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摘#要!准确的预测模型在光谱定量分析中起着非常重要的作用’ 针对小样本集空间信息匮乏$信息分布不均衡所造成的模型
预测误差偏大的问题%基于传统多分布整体趋势扩散"]@G]M@#方法提出混合整体趋势扩散技术"NTS1*KG]M@#构建虚拟样本
空间%进一步扩充训练样本集%改善样本集空间的信息分布%从而显著降低模型的预测误差’ 分别利用全血样本的总胆固醇和
甘油三酯光谱数据集进行对比实验验证’ 实验结果表明%基于添加虚拟样本后重构的数据集建立的偏最小二乘预测模型能够
获得更低的平均预测均方差"]I9,-R#’ 总胆固醇和甘油三酯的 ]I9,-R 分别为 ";!& 和 ";!C 99/3DP’ 对比 ]@G]M@方法%
误差分别降低了 !B;O!和 %%;!!’ 可见%所提出的NTS1*KG]M@方法能够构建数量适宜的高质量的虚拟样本’ 填充后的样本集
所对应的预测模型显著降低了预测误差%与现有的]M@方法相比具有更加优越的预测性能’ 混合整体趋势扩散技术在在血液
光谱分析的应用有效提升了评估生理指标的质量%加快心血管疾病的筛查速度并降低其风险’
关键词! 混合整体趋势扩散&偏最小二乘&血液光谱分析&预测误差
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78引88言

光谱技术已应用于临床诊断领域%以获得有关体液
和组织成分的信息*&GH+ ’ 经研究发现%血液中的总胆固醇
和甘油三酯含量的增高是心脏病$心肌梗塞和心血管疾
病的主要发病诱因*!GB+ ’ 因此%探索基于光谱技术$免试
剂的血液生理指标含量定量分析技术对快速筛查此类疾
病风险具有重要意义’ 但在疾病相关的生理指标采集中
往往由于样本采集操作的特殊性$样本自身的稀有性以
及样本信息空间分布的不均衡性导致样本数量偏少或者
样本信息不充分’ 样本量和特征信息的充分性影响预测
模型效果*OG$+ ’ 同时%由于异常的样本数量较少也导致影
响预测模型的泛化能力*’+ ’ 因此改造样本信息不均衡$
不完备的小样本空间对于预测模型性能的提升具有深入
研究价值*&"G&%+ ’

通常统计学认为%小样本集为获得样本的数量小于
C"的数据集*&HG&!+ ’ 由于样本数量较少且信息缺失无法
提供建立预测模型所需的完整信息空间’ 如何通过现有
观测信息空间的扩展对整体信息空间进行近似描述对于
提升建模品质具有重大意义’

图 &#样本空间分布
V*>?&#529R3,-R26,K*-71*S07*/+

研究表明%虽然小样本集包含大部分建模所需的特
征信息%但传统的统计方法难以根据小样本集的贫乏信
息为决策者提供可靠的结论*&!+ ’ 目前%解决小样本问题
的方法主要为欠采样法和过采样法’ 欠采样法通过筛选
样本从而提升模型建立效果%如交叉验证法$\//7-712R 和
g,++21KG57/+,"g5#法等’ 欠采样有效地利用了原有样
本再次进行数据整合保证了数据的真实性’ 但在小样本
数据中样本数量过少易加剧局部信息缺失%因此无法使
用欠采样法’ 过采样法则是在原样本的信息特征空间通
过映射方式增加样本%其小样本空间$映射的虚拟样本空
间整体空间以及虚拟样本和实际样本的包含关系如图 &
所示’ 目前主要有两种过采样方法! 一种为综合过采样

"-T+7),7*6+*+/1*7T/J,1-29R3*+>7,6)+*U0,%5]AM̂ #及其衍
生算法% 另一种为基于高斯分布的虚拟样本生成技术
:5Y及其衍生法*&"+ ’ 但 5]AM̂ 法仅在现有的样本信息
下通过插值法在其间隔内部进行信息填充’ 模糊理论的
提出后%N02+>等*&C+基于模糊理论定义提出了正态扩散
函数%实现了对于离散化的信息间隔进行填充’ N02+>
课题组认为随着样本间的信息间隔越小%其表达的样本
信息越趋近于整体样本信息特性%样本的隶属度越高’
随后%在 N02+>的正态扩散$信息填充技术的基础上%
P**&B+进一步提出了整体趋势扩散技术 "9,>2G71,+KG
K*440-*/+%]M@#%定义了信息扩散的整体边界%得到整体
趋势信息%实现在整体边界领域内对样本信息进行更均
匀的扩充%提升了模型的泛化性*&B+ ’ 在国内%陈忠圣和
朱宝等针对虚拟样本边界建立和样本筛选的问题进一步
优化%提出了多分布整体趋势扩散技术"9037*GK*-71*S07*/+
9,>2G71,+KGK*440-*/+%]@G]M@#技术%通过对样本分布区
域进行多分割的方法%提高了生成虚拟样本的质量并克
服]M@的缺陷*O%&!%&OG&$+ ’ 在]@G]M@法中虽然能够通过
对样本信息区域进行多分段分割进一步提升扩充的均匀
性%但其在扩散边界附近样本数量过少$信息匮乏%仍然
存在信息不均衡$不完备的缺陷%导致其影响各区域样本
分布的均衡性以及建模的品质’

针对上述问题%本文首先提出基于]M@的改进型整
体趋势扩散技术"2KJ2+6,KG]M@%=@G]M@#改善扩散区
域的信息分布的均衡性’ 在此基础上进一步提出基于
]@G]M@和=@G]M@生成的虚拟样本进行混合趋势扩散
的技术NTS1*KG]M@% 改善了信息扩散区边界点和原信息
区的中心点(P附近信息扩散分布的均衡性%提高了光谱
数据回归分析中的预测效果’ 本文针对人体血液中的总
胆固醇和甘油三酯含量浓度进行基于全血光谱样本的定
量分析%验证了利用NTS1*KG]M@技术进行高维度信息空
间虚拟样本的建立能够达到完善样本信息空间%减小预
测的误差的效果’

98数据集划分方式与虚拟样本生成技术

9:985;算法
g5算法在光谱应用分析领域中是一种广泛应用的

数据集划分方法’ g5 算法的核心理念是通过计算样本
间的光谱信息欧氏距离%并依据样本均匀分布原则将数
据集划分为相应数量的训练集%余下样本则为测
试集*&’G%"+ ’

9:@8虚拟样本定义

对于虚拟样本%在不同的研究领域中有不同的定义%
目前为止也未有关于虚拟样本的严格定义’ 常见的虚拟
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样本定义如下*&!+ ’
定义!令通过随机生成的训练样本集为%\%V为样本

参数信息’ 基于先验知识下 N=I"\%V# 可以得到其对
应的转换关系"N%C#%生成新的样本N=fI"\N%CV#%其
中’ 这些新的样本称为虚拟样本’

<*T/>*等也从数学的角度证明了通过先验知识下
构造出的虚拟样本能够与真实的样本信息一样提供有
效训练样本*&!+ ’ 在构建虚拟样本空间的过程中%样本
间的特征信息和转换关系可以通过偏最小二乘回归
‘P5I$支持向量机 5:]$神经网络 =<<以及极限学习
机 P̂]等机器学习法获得’ 因此通过有监督学习方式
来建立整体样本空间的超平面 U"J%%#b即为理想预测
模型"通常情况下无法获得# 和小样本集的推估平面
Uf"J%%f#b即为基于实际小样本集预测模型’ %%%f为
其中的广义参数%超平面与推估平面的距离影响着理
想信息空间与实际小样本信息空间的差异程度’ 整体
理想超平面和实际小样集本推估平面的空间对应划分
类别的效果如图 % 所示’

图 %#整体超平面与小样本推估平面
V*>?%#],>2G)TR,1R32+,2+K -9233-29R3,,-7*927*/+ R32+,

加入含原有样本特征的虚拟样本集后%将缩短小样
本集的推估平面Uf与整体超平面U的距离%修正后的小
样本预测模型与理想模型的相似度随之提升’ 因此含虚
拟样本的小样本集的建立有效地提升预测模型的
性能*!%&H+ ’

9:C8基于整体趋势扩散技术的虚拟样本生成技术
]M@技术是关于填补信息间隔的方式%其属于随机

虚拟样本生成技术的一种改进型式’ ]M@主要是通过
隶属函数计算出其相应的虚拟样本信息的左边界 P\和
右边界I\%从而在该范围内生成虚拟样本信息%其信息
结构如图 H 所示’ 图 H 中%/5* 为样本参数最小边界%
/-J为样本参数最大边界%D>为虚拟样本左边界%虚拟
样本右边界G>%样本数据中心点)D%样本空间信息数据
\’ D>和G>的计算公式见式"&#c"!#’

图 H#]M@示意图
V*>?H#56),927*6K*2>129/4]M@
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##左边界 D>和右边界 G>决定了信息扩散的整体范
围%虚拟样本信息应在其区间范围内’ 其中%6D 和6G分
别代表位于中心点数据)D左边和右边样本数量%样本方
差为 #%J%P为小样本集样本的数量’ 对于虚拟样本信息
的生成方法如式"C#所示’

\nD5ID>O;"G>MD>#%5I&%%,%* "C#
式中!\nD5为虚拟样本信息&* 为生成虚拟样本数量&;为
正态分布随机数’ 通过式"C#就可以在两边界内生成服
从正态分布的虚拟样本信息’ ]M@算法中%基于隶属函

数的虚拟样本信息分布对于信息的扩散具有一定的提升
效果*&$+ ’ 但在虚拟样本的信息生成法对于样本的分布
未能充分考虑%回归模型的选定中 \‘神经网络对于高
维信息样本预测的效果较差’ ]@G]M@是基于 ]M@的
一种改进算法%其优点在于其能在不同的区域扩充虚拟
样本%从而能够保证在信息扩充区域生成样本的同时也
能在原样本信息区域扩充虚拟样本%避免了样本分布的
不平衡*&HG&!+ ’

]@G]M@能够进一步提升虚拟样本信息的均匀分
布%并且能够进一步确定在不同区域中的虚拟样本生成
方式’ 但是其虚拟样本的扩散区域过多%虚拟信息的生
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成中在叠加情况下易超出区域范围%并且在高维度信息
样本空间下无法解决其信息的有效分散程度%因此在高
维度信息下可能会在各扩散区域中产生局部密集的虚拟
样本信息%从而无法保证区域内的样本均匀分布’

9:D8混合整体趋势扩散虚拟样本构建技术

针对上述问题%基于 ]M@算法%首先提出了 =@G
]M@’ =@G]M@的区间划分如图 !所示’

图 !#=@G]M@示意图
V*>?!#56),927*6K*2>129/4=@G]M@

其中%6D 和6G分别代表位于中心点数据)D 左边和
右边样本数量’ /-J和/5*代表真实样本簇特征光谱吸
收度的最大和最小值’ 通过对小样本中的分析物浓度含
量V进行排序得到光谱信息空间相应的/-J和/5*’ 假
设要求生成的虚拟样本总数为6n5,%在*D>%)D+边界范围
内所产生的虚拟样本数量为 6n5,D%在*)D%G>+边界范围
内所产生的虚拟样本数量为 6n5,G%其相对应的关系如式
"B#所示’ 其中左半扩展部分虚拟样本数量 6n5,D和右半
扩展部分虚拟样本数量 6n5,G的计算公式如下式"O#和
"$#所示’

6n5,I6:5,D O6:5,G "B#

6n5,D I
))D MD>)%

)G>MD>)%

j6n5, "O#

6n5,GI
)G>M)D)%

)G>MD>)%

j6n5, "$#

式"B#表示虚拟样本总数和左右两信息扩散区域内
的虚拟样本数间的关系式’ 式"O#和"$#为计算其划分
的*D>%)D+和*)D%G>+区间长度占总长度的比例值%通
过该比例值得到相应该区间范围内的虚拟样数量’ 在虚
拟样本的生成方法中%主要是通过插值的思想实现对虚
拟样本信息在信息区域范围内的扩散’ 通过=@G]M@方
法%依据式"’#和"&"#所描述的原则生成虚拟样本’

\nD5I
/5* M+5j

)D MD>
%( ) %;5g";C

/5* O+5j
)D MD>
%( ) %;5_";C{ %

5I&%%%H%,%6n5,D "’#

\nG?I
/-JM+?j

G>M)D
%( ) %;5g";C

/-JO+?j
G>M)D
%( ) %;5_";C{ %

?I&%%%H%,%6n5,G "&"#
式中!+5%+5& ""%&#$;5%;5& ""%&#分别为第5虚拟样本所
对应的正态随机数和均匀分布随机数&+?%+?& ""%&#$;?%
;?&""%&# 分别为第?个虚拟样本所对应的正态随机数和
均匀分布随机数’ 通过偏最小二乘回归"‘P5I# 对虚拟样
本空间\n5,进行回归分析%从而得到对应的虚拟样本的浓
度含量值’ 首先基于原有样本信息建立回归模型U"\#&
其次对虚拟样本信息进行回归计算得到预测数据*&!+ ’

=@G]M@虽然有效地增加了信息扩散区域的虚拟信
息%但在原信息区内生成的虚拟信息仍距离中心点)D较
远%导致在原信息区虚拟样本较少’

为此结合 =@G]M@与 ]@G]M@最终提出了混合整
体趋势扩散技术 NTS1*KG]M@’ 其核心是利用两种虚拟
样本建立的方法的各自优势分别在提升信息扩散区域和
中心点)D附近原信息区域进行虚拟样本的构建%使区域
内的样本均匀分布’

@8模型的验证和评估

虚拟样本构建的有效性以及重构样本集的预测模型
的预测精度是否有效提升%是检验虚拟样本空间信息覆
盖有效性的重要指标’ 本文中主要基于两方面考虑!

&#虚拟样本集与原样本集的同分布判别&
%#融合虚拟样本后模型的预测效果评估’
针对于虚拟样本生成的有效性探讨%目前的方法仍

未有一个合理而统一的评价’ 本文基于统计学的知识%
通过M5g5 "7Q/-29R3,-F/39/>/1/JG-9*1/+J#检验法*%&+判
别虚拟样本与小样本集是否具有同分布%从而在置信区
间内接受虚拟样本的有效性’ 步骤如下!

&# 对信息集 V$&/E与小样本集 V进行合并成
V&V%VH,V*O/"*$/为两个样本集的样本总数#%依照升
序进行排序V"&# $V"%#,$V"*O/# &

%#计算两样本集的经验分布函数 K&*"V#$K% /"V#%
构造统计量=/%* 得到如式"&&#所示&

=/%* I92X-QK&*"V"5# MK%/"V"5# # Q. "&&#
H#给定显著性水平%I";"%C %确定检验0值&
!#若0_%%则认定信息集V$&/E与小样本集V属于同

分布%反之则不属于同分布’
在式"&&#中%为求信息集经验分布函数K&*"V# 与小

样本集经验分布函数K% /"V#的每个划分区段的差值%并
找到差值最大%将其最大差值赋予构造统计量 =/%*’ 式
中的5为划分经验分布函数划分的第5区间’ 显著性水平
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%的数值大小决定了接受该=/%* 离差程度的置信区间的
大小范围%其数值越小%置信区间越大%则接受离差的程
度越大’ 为了验证新建立的样本集%使用式"&%#c"&C#
给出的预测模型误差性能评价指标’

GL#37I
"
*

5
"<J5M]<J5#

%

* M&槡 "&%#

GL#37n5,I
"
*

5
"<5M]<J5#

%

* M&槡 "&H#

LG/;20I
"
P

?I&
"GL#37n5,#?

P
"&!#

RNGI
GL#37MLG/;20

GL3#7
j&""! "&C#

式中! *表示测试集数量&P为对含虚拟样本的训练模型
的预测次数%通常PI&"&<J5表示为测试集参考值&<5和
]<J5分别表示含虚拟样本建模和不含虚拟样本建模所对应
的预测值’ GL#37表示预测均方差$GL#37:5,表示填充
虚拟样本优化后的训练集所对应的预测模型的预测均方
差&LG/;20表示优化后的训练集所对应的预测模型的平
均预测均方差%数值越低则预测模型的预测准确性越高&
RNG则为优化率%主要用来衡量误差减少的程度’ RNG
数值越高则模型的性能越好’

基于样本分布判别以及LG/;20和RNG两个指标%既能
通过基于统计学习法衡量虚拟样本的生成与原样本间是否
具有同分布%保证了虚拟样本与原样本间的相关性%也可对
于加入虚拟样本后对模型的优化程度进行合理的评价’

C8虚拟样本建立和预测验证分析

C:98虚拟样本建立

具体构建虚拟样本的步骤如下!
&#确定信息扩散边界与虚拟样本数量&
%#生成虚拟样本信息\n5,&
H#通过‘P5I法对原有训练集样本生成小样本推估

平面Uf"\# 并结合虚拟样本信息的达到虚拟样本的预
测回归值Vn5,&

!# 将虚拟样本集 ="\n5,%Vn5,# 与原训练集组
="\+,-5*%V+,-5*# 合成新的信息集="\$&/E%V$&/E#&

C#判断检验0值是否满足大于%%不满足则返回第 %步&
B#基于新的信息集="\$&/E%V$&/E#生成新的回归模型&
O#判断重复次数(是否等于P%不等则(累加 & 后返

回 %#%相等则进入下一步&
$#评估验证’
为了对比和验证本文提出的虚拟样本构建方法的有

效性以及解决光谱生理液体分析技术中样本空间信息不
足的瓶颈%本文基于全血光谱的实际样本空间以及经过
]@G]M@$=@G]M@和NTS1*KG]M@方法填充了虚拟样本
后的修正样本空间构建‘P5预测回归模型进行了总胆固
醇定量分析验证’ 将 C& 个未进行预处理的总胆固醇中
红外光谱样本进行样本划分%本试验通过g5划分法选取
HO个"O"!#样本作为训练集%其余 &! 个样本作为测试
集%生成虚拟样本数为 !"个"多次试验确定#’ 分别通过
]@G]M@$=@G]M@和 )TS1*KG]M@生成虚拟样本’ 总胆
固醇相关虚拟样本信息如图 C 所示%生成虚拟样本和原
训练样本分布如图 B所示’

图 C#总胆固醇相关谱图信息
V*>?C#M(N1,327,K -R,671/>129*+4/1927*/+



&O%## 仪#器#仪#表#学#报 第 ! " 卷

图 B#各虚拟样本建立M(N的样本分布
V*>?B#529R3,K*-71*S07*/+ 6/+-71067,K 41/9J21*/0-

J*17023-29R3,-4/1M(N

图 B 中%基于 NTS1*KG]M@"‘P5#法的虚拟样本在实
际总胆固醇浓度范围内的分布具有均匀性%而 ]@G]M@
法生成的虚拟样本集中在边界%因此影响的样本的分布
均匀性’ 在填充虚拟样本后的样本空间建立‘P5回归预
测模型进行胆固醇的定量分析’ 基于 NTS1*KG]M@填充
虚拟样本后样本集对应的‘P5回归预测模型的预测值与
实际参考值的关系如图 O所示’

图 O中%M,-7$M12*+$=@GJ*1和 ]@GJ*1分别表示测试
集$原训练集$=@G]M@和 ]@G]M@生成的虚拟样本集’
其中%原训练集$=@G]M@和]@G]M@生成的虚拟样本集
混合后形成新的训练集%新训练集用于训练预测模型’
从图中可知=@G]M@和]@G]M@的虚拟样本分布情况%
两者虚拟样本混合后的 NTS1*KG]M@在整体信息分布中
更具均匀性%因此有效提升了预测模型的回归效果’ 其
最终总胆固醇预测结果如表 &所示’

图 O#总胆固醇NTS1*KG]M@样本集‘P5模型的
预测值与参考值之间的关系

V*>?O#M),2670231,4,1,+6,M(N6/+6,+7127*/+ J,1-0-7),
R1,K*67,K M(N6/+6,+7127*/+ /S72*+,K 41/97),‘P5 9/K,3

S2-,K /+ NTS1*KG]M@-29R3,-,7

表 98总胆固醇浓度预测结果分析
>"1$,98F’,/)3%).(’,2#$%"("$62)2.0><T3.(3,(%’"%).(

类型 6: Uf U %6h0: LG/;20 RNGD!

b b b ‘P5 C ";OB b

]@G]M@ !" ‘P5 ‘P5 C ";C" H$;!

=@G]M@ !" ‘P5 ‘P5 C ";!H !H;!

NTS1*KG]M@ !" ‘P5 ‘P5 C ";!& !B;O

##表 &中%6:为生成虚拟样本数量&Uf列对应为构建
小样本推估超平面所使用的模型&U列对应为构建整体
推估平面所使用的模型%%6h0:为隐含层数 h潜变量数%
LG/;20"99/3DP#为 &" 次定量分析预测试验后 G/;20
"99/3DP#的均值’ 表 & 数据表明经过填充虚拟样本的
方式改善后的样本集所对应建立的‘P5定量分析预测模
型的性能均有所提升’ 性能提升幅度最大的是基于本文
提出的NTS1*KG]M@方法填充虚拟样本后的数据集所建
立的‘P5 预测模型%其 LG/;20值为 ";!& 99/3DP’ 同
时%RNG指标也显示预测误差降低了 !B;O!%对于总胆固
醇浓度的预测效果有着显著的提高’ 因此%基于 NTS1*KG
]M@生成虚拟样本填充后样本空间对应的 ‘P5 预测模
型性能明显优于经过其它虚拟样本生成方法填充的样本
空间所对应预测模型的性能’

C:@8全血中的甘油三酯光谱样本集预测验证

为了更客观全面的验证本文提出的虚拟样本构建方
法%再以全血中的甘油三酯样本集进行定量分析验证’
将 C%个未进行预处理的甘油三酯样本进行样本划分%本
试验通过 g5 划分法选取 H% 个样本"B"!#作为训练集%
选取 %"个样本"!"!#作为测试集进行验证测试%虚拟样
本 !"个"多次试验确定#’ 通过上述方法得到虚拟样本
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并建立回归模型%新训练集共 O% 个样本’ 同样%分别通
过]@G]M@$=@G]M@和 )TS1*KG]M@生成虚拟样本’ 虚
拟样本相关信息如图 $所示’

图 $#甘油三酯相关谱图信息
V*>?$#MY1,327,K -R,671/>129*+4/1927*/+

生成虚拟样本和原训练样本分布如图 ’ 所示’ 图
’"S#中%]@G]M@法生成的虚拟样本集中在中部%影响
的样本的分布均匀性’ 基于 =KJ2+6,KG]M@生成虚拟
样本则在样本扩散边界部分%有效地扩充了样本的整
体信息’ 从图 ’"6#中两者的融合体现了=@G]M@对于
]@G]M@的边界样本有所补充%使整体信息分布得到
改善’

图 ’#各虚拟样本建立的MY样本分布
V*>?’#M),-29R3,K*-71*S07*/+ 6/+-71067,K 41/9J21*/0-

J*17023-29R3,-4/1MY

图 ’中的原训练样本和不同方法建立的新训练样本
的分布情况可进一步看出 ]@G]M@方法中心周围的样
本扩充较多%边界样本较少’ 而图 ’"6#中则可看出在
=@G]M@的基础上结合]@G]M@增加的虚拟样本后得到
的NTS1*KG]M@可改善信息分布的完整性’ 同样%在填充
虚拟样本后的样本空间建立‘P5回归预测模型进行甘油
三酯的定量分析’ 基于 NTS1*KG]M@填充虚拟样本后样

本集对应的‘P5回归预测模型的预测值与实际参考值的
关系如图 &"所示’ 其最终甘油三酯浓度预测结果如表 %
所示’

由表 %可知%与总胆固醇类似%对应于虚拟样本填充
后的样本集对应的‘P5 的模型%]I9-,R 有所降低%但与
胆固醇不同%甘油三酯预测误差降低的效果不显著 AMI
指标也提升有限’ 原因在 ]@G]M@侧重增加内部的
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###

图 &"#甘油三酯NTS1*KG]M@样本集‘P5模型的
预测值与参考值之间的关系

V*>?&"#M),2670231,4,1,+6,MY6/+6,+7127*/+ J,1-0-7),
R1,K*67,K MY6/+6,+7127*/+ /S72*+,K 41/97),‘P5 9/K,3

S2-,K /+ NTS1*KG]M@-29R3,-,7

表 @8甘油三酯浓度预测结果分析
>"1$,@8F’,/)3%).(’,2#$%"("$62)2.0>A3.(3,(%’"%).(

类型 6: Uf U %6h7: LG/;20 RNGD!

b b b ‘P5 C ";C$ b

]@G]M@ !" ‘P5 ‘P5 C ";C& &";$

=@G]M@ !" ‘P5 ‘P5 C ";C% &";H

NTS1*KG]M@ !" ‘P5 ‘P5 C ";!C %%;!

虚拟样本%=@G]M@侧重增加边界虚拟样本%均导致的虚
拟信息不完整性对于甘油三酯的预测模型影响较严重’
NTS1*KG]M@为对]@G]M@和=@G]M@各取 %"个的虚拟
样本%与原训练样本融合为新的训练样本集%进行‘P5模
型预测%结果表明%基于 NTS1*KG]M@填充虚拟样本后的
样本集建立的模型甘油三酯"MY#的定量分析平均预测
均方差 LG/2;0m";!C 99/3DP’ 同时%RNG指标也显示
预测误差降低了 %%;!!’ 因此%对于 NTS1*KG]M@来说%
甘油三酯的预测效果同样得到了显著的提升’

D8结88论

本文针对样本信息空间分布的不均衡性和小样本空
间信息的不完备性%提出NTS1*KG]M@方法生成虚拟样本
对样本空间进行填充%完善样本信息空间’ 对比 ]@G
]M@$NTS1*KG]M@与 =@G]M@法可得知%]@G]M@算法
在虚拟样本的扩充区域主要为样本的中心区%而 =@G
]M@则主要在扩散边界附近增加样本%NTS1*KG]M@法基
于前两者的混合%兼顾了扩散区和原信息区的分布%同时
考虑增加边界扩散区域的虚拟样本和内部的虚拟样本%
更好的改善实际样本空间信息分布’ 同时%通过对总胆
固醇和甘油三酯血液光谱样本集进行虚拟样本构建与定

量分析验证’ 总胆固醇和甘油三酯的全血光谱样本集定
量分析实验表明%相对于 ]@G]M@和 =@G]M@来说基于
NTS1*KG]M@生成的虚拟样本填充后的样本空间建立的
总胆固醇和甘油三酯含量的‘P5预测模型的预测性能最
优’ 综上所述%本文提出的NTS1*KG]M@虚拟样本生成方
法能够有效解决样本空间信息不均衡性对所建立预测模
型性能的影响%达到了提升小样本集及信息不均衡样本
集的预测模型性能$提高其在血液光谱分析应用中的质
量的目的’
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* B +#=<@̂ I5A<.% ĝ =:̂ <]?(21K*/J2-60321K*-,2-,1*-F
R1/4*3,-?=9,1*62+ ),217E/01+23% &’’&% &%& " & #!
%’HG%’$?

* O +#N̂ fP% Z=<Y‘.% LN=<Y][% ,723?=+/J,32+K
,44,67*J,+/+3*+,21*+7,1R/327*/+ J*17023-29R3,>,+,127*/+
9,7)/K 4/1,+)2+6*+>,+,1>TR1,K*67*/+ 2+K 2+23T-*-/+
-9233 K272 R1/S3,9! = 62-, -70KT /4 7̂)T3,+,
*+K0-71T*.+?̂ +,1>T% %"&$% &!O! !&$G!%O?

* $ +#(N=<Y(.% P8@(% Ne=<YfN% ,723?=+/J,3>12T



#第 $期 高克铉 等!混合整体趋势扩散的虚拟样本构建及其血液光谱分析应用 &OC##

4/1,62-7*+>9/K,3S2-,K /+ 7), S/X R3/74/1-9233
92+0426701*+>K272-,7-*.+?=RR3*,K 927),927*6-2+K
6/9R0727*/+% %"&C% %BC! !""G!"$?

* ’ +#(N=<Y( .% P8@(% @=8Z P% ,723?= 327,+7
*+4/1927*/+ 40+67*/+ 7/ ,X7,+K K/92*+ 2771*S07,-7/
*9R1/J,7),2660126T/4-9233GK272G-,74/1,62-7*+>*.+?
<,01/6/9R07*+>% %"&!% &%’! H!HGH!’?

*&"+#.eP8=<.V% <8(AP̂ N=?Z),+ -9233K272S,27-S*>
K272*.+?5727*-7*6-h‘1/S2S*3*7TP,77,1-% %"&$% &HB!
&!%G&!C?
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*&H+#Z=<Yf [% Z=<Y Lf% 5e< .f% ,723?Y12T
S//7-712R 9,7)/K 4/1,-7*927*+>41,U0,+6TGJ21T*+>12+K/9
J*S127*/+ -*>+23-Q*7) -9233-29R3,-*.+?()*+,-,./01+23
/4=,1/+207*6-% %"&!% %O"%#! H$HGH$’?

*&!+#朱宝?虚拟样本生成技术及建模应用研究*@+?北京!

北京化工大学% %"&O?
LNe \? I,-,216) /+ J*17023 -29R3, >,+,127*/+
7,6)+/3/>*,-2+K 7),*19/K,3*+> 2RR3*627*/+ * @+?
\,*E*+>! \,*E*+>e+*J,1-*7T/4(),9*623M,6)+/3/>T%
%"&O?

*&C+#Ne=<Y(V% (P=e@8A] \?=K*440-*/+b+,0123b

+,7Q/1F 4/13,21+*+>41/9-9233-29R3,-*.+?8+7,1+27*/+23
./01+23/4=RR1/X*927,I,2-/+*+>% %""H% HC"%#! &HOG
&B&?

*&B+#P8@(% Ze(5 % M5=8M8% ,723?e-*+>9,>2b71,+Kb

K*440-*/+ 2+K 217*4*6*23-29R3,-*+ -9233K272-,73,21+*+>
4/1,213T 43,X*S3, 92+0426701*+> -T-7,9 -6),K03*+>
F+/Q3,K>,*.+?(/9R07,1-hAR,127*/+-I,-,216)% %""O%
H!"!#!’BBG’$%?

*&O+#(N̂ <LN5N% LNe\% N̂ fP?=‘5AS2-,K J*17023
-29R3, >,+,127*/+ 9,7)/K 4/1 -9233-29R3, -,7-!
=RR3*627*/+-7/1,>1,--*/+ K272-,7-*.+? +̂>*+,,1*+>
=RR3*627*/+- /4 =17*4*6*238+7,33*>,+6,% %"&O% C’!
%HBG%!H?

*&$+#朱宝%陈忠圣%余乐安?一种新颖的小样本整体趋势扩
##

散技术*.+?化工学报%%"&B% BO"H#! $%"G$%B?
LNe\% (N̂ <LN 5% feP=?=+/J,39,>2G71,+KG
K*440-*/+ 4/1-9233-29R3,?(8̂5( ./01+23% %"&B%
BO"H#! $%"G$%B?

*&’+#P8LNY% P8MN% P:N% ,723?[02+7*727*J,2+23T-*-/4
S*/430*K- S2-,K /+ )TS1*K -R,6712 -R26, * .+?
(),9/9,71*6-2+K 8+7,33*>,+7P2S/127/1T5T-7,9-% %"&O%
&BC! %%G%$?

*%"+#李志刚%彭思龙%杨妮% 等?基于导数光谱融合建模的
红外光谱定量分析方法*.+?分析化学% %"&B% !!"H#!
!HOG!!H?
P8LNY% ‘̂<Y 5 P% f=<Y<% ,723?[02+7*727*J,
2+23T-*-/4*+4121,K -R,6712S2-,K /+ K,1*J27*J,-R,6712
,+-,9S3,9/K,3*+>9,7)/K *.+?=+23T7*62()*9*62=672%
%"&B% !!"H#! !HOG!!H?

*%&+#Ne\̂IM P?A+ 7), g/39/>/1/JG59*1+/J 7,-74/1
+/1923*7TQ*7) 9,2+ 2+K J21*2+6,0+F+/Q+ *.+?./01+23
/47),=9,1*62+ 5727*-7*623=--/6*27*/+% &’BO% B%"H&$#!
H’’G!"%?
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##高克铉%%"&O年于沈阳工程学院获得学
士学位%现为东北大学在读硕士研究生%主
要研究方向为中红外光谱分析与信号处理’
Ĝ92*3!>2/F,X02+"&j&BH?6/9
#A". 5,H#"(1,6,*J,K )*-\;56;K,>1,,*+
%"&O 41/9 5),+T2+>8+-7*707,/4̂ +>*+,,1*+>?

</Q% ),*-292-7,1-70K,+7*+ </17),2-7,1+ e+*J,1-*7T?N*-92*+
1,-,216) *+7,1,-7*+630K,-9*KG*+4121,K "]8I# -R,671092+23T-*-
2+K -*>+23R1/6,--*+>?

李志刚"通信作者#%&’’’ 年于燕山大
学获得学士学位%%""%年于燕山大学获得硕
士学位%%""C年于天津大学获得博士学位%

现为东北大学副教授%主要研究方向为中红
外光谱分析与信号处理’
Ĝ92*3!3*W)*>2+>j+,0U?,K0?6+

#E)X-)*"(* "(/11,-R/+K*+>207)/1# 1,6,*J,K )*-\;56;
K,>1,,*+ &’’’ 2+K ];56;K,>1,,*+ %""% S/7) 41/9f2+-)2+
e+*J,1-*7T% 1,6,*J,K )*-‘);@;K,>1,,*+ %""C 41/9 M*2+E*+
e+*J,1-*7T?</Q% ),*-2+ 2--/6*27,R1/4,--/1*+ </17),2-7,1+
e+*J,1-*7T?N*-92*+ 1,-,216) *+7,1,-7*+630K,-9*KG*+4121,K
"]8I# -R,671092+23T-*-2+K -*>+23R1/6,--*+>?


