
计算方法（A） 

童 伟 华    管理科研楼1205室  
E-mail: tongwh@ustc.edu.cn 

中国科学技术大学    数学科学学院 
http://math.ustc.edu.cn/ 

2023-2024年度第一学期  MATH2001.04 

mailto:tongwh@ustc.edu.cn�


2 

第二章   最小二乘拟合 



拟合函数 
 在实际问题中，数据不可避免的会有误差，插值函数

会将这些误差也包括在内 

 若误差较大时，用插值方法构造函数的效果不好 

 用逼近的方法构造函数 
 不要求过所有的点（可以减少误差影响） 

 尽可能表现数据的趋势，靠近这些点 
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拟合函数 
 如何刻画数据点和逼近函数之间的靠近程度？ 

 给定一组观察或测量得到的一组离散数据序列             
，选定函数空间   ，构造函数             ，使得函数       最
优的靠近离散数据序列             ，即向量 

                                             与                          的误差或距离
最小 

 如何定义向量之间的距离：向量范数 

 

 

4 

{ } 1
( , ) m

i i ix y
=

( )xϕ ∈ΦΦ ( )xϕ
{ } 1
( , ) m

i i ix y
=

( )1 2( ), ( ), , ( ) T
mQ x x xϕ ϕ ϕ=  1 2( , , , )T

mY y y y= 

1 1
1

|| || ( )
m

i i
i

R Q Y x yϕ
=

= − = −∑
1/2

2
2 2

1

|| || ( )
m

i i
i

R Q Y x yϕ
=

 = − = − 
 
∑

{ }
1

|| || max | ( ) |i ii m
R Q Y x yϕ∞ ∞ ≤ ≤

= − = −

最小平均逼近 

最小平方逼近 

最小一致逼近 



拟合函数 
 Gauss和Legendre分别发明 

 最小二乘法： 
 均方误差 

 按均方误差达到最小 

 优点：易于求解 

 最小二乘法是最基本的函数逼近方法，被广泛应用于
运筹学、统计学、逼近论等各个领域 

 问题：如何选定函数空间    ？ 
 专业知识或工作经验 

 观察数据 
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线性拟合和二次拟合函数 
 最小二乘问题：给定数据序列              和函数空间 

 

    求函数             ，使得 

 

    其中 

 若定义  

 

    则最小二乘问题 可写成 
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线性拟合和二次拟合函数 
 将                                                                    写成矩阵的

表示形式：记 

 

 

 

     则有 

 

 二次型取最小值的条件 
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线性拟合和二次拟合函数 
 线性拟合：取函数空间                     ，                 ，则 
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线性拟合和二次拟合函数 
 二次拟合：取函数空间                       ，                       ，

则 
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线性拟合和二次拟合函数 
 形如      曲线拟合：取函数空间                            

 非线性空间 

 线性化：作变换             ，有 

 

 

 利用线性拟合求 

 类似地，可求形如         曲线拟合 

 注意：变换后的所得拟合曲线，已经不在是平方误差
极小意义下的拟合曲线 
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解矛盾方程组 
 矛盾方程组： 

 

 

 

 当          时，方程组           通常无解，故称为矛盾方程
组 

 修改：要求均方误差最小 

 
 最小二乘意义下的解 
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解矛盾方程组 
 最小二乘法的几何解释： 
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解矛盾方程组 
 定理：设    为        阶的矩阵，  为   维列向量，则  

   （1）                 称为矛盾方程            的法方程，恒有解 

   （2） 是                    的解          是法方程                  的解 
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