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(54) PHƯƠNG PHÁP VÀ HỆ THỐNG DỰ ĐOÁN GIÁ TRỊ THUỘC TÍNH QUAN 
TÂM CỦA NGUYÊN LIỆU

(57)  Sáng chế đề cập đến phương pháp dự đoán giá trị thuộc tính quan tâm của nguyên liệu 
được thực hiện trên máy tính, bao gồm các bước sau: a) xác định quần thể phổ hồng ngoại 
của các mẫu, trong đó các phổ này tạo ra m × n ma trận dữ liệu đầu vào X, với m là số 
lượng mẫu trong các hàng và n là các điểm dữ liệu trong các cột, b) loại bỏ các giá trị 
ngoại lệ phổ ra khỏi quần thể phổ thu được ở bước a), bao gồm các bước sau: b1) thu nhận 
các thành phần chính bằng cách xử lý ma trận X bằng phân tích thành phần chính, b2) tạo 
ra ma trận chéo Ʃ, chứa các giá trị suy biến σm của ma trận X, và ma trận hệ số tải V, từ ma 
trận dữ liệu đầu vào X, b3) tính toán điểm số xm đối với mỗi phổ bằng cách nhân mỗi điểm 
dữ liệu của ma trận dữ liệu đầu vào X với các hệ số tải đối với mỗi thành phần thu được ở 
bước b2), tạo ra giá trị trung bình của mỗi cột của ma trận X để tạo ra các giá trị B0,m, và 
tính toán chỉ số chấm điểm si bằng công thức , b4) xác định số lượng của các 
thành phần NC có các giá trị giêng dẫn đến sự hội tụ trong hồi quy của X trên các điểm số ít 
nhất bằng 99%, và tính toán giá trị giới hạn đo khoảng cách đối với mọi phổ thu được ở 
bước a), bằng công thức  b5) tính toán giá trị trung bình đối với toàn bộ các 
điểm số của mỗi thành phần chính của mỗi phổ thu được ở bước a) và tính toán giá trị đo 
khoảng cách giữa giá trị trung bình này và mỗi điểm số của mỗi thành phần chính, b6) xem 
xét phổ mẫu là giá trị ngoại lệ phổ khi giá trị của giá trị đo khoảng cách đối với điểm số 
của thành phần chính thu được ở bước b5) lớn hơn giá trị giới hạn đo khoảng cách thu 
được ở bước b4), b7) loại bỏ giá trị ngoại lệ phổ thu được ở bước b6) ra khỏi quần thể phổ 
thu được ở bước a) để thu được quần thể phổ được làm sạch, c) tạo ra hàm dự đoán trên 
quần thể phổ được làm sạch thu được ở bước b7), d) xác định phổ hồng ngoại của mẫu có 
nguồn gốc và/hoặc thành phần chưa biết hoặc có cùng nguồn gốc và/hoặc thành phần như 
mẫu ở bước a), và e) dự đoán giá trị thuộc tính quan tâm từ phổ thu được ở bước d) bằng 
hàm dự đoán thu được ở bước c). Sáng chế cũng đề cập đến hệ thống dự đoán giá trị thuộc 
tính quan tâm của nguyên liệu.
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