dac tinh hoa tan cua bitumen trong cac loai dung mdi khac nhau do vay s&
1a mot nhu cau va doi hoi cap thiét ca trong linh vuc hoc thuat, ciing nhu cong nghiép. Tac gia
Redelius vao nam 2004 d3 cong bd nghién ctiiu vé thuat toan dé xac dinh thong sé HSP cua
bitumen dua vao sé liéu do tan cia bitumen trong 48 dung méi khéc nhau [16]. Trong khi do,
trong nghién ctru [17], Rios va cong su da sir dung phan mém Microsoft Excel dé xac dinh
thong sb HSP. Phuong phap nay d& st dung va cho két qua tuong tu véi phan mém chuyén
biét 1a HSPiP hoac vai cac phan mém khac. That ra, vé mat ban chat, cac cong trinh ma nhiing
nha khoa hoc nay da tién hanh déu lién quan dén bai toan phan loai va du doan két qua trong
phan tich va khai thac di liéu, ma cu thé 1a dit liéu da bién. Thuc té, c6 rat nhiéu phuong phap
phan loai dit liéu c6 thé duoc 4p dung trong linh vuc hoa hoc nhu thé nay, vi du nhu phuong
phap phan tich thanh phan chinh (PCA), phuong phap phan tich phan biét tuyén tinh (LDA),
phuong phap phan tich phan cum (HCA), phuong phap K-means v.v...Tuy thudc vao dac tinh
cua tung b di lidu, cling nhu yéu cau xt ly, nguoi ta méi ¢o thé lra chon duoc phuong phap
thich hop. Trong sb cac phuong phap phan tich dir liéu dugc liét ké & trén, ¢6 hai phuong phap
thuong duoc sir dung, d6 la phuong phap PCA va LDA. Néu nhu phuong phap PCA c6 muc
dich 1a phan loai dit liéu cua cac bién s doc 1ap ma khong co thém cac bién phu thudc, thi
LDA ciing c6 muc dich phan loai dir liéu cua cac bién doc 1ap, nhung bén canh d6 con co thém
cac bién phu thudce di kém. Nguoi ta thuong goi PCA la mot phuwong phap phén loai khong
giam sat, trong khi LDA la phuong phap phan loai c6 giam sat. Ngoai ra, PCA con la mot
phuong phap rat hay duoc st dung dé loai bo hién tugng da cong tuyén (multicolinearity)
thudng xay ra gitra cac bién trong tap dir liéu.

Xuét phat tir thuc té khao sat do tan cua chat tan c6 thanh phan phuc tap nhu bitumen, thi
bo dir liéu ludn bao gom cac bién sé doc lap chira dung cac thong tin vé nang lugng twong tac
phan tan, ning luong twong tic ludng cuc va ning luong tuong tac hydro. Ngoai cac bién doc
lap nhu vay, dit liéu luon dinh kém theo mét bién phu thudc ¢é mé ta vé kha ning tan hoic
khéng tan cua bitumen trong dung mdi. Véi nhiing dic trung nhu thé, chi c6 phuong phap
phén tich phéan biét LDA mdéi dap Gmg duoc kha nang phan loai dir liéu. Tuy nhién, khdng phai
tat ca moi di ligu déu c6 thé dwa vao dé phan tich LDA. Truéc khi phan tich, dir li¢u can phai
thoa man mot s6 gia thiét thong ké nhur dir ligu phai c6 sy phan b chuan (phan b Gaussian),
phai ¢ sy dong nhat phuong sai (homoscedasticity), phai khéng cé hién twong da cong tuyén,
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v.v [18, 19]. Trong khudn khé nghién cau nay, phuong phap PCA s& dugc st dung trudc tién
deé gilp tien xur ly dir liéu cac tham s6 do tan Hansen dugc trinh bay trong cuon so tay Hansen
solubility parameters - A user’s handbook [20]. Ké tiép, céc gia tri thu dugc sau PCA (cac gia
tri score) mai dugc dua vao phén tich LDA.

2. DU LIEU VA PHUONG PHAP
2.1. Dix liéu tham sé d¢ tan Hansen cia cac dung méi hiru co

Dit liéu dé phan tich LDA dugc tham khao & bang 9.3 - trang 162 trong so tay Hansen [20].

Bang 1. Tham sé Hansen cua mot sé dung moi duoc sir dung dé xac dinh do tan caa bitumen

STT Dung méi D P H Kha ning tan
1 Benzophenone 19,6 8,6 57 1
2 2-Butanol 15,8 5,7 145 0
3 2-Butyl octanol 16,1 3,6 9,3 0
4 Caprolactone 19,7 15 7,4 0
5 Butyraldehyde 15,6 10,1 6,2 0
6 1-Chloro pentane 16 6,9 1,9 1
7 Chloroform 17,8 3,1 5,7 1
8 Cyclohexanol 17,4 4,1 13,5 0
9 Cyclohexanone 17,8 6,3 51 1
10 | Cyclohexylamine 17,2 31 6,5 1

2.2. Cac tham sb @6 tan Hansen

Ly thuyét vé cac tham sé d6 tan Hansen duoc cong bd bai Charles M.Hansen tir nim
1967 [21-23], voi ¥ tuong rang chat tan va dung méi phai ¢ cung tinh chat voi nhau thi méi
c6 kha nang tan 14n vao nhau. Cung tinh chét véi nhau duoc hiéu rang mot phan tir loai nay
lien két véi mot phan tir loai khac nhung lai c6 cung kiéu lién két nhu chinh ban than nhiing
phan tir cung loai lién két vai nhau. Theo ly thuyét dé xuat boi Hansen, khi xem xét do tan cua
mot chat tan trong dung mdi, m&i mot phan tir bat ky ludn c6 mot bo tham sb HSP dic trung
cua riéng minh, cu thé bao gom 3 dai luong sau: (1) tham s6 tuong tic phan tan (8p), (2) tham
s6 ‘tuong tac ludng cuc (Sp), va (3) tham s6 tuong tac hydro (3n). Vé mat hinh thac, chang ta co
thé xem rang mdi mot phan tir s& duoc biéu di&n bang mot diém toa do trong khong gian 3 chiéu
HSP (8p,8p,81). M&i mot tham sé déu co thé tinh dwoc dua trén cac thdng sb lién quan dén cac
dic trung phén tir nhu nhiét héa hoi, chiét suit, moment ludng cuc, hang s6 dién moi [20].

~ Tir cac tham s6 thanh phan nhu vy, c6 thé tinh duoc tham s6 do tan Hansen thong qua
biéu thuc:

5? =06t +685+6

Néu chi dirng lai ¢ tinh toan cac tham sé do tan Hansen thi chung ta chi biét duoc vi tri
toa d6 cua phén tir trong khong gian HSP ma thdi. Trong khi do, qua trinh hoa tan cia mot
chat tan vao trong dung méi la mot qua trinh phic tap ma & do phai xét dén su tuong tac gitta
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chét tan vai chinh né, giita ban than dung méi véi nhau, va gitta dung moi véi chét tan. Nguyén
tic co ban dé cho rang mot chat tan s& tan trong dung moéi, d6 la chung phai ¢ cung ban chét,
hodc chung phai “twong ty” nhau. Pé dic trung cho mirc d6 twong ty ndy, ngudi ta thuong sir
dung dai lvgng khoang cach HSP gitra hai phan tir, Ra hay con goi 1a ban kinh twong tac. Hinh
1 dudi day mé ta vé dai luong R..

Hinh 1. Khoang cach tuong tu HSP

Ra s& 1a thuée do mire do giong nhau giira hai phén tir. R, cang nho, hai phén tir (chat tan
va dung moi) cang ¢ nhi€u kha nang twong thich véi nhau. Cong thic thong dung thuong
dugc su dung dé tinh R, chinh 1a:

R = 4X(5D1 —Op, )2 +(5P1 —Op, )2 *’(5H1 — 0y, )2

Trong thuc té, dé tinh toan gia tri R, khong hé dé dang, bai vi mudn xac dinh dwoc mot
cach truc tiép cac tham s6 d6 tan Hansen cua mot chat tan phirc tap, va bat ky la bat kha thi.
Trong khi d6, cac tham sé Hansen ciia dung méi thuong sé& duoc xac dinh dé dang, va day du
hon, ddng thai nhitng s6 liéu nay s& duoc trinh bay dudi dang sé liéu trong cac bang tra. Nham
khic phuc tinh trang thyc té nay, cac nha nghién ciru phai tién hanh thyc nghiém dé khao sat
d6 tan cuia chat tan dang nghién ciru trong cac loai dung mai sin cé (sin c6, c6 nghia la di xac
dinh dwoc diy du cac tham sb Hansen thanh phan). Vi mét chit tan cho trude, dau tién, nguoi
ta s& hoa tan vao dung mdi sin cé thir nhit va sau d6 quan sat hoic do luong d6 tan cua chat
tan trong dung mai nay. Néu chat tan tan hoan toan trong dung méi nay thi s& gan nhan s 1
cho no, con néu khong tan thi dung méi s& duoc gan nhan 0. Qua trinh nay dwoc lap lai tiy
theo s6 luong dung méi sin c6, sau do ghi nhan s liéu tan hoic khong tan (tuong ng voi
nhan 1 hoac 0). Sau khi hoan thanh cac khao sat nay, ching ta sé xay dung dugc mot mat cong
khong gian di qua toa do cua cac dung mdi co kha ning hoa tan tt chat tan. Mot khi da co day
du thdng tin vé mat cong khdng gian nay thi néu co mot dung moi bét ky nao do véi bo tham
s6 Hansen c6 sdn, ngudi ta c6 thé dua vao vj tri toa d ciia dung méi dé trong khdng gian HSP
vira xay dung & trén dé danh gia xem lidu rang no c6 phai la dung mai thich hop dé hoa tan
chat tan hay khong. O déy, can phai nhan manh riang mat cong ma chiing ta thu dugc chi twong
g vai loai chit tan ma ta dang khao sat. Mt cong nay chi di qua cac diém toa do cua nhiing
dung mdi nao tan tét chat tan ma thoi. Néu diém toa d cua dung moi dang xem xét nam trén
mit cong thu dwoc ¢ trén thi dung moi d6 s& hoa tan tét chat tan. Didu nay c6 thé Ii giai dya
Va0 Viéc dinh nghia su twong dong giita dung mai va chat tan.

2.3. Phwong phap PCA (Principal Component Analysis)

Trong s6 céac ky thuat phan tich da bién, PCA dugc st dung thuong xuyén nhat vi n6 1a
diém khai dau trong qua trinh khai thac dir liéu. N6 nham muc dich giam thiéu kich thuéc cua
dit liéu, gitip thuc hién viéc phan loai dit liéu, ciing nhu giup tim kiém cac mdi twong quan
(néu c6) gitra cac bién s6. PCA c6 thé duogc coi 1a phuong phap di tim mét hé co sé truc chuan
dong vai tro mot phép xoay, sao cho trong hé co s6 méi nay, phuong sai theo mot s6 chiéu
nao d6 1a rit nho, va ta c6 thé bo qua, ta chi can giir lai cac chiéu/thanh phan khéc quan trong
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hon. M6t ung dung rat hiru ich khéc caa PCA nita, d6 1a gitip giam hién twong da cong tuyén
giita cac bién [24]. Hién tuong da cong tuyen la hién tugng thuong gap trong cac phép phan
tich hoi quy, khi ma céc bién doc lap c6 mdi twong quan rat manh véi nhau. Néu mot mé hinh
hoi quy xay ra hién tuong da cong tuyén s& 1am cho nhiéu chi sé bi sai léch, dan dén két qua
ctia viéc phan tich dinh lwong khdng con mang lai nhiéu ¥ nghia [25].

2.4. Phwong phap LDA (Linear Discriminant Analysis)

Viéc xac dinh mot san phém hoic mot chat héa hoc nao dé trong pham vi mong doi
thudng duoc thyuc hién bang cach phan tach céc dir liu thanh cac I6p khac nhau. Cac 16p khac
nhau duoc phan loai dya vao tén nhan caa né. Dit liéu dé phan tich LDA trong nghién ctru nay
chinh la kha nang tan cta bitumen véi hai nhan 1 (tan) va 0 (khdng tan) trong 48 loai dung
mdi khéac nhau. Trong Bang 1 duoc trinh bay & trén, thi cac tham sé Hansen la cac bién doc
lap md ta cac dac tinh ciia bitumen vé tuong tac phéan tan (D), tuong tac ludng cuc (P) va tuong
tac hydro (H), trong khi kha nang tan la bién phy thugc, chinh I nhan dugc gan cho nhom.

Phuong phap LDA sir dung cac nhin dé giam kich thudc, dong thoi dugc thiét ké dé tdi
da hoa khoang cach gitra cac 16p [18, 19]. V& mit nguyén tic, dé thuc hién LDA, khoang cach
giita cac nhém dir liéu s& duoc tdi da hoa thdng qua viéc ti da khoang cach gitra hai ky vong
ctia hai nhom va dong thai téi thiéu do léch trong ndi bo ciia nhom dir lidu.

Vé mat nguyén tac, nhiém vu cua phan tich LDA néi mét cach don gian do la di tim
vector chiéu w sao cho gié trj J(w) dat cuc dai, voi J(x) duoc phét biéu théng qua phuong trinh
duéi day:

~  ~\ 2
- d
I(x)= -p) &
§+5) (E+5)
Trong d6, w: 13 vector chiéu duoc sir dung dé chidu x 18ny. 4 va ;12 ky vong trong nhom
dit lieu 1 va 2. S,va S,1a do lech trong mdi nhém, d 1a khoang cach giita cac 16p

2.5. Trinh ty thuc hién phén tich LDA

Viéc phan tich LDA duoc thuc hién thong qua sir dung ngdn ngt lap trinh python —
version 3.9.6 danh cho Windows.
Trinh ty phan tich bao gébm cac buéc sau:
- Nhap dix liéu
- Thiét 1ap tham sb cho phan tich LDA
- Danh gid mo hinh thu dugc

2.6. Panh gia m6 hinh

Dé danh gia hiéu qua ciia md hinh phan loai di liéu thu duoc, hién nay, ¢ nhiéu phuong
phép da duoc sir dung nhu phuong phép phan chia dit liéu ngau nhién, hoic phuwong phap xac
thuc chéo.

Phuong phép phan chia di liéu ngau nhién duoc tién hanh bang cach phan chia bo dir
lieu mot cach ngau nhién theo mot ty 1€ phan tram xac dinh. Trong khi phan dix liéu dugc phan
tach vai ty 1& 16n s& duoc sir dung dé huan luyén va xay dung md hinh, thi phan nhé con lai s&
dugc dung dé kiém tra hiéu qua ciia md hinh. Di véi kich thude dir liéu phi hop, qué trinh
phan chia dit liéu huan luyén va kiém tra duoc thuc hién theo ty 1& 70:30. Diéu d6 c6 nghia 1a
s& danh 70% dit liéu cho huan luyén, con lai 30% danh cho kiém tra mé hinh. Pay 1a mot ty
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& rat thuong duoc st dung trong phan tich dit liéu, do vay, trong nghién ciru nay, ty 1& 70:30
s& duoc lya chon dé phan chia dir liéu phuc vu cho qua trinh phan tich LDA.

Mt khac, phuong phap xac thuc chéo k lan duoc bt dau bang cach phan tach ngay tir
dau hai bo di liéu trong d6 mét bo s& danh cho thar nghiém, b con lai s& dugc dung cho viéc
xac thuc. Bo dir liéu danh cho thtr nghiém lai duoc phan tach thanh k doan nho, sau do, mét
doan nhé lai dugc danh riéng ra cho viéc kiém tra cho (k-1) doan con lai. Qua trinh s& duoc
Iap lai cho dén khi tat ca k doan nho dé da duge dung dé kiém tra cho phan dit liéu con lai. Co
thé thdy rang trong xac thuc chéo, tap dit liéu s& khong duoc phan chia thanh tap dix liéu huan
luyén va thir nghiém chi boi mot 1an duy nhat. Thay vao d6, nguoi ta sé lién tuc phan ving tap
dit liéu thanh cac nhoém nho hon va sau d6 tinh trung binh higu suat trong mdi nhém.

3. KET QUA VA THAO LUAN
3.1. Kiém dinh cac gia thiét théng ké dé thuc hi¢n LDA
D¢ tién hanh phan tich LDA, dit ligu can phai thoa man mot s6 gia thiét sau: thur nhat,
cac bién so phai tuan theo phén bo chuan; tha hai, cac bién s6 phai c6 phuong sai dong nhat;

va thir ba, khong ton tai cac hién tuong da cong tuyén giita cac bién [18, 19].

Bang 2. Cac thng sé kiém dinh thong ké cho dir liéu ban dau (o = 0,01)

p-value (phan b6 Gaussian) | VIF p-value (kiém dinh
cho tirng bién Levene) cho ca ba bién so6
Bién phan tan, D 0,149 4,52
Bién tuong tac ludng cuc, P 0,199 3,81 0,0012
Bién tuong tac hydro, H 0,355 3,83

C4c gid tri p-value déu 16n hon gia trj o, nhu vay c6 thé thiy ring dir liéu ny tuan theo
phan bd chuan. Céc gi4 tri VIF (Variance Inflation Factor) cua cac bién s6 déu I6n hon 2, diéu
nay cho thay c6 sy ton tai caa hién tuong da cong bién trong di liéu [26]. Gia trj p-value cua
kiém dinh Levene nho hon ca gia tri o, cho thy rang tinh dong nhat phuong sai ctia dir liéu la
khbng théa man.

3.2. Phan tich PCA

Biéu d Scree tir Hinh 2 du6i day cho thdy d¢ tich lily cua 3 thanh phan chinh 1a 100%.
Mait khac, dix liéu ban dau cﬁng‘chi ¢6 3 dic trung (P, D va H). Do vay, sau khi tién hanh phan
tich PCA, s¢€ gitr lai 3 thanh phan chinh.

Biéu d Scree Plot
60

10 1 364

% Variance
w
=

1 2 3
PC number

Hinh 2. Biéu db Scree khi phan tich PCA cho cac tham sé Hansen

39 HOA HOC - CONG NGHE THUC PHAM



Nguyén Tué Anh, Ng6é Thanh An

Sau khi tién xur ly bang PCA, dit li¢u score thu dugc s€ duge dung dé danh gia lai cac thong
s6 kiém dinh thong k& nham kiém tra su dap rng cac gia thiét cho qud trinh phan tich LDA.

Bang 3. Cac thong s6 kiém dinh thong ké cho dit liéu sau khi dwgc phan tich PCA (o = 0,01)

p-value (phan b y vIF | prvalue (kiém dinh Levene)
Gaussian) cho tirng bién cho ca ba bién so6
Bién phan tan, D 0,913 1
Bién tuong tac ludng cuc, P 0,019 1 0,0183
Bién tuong tac hydro, H 0,496 1

S6 lieu tir Bang 3 cho thay rang cac gia tri p-value cua ca phan b Gaussian va kiém dinh
Levene déu I6n hon gié tri a, didu d6 c6 nghia 1a dir liéu tham sé Hansen sau xt ly PCA tuén
theo phan b chuan va cé sy déng nhat phuong sai ¢ ca ba bién sé D, P va H. Gia tri VIF thu
dugc nho hon 2 1a du hiéu cho thay khdng con ton tai hiéu tmg da cong tuyén xay ra gitra cac
bién sau xir Iy PCA.

Nhu vay, c6 thé thiy rang, sau khi da qua xur ly PCA, dit liéu da dap ung duoc cac gia
thiét vé phan bé Gaussian, dong nhat phuong sai va khong cé hién tugng da cong tuyén. Dit
liéu nay hoan toan pht hop dé c6 thé dung cho phan tich LDA.

3.3. Phan tich LDA

Dir li¢u dau ra sau khi phan tich PCA cho cc tham s6 Hansen s& dugc dua vao phan tich
LDA. So6 phan ti (n) str dung dé khai bao tham s6 dau vao cua LDA phai tuén tha dieu kién:

n = min[sé bién s6 doc lap, (s6 nhan trong bién phu thudc) - 1]
Trong nghién ctru nay, chi c6 3 bién doc lap D, P, H va 2 nhén (0 va 1) cua bién phu
thudc, do vay, so phan tir n s€ bang 1.
M& hinh phan loai dir li¢u thu duogc sau khi phan tich LDA s& dugc danh gid thong qua
hai phuong phap, bao gom phuong phap phan chia dir liéu ngau nhién va phuong phap xac
thuc chéo.

3.3.1. Pdnh gid mé hinh thong qua phwong phdp phdn chia dir liéu

Sau khi thyc hién phan tich LDA, ma tran 15i s& dugc sir dung dé danh gia chat lugng
cua qua trinh phan loai dir liéu. Bén canh d9, cac dai lugng do chinh xac, do lap, va recall ciing
duogc sir dung dé danh gia ddy da hon vé mirc do hiéu qua cua md hinh du doan LDA. Ma tran
13i thé hién c6 bao nhiéu diém di liéu thuc sir thugc vao mot 16p, va dugc dy doan roi vao mot
I6p. Thyc ra, ma tran 16i 1a mot bang dic biét (ma tran vudng) duge ding dé minh hoa hiéu
gua cia cac thuat toan trong cac bai toan phén loai.

Hinh 3 12 ma tran 15i thu dugc qua 4 1an thyc thi chuong trinh. Dya vao két qua & Hinh
3 (a), chung ta s& thiy ¢ hang mot va cot mot, véi gia tri nhan (true value) la 0, md hinh du
doan (predicted value) 1a 0 véi s6 lugng 1 9 trong tong s6 10 mau (tuc 1a dat ty 1 ding 90%
cho nhan 0). Tai hang mot va cot hai, c6 1 mau bi du doan sai. Tai hang hai va cot hai, mo
hinh du doan dung 3 trong t6ng s6 5 mau, c6 nghia la ding 60%. Tai hang hai va cot mot,
nhan c6 gia tri 1 bi du doan sai véi s6 lugng la 2 trong tong s6 5 mau.

Nhu vay cd thé thay gia tri tai hang thi i, cot thir j 12 s6 Tuong diém dix liéu I8 ra phai thudc
vao 16p i nhung lai duoc du doan 1a thudc vao 16p j. Céc phan tir trén dudng chéo cua ma tran la
s6 diém duoc phan loai ding ciia mdi 16p dir liéu. Mot mo hinh tt s& cho mot ma tran 18i ¢6 cac
phan tir trén dudng chéo chinh c6 gia tri 16n, céc phan tir con lai phai c6 gié tri nho.
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Hinh 3. Ma tran 13i thu dwoc khi thuce thi chuong trinh 1an 1 (a), 2 (b), 3 (c) va 4 (d)

Két qua tir Hinh 3 cho thay rang cac ma tran I3i la hoan toan khac nhau cho méi lan thyuc
hién viéc phan tich. S¢ di co diéu nay la bai vi tap dir liéu da duoc phan chia mot cach ngau
nhién thanh hai tap con bao gém: tap dit liéu danh cho huan luyén mé hinh (ty 18 70%) va tap
dit liéu danh cho kiém tra mé hinh (30%). Chinh vi phan chia ngau nhién nhu véy, nén két qua
kiém tra tinh chinh xac cua thuat toan thong qua ma tran 13i s& khdng bi trang lap. Théng qua
ma tran 151, d6 chinh xac, do lap va d6 nhay ciia md hinh s& hoan toan xac dinh. C4c théng s6
nay dugc trinh bay ¢ Bang 4 dudi day.

Bang 4. Cac thdng s6 danh gia hiéu qua md hinh

Lan thyc hién chuong trinh | D6 chinh xac (accuracy) | D6 lap (precision) | Do nhay (recall)
1 0,8 0,75 0,6
2 0,8 0,86 0,75
3 0,8 0,83 0,71
4 1,0 1,0 1,0
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Két qua & Bang 4 cho thiy su khdng 6n dinh cua céc thong sé danh gia hiéu qua md hinh
khi thyc hién viéc phan chia dit liéu ngau nhién. Day chinh 1a mot nhugc diém rét Ion coa
phuong phap kiém tra mé hinh nay. Nhuoc diém nay con tré nén nghiém trong hon khi tap di
liéu nho, tir 6 dan dén phuong sai s& cao. Ngoai ra, do phan chia ngau nhién, két qua co thé
hoan toan khac nhau d6i véi cac 1an thir nghiém khac nhau. Diéu nay xay ra la do trong mot
s pham vi nhit dinh, cac mau d& phan loai s& duoc dua vao tap kiém tra, trong khi ¢ nhiing
phan viing khac, tap kiém tra lai duoc nhan nhitng mau khé phan loai.

3.3.2. Ddanh gia mé hinh thong qua phwong phdp xdc thut chéo

« D0 chinh xac (accuracy) = D¢ lap (precision)
D¢ nhay (recall)

100

75 F_
—\_—

50

S0 phén tram

25

0

5 10 15 20
Gia rj CV
Hinh 4. Sy phu thugc cua cac thdng sé danh gia hiéu qua mé hinh di véi tham sb CV
~ Két qua xéc thuc chéo khi sir dung cc tham s6 CV (s6 1an xéc thyc chéo) thay doi tir O
dén 20 duoc trinh bay ¢ Hinh 4. Trong khoang CV tur 5-10, c6 thé thay rang cac dai lugng nhu

d6 chinh xac, dd nhay va do lap hau nhu dat gia tri cao nhat. Do vay, dai lugng CV = 8 s&
thich hop cho phan tich LDA vaéi dit liéu loai nay.

Bang 5. Céc thong s6 danh gia hiéu qua mo hinh khi st dung CV = 8

Lan thyc hién chuong trinh | Do chinh xac (accuracy) | D¢ lap (precision) | Do nhay (recall)

1 75 80,2 68,75
2 75 80,2 68,75
3 75 80,2 68,75

Bang 5 thé hién két qua phan tich LDA véi CV = 8 trong 3 lan khac nhau cho thiy cac
dai luong dung dé danh gia hiéu qua mé hinh déu khong dbi. Déi chiéu véi két qua thu duoc
khi phan chia dir liéu ngau nhién, trong xéc thuc chéo, ching ta c6 thé thay rang tap dir liéu s&
khong dugc phan chia thanh tap dir liéu huan luyén va thir nghiém chi boi mét 1an duy nhat.
Thay vao do, nguoi ta sé lién tuc phan vung tap dir liéu thanh cac nhdm nho hon va sau dé
tinh trung binh hiéu suat trong mdi nhém. Bang cach nay, s& gilp giam tac dong cua tinh ngau
nhién cua phan vung lén két qua.

3.3.3. So sanh két qua phdn tich LDA déi véi dir liéu ban dau va dir liéu da qua xir Iy PCA

Ca ba nguon dit li¢u, bao gom dir ligu ban déu, di lidu ban dau dugc quy tam va chuan
hoa, va dir liéu sau xir ly PCA déu dugc dua vao phan tich LDA, két hgp véi phuong phap xac
thuc chéo c6 CV = 8 nhu & trén.
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Bang 6. Két qua phan tich LDA cho céac dir liéu dau vao khac nhau

Loai dir liéu Do chinh xac (accuracy) | D6 lap (precision) Do nhay (recall)
Dir liéu ban dau 75 80,2 68,75
Dit liéu ban dau
dugc quy tam va 75 80,2 68,75
chuan hoa
Dir liéu da qua xtr
Iy PCA 75 80,2 68,75

Qua Bang 6, c6 thé nhan thiy rd rang rang, mac du dit liéu tho ban dau cé su vi pham céc
gia thiét théng ké dé tién hanh LDA, nhung két qua thu duoc tir phan tich LDA cho dir liéu
thd va dir liéu da qua xir Iy PCA déu cho cac két qua nhu nhau. Bén canh do, viéc tién xu ly
dir liéu bang phuong phap quy tim va chuan hoa di liéu ciing khong lam bién dél cac dai
luong do chinh xac, d6 1ap va d6 nhay cua mo hinh. biéu nay co thé duoc Ii giai rang phuong
phap LDA khong bi anh huéng qua nhiéu néu di liéu ban dau khong dap tng dugc mot sb gia
thiét nhu da liet ké trong phan 3.1 [27]. Hon nira, khi 1 < VIF < 5 thi hién twong da cong tuyén
1a thap va c6 thé chap nhan duoc [26].

4. KET LUAN

Phuong phap tién xu ly dit liéu bang PCA da giup dit liéu dau vao cia LDA dap tng cac
gia thiét thong ké bao gém phan b chuan, ddng nhat phuong sai va hién tugng da cong tuyén.
Két qua phan tich LDA véi tham sé do tan Hansen caa cac dung moi khac nhau, két hop véi
dit liéu kha nang tan cuia bitumen trong chinh cac dung mdi nay da cho thay kha nang du doan
ctia md hinh la chap nhan dugc. Phuong phap danh gia hiéu qua cua md hinh bang cach phan
chia ngau nhién dir liéu theo ty 1¢ 70:30 khong c6 tinh 6n dinh va khé c6 thé xir dung, trong
khi d6, phuong phép xac thyc chéo dem dén céc gié tri vé do chinh xac, do lap va do nhay khé
on dinh khi thyuc thi chuong trinh va co cac gia tri lan luogt 12 75, 80,2 va 68,75%.
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ABSTRACT

APPLICATION OF PCA AND LDA METHODS FOR HANSEN PARAMETERS

IN PREDICTION OF BITUMEN SOLUBILITY IN DIFFERENT SOLVENTS

Nguyen Tue Anh, Ngo Thanh An*
Ho Chi Minh City University of Food Industry
*Email: ngothanhan@gmail.com

PCA method (Principle Component Analysis) was used to preprocess Hansen solubility
parameters of bitumen in 48 different solvents, aiming to eliminate multicollinearities between
variables as well as to ensure the homoscedasticity of the data. After preprocessing, the data
were analyzed by LDA (Linear Discriminant Analysis) to determine a classification model for
the predicting solubility of bitumen. Both methods: random split data and cross-validation
were used to evaluate the predictive efficiency of the model. The results showed that, when
using the random split data method (ratio 70:30), quantities such as accuracy, precision and
recall were changed between program executions, while, in the case of cross-validation, these
guantities were not. When cross-validating with the CV parameter (number of cross-
validations) equaled to 8, the model’s accuracy, precision and recall of the model were 75,
80.2 and 68.75%, respectively. In addition, the results of LDA analysis for raw data sources,
centered and normalized data, and PCA-processed data, when cross-validated at the CV of 8,
presented that the evaluation performance of the model was all the same.

Keywords: PCA, LDA, Hansen parameters, solubility, bitumen.
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