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第一章 欢迎 

欢迎使用本手册。 

1.1 关于本软件 

复杂数据智慧分析处理软件系统(英文名称: ChemDataSolution)，以下简称“本软件”或“该软

件”，是一款先进的数据分析软件，由大连达硕信息技术有限公司独立开发，是公司相关领

域科学家长期研究积累的智慧结晶。基于行业领先的复杂数据处理算法流框架，表现优异

的数据处理方法和良好的用户体验，可智慧地解决“三高”数据分析中的信息提取与挖掘问

题，从而辅助科学决策(“三高”是指高维、高通量和高复杂度)。本软件涵括丰富的数据处理

方法，提供从数据预处理到特征选择，探索性分析到模式识别，定性定量模型构建到未知

样本验证与预测的整体解决方案。软件功能全面，使用智能便捷，结果准确可靠，用户体

验优越，应用范围广泛(如下表)。 

本软件仅是公司的主打产品之一。我们亦研发并提供其他数据处理软件产品及服务，特别

是不同行业领域的数据处理与信息挖掘个性化整体解决方案。 

 

联系方式 

地址: 大连市高新区礼贤街 32 号 B 座 505 (1-2)室 

电话/传真: 0411-84753876；移动电话: 13842635729 

电邮: contact@chemdatasolution.com 

网址: www.ChemDataSolution.com 

其他更多联系方式可浏览公司网址: www.chemdatasolution.com。 

 

  

http://www.chemdatasolution.com/
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本软件所能解决的部分问题示例。 

序号 行业描述 图示 具体应用点示例 

1 
仪器制造，仪器软、

硬件结合与二次开发 
 

色谱、质谱和光谱等仪器所产生原始数据分析

处理的整体解决方案；硬件部件的二次开发，

以及在线分析仪器所产生数据的分析处理等。 

2 代谢组学与蛋白组学 

 

代谢小分子与蛋白大分子标志物的发现及验

证；不同疾病阶段与健康状态的分析及判别。 

3 
食品、油品与农产品

的分析检测及安全 

 

食品掺伪与判别，成份与添加剂分析和生产过

程控制；油品品质分析，及农产品产地溯源等。 

4 药物分析与中药质控 

 

药物代谢组学分析，及复杂多组份定性定量分

析；中药指纹图谱与质量控制；生产过程控制。 

5 
烟草与烟用香精香料

质控，卷烟在线分析  

烟草与烟用香精香料成份分析；香精香料智能

勾兑、配比与辅助调香；烟草(在线)近红外分

析；科学感官评吸，定性定量模型，以及模型

转换。 

6 环境的监测与监控 

 

土壤、水质和空气中毒害物定性定量；环境监

测数据多元分析；环境影响因素与监控。 

7 红、白、啤酒分析 

 

酿酒葡萄成熟度分析；酒品品种分析、真假识

别，及产地与品质鉴定；香气成份等重要组份

的定性定量分析；勾兑与指纹图谱技术分析。 

8 检验检疫与政府质监 

 

移动与便携式检测数据分析；检测数据处理与

日常分析智慧化管理；质监“大数据”分析与政

府决策支持。 

9 
科学研究   

(高校与科研院所等) 
 

数据质量提高；变量选择；探索性分析；模式

识别；定量模型；QSAR 与 QSPR 研究；不同数

据处理方法的结果比较，发表学术研究论文。 
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10 其他 

 

石油化工、珠宝鉴定、司法鉴定、考古鉴定等。 

    本软件功能之外的个性化数据处理与信息挖掘解决方案，请直接与我们联系。 

1.2. 关于达硕 

大连达硕信息技术有限公司(Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd)，以下

简称“达硕”或“本公司”，座落在大连高新技术产业园区内。公司专注复杂多变量数据的智

慧分析处理与信息提取挖掘，是目前国内外极少数具备创新性发展和融合数学、统计学、

化学计量学、化学与生物信息学，人工智能以及计算机技术，提供数据处理整体解决方案，

尤其是科学仪器数据(如色谱、质谱和光谱等)，服务智慧决策的高新技术企业。 

 

公司团队由具有多年海外背景的交叉学科领域教授和科学家，以及多位具有硕士、博士和

博士后以上学历或经历的专业人士构成，技术力量非常雄厚。公司拥有团队独创的系列复

杂“三高”数据智能挖掘算法及相关知识产权，众多优越数据处理方法的软件实现与创新能

力，为客户提供系列智慧高端软件产品，数据处理服务与咨询业务，以及个性化数据处理

需求的整体解决方案。 

 

值得信赖的产品与服务:  

 色谱、质谱与光谱数据处理和信息挖掘。  

 智能化软件开发、数据处理服务与咨询。  

 仪器软、硬件的结合与嵌入式数据处理。  

 化学及生物大数据处理与智能决策支持。  

 复杂体系分析解决方案与数据解决方案。 

1.3. 版权声明 

本软件由大连达硕信息技术有限公司独家持有，并拥有完整的自主知识产权，包括专利、
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专利申请、软件著作权、商标、或其它知识产权，受相关法律保护，未经达硕公司的书面

许可，任何单位、组织或个人均不得以任何形式或理由对该产品及其商标的全部或部分进

行使用、复制、破解、修改、传播、抄录、与其它产品捆绑式销售，或其它损害达硕公司

利益的行为。 

 

凡有侵犯本公司权益的行为，我们必将依法追究其法律全部责任。 

 

举报联系方式 

电邮: contact@chemdatasolution.com；电话: 0411-84753876。 

其他更多联系方式可浏览公司网址: www.chemdatasolution.com。 

1.4. 如何使用本手册 

本手册详细介绍产品功能和操作使用方法，必要时亦介绍相关预备知识及知识延伸，以求

让用户可更好、更深刻地理解本软件的使用，并能解读数据处理所产生的结果和意义，从

而得心应手地解决实际问题。 

 

依照内容介绍的先后顺序，如下表概述本手册的主要内容。 

章节 标题 图示 内容概述 

1 欢迎 

 

欢迎信息: 关于本产品和达硕公司。 

2 
走近

ChemDataSolution 

 

快速了解本软件: 包括功能简介、软件特色、典

型应用领域与实例。 

3 技术术语与名词解释 

 

软件的基础和基本点: 数据结构、数据类型、数

学坐标与化学坐标、数据等长处理、绘图的优

先性、内部绘图与外部绘图、自变量与因变量、

工程、工程栏、文件夹、节点、算法流(亦称“批”)、

mailto:contact@chemdatasolution.com
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批处理。 

4 用户界面 

 

软件的主界面概述: 主窗口、功能菜单区、工程

导航栏区、其他辅助功能区。 

5 

 
软件功能及其他 

 

逐个介绍: 文件、主页、图形与图形操作、预处

理、变量选择、建模、预测、窗口、帮助；数

据处理方法概述、参考文献等。 

 

用户既可通过完整阅读本手册，以通晓产品的使用，亦可以在使用本软件的过程中，针对

性地浏览或搜索任意感兴趣的内容，以便获得所需要的信息。特别地，可针对软件使用过

程中出现的不同问题，有针对性地搜索相应关键词，快速获得需要的结果。 

 

使用过程出现的任何疑问或问题，亦可即时与大连达硕信息技术有限公司联系。 
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第二章 走近 ChemDataSolution 

本章内容旨在帮助用户快速入门，在没有详尽阅读本手册，以及使用本软件产品的情况下，

了解本软件的主要功能、特色和应用领域等。用户亦可通过系统中“主页”或“帮助”菜单下

“用户向导”快速了解本产品的使用。 

 

基于此，本章主要简述如下四个方面的内容:  

 产品功能。 

 重要特色。 

 快速入门。 

 典型应用领域与实例。 

2.1. 产品功能 

本产品提供复杂多变量数据处理的整体解决方案: 从数据到图形，从数据预处理到变量选

择，从探索性分析到分类，从定量模型构建到新样本验证与预测，从工程文件管理到报表。

本产品旨在以极佳的用户体验，智慧地解决“三高”数据的分析处理与信息挖掘问题: 基于

领先的数据处理算法与算法流机制，减少用户对算法理解的要求和对方法使用中的频繁干

预，并以直观方式呈现所有计算得到的中间结果和最终结果(包括表格和图形等)。 

 

产品的主要功能见下表。 

章号 功能名称 系统截图 功能概述 

1 数据载入 

 

本软件包括三种数据载入方式，即从单个文件、文

件夹和数据库导入数据；适应复杂结构数据的智慧

载入(如文件夹内全部数据自动批载入)；数据类型

包括 txt, CSV, excel, Mat, SPC, JCAMP-DX 等。 



  

 

 第 7 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

2 数据操作 

 

原始数据加载到数据表后，用户可对数据进行各种

操作和管理，以便初步了解数据的整体情形，或对

数据进行分析前的必要处理。 

3 
数据库与数据管

理 

 

本软件集成数据库的功能，管理被分析处理的数

据。数据表征样本，数据库同时实现对数据和样本

信息管理，以及数据保存和载入。 

4 图形 

 

图形是数据的可视化直观表达。本软件实现主要二

维和三维图形绘制，并可实现自定义的绘图方式。 

5 图形属性 

 

图形属性修改包括二大类: 一是画布、标签、x 轴、

y 轴和标题等通用的属性，另一类则是不同类型图

形的个性化属性，如线条、符号，以及填充方式等。 

6 图形操作 

 

除提供上述完整的属性修改功能外，本软件亦可对

图形进行丰富的操作，以便更好地获取图形信息，

包括标注、缩放和标记等。 

7 数据预处理 

 

数据预处理是了解数据或提高质量数据信息提取

的关键步骤。本软件完整提供包括各种常用的预处

理功能，可实现绝大部分情况下的多变量数据分析

需求，包括插值、转置、加入噪声、标准化、标度

化和数据运算等一般的操作，亦包括平滑、求导、

背景和漂移校正、多元散射校正、正交信号校正和

去趋势化等高级数据预处理方法。 

8 变量选择 

 

本软件涵括主要表现优异的变量选择方法，包括经

典方法、常用方法和基于模型集群分析的方法；不

同方法可分别用于分类和回归分析中的变量选择。 
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9 探索性分析 

 

探索性分析在只有数据(自变量)矩阵 X，且没有其他

数据先验信息的情况下，对数据进行初步探究，了

解数据样本(或变量)间的相关关系、相似性与差异

性，或变量重要性等。 

10 分类建模 

 

分类建模是在同时提供数据(自变量)矩阵 X 和样本

类别(2 类或更多类)属性 y 后，通过算法构建样本间

的分类(判别)模型，并可将模型用于新样本的验证

或未知样本的预测等。 

11 回归建模 

 

回归建模是在同时提供数据(自变量)矩阵 X 和因变

量属性 y(如化合物浓度或物理化学性质值等)后，通

过算法构建该属性与数据矩阵间的定量关系模型，

并可将模型用于新样本的验证或未知样本的预测

等。 

12 验证与预测 

 

参照上述第 10 和第 11 章，用户所构建的分类或回

归模型，可用于新样本的验证或未知样本的预测，

这也是构建模型重要意义。 

13 辅助功能 

 

作为一个完整的产品，本软件在提供上述数据处理

功能的同时，亦提供其他丰富的辅助功能，一方面

用于更好地完成数据分析需求(比如节点及节点管

理，批的构建及应用)，另一方面则提供用户向导、

结果报表、程序运行信息、窗口管理和帮助等功能。 

2.1.1. 数据载入 

数据载入是数据分析处理的初始步骤。新建工程文件(或打开已有工程)后，接下来的第一

步便是加载需要分析处理的数据到该工程中，以便使用本软件所提供的数据处理操作和功

能，完成对数据的分析。 

 

本软件提供如下三种将数据载入到工程中的方法： 

 从单个文件载入数据。 
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 从文件夹载入数据。 

 从数据库载入数据。 

 

从单个文件载入数据，在完全相同的实验条件下对多个不同样本分析所得到的数据，或理

论计算数据，因数据间不存在漂移现象而可直接拼接，即加载单个文件，在工程中亦能得

到含有多个样本信息的数据矩阵。 

 

从文件夹载入数据，则在用户选择数据文件所存放的路径，并设置相应参数后，系统可智

能地同时加载所选文件夹下的所有文件，并拼接成可被分析的数据矩阵。本软件在智慧加

载文件夹下的数据时，可同时考虑如下影响数据载入的因素:  

 数据载入到工程中一个已经存在的数据，还是加载为新的数据。 

 数据是否需要进行转置操作，即行与列，或样本与变量的转置。 

 数据中不同列之间的分割方式。 

 数据中是否含有字符，以及字符的删除与保留方式。 

 数据中是否含有化学坐标，若无则考虑是否需要加入坐标，若有且数据载入到已

经存在的数据中，则二个坐标是否一致。 

 数据是否需要根据实验条件自定义一个坐标，以及数据的载入。 

 数据的实际载入区间。 

 数据在单个文件中的存在形式，即数据坐标与响应的对应关系。 

 是否忽略对文件夹中某个数据文件的载入。 

 是否根据设定的数据载入参数，批量载入文件夹下的数据。 

 

从上可以看出，本软件完整考虑并解决了文件夹数据批量载入的种种情形，功能强

大，可实现数据的智慧载入。 

 

从数据库载入数据，则与从文件夹载入数据类似，同样可实现数据的批量载入，并同样考
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虑数据的上述各种复杂情形。数据库数据的来源，则是已经载入到工程中的基本数据，即

通过导出工程中已经存在的数据，并附加每个样本的对应信息，包括实验条件和数据样本

信息等，从而添加数据库中的记录。 

 

基于数据库和数据库管理的功能，可实现当前数据与数据库中数据的任意比较和建模分析。

由于数据库中的数据可能是不同来源或条件变化后所得到的，比如工业生产中原材料的变

化，工艺条件和参数的变化，或是某个标准的数据等。因此通过载入并比较分析数据库中

的数据，可实现过程分析、参数优化和质量控制等广泛功能。 

 

可载入的数据类型 

目前可被载入的数据类型包括 txt, CSV, excel, Mat, SPC, JCAMP-DX 等，可满足色谱、质谱和

光谱数据的分析处理需求。 

 

更详细的内容请参考第 6 章(“主页”)中数据载入的有关内容。 

2.1.2. 数据操作 

数据被载入后，将出现在当前工程的数据节点中。在数据被分析处理前，用户可对数据进

行新的划分，产生用于分析的数据子集，或者对目标数据进行系列操作和管理，以便更好

地理解被处理的数据等。概括地，本软件提供的数据操作包括如下功能内容： 

 用户任意划分数据，产生子数据: 包括行划分、列划分和子矩阵，详见第三章(“技

术术语与名词解释”)。 

 数据复制、剪切、粘帖、插入、删除。 

 插入说明性信息。 

 数据查找、替换。 

 数据添加、跳转。 

 数据查找、范围查找、数据合法性检查。 

 升、降序排列。 
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 数据导出到数据库。 

 数据(自变量)矩阵 X 和因变量矩阵 y 的不同操作、管理和转换。 

2.1.3. 数据库与数据管理 

数据库同时实现对数据及其对应信息的保存和管理。本软件中的数据库可帮助用户实现如

下功能:  

 保存和管理数据，以及每个数据的详细说明性信息，比如数据本身以及对应样本

的信息，实验分析条件等。 

 保存和管理从工程中选择性导出的任意数据，方便其后的模型比较分析。 

 保存和管理因某一条件变化后获得的数据，比如原材料产地或工艺条件参数变化

后的数据，用于与新数据的比较分析。 

 保存和管理建立某个特定模型的数据，方便其后的模型应用。 

 保存和管理标准数据，比如某一中药注射剂指纹图谱国家标准，用于实际样本的

分析和评价，以及质量控制。 

2.1.4. 图形 

图形可简单直观地表达数据的变化。本软件提供多种二维和三维图形的绘制方式，并实现

用户自定义绘图，详情请参见 9.2.8.。 

二维图形:  

 曲线图。 

 散点图。 

 条形堆积图。 

 填充图。 

 棒状图。 

三维图形:  
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 三维散点图。 

 三维表面图。 

用户自定义图形:  

 实现用户自定义个数的数据矩阵，并以可选择的绘图方式和绘图优先性绘出图形，

详情请参见 9.2.8.。 

2.1.5. 图形属性 

本软件提供丰富的图形属性修改功能，可对涉及图形的所有属性进行修改，既包括图形的

通用属性，如画布、标签、坐标轴、和标题等，亦包括不同类型图形的个性化属性，如线

条颜色和粗线、符号形状和大小等。 

 

图形属性修改时，系统提供良好用户体验，可在图形和属性修改界面中交互显示需

要修改属性的数据样本。 

2.1.6. 图形操作 

图形操作是指在用户绘制的图形中，提供各种标注、缩放和标记的功能，以实现对图形本

身和图形对应的数据的使用和操作。 

标注: 在图形中加入各种符号或文字，以说明或强调图形中的关注点。 

 线条。 

 箭头。 

 矩形框。 

 椭圆。 

 文字。 

 选择。 

缩放: 放大或缩小图形以查看图形细节。 
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 区域缩放。 

 缩放重置。 

 后向缩放。 

 前向缩放。 

 平移。 

标记: 可从样本或变量方向，标记图形中所体现的数据，并可选择被标记数据，

产生新的子数据矩阵。 

 单个标记。 

 以矩形框标记。 

 以矩形框取消标记。 

 反向标记。 

 取消反向标记。 

每项功能的介绍详情请参见 9.4.。 

2.1.7. 数据预处理 

本软件提供非常丰富的数据预处理功能。这里所说的数据预处理，是一个宽泛的概念，整

体来说，是通过对数据的某个变换或变化，提高对数据的理解或数据质量，规范化数据，

或者去除数据本身的无用或干扰性信息，从而提高数据处理结果的准确性、可用性或模型

的预测能力。 

一般预处理: 原始数据的常用预处理方法，包括:  

 数据转置。 

 数据插值。 

 加入噪声。 

数据规范化: 原始数据从样本和变量方向标准化或标度化等处理。 

 样本归一化。 
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 变量标度化。 

 SNV 变换。 

 Quantile 标准化。 

数据运算: 在原始数据的基础上，通过从数据样本或变量方向的运算，替换或产

生新的数据样本或变量。 

 以数学表达式形式产生。 

 创建计算器的形式产生。 

提高数据质量(第 I 类方法): 从纯数学的角度提高数据质量，或改善数据样本间的

差异。 

 数据平滑，包括 5 个重要的平滑方法。 

 数据求导，包括 4 个重要的求导方法。 

 扣除数据背景，包括自动、手动，以及自动结合手动的方法。 

 数据样本间的漂移校正，包括自动、手动，以及自动结合手动的方法。 

提高数据质量(第 II 类方法): 从解决实际问题的角度提高数据质量，消除数据中的

无用或干扰信息(比如近红外分析中颗粒散射影响)，从而帮助建立更可靠的模型，

或模型预测结果。 

 多元散射校正。 

 正交信号校正。 

 去趋势化。 

2.1.8. 变量选择 

变量选择是复杂多变量数据分析处理的重要步骤之一，其目的在于寻找或优化组合与建模

属性密切关联，可解释性好，彼此间互补性强的关键特征，以构建稳健可靠、泛化能力强

的模型。允余的变量不仅降低建模的质量和预测能力，且模型样本数与变量数的比值需大

于某一数值 (通常为 3∞10)，以保证模型的稳健性和预测精度。 
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变量选择的标准则需考虑化学(或物理)和数学二个方面，前者是对实际问题本质的理

解，后者则从纯数学分析的角度，筛选对模型构建和预测作用最大的一个或多个重要变量。

当然针对具体的问题，则可以将二者结合起来使用。 

 

本软件系统同时提供解决分类和回归问题的系列变量选择方法。特别地，系统提供强制性

加入或排除某些变量的功能，提高其可用性和用户体验。本软件包括的变量选择算法有:  

经典方法 

 不加权方法: 计算每类样本中各变量标准偏差之均值与所有样本中各变量标准偏

差的比值，以此判断变量重要性并选择合适的变量。 

 加权方法: 计算每类样本中各变量加权标准偏差之均值与所有样本中各变量标准

偏差的比值，以此判断变量重要性并选择合适的变量。 

 Fisher 比法: 计算每个变量类内与类间方差的比值，以此判断变量重要性并选择

合适的变量。 

 逐步回归方法: 逐步引入或删除进入模型中的变量，考察对模型的影响，基于回

归分析与 F 检验评价其不同变量的重要性，选取合适的变量引入模型。 

常用方法 

 VIP 法: 即 Variable Importance in the Projection，包括针对分类和回归分析的方法；

同时考虑回归系数和载荷所构造的特征重要性评价指标，通常以指标值达到 1 作

为引入该特征的依据。 

 SR 法: 即 Selectivity Ratio，包括针对分类和回归分析的方法；计算每个特征被解

释方差与残差方差比值所构造的特征重要性评价指标。 

 UVE 法: 即 Uninformative Variable Elimination，包括针对分类和回归分析的方法；

通过加入噪声考察回归系数的稳健性来选取合适建模特征的方法。 

 MC-UVE 法: 即 Monte-carlo Uninformative Variable Elimination，包括针对分类和回

归分析的方法；同时基于蒙特卡罗随机采样分析与无信息变量剔除的变量选择方

法。 
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 MWPLS 法: 即 Moving Window Partial Least Squares，以移动窗口扫描的方式构造

一系列的子模型，通过评价这些模型的有效性以引入或剔除被选窗口内的特征。 

 S-plot 法: S 形图(适合 O-PLS 分析)，包括针对分类和回归分析的方法；同时考虑特

征间的协方差和相关性所定义的特征选择指标，因图形通常近似 S 形而得名。 

模型集群分析 

 CARS 法: 即 Competitive Adaptive Reweighted Sampling，包括针对分类和回归分析

的方法；通过计算多个重采样子模型的预测误差分布，实现变量集的全面评价，

以选取优化的特征组合。 

 Random Frog 法: 包括针对分类和回归分析的方法；统计分析每个特征在 N 个不

同维数模型中被选择的概率，实现变量选择，适合于在高维空间中获得较优的特

征组合。 

 MIA 法: 即 Margin Influence Analysis，专门针对支持向量机方法提出，包括支持

向量分类和回归分析的方法；基于蒙特卡罗随机采样构建多个模型，计算相应的

SVM 模型间隔，并统计分析每个特征对分类模型间隔的影响能力实现变量选择，

适合于 SVC 方法建模。 

 

本软件涵盖目前受到广泛使用和关注的变量选择算法，明显优于 Unscrambler 和 SIMCA 等

软件，真正做到人物我有，人有我优。 

2.1.9. 探索性分析 

探索性分析是在信息了解有限的情况下，最大限度获取有价值数据信息的有力工具，可以

帮助用户理解不同数据样本或变量的差异性或相似性，以及二者间的关联关系。 

 PCA 法: 即 Principal Component Analysis (PCA)，使用最广泛的数据降维方法之一，

实现以最少的主成分数，包涵尽可能多的原始数据被解释方差。 

 HCA 法: 即 Hierarchical Cluster Analysis，计算样本间的相似性指标(如距离)，将指
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标最优的二样本归为一类，重复计算直到所有样本均聚类为止。 

 K-means 法： 计算每个样本到类中心的距离，以距离大小判别其类别归属；每次

计算完成后，重新计算样本到新类中心的距离；重复划分样本类别，直至每个样

本的类别不再发生变化为止。 

 

本部分包括聚类算法。 

2.1.10. 分类建模 

模式识别是数据处理的最重要的工具之一，分为无监督和有监督二类方法。本部分所述内

容主要为有监督的系列方法，即先通过已经类别的数据样本建立分类模型，并在需要时基

于模型验证已知类别的新样本，或预测未知类别的样本。 

 

在各行业的具体应用中，分类建模得到频繁使用和广泛关注，比如产品好坏鉴别或质量等

级判别，真假辨别与掺假识别，疾病与健康状态分辨与病理过程(阶段)判断等等。 

本软件提供如下分类建模的方法，适合于二类及以上分类问题。 

 SIMCA 法: 即 Soft Independent Modeling of Class Analogy，以 PCA 法获得样本聚类

轮廓，构造已知类别样本的 PCA 模型，以此验证并评价未知样本，实现未知样本

的分类。 

 KNN 法: 即 K-Nearest Neighbors，计算未知样本到 K 个已知样本的距离，以距离

未知样本最多的已知样本类别作为未知样本的类别。 

 PCA-MD 法: 即 Principal Component Analysis with Mahalanobis Distance，构造已知

类别样本的 PCA 模型，计算未知样本到这些模型的马氏距离，实现未知样本的分

类。 

 PLS-DA法: 即Partial Least Squares Discriminant Analysis，构造已知样本的PLS模型，

以此构造线性判别分类面，用于未知样本的分类。 

 PLS2-DA 法: 即 Partial Least Squares-2 Discriminant Analysis，构造已知样本的 PLS2
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模型，以此构造线性判别分类面，可用于多类(大于二类)未知样本的分类。 

 O-PLS-DA 法: 即 Orthogonal Partial Least Squares Discriminant Analysis，基于 OPLS

构造已知样本的分类模型，以此构造线性判别分类面，用于未知样本的分类。 

 SVC 法: 即 Support Vector Classification，基于支持向量机的非线性分类器。 

 

除上述方法外，本软件亦适时提供系列分类建模中所需的交互检验方法，以及模型

和结果评价方法等。 

2.1.11. 回归建模 

回归分析是另一种获得二个数据间定量变化(相关)关系的重要工具。本软件将这二个数据

分别称为自变量和因变量，前者亦称数据矩阵(如中药粉末近红外光谱)，而后者亦称属性(响

应)矩阵(如中药中的重要药效组份的含量)。 

本软件提供的算法，适合于含有一个及一个以上属性矩阵的情形，具体方法包括:  

 PCR 法: 即 Principle Component Regression，基于主成分分析的回归方法，适合非

满秩或强相关数据矩阵的分析。 

 MLR 法: 即 Multiple Linear Regression，经典的回归分析方法，也是平方误差下的

最好线性无偏估计器。 

 PLS 法: 即 Partial Least Squares Regression，构建数据矩阵 X 与 y 间的定量模型关

系；可同时分解自变量矩阵 X 和因变量(响应)矩阵 y 构造模型，特别适合强相关

数据矩阵的分析。 

 PLS2法: 即 Principle Component Regression -2，不同于常用的偏最小二乘方法(1)，

适合含有多个因变量(响应)矩阵 y 的分析。 

 O-PLS 法: 即 Orthogonal Projection to Latent Structures，正交投影移除自变量矩阵

X 中与因变量(响应)矩阵 y 不相关的变量，建立更稳健模型。 

 SVR 法: 即 Support Vector Regression，非线性变换数据到高维特征空间，构造线

性决策函数以实现线性回归，可达致结构风险最小化(同时考虑期望风险，经验风
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险和置信范围)。 

 

除上述方法外，本软件亦适时提供系列回归建模中所需的交互检验方法，以及模型

和结果评价方法等。 

2.1.12. 验证与预测 

验证与预测是指基于已经建立的模型(来自 PCA 分析，分类或回归建模中)，验证新的样本

或预测未知样本的结果。显然验证与预测是数据分析处理的本质和根本目的所在。模型构

建仅是数据分析的起点，用户往往更关注模型验证或预测的结果表现。试想用户希望获知

复杂体系中目标化合物的含量，采用色谱等分离手段，显然费时费钱费力；若通过建立光

谱(若近红外)与该化合物含量间的定量模型，基于该模型则可非常快速地预测组份的含量

结果。 

 

本软件提供卓越的用户体验，使得用户在模型构建时，便能同时完成新数据样本的

验证或预测。详细内容请参见 2.2.关于本软件的重要特色介绍。 

2.1.13. 辅助功能 

本软件不仅具有丰富的数据分析功能，实现智慧型多变量数据处理，亦包括完整的辅助功

能模块，实现从数据到报表输出，以使用户无需借助任何第三方的软件或系统，便可完成

数据处理的全流程功能。本软件的主要辅助功能包括:  

 工程式文件管理: 数据处理过程涉及中的所有数据、图形、操作、算法流(批方法)，

模型，以及中间结果和最终结果等，均可被完整保存，并在下次打开时恢复。 

 节点与节点管理: 上述工程式的文件管理，在系统中则以节点的形式存在，用户

亦可单独保存或导入某个节点，比如某个表现较好的模型。 

 插入数据: 用户可在使用过程中，再次插入任意的数据。 

 偏好设置: 用户可预先设定自己的使用偏好，比如语言、系统更新状态和推荐，

报表表头等。 
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 参数设置: 用户可预先设置所有数据处理算法的默认参数，避免频繁修改方法参

数的麻烦。用户在调用算法时，程序自动调用默认参数，亦可根据即时修改。 

 运行信息: 用户可即时获知数据处理过程中的说明性信息。 

 图表保存: 用户可即时以不同格式输出所产生的图表结果。 

 产生报表: 用户可以任意流程添加输出到报表中的内容。 

 窗口管理: 用户可便捷管理数据处理过程中产生的数据、图形或结果等输出窗口。 

 更新帮助: 用户可快速获得本软件的更新和帮助等。 

 用户向导: 提供快速使用本软件的帮助流程，且用户可在向导文件中实际操作使

用本软件。 

 

本软件所提供的人性化辅助功能，极大提高数据处理过程的使用体验。 

2.2. 重要特色 

本软件最大特色在于努力实现智慧型的复杂多变量数据处理。快捷建立复杂数据处理算法

流(批方法)，构建基于批概念的数据处理模式，忽略繁复的单步数据分析操作，达致一键

获得处理结果，极大降低对使用者的要求，真正超越传统的数据处理软件产品。具体地说，

本软件的重要特色功能可归纳为如下几个方面:  

 算法流(批方法)。 

 一键处理与多模型处理。 

 同步建模、验证与预测。 

 数据批载入与智慧数据处理。 

 数据抽提与重建模。 

 多线程与多核并行计算。 

 卓越用户体验。 
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2.2.1. 算法流(批方法) 

算法流(批方法)思想是本软件的主要亮点和特色之一，特别适合数据处理步骤多、过程繁

复的“三高”数据分析与信息提取挖掘。 

 

算法流(批方法)即构造包含不同数据处理方法的整合与优化流程，包括数据批载入、预处

理、特征选择、模型构建与未知样本预测等，设置方法参数，即可将待分析数据“注入”算

法流中(训练集、校正集、验证集和预测集等)，实现数据快速便捷，准确智能分析，达致

智慧型数据分析与信息挖掘之目的。 

 

特别地，算法流构造的变化，可实现复杂数据的一键处理和多模型处理，数据处理

方法及参数对分析结果的影响，以及相同数据处理方法(算法流)对不同类型数据集处理的

影响。 

 

如下图比较了算法流与传统数据处理方法的差异。概括起来，算法流具有如下显著优势:  

 融合多变量数据处理的多个步骤，减少频繁的数据输入与结果输出。 

 数据样本或变量较多的“大”数据，其分析处理需要消耗较长时间，算法流(批方法)

一次性构造需要加入的方法，随即添加被分析的数据，计算完成后即获得最终结

果。传统上单个步骤完成后，均需人工干预，无法一次性获得最终的计算或模型

结果。 

 优化整合不同行业领域的具体数据处理问题，构造个性化的算法流，可实现数据

处理的快速批量化与标准化。 

 丰富任意的数据处理方法组合，便捷研究不同数据处理方法与参数设置对计算结

果的影响。 

 特别强调: 算法流实现数据一键处理与多模型处理，以及同步建模、验证与预测。

详细内容见 2.2.2 与 2.2.3.。 
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2.2.2. 一键处理与多模型处理 

如上所述，算法流实现不同数据处理方法的逐级串联与优化整合。针对用户需要解决的实

际问题，构造个性化的算法流，设置方法参数，并往算法流的入口添加目标数据即可实现

全流程分析，且自动保存每步计算的中间结果和最终结果，这便是本软件产品提供的一键

处理功能。 

 

针对某个具体问题，用户便可在优选算法流的基础上，将新的待分析数据直接加载

到算法流中，可快捷简便、智慧可靠地获得分析结果。 

 

多模型处理则是指用户在构造算法流时，可同时添加多个不同的建模方法，程序便

自动判断建模前的分析方法与建模方法，实现各建模方法的结果比较。程序先运行全部建

模前的方法，并将结果作为输入分别加载到各建模方法中。 

 

除此之外，用户亦可自由添加、删减或修改算法流中的方法，或者调节方法顺序，修改方

法参数等，随心所欲实现快速数据处理。 

2.2.3. 同步建模、验证与预测 

用户先构造算法流，后添加待分析处理的数据。在添加被处理数据时，用户可一次性同时

加载数据训练集、验证集和预测集等，极大减少用户频繁选择数据、数据处理方法，以及
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模型的麻烦。传统上需先选择数据处理方法和数据以构建模型后，再将模型应用于新的验

证样本或未知预测样本。 

训练集、验证和预测的结果以节点文件夹的形式保存，层次清晰，查看方便。详细内容请

参见对节点文件夹介绍，以及各章节对数据处理方法结果的操作和说明。 

 

一个工程文件可管理多个被载入的数据，且单个数据可做任意的数据划分(行划分、

列划分，以及子矩阵划分)，保证训练集、验证集和预测集数据的丰富来源。 

2.2.4. 数据批载入与智慧型数据处理 

数据载入到软件系统中，是数据处理的第一步。实现智慧型数据数据处理，则须先实现快

速数据载入。传统数据分析处理，包括 Unscrambler 和 SIMCA 等软件，数据载入亦极其繁

复费时，甚至需要用户将不同样本的数据事先拼接，给用户带来极大不便。 

 

数据智慧载入的麻烦在于数据本身的复杂性和多样性，详情请参见 2.1.1.部分对数据载入

的介绍。如前所述，本软件从技术上完整解决数据智慧导入的难题，使得用户甚至仅需告

诉程序文件夹路径(文件保存位置)即可，系统自动考虑各种复杂的情形，实现多文件、多

样本数据的载入。 

更多关于数据载入的内容，请参见 2.1.1.及其详细介绍。 

2.2.5. 数据抽提与重建模 

算法流或传统单个数据处理方法运行后得到的可视化图形结果，直观表达数据样本、变量

以及二者之间的关系，用户可以此做出某些决断，如奇异值的判别等。 

 

本软件提供基于图形结果的数据抽取，并可将被抽提的部分(样本或变量)重新构建数据和

模型，实现数据的二次分析，获得更加符合用户期待的结果。除上述基于图形的数据抽提，

本软件亦提供基于数据表格的方式，详情请参见 6.3.1.。 
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数据重建模亦可在工程导航的右键菜单中完成，详情请参见 4.3.。 

2.2.6. 多线程与多核并行计算 

数据处理过程往往消耗较大的计算量，尤其当数据含有较多样本和变量时；同时

Monte-carlo 等方法本身运算次数多，亦加大运算的难度。 

 

基于此，本软件加入多线程与多核并行计算的方法，极大地提高计算速度，从“大数

据”的分析处理考察，显著优于传统软件系统。 

2.2.7. 卓越用户体验 

除了上述的丰富数据处理方法和强大的分析能力，本软件尤其追求最佳的数据处理用户体

验。事实上，上述 2.1.13.关于系统辅助功能的介绍，绝大部分涉及提高用户体验。除此之

外，本软件用户体验亦包括如下内容:  

 Ribbon 界面：本软件界面采用 Ribbon 样式，美观简洁，使用方便。 

 我的收藏: 工程导航栏中汇聚和管理所有数据、图形、算法流、模型及其结果等

等，用户可快速选择有用的部分加入到收藏中，方便快速查看、管理和产生报表

等。 

 节点搜索: 如上所述，由于工程栏的复杂性，本软件提供快速搜索节点的策略，

且可选择性搜索所有节点或当前被选择的节点，方便用户快速查看结果。 

 节点信息查看: 针对导航栏中丰富的节点，本软件提供查看节点信息的功能，即

用户可即时获得关于节点的全部信息，比如数据大小、行列范围，序号，或图形

类型，图形对应的数据信息等。 

 添加注释: 用户需对上述节点信息作出补充时，可在注释栏中添加用户的任意内

容，方便标记和查看。 

 保存运行信息: 程序的运行提供保存等功能，用户可随时打开浏览。 

 右键菜单: 本软件邮件菜单丰富，功能强大，使用方便，为用户提供 
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2.3. 快速入门 

快速了解并初步掌握本软件的使用，可从如下三个方面入手:  

 用户向导: 用户点击“主页”或“帮助”菜单下的“用户向导”，可快速了解本产品的功

能及使用。 

 走近 ChemDataSolution: 本手册第二章所介绍的内容，整体描述本软件的情况，

包括产品功能和重要特色等，可让用户快速入门。 

 快速浏览与使用: 快速浏览本手册，并实际使用本软件的主要功能。 

2.4. 典型应用领域与实例 

本软件的典型应用领域，已在 1.1.中有所介绍，请参阅，关于本软件所能解决的具体问题

示例。 

本手册所介绍数据处理实际问题案例，请参见第十六章。 
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第三章 技术术语与名词解释 

在更详细地介绍本软件的使用操作，以及数据处理方法和分析结果前，先介绍重要的名词

或术语，以使用户更快更好地掌握软件的使用，同时方便用户理解使用过程中遇到的技术

或方法性问题。 

 数据结构。 

 数据类型。 

 化学坐标。 

 数学坐标。 

 数据等长处理。 

 自变量。 

 因变量。 

 绘图优先性。 

 外部绘图。 

 内部绘图。 

 工程。 

 工程导航栏。 

 节点文件夹。 

 节点。 

 算法流(批方法)。 

 批处理。 

3.1. 数据结构 

本节主要介绍本软件所处理的数据矩阵的结构，即软件所处理的数据究竟是什么样子的，

主要包括如下四个方面的内容:  

 矩阵结构。 
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 样本与变量。 

 基本数据表。 

 行划分、列划分与子数据。 

3.1.1. 矩阵结构 

矩阵是指纵横排列的二维数据表格，通常将含 m 行和 n 列的矩阵 X 定义为 Xm×n或 X(m,n)，

其中的任一元素以 xi,j表示，即指矩阵 X 中第 i 行和第 j 列所对应的元素，矩阵的任一行或

列则为一向量。以一个 9×9 的数据矩阵为例，其展开形式可由下图表示，其中每个数据空

格中有且只有一个标量数据。 

 

         

         

         

         

    xi,j     

         

         

         

         

 

上述数据矩阵 X，便是本软件所处理数据形式。当然，用户的实际数据通常情况都较复杂，

如数据中同时含有字符等，本软件提供强大的数据载入功能，用户可在数据载入的同时处

理这些问题，详情请参见 2.1.1.。 

 

严格地，矩阵用大写、粗体字母表示；而矩阵的某一行或列，即行或列向量，则用小写、

粗体字母表示，如 xi或 xj；而矩阵的某一元素为一个标量，则用小写、斜体字母表示，如

xi,j。 

 

第 i 行 

第 j 列 
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本软件亦提供优异的矩阵计算功能，即可对已经存在于工程文件中的矩阵，从行或

列的方向进行丰富的数据运算，产生新的行或列，或替换原有的行或列数据。详情请参见

10.10.。 

3.1.2. 样本与变量 

上述图中的矩阵数据，是从纯数学的角度来介绍的。事实上，本软件所解决的数据处理问

题，通常是针对不同行业领域的实际应用，如表 1.1 中列举的问题。 

 

本软件约定 

对应图中所述的数据行和列，在实际应用中分别为样本和变量。即，在实际的数据处理中，

系统默认数据矩阵的每一行为一个样本，该行向量为样本量测所得到的不同变量；数据矩

阵的每一列为一个变量，该列向量为变量在不同样本中的量测值。 

 

举例来说，某中药生产企业按照国家标准，采用色谱技术检测成品质量，每批次被分析的

中药产品即为一个样本，而色谱分析得到的中药产品中各活性组份或非活性组份的含量即

为描述该样本是否合格的变量(当然从指纹图谱的角度，则整个色谱图谱上的每个点均为一

个变量)。如前所述，本软件的主要功能就是分析提取和挖掘不同样本或变量，以及二者间

的相关关系。以上述中药生产企业的产品分析为例，则是提供原材料、工艺参数或控制条

件等变化后产品质量是否仍然合格，与没有改变条件时相比，差异变化的大小，产品中哪

些活性或非活性成份发生了变化，以及究竟哪些因素导致产品质量发生显著改变等，从而

“对症下药”找到决策良方。 

 

本软件分析处理多样本、多变量间的关系。当实际数据并非行为样本、列为变量时，

本软件提供便捷数据转置功能，可在数据载入时或数据载入后进行相关操作。 

3.1.3. 基本数据表 

数据载入完成后，数据即导入到当前工程中，被称为基本数据表。如前所述，由于本软件
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以直观便捷的工程导航栏形式管理数据、图形、算法流(批方法)、模型及其结果等，因而

基本数据表便成为工程导航栏中的一个节点，关于节点的介绍可参考 3.13.和 3.14.。 

 

被导入的数据可添加到已经存在的基本数据表中，亦可新建数据表，并将数据加载其中。

因而一个工程文件可同时存在多个基本数据表。不同的基本数据表即可成为模型训练集、

验证集或预测集的来源。 

 

被导入的数据之所以被称为基本数据表，实因本软件可对该数据进行任意的划分或“切割”，

得到新的数据，详见 3.1.4. 行划分、列划分与子数据。 

3.1.4. 行划分、列划分与子数据 

如前所述，用户对任意基本数据表进行更进一步的划分或“切割”，即用户可抽提基本数据

表中的任一部分数据，重新构造成新的数据，新的数据亦成为模型训练集、验证集或预测

集的来源，满足用户个性化的数据选择与建模需要。 

 行划分: 指抽提基本数据中一行或多行中的全部数据(列)，构造成新的数据，即

抽提一个或多个样本中的所有变量产生新的数据。 

 列划分: 指抽提基本数据中一列或多列中的全部数据(行)，构造成新的数据，即

抽提一个或多个变量中的所有样本产生新的数据。 

 子数据: 排除上述行划分和列划分外的其他数据划分或“分割”形式所产生的数据，

即无论针对行或列(样本或变量)，均只取部分数据。 

行划分、列划分与子数据分别保存在工程导航栏的不同节点文件夹中，且清晰地对应在其

被划分的基本数据表节点下，极大地丰富了本软件的数据产生形式，用户可在解决实际问

题中用于标记数据或生成新数据，亦可用于比较不同数据的模型结果。 

3.2. 数据类型 

如前所述，本软件处理矩阵数据。以数据格式来区分，可载入 txt, CSV, excel, Mat, SPC, 
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JCAMP-DX 等类型，并提供智慧型的数据载入机制，可智能加载多个样本，构造矩阵数据；

以数据来源来区分，即可处理色谱、质谱和光谱等仪器类型数据，亦可处理理论计算所获

得的数据，如 QSAR 与 QSPR 中的分子拓扑或量化计算描述符等。 

3.3. 化学坐标 

以化学量测数据为例，样本量测通常是响应(如光谱吸收值)随时间或某一具有化学意义的

指标变化得到的系列数值。化学坐标即指每个响应值所对应的时间或具有化学意义的指标。

如下图所示色谱量测中(12 个不同中药人参样本的色谱分析图)，横坐标显示从 7.0 到 73.0

分钟时间范围内的人参色谱分析结果，采样频率为 10 点/1 秒(即每采集一个点，耗时 0.1

秒)，则数据对应的化学坐标即为向量[7.0×60 : 0.1 : 73.0×60]秒。 

 

化学量测所得到的化学坐标具有明确意义。其中 x 轴表示时间或波长等，而 y 轴表示吸光

度或响应值，每个刻度代表一个单位，坐标原点代表 0 时刻或 0 波长。因此数据矩阵中的

数据携带的信息包括坐标信息。 

 

很显然，每个被量测的实际样本，必然包括一个对应的化学坐标。然而该坐标不一

定包含在被载入的数据中。本软件在导入数据时，可根据用户设定的实验条件，自动产生

一个对应的化学坐标。 
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3.4. 数学坐标 

与化学坐标对应，数学坐标是指化学坐标中每个数据点的数学序号所组成的坐标。以上述

图中的色谱分析为例，其化学坐标为化学坐标为[7.0×60 :  0.1 :  73.0×60]秒，一共 39601

个数据点，则数学坐标为向量[1 :  1 :  39601]。因而，在实际的数据载入中，化学坐标可

能不存在，但数学坐标必定存在，通常对应从数学序号 1 开始，间距亦为 1，结束点为数

据总长度的向量。 

 

本软件以化学坐标优先，若数据存在化学坐标，则数据载入完成后的基本数据表，将对应

一个化学坐标，若没有化学坐标，则程序自动为该数据产生一个数学坐标。 

3.5. 数据等长处理 

实因化学量测的实验条件差异，如色谱分析中的保留时间，质谱分析中的质荷比(m/z)，以

及光谱量测中的波长等测量范围的不同，加上采样点间隔的差异，必然导致化学坐标以及

对应的化学坐标点数不同，亦即数据长度不同。 

 

如上所述，本软件分析矩阵数据，若不同样本数据长度存在差异，则无法组成矩阵形式进

行处理。因而，本软件提供便捷的数据插值功能，以用户的设置为目标，在不改变数据本

身特性的情况下，自动将不同长度的样本数据插值成相同长度便于分析。 

 

本软件所涉及的所有差值运算，均为线性插值。 

3.6. 自变量 

自变量实为纯数学术语，通常以 X 表示，指可主动操纵，引起因变量发生某种变化的条件

或因素，是因变量发生的原因。 

 

本软件沿用此术语，但意义上有所不同，指构建 y = f(X)模型中的数据矩阵 X。举例来说，

通过检测农产品(如蔬菜)的近红外光谱，在已构建模型的基础上，便可预测未知样本中的
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农残含量，原因在于目标农药的结构特征已经被所量测的近红外光谱表征。此例中的近红

外光谱则为自变量，亦称数据矩阵，而农残含量则为因变量。 

 

本软件中所述的自变量和因变量，是从模型构建的角度来说的，不可完全套用纯数

学中的概念。 

3.7. 因变量 

因变量是相对自变量而言的，是自变量产生的结果，即因变量 y 随自变量 X 的变化而变化，

通常以 y 表示。在 3.6.中所述的实例中，已经说明因变量及其化学意义。 

 

本软件中，因变量有时亦称为属性值等。 

3.8. 绘图优先性 

本软件提供二维、三维，以及自定义的绘图方式，详情请参见第九章。 

对于一个数据矩阵，若绘制其二维图形，则存在二种可能的绘图操作。以绘制曲线图为例，

其一是将数据的每一行绘成曲线图，表达的意义则是该样本中所有变量的变化情况(如前所

述，本软件约定每一行表征一个样本。)，而另一种方式则是将数据的每一列绘成曲线图，

表达的意义是该变量在所有样本中的变化情况。很显然，即使针对同一数据，上述二种绘

图方式所得到的图形，其表达的意义完全不同。 

 

绘图优先性是本软件提供的绘图功能之一，用户在绘制图形时，可自定义上述不同

的绘图方式，以行(样本)或列(变量)为优先绘制图形。 

3.9. 外部绘图 

用户载入的数据，包括数据矩阵 X 与属性值 y 后，通常以上述化学坐标或数学坐标作为横

坐标，以 X 或 y 的数值作为纵坐标绘图，得到 X 或 y 值随化学坐标或数学坐标的变化关系。

此时绘图时用到外部坐标的信息，称为外部绘图。 
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3.10. 内部绘图 

与外部绘图不同，内部绘图并不以化学坐标或数据坐标作为绘图时的横坐标，而是均以数

据矩阵 X 中的不同行(样本)或列(变量)，或者样本的不同属性值 y(如实际量测值与模型预测

值，或主成分分析所得的不同主成分等)作为横坐标与纵坐标。 

 

  内部绘图仅针对二维或三维散点图。 

3.11. 工程 

本软件以工程(文件)的方式组织整个数据分析过程，即数据分析所载入的数据、可视化图

形、构造的算法流(批方法)、模型和模型对应的图形或表格结果，以及中间结果等，其表

现形式、保存和打开以工程的形式统一管理。 

 

此外，基本数据表划分或“分割”后得到的行划分、列划分或子数据，以及对图形增加图形

标注或标记后得到的新形式，均以在保存或打开时存在于工程中，从而保证用户可完整恢

复和管理数据、图形及其分析结果。 

 

工程文件的打开与保存，亦可以单个节点的形式进行，即工程中所包含的上述内容，分别

以节点形式存在于工程导航栏中，用户可选择性保存其中的某一项或全部内容，打开时则

按照保存的内容完整恢复。 

 

  本软件工程文件的后缀名为“.CDS”。 

3.12. 工程导航栏 

工程导航栏是指本软件主界面左侧列表栏，多级管理各个节点，是本软件的中枢部分，连

接数据、图形、算法流(批方法)，模型及其结果等。 

 数据导入到工程中后，将在工程导航栏中产生基本数据节点。 
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 基本数据表划分或“分割”后得到的行划分、列划分或子数据，在对应数据下，自

动在工程导航栏中产生数据节点。 

 数据绘图得到可视化图形，将在工程导航栏中产生对应图形，并统一管理。 

 用户构造的算法流(批方法)，自动在工程导航栏中产生对应节点。 

 用户建构模型后，该模型及对应的图形和表格结果，以及中间结果等，均在工程

导航栏中产生节点，统一管理。 

 

工程导航栏是本软件的连接中枢，方便用户统一管理产生的各种结果。系统同时提供工程

导航栏的快捷右键菜单功能，针对不同的节点，功能亦动态变化。 

3.13. 节点文件夹 

如前所述，本软件以工程的形式管理数据处理及其结果，并在工程导航栏中集中体现。节

点文件夹则是工程导航栏中管理多个节点的文件夹，并以多级形式存在，比如:  

 基本数据表是工程导航栏中的一个节点文件夹。 

 用户划分或“分割”后，得到行划分、列划分或子数据后，分别以次一级的节点文

件夹列于基本数据表节点文件夹下。 

 用户通过多次数据划分或“分割”后，可能产生多个行划分、列划分或子数据，则

它们分别按类列于对应的节点文件夹下。 

 

节点文件夹是存在于工程导航栏中，是工程组成部分，以多级形式存在和管理。 

3.14. 节点 

节点是工程导航栏中的最小单元，亦是构成节点文件夹的最小单元。如前所述，用户在单

次数据划分或“分割”中所得到的行划分、列划分或子数据，均在工程导航栏中构成一个节

点。每个节点具有丰富的右键菜单，同一类型的节点，其右键功能相同。 
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算法流(批方法)外，用户直接单击节点，均将在界面主窗口中产生对应的图形或表格

结果。 

3.15. 算法流(批方法) 

算法流(批方法)是本软件的核心之一，其详细介绍请参见 2.2.1．，2.2.2.，2.2.3.，以及 8.5.。 

3.16. 批处理 

批处理是一个宽泛的概念，在本软件是指批量进行多个处理或操作，主要包括:  

 批载入: 指一次载入多个相同或不同类型的数据文件。 

 算法流(批方法): 针对数据处理方法和数据的不同，具有多各方面的功能，详见

2.2.1．，2.2.2.，2.2.3.，以及 8.5.。 

 产生报表: 用户从工程导航栏中任意添加并排列多个项目，输出报表。 
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第四章 用户界面 

本章介绍系统的主界面及功能，以便用户快速了解 ChemDataSolution 整体框架与使用。 

  

用户安装完成系统后(具体按照方法请参阅)，双击名为“ChemDataSolution.exe”的文件图

标     ，即可打开软件，出现如下图所示的用户主界面。 

 

在上图中： 

1) 中间位置为起始页面，内容为我公司网站，用户点击相关链接，即可直接在浏览

器中打开对应的内容； 

2) 顶端为系统主要菜单，以 Ribbon 样式呈现，集合软件数据处理的完整功能； 

3) 左侧部分包括到导航栏和节点信息的显示及标注，导航栏汇集用户进行数据处理
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操作后的各种结果； 

4) 其他部分则为辅助功能区。 

 

为方便介绍，系统主界面被划分为如下图所示的四个部分(①-④)，即： 

 主窗口 

 功能菜单区 

 工程导航栏区 

 其他辅助功能区 

 

 

本章不包括实际操作的介绍，具体操作步骤和内容详见其后的各相关章节。 

4.1. 主窗口 

软件的主窗口包括二种模式，程序可根据实际情形自动转换:  

1) 数据编辑模式: 呈现数据集的视图表，如下图所示。 
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 新建工程并载入数据后，将以此模式呈现被载入的数据；用户对数据的操作，以

及分析处理后的数据结果与模型图表结果等均将以此模式呈现。 

 数据编辑模式下的主窗口，亦可被划分为多个不同部分，包括：数据矩阵(自变量

X)，响应向量或矩阵(因变量 y)，以及二者对应的行/列属性描述，具体内容请参

见第六章。 

 建模后得到的模型图表结果，提供右键菜单功能，用户可操作实现数据/图形转

换，具体内容请参见第十二章。 

 数据编辑模式下，可对数据进行 20 种不同操作，例如查找，排序，创建子数据

等，具体内容请参见第六章。 

 

2) 图形查看模式: 呈现数据的可视化图形。 

用户任意选择某一数据表格的一部分或全部，再选择图形菜单中的一种绘图方式，即可绘

制用户需要的图形，如下图所示。 
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图形查看模式下可实现图形的缩放和标注，以及图形中样本/变量的选择和标记等，

详情请参见 9.4.。 

4.2. 功能菜单区 

功能菜单区实现系统的主要功能，一级菜单/标签名称与功能概括见下表:  

序号 一级菜单 主要功能简介 

1 文件 
新建、打开、保存、另存工程，以及最近的工程；打印，打印预览；退出等菜

单项。 

2 主页 
载入数据、系统设置、批处理、报表、用户向导等，涵盖完成数据处理的完整

流程。 

3 图形 1) 数据编辑模式下，显示可绘制的图形类别。 
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2) 图形查看模式下，显示可对图形进行的操作。 

4 预处理 参见 2.1.7.所介绍的内容与功能。 

5 变量选择 参见 2.1.8.所介绍的内容与功能。 

6 建模 参见 2.1.9.，2.1.10.，以及 2.1.11.所介绍的内容与功能。 

7 预测 参见 2.1.12.所介绍的内容与功能。 

8 窗口 视图窗口操作。 

9 帮助 参见 2.1.13.所介绍的内容与功能。 

10 选项 软件整体样式风格、文字的设置。 

 

以下对功能菜单区中一级菜单分别做简要介绍，详细内容请参见各相关章节。 

4.2.1. 文件 

点击文件菜单后，显示如下图所示的内容:  
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文件菜单中各部分的详细功能，见下表:  

序号 功能名称 图标 快捷键 功能描述 

1 新建工程 
 

Ctrl + N 新建一个空白工程。 

2 打开工程 
 

Ctrl + O 打开已有工程。 

3 保存工程 
 

Ctrl + S 保存当前工程。 

4 工程另存为 
 

 
将当前工程另存到一个新的文件路径位置，或另存为

一个新的文件名。 

5 关闭工程 
 

 
关闭当前工程。若未保存对当前工程文件的修改，则

关闭前程序会自动提示。 

6 打印 
 

Ctrl + P 打印当前活动窗口中的内容。 

7 打印预览 
 

 预览当前活动窗口中内容的打印效果。 

8 退出 
 

 关闭系统。 

9 最近的工程   
显示最近打开过的工程文件名称，可直接点击文件，

以打开对应的工程。 

 

更多内容详情请参见第七章。 



  

 

 第 42 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

4.2.2. 主页 

点击主页菜单后，显示如下图所示的内容:  

 

 

主页中包含系统的关键功能，可实现基于算法流(批方法)的数据处理全流程。主页中主要

提供针对工程，而非具体数据处理的功能。基于不同的功能类型，将主页分为如下 5 个功

能组。 

 文件 

 设置 

 批处理 

 报表 

 帮助 

 

上述 5 个功能组的功能名称及描述见下表： 

序号 功能组别 功能名称 功能描述 

1 文件 

新建工程 新建一个空白工程。 

打开工程 打开已有工程。 

保存工程 保存当前工程。 

从单个文件载入数据 导入单个文件数据到工程中。 

从文件夹批载入数据 批量导入文件夹中的数据到工程中。 
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从数据库载入数据 导入数据库中的数据到工程中。 

插入数据 插入一个新的数据到工程中。 

导入节点 从已有工程中导入某个节点到当前工程。 

2 

设置 

 

偏好设置 设置用户使用软件的偏好。 

参数设置 统一设置数据处理方法的参数。 

3 

批处理 

 

新建批 创建一个新的算法流(批方法)流程。 

修改批 修改一个已经创建好的算法流(批方法)流程。 

应用批 往算法流(批方法)中添加数据，执行数据处理流程。 

4 报表 产生新报表 创建一个新的报表。 

5 帮助 

用户向导 帮助用户更快使用本软件。 

关于我们 访问关于本软件和本公司的信息。 

4.2.3. 图形 

图形标签是关联标签，当选中相应的项时图形标签才会显示。图形标签中的命令选项会根

据所选中内容的不同而适时变化。如前所述，当选中工程导航栏中的数据项时，图形标签

中的命令选项是选择绘图方式，如曲线图，散点图等；当选中的是图形项时，图形标签中

的命令选项是各种图形工具，如加标注，放大/缩小等。 

4.2.3.1. 绘图方式 

在数据编辑模式下点击图形菜单后，显示如下图所示的内容:  
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选中工程导航栏中的数据节点，主窗口即进入数据编辑模式，此时便可访问绘图功能，选

择其中的全部或部分数据，可绘制图形。本软件提供 8 种数据绘图方式如下表所示:  

序号 绘图类型 图标 说明 

1 曲线图 
 

以曲线形式显示一个向量或矩阵，并可定义绘图优先性(行或列优

先)，以及图形坐标。 

2 散点图 
 

类似于曲线图，但以不连续点的形式表达数据。 

绘图时可选择内部作图或外部作图，并可定义绘图优先性(行或列

优先)，以及图形坐标。 

详细内容请参见 3.8.，3.9.和 3.10.。 

3 条形堆积图 
 

以条形堆积的形式显示一个向量或矩阵，可定义绘图优先性，当

数据维数大于 1 时，则以不同颜色条形堆积的形式绘出。 

4 填充图 
 

颜色填充曲线图下面积后得到的图形。 

5 棒状图 
 

以棍棒状形式显示一个向量或矩阵。 

类似于条形堆积图，差异在于线形更粗，当数据维数大于 1 时，

不同线条并不重叠堆积在一起，而是相邻并排，以不同颜色标示。 

6 三维散点图 
 

类似于二维散点图。在二维的基础上，增加一个数据维度，在立

体空间中显示数据点。 
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7 三维表面图 
 

以颜色深浅表示数据值大小，相邻数据间以插值形式平滑过渡，

构造覆盖整个数据区域表面的立体图形。 

8 用户自定义 
 

用户可同时选择多个矩阵数据，并根据所定义的绘图方式一并绘

制出来。 

4.2.3.2. 图形工具 

在图形查看模式下，程序会自动跳转到图形工具，显示如下图所示的内容，此时可使用图

形工具可对当前被打开的图形进行各种操作。 

 

 

有关图形工具的更多功能详情请参见 9.4.。 

4.2.4. 预处理 

点击预处理菜单后，显示如下图所示的内容: 

 

 

本软件完整包括主要数据预处理的功能，提高数据的可用性与数据质量，从而在后续的变

量选择，建模与模型应用中得到更稳健可靠的结果。亦包括数据的运算功能，即原始数据

样本或变量的变换，以及基于原始数据的运算产生新的样本或变量。 

 

上述预处理方法特别适合色谱、质谱和光谱等科学仪器数据的分析。 

    

预处理方法的具体内容介绍，请参考预处理章节。 
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4.2.5. 变量选择 

点击变量选择菜单后，显示如下图所示的内容: 

 

 

本软件同时涵盖可用于分类和回归建模的变量选择方法；每类方法包括迄今为止的经典重

要方法，化学数据分析中较常用的方法，以及最新的方法等，可满足用户的广泛需求，并

可基于本软件提供的不同方法处理用户数据，得到综合比较结果。 

 

各变量选择方法的具体内容，请参考变量选择章节。 

4.2.6. 建模 

点击建模菜单后，显示如下图所示的内容: 

 

 

本软件可同时进行探索性分析，以及分类与回归建模，并包含针对二类以上问题的分类方

法和二个以上属性的回归方法，同时亦包括非线性建模方法。基于此，本软件可解决绝大

部分化学与生物分析中的数据处理问题。 

 

各建模方法的具体内容，请参考建模章节。 

4.2.7. 预测 

点击预测菜单后，显示如下图所示的内容: 
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基于 4.2.6.中方法所建立的模型，可对新的数据样本进行验证，以及对未知的数据样本进

行预测；基于所用模型的不同，可分别处理分类与回归问题的预测。 

 

各验证、预测方法与流程的具体内容，请参考预测章节。 

4.2.8. 窗口 

点击窗口菜单后，显示如下图所示的内容: 

 

 

窗口菜单功能分为两组，一组是对工作区中的各标签页的窗口管理(如平铺或重叠)，另一

组是对程序主窗口的视图管理，主要包括工程栏和程序运行信息的显示与隐藏。窗口管理

提供以下功能:  

序号 功能名称 图标 功能描述 

1 平铺窗口 
 

将工作区内已打开的窗口平铺显示。 

2 层叠窗口 
 

将工作区内已打开的窗口层叠显示。 

3 上一个活动窗口 
 

显示当前窗口的上一个活动窗口。 
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4 下一个活动窗口 
 

显示当前窗口的下一个活动窗口。 

5 关闭所有窗口 
 

关闭工作区内所有已打开窗口。 

6 关闭当前窗口 
 

关闭工作区内当前显示窗口。 

7 关闭其它窗口 
 

关闭工作区内除当前显示窗口外的所有窗口。 

8 关闭左侧窗口 
 

关闭工作区内当前显示窗口的左侧窗口。 

9 关闭右侧窗口 
 

关闭工作区内当前显示窗口的右侧窗口。 

10 切换窗口 
 

工作区内已打开的窗口间快速切换。 

 

视图管理提供以下功能:  

序号 功能名称 图标 功能描述 

1 工程栏 
 

显示/隐藏用户界面左侧的工程导航栏。 

2 程序运行信息 
 

显示/隐藏程序运行信息窗口。 

 

视图管理中的功能设为开/关双控键，点击图标可在显示与隐藏之间切换。 
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4.2.9. 帮助 

点击帮助菜单后，显示如下图所示的内容: 

 

 

帮助菜单主要包括本软件的授权和帮助信息，以及登录访问本公司网站等。 

序号 功能名称 图标 功能描述 

1 修改授权 
 

修改用户使用本软件的授权。 

2 更新 
 

在线更新本软件的功能或方法等。 

3 版权 
 

显示本软件的版权相关信息。 

4 使用帮助 
 

以 CHM 文件的形式，显示本软件的完整使用帮助。 

5 用户向导 
 

以简洁导向的形式，帮助用户快速入门，使用本软件。 

6 关于我们 
 

访问/获取本软件和本公司信息。 

4.2.10. 选项 

选项菜单提供对软件工作环境的设置功能，用户可对软件的窗体样式、动画、字体进行设

置，同时用户亦可自定义功能区样式，如下图所示。 
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本软件采用 Ribbon 菜单模式，选项主要用于设置该类菜单样式，用户可根据个人喜

好修改。 

4.3. 工程导航栏区 

如前所述，工程导航栏是本软件的中枢系统，以节点文件夹和节点的形式，集中、清晰、

有序管理软件使用过程中所涉及的数据，可视化图形，算法流，数据处理中间结果，模型

结果(表格和图形)，类似于文件夹与文件的管理形式。本小节介绍工程导航栏的基本功能

与应用，主要内容包括:  

 什么是工程导航栏 

 工程导航栏中的节点文件夹和节点 

 对节点的管理 

4.3.1. 什么是工程导航栏 

工程导航栏将工程中的内容(数据，图形，结果等)以树状结构的形式，分不同级别显示；

最低层级即为具体的内容，称为节点，单击某具体借点后，相关内容将在主窗口中显示；

节点的上一级或多级则为节点文件夹，单击文件左侧三角形 ，或者双击节点文件夹，

即可打开。 

 

算法流节点直接显示，不再出现在主窗口中，但算法流中各方法的详细信息和参数

则显示在左侧下方的信息栏中，并可通过注释功能添加用户标注。 
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下图为一个典型的工程导航栏内容。从图中可以看出，工程导航栏以树状图的形式，分级

别清晰管理不同的节点文件夹，以及每个节点文件夹下对应的具体节点。 

 

4.3.2. 工程导航栏中的节点文件夹和节点 

节点是工程导航栏的最小单元，分为数据，图形和算法流等；节点文件夹则分为不同级别，

最低一级文件夹直接涵括节点，而高一级的文件夹则包含低一级的文件夹，如前所述，完

全类似于文件和文件夹的关系。 

 

一般来说，工程导航栏中可能出现的节点文件夹及节点包括如下几种类型:  

序号 节点文件夹/节点类型 内容描述 

1 基本数据表 包含样本和变量的数据矩阵。 

2 行划分数据 包含所有变量，部分样本的数据矩阵。 

3 列划分数据 包含所有样本，部分变量的数据矩阵。 
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4 子数据 包含部分样本，部分变量的数据矩阵。 

5 图形 包含一种或多种图形。 

6 模型 包含建模结果。 

7 验证 包含新样本的验证结果。 

8 预测 包含未知样本样本的预测结果。 

9 算法流 成功新建一个包含多个数据处理方法的算法流后，程序所产生的

节点。 

 

节点文件夹和节点的产生及命名规则，如下表所述。用户可通过右键功能修改。 

序号 节点文件夹或节点 名称 图标 命名规则 

1 
导入工程的原始数据

(节点) 
分二种情形 

 

若导入到已有数据中，则保持名称不

变；若导入为新的基本数据表，则采

用被导入数据文件名。 

2 
行划分子数据(节点

文件夹) 
Row Sets 

 

汇聚各相同类型节点，命名唯一。 

3 行划分子数据(节点) 依次编号 

 

第一个节点名称为 Rsets，其后的节

点则依次添加序号，比如”Rsets_1”。 

4 
列划分子数据(节点

文件夹) 
Column Sets 

 

汇聚各相同类型节点，命名唯一。 

5 列划分子数据(节点) 依次编号 

 

第一个节点名称为 Csets，其后的节

点则依次添加序号，比如”Csets_1”。 
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6 
其他类型子数据(节

点文件夹) 
Sub Sets 

 

汇聚各相同类型节点，命名唯一。 

7 
其他类型子数据(节

点) 
依次编号 

 

第一个节点名称为 Ssets，其后的节点

则依次添加序号，比如”Ssets_1”。 

8 
可视化图形(节点文

件夹) 
Plots 

 

汇聚各相同类型节点，命名唯一。 

9 可视化图形(节点) 
依图形类型

不同 
依类型而变化 

依曲线图，散点图等类型不同而变

化；以曲线图为例: 第一个节点名称

为 Line，其后的节点则依次添加序号，

比如”Line_1”。 

10 算法流(节点) 

Batch 

Processing 

Methods 
 

第一个算法流节点名称为 BAT，其后

的节点则依次添加序号，比

如”BAT_1”。算法流中的不同方法则

按序显示在工程栏中。 

11 模型(节点文件夹) 
综合建模数

据与方法 
 

由二部分构成，前一部分为建模时所

采用的数据，后一部分则为建模所用

的算法流或方法。 

最高级的模型结果节点文件夹中，通

常再包含多个节点文件夹，如 Raw 

Data(原始数据)，Batch Methods 

Used(算法流)，Overview(关键结果汇

总)，Modeling(模型表格结果)，

Cross-validation(建模中交互检验结

果)，Plots(模型图形结果)和

Intermediate Results(算法流中不同方
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法的中间结果)等。 

12 模型(节点) 

依表格与图

形结果而不

同 

依表格与图形结

果而不同 

不同建模方法所得节点有差异，但相

同建模方法所得结果固定。 

13 
新样本验证(节点文

件夹) 

New Data 

Validation  

新样本验证结果作为一个节点文件

夹，置于模型文件夹中，包括 Raw 

Data(原始数据)，Overview(关键结果

汇总)，Validation(验证结果)和

Plots(图形)四个文件夹。 

14 新样本验证(节点) 

依表格与图

形结果而不

同 

依表格与图形结

果而不同 
根据上述不同节点文件夹而变化。 

15 
未知样本预测(节点

文件夹) 

Unknown 

Data 

Prediction 
 

未知样本验证结果作为一个节点文

件夹，置于模型文件夹中，包括 Raw 

Data(原始数据)，Prediction(预测结果)

和 Plots(图形结果)三个文件夹。 

16 未知样本预测(节点) 

依表格与图

形结果而不

同 

依表格与图形结

果而不同 
根据上述不同节点文件夹而变化。 

17 其他(节点) 
Item 

Favorites 
 

汇聚用户所有选择性添加的节点，命

名唯一。 

      

新建工程后，通过不同方式导入的数据，将数据节点的形式显示在工程导航栏中；
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其后对数据的可视化绘图，则以节点文件夹的形式显示为下一级。 

 

数据节点文件夹：如前所述，及其后部分亦将介绍到，本软件同时提供基本数据(从

原始数据文件、文件夹或数据库中导入得到)，以及对基本数据进行某种行或列的划分，截

取其中的部分或全部数据，以产生新的子数据。这些新产生的子数据将分成三类，分别存

放在三个不同的数据节点文件夹中，即行划分，列划分和子数据(非行划分或列划分节点文

件夹)。 

 

数据节点：用户对基本数据表操作得到的具体行划分，列划分和子数据，则显示在

对应的数据节点文件夹下。 

 

用户构造的算法流，亦以节点的形式显示在工程导航栏中。用户构造模型时，首先产生一

个节点文件夹，模型中的具体内容，拷贝执行不同方法得到的中间结果，表格，图形等则

以具体节点的形式，显示在该节点文件夹内。新样本验证与未知样本预测中所产生的节点

文件夹及节点，插入在所应用的模型节点文件夹下。 

 

若使用算法流分析数据，且该算法流中包含多个建模方法，则模型结果以不同节点文件夹

的形式分别显示，即建模所分析的数据和所使用的算法流相同，模型结果亦单独显示在不

同模型节点文件夹下。 

 

Item Favorites，即我的收藏节点，汇集用户随时加入的重要内容，可以是数据，图形或模

型结果，方便快速产看关键内容，尤其是用户可以在数据处理的过程中即时、逐步添加，

尤其对于需要添加到报表中的内容，用户可添加到该文件夹，使用时可快速便捷选择。 

 

除算法流之外，节点文件夹和节点名称以英文为主，用户可自行修改。 
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4.3.3. 节点文件夹与节点的操作 

工程导航栏中节点文件夹和节点均具有完整的右键菜单功能，通过这些功能，可非常方便

地实现对文件夹和节点的操作及管理。 

 

除模型以外的节点文件夹 ，均仅具有重命名，删除和搜索三个功能。详情请参见

第五章。 

 

模型节点文件夹以及具体节点，其右键菜单功能与类型具有关联性，即不同节点文件夹及

节点类型，右键菜单功能亦不尽相同，详细描述见下表。 

序号 节点文件夹或节点 右键菜单功能 说明 

1 基本数据节点 

 

数据是数据处理的基础和根本。因此针对基

本数据节点的右键菜单功能非常丰富、全

面。主要包括如下几个大类： 

1) 节点的操作和管理。 

2) 数据的直接分析处理和建模。 

3) 数据的基本处理，如数据的检查与保

存。 

2 行划分数据节点 

 

与基本数据节点雷同。 
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3 列划分数据节点 

 

与基本数据节点雷同。 

4 子数据节点 

 

与基本数据节点雷同。 

5 图形节点 

 

针对图形节点的功能，则包括对节点的管

理，以及图形的类型转换和图形保存等。 

6 模型节点文件夹 

 

针对模型节点的功能，最重要的在于模型的

修改，这也是本软件的重要体验之一。 
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7 验证节点 

 

包括对节点的基本操作功能。 

8 预测节点 

 

包括对节点的基本操作功能。 

9 算法流(批方法)节点 

 

包括对节点的基本操作功能。 

10 
节点文件夹(模型节点

文件夹除外) 

 

包括对节点的基本操作功能。 

系统固定此节点名称，不支持重命名，以免

给用户造成困扰。 

实因系统在使用过程中将产生大量数据，图形和模型结果等，因而本软件提供便捷的搜索

功能，且可选择性对某一具体节点文件夹或者整个工程导航栏进行搜索，方便用户获得快

速查看结果，详情请参见 5.3.。 

 

更多详细内容请查看节点管理章节。 

4.4. 其他辅助功能区 

4.4.1. 快速访问工具栏 

快速访问工具栏默认位于功能菜单区上方，如下图所示，用户可根据使用个人习惯设置常

用命令的快捷方式。 
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4.4.2. 自定义快速访问工具栏 

点击快速访问工具栏右侧的下三角按钮，用户即可对快速访问工具栏进行如下图所示的自

定义设置。 

 

 

 添加/删除快速访问工具栏上的功能按钮: 添加/删除方法是选中/不选中对应功

能的多选框。 

 移动快速访问工具栏到功能区上方/下方。 

 最小化功能菜单区。 

4.4.3. 信息显示区 

信息显示区的内容，跟随用户选择的节点文件夹或节点的不同动态变化。以一个基于 PCA

的建模为例，信息显示区如下图所示，包括针对 PCA 分析方法的各参数内容。 
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4.4.4. 添加注释区 

添加注释区是信息显示区的有效补充，方便用户添加信息显示区内不足的内容，以及用户

需要标注的内容，方便日后查看和记忆等，如下图所示。 

 

4.4.5. 程序运行信息显示区 

该区域显示程序运行过程中的信息，或者对系统进行某种操作后的说明性信息，如下图所

示。  

 

     不同程序运行信息以分类的形式，分别标记，且可清除或者保存。根据实际情形，

信息以中文或英文的形式显示。 

  



  

 

 第 61 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

第五章 节点文件夹与节点的管理 

事实上，尽管此章节前已部分介绍节点文件夹及节点(如 4.3.3.)，但并未提及任何产生节点

文件夹与节点的方法和过程。实因保证本实用手册可读性的要求，在第四章的基础上，随

即介绍对节点文件夹和节点管理的内容。 

 

节点文件夹和节点的管理通过其右键菜单功能来实现。不同类型的节点具有不同的操作命

令(右键菜单的对应关系请查看 4.3.3.)。如前所述，节点的右键菜单功能包括如下三种情形:  

     

 

总结上图中节点文件夹和节点的功能，可概括如下表。 

序号 操作名称 功能描述 说明 

1 删除 
删除节点文件夹或节点，操作具

有不可逆性，须谨慎使用。 
无。 

2 重命名 
为节点文件夹或节点赋予一个

新的名字，新名字不得与该节点

无。 
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文件夹或节点中同级目录下的

其他名字相同。 

3 搜索节点 

在整个工程中搜索含有用户自

定义字符的节点文件夹或节点，

搜索成功后跳转并选中结果。 

在搜索界面，用户可选择仅存在于某

子节点文件夹或节点中的信息。 

4 保存 
仅保存此节点文件夹或节点到

工程文件中。 

支持基本数据和模型节点文件夹或

节点。 

5 加入收藏 
将用户感兴趣的节点或重要节

点加入到收藏节点文件夹中。 
仅支持数据节点和图形节点。 

6 预处理方法选择 
以用户被选节点作为数据来源，

任意选择预处理方法处理数据。 
仅支持数据节点。 

7 变量选择 

以用户被选节点作为数据来源，

任意选择变量选择方法处理数

据。 

仅支持数据节点。 

8 建模 
以用户被选节点作为数据来源，

任意选择建模方法处理数据。 
仅支持数据节点。 

9 图形 

1) 对数据节点，此操作的意义

是: 以当前节点作为数据绘

出不同图形，如曲线图，散

点图，条形堆积图等； 

2) 对图形节点，此操作的意义

是: 以当前节点所使用的数

据，重新绘出不同的图形，

如曲线图，散点图，条形堆

仅支持数据和图形节点，但对两类节

点的意义不同。 
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积图等。 

10 添加数据 添加数据到当前节点。 

仅支持基本数据节点，功能类同于从

文件夹批量载入数据时，选择载入数

据到已有的数据中。 

11 检查数据合法性 

检查数据是否包含非法数据(如

nan 等不可被处理的内容)，方便

用户快速修改或替换数据。 

仅支持数据节点。 

12 复制数据 

复制当前数据节点的内容为一

个新的数据节点，即产生一个相

同的节点，方便用户保存或重新

处理数据。 

仅支持数据节点。 

13 保存为 txt 文件 
将当前节点内容另存为 txt 文

件。 
仅支持数据节点。 

14 添加到数据库 
将当前节点内容添加到数据库

中。 
仅支持数据节点。 

15 保存为 PDF 文件 将当前图形另存为 PDF 文件。 仅支持图形节点。 

16 模型修改 
通过修改数据或建模方法，重新

产生新的模型。 
仅支持模型节点。 

 

数据节点包括基本数据表，以及在此基础上所得到的行划分、列划分、子数据节点

和数据经过某些数据处理过程后得到的新数据。 

 

接下来依次介绍表中所述的节点文件夹和节点操作功能。 
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5.1. 删除 

删除功能与普通的文件操作无异。 

操作步骤: 

    步骤 1: 选中节点文件夹或节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击删除菜单项，此时弹出下图所示的对话框:  

 

 

步骤 3: 选择确定，删除该节点；选择取消，则取消删除操作。 

 

删除节点文件夹或节点后，该操作具有不可逆性，请谨慎使用。 

5.2. 重命名 

为节点文件夹或节点赋予一个新的名字，新名字不能与该节点同级目录下的其他名字相同。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击重命名菜单项，当前节点会变为编辑状态，如下图所示:  
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    步骤 3: 输入用户属意的新名字，若输入的名字与同级目录下的其他名字相同，则会

以图的形式提示用户；否则则重命名成功。 

 

 

5.3. 节点搜索 

节点搜索是本软件提供的个性化功能之一。用户在使用系统的过程中，往往在工程导航栏

中产生大量的信息列表，包括数据和图形，特别是模型等。通过节点搜索功能，用户可快

速获得含有某一字符的名称，找到需要的结果。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击搜索节点菜单项，弹出如下对话框:  

     



  

 

 第 66 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

步骤 3: 在编辑框中输入要搜索的节点文件夹或节点名称，搜索结果则会随输入内容

的改变而动态变化，如下图所示:  

 

 

用户亦可仅显示某子节点文件夹下所含有的内容，如点击按钮只显示[m5specNIR]的

子节点，即可过滤掉其他满足搜索条件的节点，以快速提炼结果。 

 

步骤 4: 在搜索结果列表中选中某一项内容，点击确定按钮，则可跳转至工程中的对

应节点上，方便用户即时查看。点击取消按钮，则取消操作，并关闭对话框。 

5.4. 保存 

如前所述，本软件以工程形式管理工程导航栏中的数据、图形和模型结果及信息。因此，

这些结果和信息的保存必须以工程文件的形式存在。以工程形式保存的结果和信息，用户

可以工程文件的形式打开还原。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点文件夹或节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击保存菜单项。 

若所选节点为基本数据，则弹出如下对话框:  
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因为智能，所以简单！ 

 

 

默认文件名为节点的名字，文件后缀为.CDS。若所选节点为模型，且子节点中无验证节点

和预测节点，则弹出如下对话框:  

 

默认文件名为节点的名字，文件后缀为.CDS。若所选模型节点中包含验证节点或预测节点，
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则先弹出如下对话框:  

 

 

在这个对话框中可以选择是否选择，以及选择保存哪些验证或预测子节点，选择完成后点

确定按钮，再弹出如下对话框:。默认文件名为节点的名字，后缀亦为.CDS。 
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步骤 3: 选择保存路径，点击保存按钮，即可保存节点文件夹内容到工程文件中。 

此功能仅支持基本数据节点和模型节点。 

5.5. 加入收藏 

用户将节点加入收藏夹，方便管理和使用。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击加入收藏菜单项，便将该节点加入到 Item Favorites 节点中，

如下图所示:  

 

 

收藏夹下的节点不仅包含原节点的名字，亦包含原节点的根节点的名字(原节点是根节点时

除外)。任何对收藏夹下的节点的操作(删除功能除外)，亦是对原节点的操作。 

 

收藏节点的二个主要功能是：方便用查看和比较重要表格及图形结果；方便用户产

生报表，即将集中于收藏文件夹中的项目，同时快速加入到报表中，而无需从大量的节点

文件夹和节点中逐个选择。 
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因为智能，所以简单！ 

5.6. 预处理 

以用户自选节点作为数据来源，采用本软件所提供的各种预处理方法分析数据，仅支持数

据节点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击预处理方法选择菜单项，选择一个具体的预处理方法，如下

图所示:  

 

 

单击菜单项，弹出被选的预处理方法对话框，所选节点数据自动加载到数据预处理窗口中，

如下图所示(以减半插值为例) :  
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    步骤 3: 接下来的操作及更多预处理方法对话框请参考预处理章节。 

5.7. 变量选择 

以用户自选节点作为数据来源，运用本软件提供的各种变量选择方法分析数据，仅支持数

据节点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击变量选择菜单项，再选择一个具体的变量选择方法，如下图

所示:  
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单击菜单项，弹出被选变量选择方法对话框，所选节点数据自动加载到变量选择窗口中，

如下图所示(以不加权方法为例) :  
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    步骤 3: 接下来的操作及更多变量选择方法对话框请参考变量选择章节。 

5.8. 建模 

以用户自选节点作为数据来源，运用本软件提供的各种建模方法分析数据，仅支持数据节

点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击建模菜单项，再选择一个具体的建模方法:  

 

 

单击菜单项，弹出被选变量选择方法对话框，所选节点数据自动加载到变量选择窗口中，

如下图所示(以 PCA 法为例) : 
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步骤 3: 接下来的操作及更多建模方法对话框请参考建模章节。 

5.9. 图形 

关于图形功能的描述及说明，详情请参见第九章。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击图形菜单项，再从子菜单中任意选择一项。 

 第一种情形: 若选择数据节点，则界面如下图所示。 
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 第二种情形: 若选择图形节点，则界面如下图所示。 

 

 

    步骤 3: 选择某种绘图方式后，弹出该绘图方式所对应的对话框，以棒状图为例，对

话框如下图所示。绘图方式不同，该对话框可能亦随之改变。 
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    步骤 4: 接下来的操作以及更详细的绘图方式请参考图形章节。 

5.10. 添加数据 

添加数据到当前节点，功能雷同于从文件夹批量载入数据，且选择载入新数据到已经存在

的基本数据表中的情形，仅支持基本数据节点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击添加数据菜单项，弹出如下对话框(即从文件夹批量载入数据

的界面，详见下图:  

 

 

    步骤 3: 接下来的操作以及更详细的内容请参考主页 -> 从文件夹载入数据章节。     

 

本软件提供用户在处理数据的过程中，再次导入数据的功能，极大方便数据分析比

较。 
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因为智能，所以简单！ 

5.11. 检查数据合法性 

检查数据合法性是指检查数据中是否包含程序无法处理的数据或非法字符，仅支持数据节

点。所谓非法数据通常是指 nan 和 inf 二种情形。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击检查数据合法性菜单项，若所选数据节点中全部数据均合法，

则出现如下图所示的提示信息。  

 

 

若数据表中含有非法数据，则出现如下图所示的提示信息。 

 

 

选择否，退出提示对话框，数据表保持原样，不做任何修改；若选择是，则弹出如下图所
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示的对话框，允许用户输入需要替换的数值:  

 

 

点击确定便可将原数据表中的非法字符进行替换；若点击取消按钮，则取消替换，数据表

仍然保持原样。数据替换成功后，出现如下信息提示用户。 

 

5.12. 复制数据 

复制当前数据节点中的内容为一个新节点，仅支持数据节点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击复制数据菜单项，即可得到一个复制后的新节点，如下图所

示:  
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5.13. 保存为 txt 文件 

将当前数据节点中的内容另存为一个 txt 文件。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击保存为 txt 文件菜单项，弹出保存对话框，如下图所示： 

 

 

文件名默认保存为节点名.txt。用户选择路径后，点击保存即可保存数据节点的内容

到节点名.txt 文件中。 

5.14. 添加到数据库 

将当前数据节点中的内容添加到数据库中，仅支持数据节点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 
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因为智能，所以简单！ 

    步骤 2: 右键菜单中单击添加到数据库菜单项。 

步骤 3: 接下来的步骤请参考主页 -> 从数据库载入数据章节。 

 

     用户可在将数据添加到数据库时，对每个数据样本添加说明信息。 

5.15. 保存为 PDF 文件 

将当前图形另存为 PDF 文件，仅支持图形节点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 

    步骤 2: 右键菜单中单击保存为 PDF 文件菜单项，弹出如下图对话框。文件名默认为

节点名.pdf。 

 

 

    步骤 3: 选择保存路径，点击保存即可保存节点内容到 PDF 文件中，如下图是所保存

PDF 文件的截图。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

从图中可以看出，保存为 PDF 文件的图形分辨率高，清晰度好，完全能满足各种苛

刻的应用需要，如发表高质量的研究论文，或出版书籍著作等。 

5.16. 模型修改 

模型的构建往往需要进行较多的前期处理，包括数据准备和数据质量提高等。若用户构建

模型后，其结果并不理想，或者希望修改数据或方法建立新的模型，则可通过模型修改功

能快速获得新的模型结果，而无需重新开始所有的分析处理。毫无疑问，本功能仅支持模

型节点。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中节点，点击右键。 
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因为智能，所以简单！ 

    步骤 2: 右键菜单中单击模型修改菜单项，弹出如下对话框:  

 

 

修改模型可修改以下二部分的内容:  

1) 改变数据: 通过第一个标签页改变建模数据。数据来源可以是标记或未被标记的数

据，即通过已建模型的图形结果，从图中直接标记数据样本或变量，亦可以是新

数据。 

 

若在选择数据框中选择使用标记或未被标记的数据，则通过图形中标记的样本或变量选择

数据，如下图所示:  

 

 

变量和样本的选择均包括三种情形，即 
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 标记。 

 未标记。 

 所有。 

 

其中标记单选框仅在原数据中有被标记的数据才有效，同样未标记单选框也只有在原数据

中有未被标记的数据才有效，所有选项则总是有效的。此时，用户可选择如下表所示的方

式，产生不同情形的新数据。 

 

变量 

标记 未标记 所有 

 

 

 

样本 

 

标

记 
情形 1 情形 2 情形 3 

未

标

记 

情形 4 情形 5 情形 6 

所

有 
情形 7 情形 8 情形 9 

 

从上表可以清楚地看出，获取新数据的丰富形式，极大地提高了本软件的用户体验与可用

性。若选择新数据时，则显示如下界面，此时用户可选择全新的数据进行建模。 
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使用新数据指的是用户从工程中选择一个不同的数据节点作为训练集构建模型。 

有关训练集，验证集和预测集的更多内容，请参考主页 -> 批处理 -> 应用批章节。 

 

2) 改变建模方法: 通过第二个标签页实现改变建模方法，从而重构模型，如下图所示。

建模方法选择，以及参数设置等更多内容，请参考主页 -> 批处理 -> 修改批章节。 

 

 

步骤 3: 点击应用或确定，即可重新建模。 

在上述图中，若复选框 处于未被选中的状态，则重新建模的结果将

作为一个新的模型节点加入到工程中；若该复选框处于选中状态，则重新建模的结果节点

将替换以前的模型节点。若重新建模失败，则显示如下图所示的对话框，提示建模出错。 
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     模型修改具有优异的用户体验，使用得当，可极大提高数据分析的效率。 
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第六章 基本数据表 

基本数据表是数据处理的起始点，在正式详细介绍本软件的菜单功能前，先介绍这一部分，

以使用户对数据表及其操作功能有更好的认识。本软件所述的基本数据表是指用户新建工

程后，通过如下三种方式载入到工程中的数据，详情请参见 2.1.1.以及 8.1.。 

 从单个文件载入数据。 

 从文件夹载入数据。 

 从数据库载入数据。 

 

实际的数据分析处理，可以是基本数据表，亦可以是在基本数据表的基础上，通过如下三

种方式得到的新数据： 

 对基本数据表重新提取划分后，得到的行划分、列划分或子数据。 

 对基本数据表进行某种预处理或分析后得到的新数据。 

 综合以上二种方法得到的新数据。 

 

本软件支持一个工程内含有多个基本数据表。在通过上述三种方式导入数据时，用户可选

择将数据导入已有的基本数据表，或者导入到新的基本数据表。行划分、列划分、子数据

表，以及经过数据分析处理后得到的数据表，使程序自动记录相关信息后，所得到基本数

据表的关联表。其右键菜单操作和功能与基本数据表不完全相同。 

 

用户可在完成对基本数据表的操作和管理后，再对其进行划分或分析，得到行划分、

列划分、子数据表，或数据处理得到新的数据等。 

 

具体来说，用户创建一个新的工程，导入数据后即产生一个基本数据节点，其内容

就是基本数据表。对行划分，列划分和子数据表的操作是对基本数据表操作中的一部分，

实因各数据表的结构一致，故此处仅对基本数据表进行详细介绍。 
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6.1. 基本数据表的获取 

基本数据表通过从文件或文件夹中载入数据，或者从数据库中导出数据获得，相关内容已

在 2.1.1.中有基本介绍，用户可以参考阅读；详细的数据载入操作则可参考 8.1.。 

6.2. 基本数据表的结构 

基本数据表可划分为五个部分，如下图所示:  

 

      

数据表中的行、列均有序号标记(图中所述行号和列号)。双击数据表中的任一单元格即进

入编辑状态，用户可修改对应的数据或字符。图中数字所代表的区域依次表征如下内容:  

 数据矩阵 X(自变量)。 

 变量的化学坐标(或数学坐标)。 

 变量属性(如变量名称等)。 

 属性矩阵 y(因变量)。 

 样本属性(如样本名称等)。 

接下来依次介绍各区域的操作功能。 
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6.3. 对数据矩阵 X(自变量)的操作 

数据矩阵 X(自变量)的操作，除编辑操作外都是通过右键菜单实现的。如上图所示，数据矩

阵 X 的基本元素是单元格，由此衍生整行或整列。 

 

用户点击单元格，整行或整列时的右键菜单功能亦是有所不同的，如下表所示。 

序号 数据区域 右键菜单功能 说明 

1 单元格 

 

单元格是数据表格最小元素，其右键功能包括： 

1) 创建子数据。 

2) 剪切、复制、复制(带表头)、粘帖。 

3) 查找、范围查找、检查数据合法性、替换。 

4) 跳转到某一行、跳转到某一列。 

2 整行 

 

整行是指包含某一行中所有元素(变量)的一个向量。其右键

功能包括： 

1) 产生行划分。 

2) 剪切、复制、复制(带表头)、粘帖。 

3) 插入、添加到末尾、删除。 

4) 查找、范围查找、检查数据合法性、替换。 

5) 跳转到某一行、跳转到某一列。 

6) 输出到数据库。 
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3 整列 

 

整行是指包含某一行中所有元素(变量)的一个向量。其右键

功能包括： 

1) 产生列划分。 

2) 转换为因变量。 

3) 剪切、复制、复制(带表头)、粘帖。 

4) 插入、添加到末尾、删除。 

5) 查找、范围查找、检查数据合法性、替换。 

6) 升序排列、降序排列。 

7) 跳转到某一行、跳转到某一列。 

右键菜单的样式基本相同(些许差异)，其差异通过其激活状态和功能的添加和删除来体现。

接下来依次介绍上述所有功能。 

6.3.1. 创建子数据 

用基本数据表中的部分样本，部分变量构建一个新的子数据(整行或整列除外)。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(部分行以及部分列)。 

    步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择创建子数据菜单项，即可创建子数据，如下图

所示。在 Sub Sets 节点文件夹下，系统自动产生名为 SSets 的数据节点，关于节点的名称，

可参见 4.3.2.。 
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事实上，相对于基本数据表而言，行划分和列划分数据均为子数据。本软件定义行

和列划分数据，在于将他们与更一般的子数据区分(既非整行，亦非整列的数据)。 

6.3.2. 转换为因变量 y 

本功能即将数据矩阵 X 中的某一列，转换为为因变量 y，且将其移除矩阵数据 X，添加到

因变量 y 中。 

 

用户数据表中往往同时含有 X 和 y，此功能可简便实现 X 与 y 的同时导入。 

 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(整列)，如下图所示。 

    步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择转换为因变量 y 菜单项，即可开始转换。 

 

 



  

 

 第 91 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

数据转换后的效果如下图所示。  

 

      

转换后的数据进入因变量 y 区域，效果见上图红色框中的内容。 

6.3.3. 剪切 

剪切数据文本，以便粘帖到新的区域。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据区域。 

步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择剪切菜单项，即可剪切掉当前选择的数据。 

上述步骤完成后，即可使用数据粘帖功能，将被剪切的数据粘帖到新的区域。 
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6.3.4. 复制 

复制数据文本，以便粘帖到新的区域。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据。 

步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择复制菜单项，即可复制当前选择的数据。 

复制与剪切功能对应，上述步骤完成后，便可将被复制的数据粘帖到新的区域。 

6.3.5. 复制(带表头) 

与复制功能相同，但复制数据文本的同时复制数据表头，即表中区域 3 的说明性信息。表

头是指变量的属性，即说明性信息。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据。 

    步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择复制(带表头)菜单项，即可复制当前选择的数据

以及对应的表头内容。如选择如下图中被标记数据进行复制(带表头)操作，则实际被复制

的内容如图所示，包括了其上部分的说明性信息。 
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6.3.6. 粘贴 

粘贴上述被剪切或复制的文本，可以包含数据或表头。 

操作步骤:  

    步骤 1: 在数据表中的任一单元格内，单击右键。 

    步骤 2: 在右键菜单中选择粘贴菜单项，即可粘贴剪切或复制得到的数据文本，并置

于当前单元格(一个或多个)区域。 

6.3.7. 插入 

往基本数据表中插入用户自定义数量的行或列数，初始值均为 0(零)。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择整行或整列数据。 

    步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择插入菜单项。若选择整行数据，则弹出如下图

所示的对话框:  

 

若选择整列数据，则弹出如下图所示的对话框:  
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步骤 3: 输入用户需要添加的行或列的数目，点击确定，即可插入对应的行或列数到

被选择的行(或列)前，并以 0(零)作为初始值填充。若点击取消，则取消操作，并关闭对话

框。 

      

插入行或列后，用户则可将通过其他途径剪切或复制得到的数据粘帖其中，从而扩

充基本数据表。 

6.3.8. 添加到末尾 

与上述 6.3.7.的插入功能雷同。不同点在于所添加的行或列自动置于行或列的末尾。 

6.3.9. 删除 

删除被选的行或列数据。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(行或列)。 

步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择删除菜单项，即可删除被选的行或列。选择行

或列数据时，Shift 和 Ctrl 功能键可用。 

6.3.10. 查找 

查找数据表中的数据。 

操作步骤:  

    步骤 1: 在数据表中的任一单元格内，单击右键。 

    步骤 2: 在右键菜单中选择查找菜单项，弹出如下图中所示的对话框:  
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步骤 3: 输入需要查找内容(数据)，点击查找所有，即找到所有符合条件的数据位置，

并弹出如下图所示的新对话框，将查找得到的所有结果以表格的形式均列举出来，该表包

括如下内容，以便用户获取查找内容的详情。 

 数据表名称 

 行号 

 列号 

 数值 

 

 

选中查找结果中的某一行，即被找到的某一内容，系统将自动选中数据表中对应的单元格。

若使用图中查找另一处的功能，程序自动跳到符合条件的下一处单元格并选中；点击关闭，
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则关闭对话框。另外，若没查找到输入的数据，则显示如下对话框提示用户。 

 

图中第二个标签页的功能为替换，用户可在此两个标签页间切换，该标签页功能请参考本

章节之替换。 

6.3.11. 范围查找 

查找数据表中位于某一范围内的所有数据。 

操作步骤:  

    步骤 1: 在数据表中的任一单元格内，单击右键。 

    步骤 2: 在右键菜单中选择范围查找菜单项，弹出如下对话框:  

 

 

步骤 3: 输入查找范围，点击查找全部，即查找所有符合条件的数据位置，并将查找

得到的结果以如下图所示的形式列出来，该表亦包括与图所示的相同内容，以便用户获取

查找内容的详情。接下来的操作和使用与 6.3.10.相同。 
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需要注意的是，上图中数据的输入范围中，前一个数值须小于后一个数值，否则，

程序以如下图提示用户。 

 

6.3.12. 检查数据合法性 

检查数据合法性是指检查数据中是否包含程序无法处理的数据或非法字符。 

操作步骤:  

    步骤 1: 在数据表中的任一单元格内，单击右键。 

    步骤 2: 在右键菜单中选择检查数据合法性菜单项即可。 

更多内容请参考 5.11.节点文件夹与节点管理 -> 检查数据合法性。 
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6.3.13. 替换 

使用新内容替换数据表格中被查找的内容。 

操作步骤:  

    步骤 1: 在数据表中的任一单元格内，单击右键。 

    步骤 2: 在右键菜单中选择替换菜单项，弹出如下对话框:  

 

步骤 3: 输入查找内容和替换内容，点击替换所有，则数据表中的全部被查找内容，

将改变为替换内容。点击替换，则每次仅替换一个。 

 

在替换数据表中内容的同时，程序亦将选中被替换的单元格。替换成功后，出现图所示界

面提示用户。 

 

若点击关闭，则关闭对话框。点击查找所有，查找下一处操作，请参考本章节之查找。第

一个标签页的内容为查找，两个标签页间可切换。 

6.3.14. 升序排列 

将数据表中的某列数据按从小到大的顺序排列。 

操作步骤:  
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    步骤 1: 选择某一整列数据。 

    步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择升序排列菜单项，即可将此列数据按升序排列(从

小到大的顺序)。 

6.3.15. 降序排列 

与 6.3.14.雷同，数据顺序将按降序，即从大到小的顺序排列。 

6.3.16. 跳转到某一行 

跳转到用户指定的某一行，并选择标记。 

操作步骤:  

    步骤 1: 在数据表中的任一单元格内，单击右键。 

    步骤 2: 在右键菜单中选择跳转到某一行菜单项，弹出如下对话框:  

 

步骤 3: 输入需要跳转的行数(范围从 1 到数据表的最大行数)，点击确定，则系统将跳

转并选中指定行，如下图所示。点击取消，则取消操作并关闭对话框。 
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6.3.17. 跳转到某一列 

与 6.3.16.雷同，唯一区别在于从行跳转与标记变成列跳转与标记。 

6.3.18. 输出到数据库 

将用户选定的某一行或多行样本数据导出到数据库中。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选中数据表中的一行或多行(Shift 和 Ctrl 键可用)，单击右键。 

    步骤 2: 在右键菜单中选择输出到数据库菜单项，弹出如下图所示对话框:  

 

 

实因添加到数据库中的数据样本，必定对应说明性信息，因而在将数据添加到数据库前，

用户可通过此界面预览数据，并输入样本信息。 

 

本软件中所处理的数据以行作为样本，列作为变量。输入到数据表中的每一个数据
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均表示一个样本，因而当且仅当用户选择整行数据时，输出到数据库功能才可用。 

 

上图所示的界面，与用户之间打开数据库，直接添加数据记录时相同，其操作可参考 8.1.3.

从数据库载入数据章节。 

6.3.19. 产生行划分 

选择基本数据表中的部分或全部样本对应的所有变量，重新构建一个新的数据，称为行划

分。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(部分或全部行，所有列)。 

    步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择产生行划分菜单项，即可产生行划分，如下图

所示:  

 

关于行划分的更多内容，可参考 4.3.2.，以及第五章。 

6.3.20. 产生列划分 

与 6.3.19.雷同，唯一区别在于由对行的操作变为列操作，用户亦可参考 4.3.2.，以及第五

章中的内容。 

6.3.20. 产生子数据 

如前所述，行划分和列划分所得到的数据均为子数据。本软件将子数据与行划分及列划分
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区分开来，在于突出前者的重要性。 

 

本处所指的子数据是指基本数据表的一部分，但不包括行划分和列划分的情形，即

基本数据表中非全部行，亦非全部列数据。 

 

具体操作与 6.3.19.雷同，用户亦可参考 4.3.2.，以及第五章中的内容。 

6.4. 对变量化学坐标(或数学坐标)的操作 

如前所述，数据表中每列固定为样本的属性信息。以近红外数据的分析为例，若数据表中

每行均为一个样本，则每列所对应变量的化学坐标则为某一具体波长，而数学坐标则为数

学序号。在图中，首先全选任一组变量属性，然后点击右键，则出现如下图所示的功能。 

 

 

其中，复制，剪切，粘贴，删除操作请参考本章节之对数据矩阵 X(自变量)的操作。 

6.4.1. 插入新坐标 

在图中的区域 3 内，插入一整行，为数据表产生一个新的化学或数学坐标。 

操作步骤:  

    步骤 1: 在数据表的变量化学坐标或属性(亦称说明信息)区域内，选择整行数据(或信

息)。 

    步骤 2: 单击右键，在插入菜单项子菜单中选择插入新的坐标菜单项，即可在指定位

置插入一行新的坐标，结果如下图所示:  
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用户亦可编辑该坐标，或者使用剪切(复制)功能修改坐标。在绘制图形时，用户可选

择已有的或新插入的坐标。 

6.4.2. 添加新坐标到末尾 

在数据表变量已有化学坐标的末尾，再插入一行新的坐标，即一个数据表可同时有多个化

学或数学坐标。 

 

具体操作步骤与 6.4.1.雷同，差异在于新插入坐标的放置位置。 

6.5. 对变量属性(如变量名称等)的操作 

对变量属性的操作与对变量坐标的操作雷同。事实上，这二个功能在同一界面内，此处分

成二个小的章节，以突出其完全不同的意义和差异性。 

 

如前所述，数据表中每列固定为样本的属性信息，比如：若数据表中每行均为一个

人的血液抽检后的检测样本，则其对应的列则为血液中所检测到的小分子代谢物。基于此，

每列变量的属性则为该小分子代谢物的信息，比如中/英文名称，分子量，分子式，CAS 号

等等。 

 

所有操作均可参考本章节之对变量化学坐标(或数学坐标)的操作。 

6.5.1. 插入说明信息 

在指定位置插入一行，并添加变量新的属性(说明性)信息。 
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与 6.4.1.雷同，差异在于插入的内容由坐标变为说明性信息。 

6.5.2. 添加说明信息到末尾 

在说明性信息的末尾，添加变量新的信息。 

与 6.4.2.雷同，差异在于插入的内容由坐标变为说明性信息。 

6.6. 对属性矩阵 y(因变量)的操作 

本软件所说的数据处理，实际上包括如下二种可能： 

1) 仅对数据矩阵 X 进行分析，如 PCA 和 HCA 等。 

2) 同时对数据矩阵 X 和因变量 y 进行分析，如 PLS 和 PLS-DA 等。 

 

基于此，基本数据表中显然需要包括对因变量 y 的操作。与此同时，本软件中因变量 y 亦

包括如下二种类型： 

1) 样本类别向量或矩阵(非连续)。在二类问题中，如产品合格与不合格，通常分别

以 0 和 1 或者-1 与表示，用于模型构建；在多类问题中，如产品质量等级等，则

以 1，2，3，。。。等序号表示。当然，针对多类问题，在实际的建模过程中，则基

于类别信息转换为一个仅含 0 和 1 的数据矩阵进行处理。 

2) 连续变化向量或矩阵。解决多变量的回归问题，亦是本软件的核心之一。如在复

杂体系的分析中，用户需要得知一个或多个关键组份的含量(如中药活性成份或生

物标志物等)。通过理论计算或实验量测的方式获取描述目标化合物含量的关联属

性(自变量矩阵 X)，如近红外光谱，建立二者间的回归模型。对未知的体系中目

标化合物的含量(预先获得描述矩阵 X，如量测得到近红外光谱)，便可能获得快

速、准确的预测。该类向量或矩阵(如同时计算多个目标化合物的含量)中的元素，

则可能是任意大小的数值，比如 0.01，1.0 或者 10.5 等。 

在属性矩阵 y(因变量)区域点击右键菜单，则出现如下图所示的功能界面:  
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复制，剪切，粘贴，删除，查找，升序排列，降序排列，跳转到某一行操作请参考

本章节之对数据矩阵 X(自变量)的操作。 

 

对上面未介绍到的功能，逐个介绍如下。 

6.6.1. 转换为自变量 X 

将因变量 y 转换为自变量 X，实现数据矩阵与因变量矩阵的互换。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(整列)。 

    步骤 2: 单击右键，在右键菜单中选择转换为自变量 X 菜单项，即可开始转化:  
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数据转换后的结果如下图所示:  

 

6.6.2. 插入说明信息 

在指定位置插入一整列新的说明信息。如前所述，本软件约定行为样本，如某药品、烟草

或者组学研究中的分析对象。因而每行均可能有系列描述属性，如药品的生产厂商，批号，

原材料，以及制造工艺等，以对样本进行完整说明。用户便可通过此功能增加新的样本描

述信息。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(整列)。 

    步骤 2: 单击右键，在插入菜单项的子菜单中选择插入说明信息菜单项，即可在指定

位置插入一行新的说明信息，结果如下图所示:  
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用户可进一步编辑单元格中的信息，修改成合适的内容。 

6.6.3. 添加说明信息到末尾 

在说明性信息的末尾，添加变量新的信息。 

与 6.6.2.雷同，差异在于插入的内容由用户指定位置变为末尾。 

6.6.4. 插入因变量 y 

在指定位置插入一行新的因变量 y。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(整列)。 

    步骤 2: 单击右键，在插入菜单项的子菜单中选择插入因变量 y 菜单项，即可在指定

位置插入一行新的因变量 y，结果如下图所示:  

 

6.6.5. 添加因变量 y 

在因变量 y 的末尾，添加变量新的因变量。 
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与 6.6.4.雷同，差异在于插入的内容由用户指定位置变为末尾。 

6.6.6. 等值刷 

将选中区域单元格中的内容刷成相同的数值。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择数据(整列)。 

    步骤 2: 单击右键，选择等值刷菜单项，即可把选中区域单元格中的内容刷成同样的

值。 

使用等值刷功能前:  

 

 

使用等值刷功能后见下图，最后数值为用户右键点击等值刷时所选中的单元格内的

值。 
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此功能主要用于用户插入或添加新的因变量 y 后，当其为分类变量时，可快速将系列

样本的分类值修改成用户的目标类别值。 

6.7. 对样本属性(如样本名称等)的操作 

除转换为自变量 X 不可用外，其它功能与 6.6.对属性矩阵 y(因变量)的操作雷同。用户亦可

参考 6.5.对变量属性(如变量名称等)的操作。 
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第七章 文件 

如前所述，本软件采用工程文件的形式管理数据分析处理的结果，包括数据、图形，以及

模型等。用户可以文件的形式新建、保存和打开工程，被打开的工程可完整呈现保存时的

结果。 

 

用户点击文件菜单，则出现如下图所示的界面，亦可参考 4.2.1.详述的功能列表。  

 

 

接下来依次介绍上图中的各个功能。 

7.1. 新建工程 

新建一个空白工程。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单。 

    步骤 2: 在菜单中单击新建工程菜单项(或直接使用快捷键 Ctrl + N)，若当前已有被打开

的工程，则弹出如下对话框提示用户是否保存该工程，如下图所示:  
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点击是，则保存当前工程，再新建一个名为“新建工程”的工程。保存工程的操作请查看本

章内容之保存工程。点击否，则对当前工程不做任何处理而直接关闭，再新建一个名为“新

建工程”的工程。点击取消，则取消新建操作，并关闭提示对话框。 

 

本软件在同一时间，可且仅可使用一个工程。 

7.2. 打开工程 

打开一个已有工程。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单。 

步骤 2: 在菜单中单击打开工程菜单项(或直接使用快捷键 Ctrl + O)，如果当前已有被打

开工程，则同样显示图所示的弹出如下对话框，其后的操作请参见 7.1.。进入打开工程页

面，则显示如下图所示的界面。 
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    步骤 3: 找到要打开的工程的路径，并点击打开即可。点击取消，则取消打开操作，

并关闭提示对话框。 

7.3. 保存工程 

保存当前工程。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单。 

    步骤 2: 在菜单中单击保存工程菜单项(或直接使用快捷键 Ctrl + S)。若当前工程是已经

存在的工程，则程序即时开始保存动作，若保存成功，则若干秒后在系统状态栏给出如下

图所示的提示信息:  

 

若为新建工程，则弹出如下图所示的保存工程对话框:  

 

保存的默认文件名为新建工程.CDS，用户可自定义任意文件名。再选择保存工程的文件路

径并点击保存按钮，即开始保存操作。若保存成功，则同样显示图所示的信息。 
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7.4. 工程另存为 

将当前工程另存到一个新的文件夹路径，或另存为一个新的文件名。具体操作与 7.3.相同。 

7.5. 关闭工程 

关闭当前工程。若未保存对当前工程的修改，则关闭前提示用户是否保存修改。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单。 

    步骤 2: 在菜单中单击关闭工程菜单项，如果当前工程有修改，则关闭前将提示用户

是否保存当前工程。 

    步骤 3: 接下来的操作请参考本章内容之保存工程。 

7.6. 打印 

打印当前活动窗口中的内容。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单。 

    步骤 2: 在菜单中单击打印菜单项(或直接使用快捷键 Ctrl + P)，弹出打印设置对话框:  
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步骤 3: 点击打印(确保打印机连接正确)，则开始打印当前活动窗口中的内容。当前活

动窗口是指当前主窗口。 

7.7. 打印预览 

预览打印效果。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单。 

    步骤 2: 在菜单中单击打印预览菜单项，即可预览打印效果，如下图所示。对话框的

上侧工具栏提供当前预览效果图的系列工具，如放大缩小，横向纵向显示，以及打印等。 

 

7.8. 退出 

退出，关闭软件。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单。 

    步骤 2: 在菜单中单击退出菜单项，若当前工程有修改，则退出前将提示是否保存当

前工程。 
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    步骤 3: 接下来的操作请参考本章内容之保存工程。 

7.9. 最近的工程 

显示最近打开过的工程文件名称，可直接点击打开该工程。 

操作步骤:  

    步骤 1: 选择文件菜单，即可看到最近工程列表(见下表)，将鼠标放在列表文件上可以

看到该文件的完整文件路径。 

 

     

步骤 2: 单击要打开的工程文件，若该工程文件已经不存在，则将出现如下对话框提

示用户:  

 

点击确定则将此文件从最近的工程列表中删除，点击取消则不操作。若该工程文件确实存

在，则将被打开。 
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第八章 主页 

主页是本软件关键入口，通过该部分可实现数据处理的整个流程，从新建工程到数据导入，

从参数设置到新建算法流，从应用算法流分析处理数据到报表，从用户偏好设置到用户向

导等。 

 

点击主页菜单，出现如下图所示的功能:  

 

 

其中，新建工程，打开工程，保存工程功能及操作请参考上一章文件章节之新建工程，打

开工程，保存工程；用户向导，关于我们功能及操作请参考帮助章节之用户向导(见 15.5.)

和关于我们(见 15.6.)。本章节重点介绍主页中与数据处理相关的功能，接下来依次进行介

绍。 

8.1. 载入数据 

8.1.1. 从单个文件载入数据 

目前本软件支持导入的文件类型包括 4 种，点击主页中从单个文件载入数据，如下图所示:  

 

 

我们将不断扩充软件所能载入的数据类型，并可根据客户需求，个性化扩展被载入

数据类型。 
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8.1.1.1. 载入 ASCII 文件 

ASCII 文件是指仅含用标准 ASCII 字符集编码的字符和数据构成的文本文件，只含有字母、

数字和常见的符号。字处理文件、批处理文件和源语言程序等文本文件通常都是 ASCII 文

件。 

 

通常地，化学或生物数据均可表达或转换成 ASCII 文件，比如绝大多数科学仪器均可

将原始数据格式转换成该类型格式，从而导入系统中进行分析处理。 

 

操作步骤:  

步骤 1: 点击主页 -> 从单个文件载入数据 -> ASCII 文件，弹出如下对话框:  

 

 

步骤 2: 选择需要载入的 ASCII 文件，点击取消，将取消操作并关闭对话框；点击打开

则弹出如下对话框:  
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上图中的对话框可分为四部分，即基本参数设置，坐标轴处理与插值参数设置，数据预览，

其他参数设置。对每个部分的具体操作及含义请参考本章节之从文件夹载入数据。 

 

特别需要提到的是，其他参数设置中数据插值处理复选框，仅对化学坐标有效，其

作用是将化学坐标插成等间隔的形式。 

 

步骤 3: 点击确定，即开始数据载入，结果如下图。点击取消，则取消操作并关闭对

话框。 

 

 

数据载入完成后，作为一个新的基本数据节点存在于项目导航栏中。若需同时载入
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多个文件中的数据，则可使用 8.1.2.文件夹批载入数据功能，或自行先将多个数据文件整

理合并后再导入。 

8.1.1.2. 载入 Excel 文件 

Excel 文件以表格的形式呈现，亦是本软件所处理数据的主要展现形式之一，支持.xls 和 xlsx

二种文件后缀格式。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 从单个文件载入数据 -> Excel 文件，弹出如下对话框:  

 

     

步骤 2: 选择要载入的 Excel 文件，点击取消，将取消操作并关闭对话框；点击打开则

弹出如下对话框:  
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其后的操作步骤与 8.1.1.1.雷同，差异在于针对 Excel 文件，用户可选择性加载其子表。其

他信息亦与 8.1.1.相同。 

8.1.1.3. 载入 Mat 文件 

Mat 文件为 Matlab 自带的一种的数据存储格式，实因 Matlab 在数据分析中的地位，该文

件格式具有一般性。 

操作步骤:  

步骤 1: 点击主页 -> 从单个文件载入数据 -> Matlab 文件，弹出如下对话框:  
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步骤 2: 选择需要载入的 Mat 文件，点击取消，将取消操作并关闭对话框；点击打开

则弹出如下对话框:  

 

 

一个 Mat 文件中可包括多个数据变量，因此上图中提示用户选择需要载入的变量名称，同

时显示变量长度大小。用户可通过勾选数据转置复选框，实现对所选数据矩阵的转置操作。

其后的操作步骤与 8.1.1.1.雷同。 

 

若数据已被整理成 Mat 文件，通常应已包含多个样本数据。 
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8.1.1.4. 载入 SPC 文件 

SPC 是 Spectroscopy 的缩写，大部分光谱仪器所产生的数据，可转换为该种文件格式。 

操作步骤:  

步骤 1: 点击主页 -> 从单个文件载入数据 -> SPC 文件，弹出如下对话框:  

 

 

步骤 2: 用户可在输入文件目录框中，直接输入要载入的文件目录，亦可通过点击按

钮 ，弹出如下对话框以选择 SPC 文件所在目录，如下图所示。 
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步骤 3: 选择需要载入的文件(通过选中文件名列表复选框选择)，选中图形预览复选框

可对当前所选的文件数据进行预览，如下图所示。  

 

 

选中自动选择匹配的光谱数据复选框，则系统将自动匹配符合条件的多个文件数据，并自

动选中。所谓自动选择匹配，是指程序将化学坐标与最初被选中的数据文件一致的的其他

文件一并找出来，并选择。若化学坐标不一致，则程序无法处理。单击取消所有选择按钮，

即将所有文件名前的复选框置为非选中状态。其后的操作步骤与 8.1.1.1.雷同。 

 

本处所述单个文件载入，实质单个文件类型的载入。事实上，在载入单个文件类型

时，用户亦可通过多选，同时批量载入多个不同文件样本(Ctrl 和 Shift 键可用)。 

8.1.2. 从文件夹批载入数据 

如前所述，从文件夹批载入数据是本软件的重要特色之一，可实现同时导入多个文件中的

数据，即用户无需事先对数据进行任何预处理，只需依据程序的操作流程，便可完成文件
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下多个数据文件的导入。 

事实上，每个数据文件的数据结构极有可能不一致，比如数据长度的差异，是否含

有化学坐标和字符等等(更多情形可参考 2.1.1.)。本软件针对数据的这些复杂情形，完美地

提供整体解决方案，用户体验极佳。 

 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 从文件夹批载入数据，弹出如下对话框:  

 

 

用户可从下拉列表中选择接纳新导入数据的方式，系统提供两种方式，即产生新矩阵和导

入到工程中现有的数据中，下拉菜单如下图所示，其中的数据列表即为工程文件已经存在

的基本数据表名称:  

 

 

    步骤 2: 点击取消，取消操作并关闭对话框；点击确定，则弹出如下对话框:  
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用户即可通过上图选择载入数据的文件夹，其中红色区域表示计算机文件系统；蓝色区域

表示红色框中被选文件夹的名称(本例为 Test Data)。在该文件名的下方则列举出所有可载

入到工程中的文件格式(本例为 xlsx 和 txt)，程序自动对这些文件进行归纳分类。 

     

默认文件夹为用户在偏好设置中设置的路径。本软件支持批量载入 txt，CSV，xls 以

及 xlsx 等文件格式。 

     

步骤 3: 勾选文件类型前复选框，将目标文件加入到右侧数据文件列表中，如下图所

示:  
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从上图可看出，用户可选择多个不同类型的文件，可部分选择某类型文件下的文件，这些

数据文件均列表在右侧的数据文件列表中。将上图右侧部分定义为五个不同区域，如下图

所示，再详细介绍各区域功能。 
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下面依次介绍各区域的功能。 

1) 数据文件列表: 显示被选文件夹中全部或部分被选择的数据文件，如下图所示。若

当前文件为表格文件，则需进一步选择表格中的子表名称。对表格文件，默认状

态自动选择第一个子表。 

 

 

2) 基本参数设置: 主要功能是将原始数据表格进行某些处理，以定义数据表格。 

序号 功能名称 详细说明 

1 数据转置 

如前所述，本软件中数据矩阵的结构为行代表样本，列代表变量。而在实际数

据文件中，数据结构可能出现相反的情况，即列表示样本，而行表示变量。为

匹配软件的数据矩阵结构，需先将样本和变量的位置互换，即数据转置。用户

勾选此功能，则数据在根据用户设置载入后，自动完成数据转置，放于工程导

航栏中。 

2 分隔方式 

在不同数据文件中，数据间的分隔方式可能不同。用户可在分隔方式中选择待

导入数据文件的数据分隔方式，程序可自动识别的分隔符类型有以下几种:  

①自动(系统判断以最佳方式分隔)；②空格；③Tab 键；④逗号；⑤分号。 

3 删除头文件 

在数据文件中，除数据外，往往还有一些标注样本和/或变量属性的表头文字。

当选中删除头文件时，可以通过指定删除的行数和/或列数来删除相应数量的表

头字符。 

①表头文字可能为行表头，亦可能为列表头，或者行与列都有，用户根据需要

进行选择。②删除表头操作可撤消，用户仅需将删除的行数和/或列数清零即

可。 

4 保留头文件 保留表头的作用在于在导入数据时，将样本和/或变量的属性一并添加到属性表
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中。用户可以自定义保留的行数和/或列数。 

该功能的意义在于用户可继续使用原始数据中的样本或变量说明性信息。 

 

3) 坐标轴处理与插值参数设置: 主要功能是定义数据坐标轴，使得不同的数据样本可

规范合并成数据表格，以便分析。 

 

用户载入多个数据文件时，这些数据所含有坐标情形可能完全不同，从而导致数据

无法合并，这些情形包括：①数据可能含有坐标轴，亦可能不包含坐标轴；②数据可能

包含化学坐标轴，亦可能包含数学坐标轴(具体请参考 3.3.和 3.4.)；③数据所含有的化学坐

标轴可能起始位置不一致，亦可能结束位置不一致(如色谱分析的起始和中止时间，光谱的

检测波长范围，或质谱的 m/z 范围等。)；④数据可能添加到已经存在的基本数据表中，

则与该数据的化学坐标不一致。 

 

总之，本功能在于综合考虑各种情形，使得不同数据文件，在不同的情况下均能合理地得

到合并，从而进行数据分析处理。 

序号 功能名称 详细说明 

1 数据有无化学坐标的下拉列表 

下拉框中的内容是对当前数据文件是否包含化学坐标

的一个选择，由用户根据数据本身的不同情形设定。可

选择的项目包括: 

 

下拉菜单可根据其描述具体选择。 

2 化学坐标所在位置(行/列序号) 
当用户选择当前数据含有化学坐标时，则输入该坐标所

在位置(行/列序号)功能有效，即用户可输入具体的位置
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序号。 

3 当前数据信息 

当用户选择当前数据不含化学坐标时，则人为输入实验

条件产生一个化学坐标功能有效。 

该组参数用于设置待载入数据的信息。 

4 已载入数据信息 

当用户选择接纳新导入数据的方式为导入到已有数据

时，该组参数用于显示已有基本数据表中数据的化学坐

标起始值，结束值，以及数据点数信息。 

5 插值后目标参数 

当用户选择当前数据含有化学坐标，输入该坐标所在位

置(行/列序号)或当前数据不含化学坐标，人为输入实验

条件产生一个化学坐标时有效。该组参数是针对当前待

导入数据和已载入数据的整体设置，用户可根据实际需

求自定义该组值。 

该组参数设置完成后，所有数据将依其做插值运算。 

 

4) 当前数据预览: 当前数据的预览表，根据参数设置而动态变化。 

5) 其他参数设置: 对不同数据文件的整体设置。 

序号 功能名称 详细说明 

1 
当前样本数据中的化学坐标与响应成对出现

(xyxyxy 模式) 

设置当前样本数据中的化学坐标与响应值

成对出现，即一个坐标数据对应一个响应数

据。 

2 忽略对当前样本数据的处理 
跳过对当前的样本处理，即不会对当前样本

数据做任何处理。 
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3 以上参数应用于所有样本文件 
将对当前样本的参数，应用到数据文件列表

中的所有数据文件。 

     

步骤 4: 设置参数，若参数设置有误，系统将提示用户，如下图所示:  

 

 

步骤 5: 点击确定或应用，则开始载入数据文件。点击确定则处理完成后关闭对话框，

点击应用则可继续操作。点击取消，取消操作并关闭对话框。 

 

用户很好地使用从文件夹载入数据功能，可实现对数据的快速批量分析，极大地节

约时间。 

8.1.3. 从数据库载入数据 

暂略。 

8.2. 插入数据 

往工程导航栏中，插入自定义行、列和数值的数据矩阵。新插入的数据将作为新的基本数

据显示。 

 

用户可通过此功能，实现为载入实际数据情况下的数据处理，即可采用插入的模拟

数据，了解、学习和研究本软件提供的数据处理功能。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 插入数据，弹出如下对话框:  
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如果设置的行数或列数太大而导致内存不足时，系统将提示用户:  

 

 

本软件所提供的可插入数据类型如下图所示:  

 

 

下面对上图中所示的功能，一一做出介绍。 

序号 数据类型 说明 

1 空 

产生以 nan 填充的数据表，如下图所示(示例): 
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2 单位矩阵 

产生一个单位矩阵，如下图所示(示例): 

 

3 随机数(0-1) 

产生以 0 到 1 之间随机数填充的数据表格，如下图所示(示例): 

 

4 随机数(高斯分布) 

产生高斯分布随机数数据矩阵，如下图所示(示例): 

 

5 自定义常数 

产生以用户自定义常数填充的数据矩阵，如下图所示(示例): 

 

6 行序列数 产生以行序列数填充的数据矩阵，如下图所示(示例): 
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7 列序列数 

产生以列序列数填充的数据矩阵，如下图所示(示例): 

 

     

步骤 2: 点击确定，即开始插入数据，点击取消，取消操作并关闭对话框。 

8.3. 导入节点 

导入用户已经保存的一个或多个节点到当前工程中。用户可通过此功能导入已建立

的模型到当前工程中，从而使用该模型分析新的数据，完成对新数据的验证与预测等。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 导入节点，弹出如下对话框:  
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步骤 2: 选择一个工程文件(后缀为.CDS)，点击打开，弹出如下对话框，以列表形式显

示该工程中所包含的所有节点，以供用户选择，如本例中的 Data_5 和 Data。 

     

步骤 3: 用户添加需要导入的节点，点击确定，即可将被选节点导入到当前工程中。

导入成功后便可在当前工程导航栏中看到新导入的节点，如下图所示(被导入节点为

Data_5):  

 

若当前工程中已经含有同名字的节点，则新节点不能再被导入，显示如下图所示对话框以

提示用户；点击取消，则取消操作并关闭对话框。 
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8.4. 设置 

8.4.1. 偏好设置 

使用该功能，用户可根据个人使用习惯和偏好对系统的工作环境进行设置，在实际使用中

则自动出现用户设置的内容，当然用户亦可继续修改。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 偏好设置，弹出如下对话框:  

 

该界面共有四个标签页，下面依次介绍各个标签页的内容。 

1) 基本设置: 对工程中常用和基本的使用方式进行设置。特别地，用户可对项目加密，

但用户前后二次输入的须一致，否则，系统将给出错误提示，如下图所示:  
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2) 报表: 本软件提供便捷的报表功能。用户可通过如下图所示的界面，实现报表中表

头信息的预定义，即通过此界面定义的报表头文字，将作为报表产生时的默认信

息。 

 

3) 数据库: 本软件提供数据库管理功能。用户可通过基本数据表与数据库中数据的交

互导入与导出，实现丰富的数据处理和比较功能，详情请参见 2.1.3.。 

用户通过如下界面所保存的信息，将作为往数据库中添加样本的默认说明性信息。当然，

用户亦可根据实际情况编辑和修改。 
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4) 产品更新信息: 本部分实现本公司及产品与用户的交互，以帮助用户更好地了解本

公司及产品的信息。 

 

步骤 2: 参数设置完成后，点击确定即可完成偏好设置。点击取消，则取消操作并关

闭对话框。 

 

本软件提供将当前设置保存到文件的功能，以方便下次使用可从文件直接载入这些设置，

而不必手动重新输入。点击保存到文件即可将当前设置保存到文件中。保存成功后将提示

用户，如下图所示。保存文件的格式为.xml。 

 

 

点击从文件载入，则弹出如下对话框:  
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选择一个偏好设置文件，点击打开即可把文件中的设置内容填充到图所示的界面上。 

8.4.2. 参数设置 

参数设置是本软件提高用户用户体验的另一特色，实现预处理、变量选择和建模等数据处

理方法中参数的集中设置，用户仅需在该功能页面中对相应的方法参数进行预设置，则在

实际使用这些数据处理方法时，这些参数设置将自动作为默认值填充到参数设置对话框中，

以方便用户在每次执行数据处理方法时，均需设置参数的麻烦。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 参数设置，弹出如下对话框:  
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单击左侧方法节点，右侧便显示该方法参数，用户可修改这些参数值。 

步骤 2: 参数设置完成后，点击确定或应用即可完成默认参数的设置。点击取消，则

取消操作并关闭对话框。接下来的操作与 8.4.1.雷同，保存到文件的格式为.DSD。点击从文

件载入则弹出如下对话框:  

 

选择一个默认参数设置文件，点击打开即可把文件中的参数设置内容填充到界面上。 
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8.5. 算法流(批方法) 

复杂多变量数据处理，可归纳为一个典型的分析流程：即导入待分析数据 -> 数据预处理

(质量提高) -> 变量选择 -> 建模分析 -> 预测/验证 -> 生成报表。实因流程的复杂性，特

别是流程中不同方法，方法中不同参数的变化，以及被分析数据的变化等，均极大地增加

数据分析处理的时间和困难度，给用户使用软件带来很大不便。 

 

本软件的算法流(批方法)功能实现将数据分析流程整合起来，实现一键处理，并在此

基础上可实现同时多模型处理，同步建模、预测与验证，达致智慧型数据分析。 

 

算法流(批方法)的详细介绍，可参考 2.1.1.。用户可自定义不同样式的算法流，本小

节将详细介绍该功能的具体操作。 

8.5.1. 新建批 

新建一个算法流(批方法)流程。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 新建批，弹出如下对话框:  
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如上图所示，新建批界面可分为四个主要部分:  

1) 方法选择: 左侧列表包含可被加入算法流中的批处理方法。与第四章中所述的用户

界面比较，该方法列表仅排除需要人工手动干预的方法，详见 4.2.4.至 4.2.7.。 

2) 已选方法: 根据用户数据处理具体需求，在第 1 部分所示的列表栏中选择相应的数

据处理方法，点击添加按钮将被选方法加入到批处理流程框中。点击删除按钮即

可移除批处理流程框中的选中方法；通过上移/下移按钮可重排批处理的方法顺序。 

3) 参数设置: 参数设置组合框中显示当前被选中的数据处理方法对应参数。参数的初

始状态为 8.4.2.中设置的默认参数，用户可以根据需要修改或调整。 

4) 提示信息:信息框中显示批处理流程中当前被选中数据处理方法的提示信息。比如

若用户点击添加已经存在于算法流中的方法，则提示信息显示“该方法已经被加入。”

内容。 

步骤 2: 点击确定或应用即可新建一个批处理流程，而点击应用则并不关闭当前界面，

可继续操作使用。新建算法流成功后，可在工程导航栏中看到新建的算法流节点，如下图

所示:  

 

 

点击取消，则取消操作并关闭对话框。关于节点的详细信息，可参考第五章节点文

件夹与节点的管理。 

8.5.2. 修改批 

通过 8.5.1.所建立的算法流，用户可进行进一步修改，即再次添加或删除算法流中的方法，
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调节方法的运算顺序，或者修改方法参数再次运行等。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 修改批，弹出如下对话框:  

 

 

上图中所示界面与新建批对话框类似，不同之处在于修改批对话框提供一个下拉式列表，

列举所有算法流方法，用户可任意选择和查看，程序将被选算法流中所包含的方法罗列出

来。 

 

修改批对话框亦提供是否另存为新批处理方法(算法流)复选框，选中该复选框，则被

修改的算法流将作为新的批节点添加到工程导航栏中，而非替代修改前的批处理节点。 

 

步骤 2: 点击确定或应用，即可修改当前被选算法流，点击应用则可继续在此界面操

作。点击取消，则取消操作并关闭对话框。 
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8.5.3. 应用批 

应用批处理流程：将 8.5.1.或 8.5.2.所得到的算法流作用于需要分析处理的数据。当然，被

分析的数据可以是训练集、校正集、验证集和预测集等，本软件提供同时分析的解决方案，

一次性得到分析结果。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击主页 -> 应用批，弹出如下对话框:  

 

 

关于应用批有以下几点需要说明:  

1) 系统将把所有已经建立好的批处理方法自动读取到选择批处理方法(算法流)的下

拉框中。若用户所选择的批处理方法中含有涉及交互检验的方法，则对话框中自

动增加该方法的交互检验分页，如下图所示:  
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更多有关交互检验方法的内容请查看建模章节。 

2) 若批处理方法中(本例为 BAT_1)，有涉及两个或两个以上因变量 y 的方法(如 PLS2)，

则对话框提供选择因变量 y 的控件，如下图所示:  

 

 

若批处理方法中(本例为 BAT)，不涉及需要两个或两个以上因变量 y 的方法，但涉及需要一

个因变量 y (如 PLS)，则对话框提供仅选一个因变量 y 的控件，如下图所示:  

 

 

若批处理方法中(本例为 BAT_2)，不涉及需要因变量 y 的方法，则以上两种控件均不显示，

如下图所示:  
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3) 若批处理方法中不涉及验证集，则选择验证集界面不显示；若批处理方法中不涉

及预测集，则选择预测集界面同样不显示，如下图所示:  

 

 

4) 若涉及验证集或预测集的选择，则需保证所选训练集与预测集中的变量数一致。

否则，程序将给出如下图所示的错误提示。 
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步骤 2: 点击确定或应用按钮，即可应用所选批处理方法，点击应用则可继续在此界

面操作。点击取消，则取消操作并关闭对话框。若批处理方法中有参数超出范围，则系统

将给出提示信息，并推荐最优值给用户，如下图所示:  

 

点击是，则程序将超出范围的参数自动设为系统最优值，并以修改后的值参与运算；点击

否，则不进行修改，但无法进行数据批处理。 

8.6. 报表 

8.6.1. 产生新报表 

根据用户自定义内容，创建一个新的报表文件。 

 

创建报表时，程序将显示主界面中的左侧工程导航栏，将可加入到报表中的内容完

整罗列，用户可快速往报表中添加需要的内容，并加入说明性信息。若用户已经选择性添

加导航栏中的项目，产生我的收藏节点文件夹，则在产生报表时，快速添加内容。 

 

若用户在 8.4.1.中添加了报表头的信息，则此时在界面中将完整显示默认信息。用户亦可

自定义表头内容的功能，以修改用户姓名，日期，公司名称，数据处理目的，备注等项目

的默认信息。 

操作步骤:  
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    步骤 1: 点击主页 -> 产生新报表，弹出如下对话框: 

 

用户可通过添加按钮，选择需要加入到报表中的项目，亦可通过移除按钮删除已经被添加

的项目，并使用上移/下移按钮调节项目在报表中的顺序。此外，亦可对当前项增加标题(在

编辑框当前添加项标题中输入标题内容即可)。 

若当前项目为表格，则可对其进行转置操作(勾选表格数据转置复选框)，以便更好地

将数据表格呈现在报表中。 

图中添加需要产生到报表中的内容后，界面如下图所示。 
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用户在选择添加到报表中的内容时，当选择一个项目后，程序将自动跳转到下一个可加入

到报表中的内容，以供用户选择。用户选择添加项目时，右侧信息框中将显示该项目的详

细信息，比如被添加表格数据的尺寸大小等。 

    步骤 2: 点击确定或应用即可开始报表，点击应用还可继续在此界面操作。点击取消，

则取消操作并关闭对话框。报表成功弹出如下对话框:  

 

 

可看到以上示例的报表结果如下二图所示:  
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报表中输出的数据表格，包括样本和变量的说明性信息，非常清晰，查看方便。若

数据表格列数太大而无法在一个页面中呈现，则报表产生程序将自动合理切割合适列数的

数据，余下的列数据则拼接在后面，同时亦包括样本行的信息。 

 

PDF 文件质量很高，适合论文或出版需要。 

8.6.2. 修改报表 

暂略。 
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第九章 图形 

可视化图形是数据最直观的表达形式，显然好的图形表达比一连串数据更能有效地传递信

息，在复杂数据处理中尤其具有极其重要的意义。一个数据内部，或者多个数据之间往往

含有多种复杂关系，但不通过合理的表达，则无法有效体现出来。可视化图形则可在详尽

的数据处理前，帮助粗略地理解数据结构，反映数据内部信息和相关关系，有时甚至能达

到数据处理同样的效果。 

 

本软件提供如下 8 种绘图方式:  

 曲线图 

 散点图 

 条形堆积图 

 填充图 

 棒状图 

 三维散点图 

 三维表面图 

 用户自定义 

9.1. 简述 

本软件所述的绘图对象包括基本数据表、产生于基本数据表的行划分、列划分和子数据、

以及模型所产生的结果数据等。点击工程导航栏中的数据节点，选择全部或部分数据，如

下图所示，再点击图形菜单中不同的绘图类型即可绘制图形。 
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9.1.1. 行/列优先绘图 

指依据数据矩阵的行或列绘图，详见 3.8.。 

9.1.2. 内/外部作图 

指绘图时如何选择横坐标，包括选择化学或数学坐标，以及数据矩阵或响应矩阵中的数据

二种方式。详见 3.9.和 3.10.。 

9.1.3. 选择图形 X 轴 

外部作图时，所选的被绘图数据作为 Y 轴，X 轴则由固定行或固定列的数字序号，或者化

学坐标提供。 

9.1.4. 选择因变量 y 

当绘制散点图(二维或三维)，且选择内部作图时，用户可选择因变量 y，所得到的图形将根

据 y 的不同类别显示不同形状，以在分类分析中区分样本组别。 

9.2. 数据绘图 

本软件所能绘制的图形类型及其意义，前面已有详细介绍，相关内容请参见 4.2.3.。 

9.2.1. 曲线图 

曲线图以曲线的上升或下降来表示统计数量的增减变化，曲线变化幅度越大，则数量关系

变化亦越大。与棒状图相比，曲线图不仅可以表示数量的多少，亦可反映同一样本在不同

时间内的发展变化情况。 

操作步骤： 

步骤 1：点击数据节点，选择数据中的全部或部分数据。 

步骤 2：点击图形菜单，选择曲线图，弹出如下对话框： 
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步骤 3：选择上图对话框中的可选项，绘图优先性可从行优先和列优先中选择，前者

的 X 坐标轴可选数学序号或变量化学坐标(如近红外波长)，而后者的 X 坐标轴则可选数学

序号或样本属性(如类别值或某一化合物含量)。点击确定得到对应的图形，点击取消则关

闭窗口，不进行任何操作。 

若用户选择行优先绘图，X 坐标轴选择数学序号，则得到如下图所示的图形： 

 

很显然，上图显示以近红外量测数据，实因本软件定义行为样本，列为变量，则图

中每一曲线表示某一样本在所有量测变量下所得到的值，不同样本则以不同颜色区分，共

有 44 条曲线，每条曲线均含 2127 个点。 

然而对同一数据，若选择列优先绘图，X 坐标轴选择数学序号，则得到如下图所示的图形： 



  

 

 第 153 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

 

该图中每一曲线均表示一个变量在不同样本中变化情况，共有 2127 条曲线，每条曲线均

含 44 个点。从上二图可以看出，尽管使用同一数据，所得到的图形完全不同。绘制得到

图形后，在图形的任一区域内，点击鼠标右键，可得如下图所示的图形： 

 

下表归纳图形右键菜单功能： 

序号 属性名称 图标 说明 

1 切换到数据 
 
实现图形与数据的界面互换，即点击可进入数据页面。 
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上述功能中，图形属性修改部分尤为重要，下面做一详细介绍。 

 

图形属性修改功能分为二个部分，其中图形基本属性是不同绘图类型均涉及到的内

容，先对此做整体介绍，不同图形的特色性属性修改，则介绍各类图形时单独加以说明。 

9.2.1.1. 图形基本属性 

二维绘图时，属性对话框的固定内容如下图所示： 

 

2 选择 无 

点此可选择图形中的曲线(样本或变量)，且 Ctrl 键可用，此时图形

菜单下的选择功能同时被激活，即 。 

3 图形标签 无 
默认状态为激活，点此则关闭图形标签，即 。 

4 区域缩放 无 默认状态为激活，即可放大或缩小图形，点此关闭图形缩放。 

5 
用被选数据点

产生新子数据 
无 

即用户使用选择功能，从图形中选择数据后(样本或变量)，此功能

可帮助用户根据图形选择合适数据。 

6 保存图形 
 

将当前图形保存为 PDF 格式文件。 

7 标注 无 图形标注功能的右键快捷键。 

8 属性 
 

图形属性，点此可进入图形属性修改界面。 
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如下表则详述各部分的功能，以及可修改的属性等内容。 

 

属性修改：本软件提供完整图形属性修改功能，用户通过使用这些功能，可以得到

满足各种不同需要的美观图形。 

如下图显示曲线图的整体属性，即针对所有曲线的属性修改。 

 

下表则详细上述属性的修改内容。 

序号 属性名称 说明 

1 X 轴平移度 除固定第一条曲线外，可选择沿 X 轴平移图形中不同曲线。 

序号 属性类型 说明 

1 画布 
控制和修改图形边框颜色、背景颜色、一级网格和二级网格属性。当作图方式

为曲线图时，可设置反走样。 

2 标签 控制和修改图注的位置、隐藏/显示设置。 

3 X 轴 激活 X 轴(默认激活)、添加说明文字、修改字体。 

4 y 轴 激活 X 轴(默认激活)、添加说明文字、修改字体。 

5 标题 添加图形标题、修改字体属性。 
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2 Y 轴平移度 除固定第一条曲线外，可选择沿 Y 轴平移图形中不同曲线。 

3 沿 Y 轴对称绘图 
当只有两条曲线时，则额外增加沿 Y 轴对称绘图的勾选框，使第二条

线的 Y 值会变成相反数，倒绘在 X 轴的下方，以更好地比较二条曲线。 

4 图注名称 图注名称下拉列表可修改图注旁的说明文字。 

5 线条宽度 可整体改变界面上所有的曲线宽度。 

6 线条框 选中单个线条，可修改其宽度和颜色。 

7 符号可用 可给单个线条添加符号。 

8 符号框 
当符号可用时，可修改其形状、大小、填充颜色、画笔颜色，亦可使

画笔颜色和填充颜色不同步，以单独修改颜色。 

针对每条曲线，提供如下图所示可被修改的属性。 

 

其他曲线的属性修改完全一样。 



  

 

 第 157 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

9.2.2. 散点图 

散点图与与前述曲线图类似，其差异在于以点的形式表示不同数值，而不是将相邻点之间

用直线连接。散点图的另一个差异之处则是其同时包含内部绘图与外部绘图二种方式，详

情请参见 3.9.和 3.10.。 

操作步骤： 

绘图步骤与 9.2.1.雷同，差异在于选择数据，点击绘制散点图后，出现如下图所示的

对话框： 

 

如前所述，散点图多了内部绘图方式，以一个包含二列的数据矩阵为例，若选择外部绘图，

行优先，以及数学序号选项，则得到如下图所示的图形(选择基本数据表数据中的二行)。 

 

若选择内部绘图，行优先，以及数学序号选项，则得到如下图所示的图形(选择基本数据表

数据中的二行)。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

很显然，上述二图差异明显，表达的意义亦完全不同。前者表示二个样本的量测数据，而

后者则将二个样本的变量量测值分别作为 X 和 Y 轴，表示他们的量测值变化关系。 

 

属性修改：除 9.2.1.1.所述基本属性外，散点的属性修改还包括如下二图所示的内容，

分别对应整个散点图共有属性的修改，以及单组散点图的属性修改。 
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因为智能，所以简单！ 

上述属性分别介绍于下表： 

序号 属性名称 说明 

1 标注可见 在每个散点旁加注说明文字，默认状态为不勾选。 

2 被选标注 当标注可见勾选时，可从下拉列表中选择散点说明文字的类别。 

3 形状 修改散点的形状。 

4 大小 修改散点的大小。 

5 填充颜色 修改散点的填充颜色。 

6 画笔颜色 修改散点的边框颜色。 

7 颜色同步 使散点边框颜色与填充颜色同步，默认状态为勾选。 

 

在解决分类问题时，往往采用散点图，以散点的不同类型或颜色表示不同类别。 

9.2.3. 条形堆积图 

条形堆积图是棒状图的变种，可很直观地比较多组数据间数值的变化关系。 

操作步骤： 

条形堆积图的操作步骤与 9.2.1.雷同，包括选择数据，点击绘图后出现的对话框。 

典型的绘图结果如下图所示，同时修改图形属性加注标记。 
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因为智能，所以简单！ 

 

若上图为行优先绘图得到的结果，则选择了 7 行数据，每行选择 5 个变量数据；若上图为

列优先绘图得到的结果，则选了 7 列数据，每列选择 5 个样本数据。 

 

属性修改：除 9.2.1.1.所述基本属性外，条形堆积图的属性修改还包括如下二图所示的内容，

分别对应整个图形的共有属性修改，以及单组图的属性修改。 
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因为智能，所以简单！ 

上述属性分别介绍于下表： 

序号 属性名称 说明 

1 图注名称 修改图注旁的说明性文字。 

2 宽度 修改线条宽度。 

3 颜色 修改线条颜色。 

4 形状 修改条形堆积图上散点形状。 

5 大小 修改条形堆积图上散点大小。 

6 填充颜色 修改散点的填充颜色。 

7 画笔颜色 修改散点的边框颜色。 

8 颜色同步 使散点边框颜色与填充颜色同步，默认状态为勾选。 

9.2.4. 填充图 

填充图是在 9.2.1.曲线图的基础上，以不同颜色填充曲线下面积后所得到的图形。填充图

中若前后多个曲线下面积重叠在一起，则前面的填充图会遮挡后面的图形，此时可通过属

性对话框调节透明度以实现图形优化。 
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因为智能，所以简单！ 

绘图步骤与 9.2.1.完全相同，差异在于属性修改部分。属性修改：除 9.2.1.1.所述基本属性

外，条形堆积图的属性修改还包括如下二图所示的内容，分别对应整个填充图的共有属性

修改，以及单个图形的属性修改。 

 

 

上述属性分别介绍于下表，相对而言，填充图的属性更加丰富。 

序号 属性名称 说明 

1 图注名称 修改图注旁的说明文字。 
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因为智能，所以简单！ 

2 填充透明度 修改填充颜色的透明度，默认状态为不透明。 

3 线条宽度 修改线条宽度。 

4 线条颜色 修改线条颜色。 

5 填充颜色 修改填充颜色。 

6 颜色同步 使线条颜色与填充颜色同步，默认状态为同步。 

7 激活线条符号 使线条添加符号，默认状态为不添加。 

8 形状 修改符号的形状。 

9 大小 修改符号的大小。 

10 填充颜色 修改符号的填充颜色。 

11 画笔颜色 修改符号的边框颜色。 

12 颜色同步 使符号颜色与画笔颜色同步，默认状态为勾选。 

9.2.5. 棒状图 

棒状图亦称条形统计图，以单位长度表示一定数量，根据数量多少绘制长短不同的棒状直

条，再把这些直条按一定顺序排列起来，从棒状图中可很容易看出数量的变化，比如本软

件中所述的样本或变量，或者模型结果等。 

 

如下图为一典型棒状图结果，若为列优先的结果，在本软件中表示 10 个不同变量在 5 个

不同样本中的变化情况；若为行优先的结果，则表示 10 个不同变量在 5 个不同样本中的

变化情况。 
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因为智能，所以简单！ 

 

棒状图以分组的形式，清晰比较不同样本中变量的变化情况，或不同变量在样本中

的变化。棒状图条形堆积图类似，其差异在于前者将同组内的样本或变量数据并排而非堆

积排列，同时线的初始宽度更大。 

 

绘图步骤与 9.2.1.完全相同，差异在于属性修改部分。 

 

属性修改：除 9.2.1.1.所述基本属性外，棒状图的属性修改还包括如下二图所示的内容，分

别对应整个棒状图的共有属性修改，以及棒状图组的属性修改。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

通过上述属性对话框可修改棒状图的组间距离，以及图注旁的说明性文字等。上述属性分

别介绍于下表： 

序号 属性名称 说明 

1 组间距离 修改组间的显示距离。 

2 图注名称 修改图注名称。 

3 Bar 颜色 修改单个棒状的颜色。 

4 填充图案 修改画布的填充类型。 

5 填充颜色 修改填充颜色。 

9.2.6. 三维散点图 

三维散点图与 9.2.2.雷同，差异在于在二维散点图的基础上，增加了一个数据维度，以散

点的形式更好地表征数据。 

 

如下图是一个典型的三维散点图，不同三点均可以形状和颜色区分。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

操作步骤： 

绘图步骤与 9.2.2.雷同，区别在于选择数据后，点击绘图菜单后出现的参数选择对话框有

所区别，如下图所示。实因三维散点图涉及多一维数据，其坐标轴的选择亦多了一项，其

余部分与 9.2.2.相同。 

 

属性修改：除 9.2.1.1.所述基本属性外，三维散点图的属性修改还包括如下二图所示的内容，

分别对应整个三维散点图的共有属性修改，以及单个三维三点组的属性修改。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

 

从上图中可以看出，用户可修改图形背景、网格以及坐标轴的显示类型(通过改变样式按钮)

等。上述属性分别介绍于下表。 

序号 属性名称 说明 

1 网格可见 使网格可见。 

2 网格颜色 修改网格颜色。 

3 背景可见 使背景可见。 

4 背景颜色 修改背景颜色。 
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因为智能，所以简单！ 

5 平滑 是否平滑图形。 

6 阴影 修改阴影类型。 

7 改变样式 修改坐标轴的显示样式。 

8 点的大小 修改点的大小。 

9 形状 修改点的形状。 

10 颜色 修改点的颜色。 

9.2.7. 三维表面图 

如前所述，三维表面图图亦可表征丰富的数据信息，详见 4.2.3.1.。一个典型的图形如下所

示。 

 

操作步骤： 

绘图步骤与 9.2.6.雷同，区别在于选择数据后，点击绘图菜单后出现的参数选择对话框有
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因为智能，所以简单！ 

所区别，如下图所示。其余部分与 9.2.6.相同。 

 

 

属性修改：三维表面图的属性修改很丰富，此处暂略。 

 

若用户选择少于 3 行或列的数据，将得不到合适的图形结果。 

9.2.8. 用户自定义图形 

用户自定义绘图提供丰富的绘图选择，可根据用户的需要，同时对多个矩阵数据绘图，并

可将其同时显示在同一图形内。 

1) 用户可从工程导航栏中选择任意矩阵绘图；绘图方式亦分为内部和外部二种方式；

在内部和外部绘图界面下，其可选项和界面不同。 

2) 可以将多个不同数据绘制在同一个图上，以方便比较，增大信息量。 

3) 选择外部作图时，可切换不同的显示方式，包括曲线图，散点图，条形堆积图，

填充图，棒状图。 

操作步骤： 

初始操作步骤与上述绘图方式不同，自定义绘图无需事先选择数据，直接点击图形下的对

应菜单即可(如下图所示)，数据选择等则在新出现的界面中完成。 

 第一种情形：面中选择内部作图，则界面如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

与其他绘图方式比较，数据选择部分多了一项，即需同时添加二个数据。上述二维和三维

散点图所述的内部绘图，为一个数据内部的行(样本)或列(变量)间的绘图；而本处所述的内

部绘图，则是二个不同数据中，以不同行(样本)或列(变量)分别作为横坐标，或纵坐标所绘

制的图形。 

 

添加数据 X，该数据中的某一行或列作为绘图时的横坐标，初始状态下自动选择第一

行，用户可在得到图形后，在图形菜单功能中任意选择其他行或列。添加数据 Y，意义与

数据 X 雷同，差异在于该数据作为绘图时的纵坐标。实因 X 与 Y 为成对使用行或列数据，

其长度必须相等。添加数据 X 后，与其长度不匹配的数据，将不可被加入到被选数据中。 

 

图形名称则为显示在图形菜单功能的图形名称，以实现快捷达到图形表格。绘图优

先性则与上述介绍内容相同，实现行或列优先绘图。 
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因为智能，所以简单！ 

点击取消后，则不进行任何操作，直接返回；若点击确定，则出现如下图所示的结果： 

 

 

上图为添加数据 X 和添加数据 Y 时，选择同一数据得到的结果。实因其为同一数据，因此

所得图形为一过原点，且每点至 X 轴和 Y 轴长度相等的直线。与其他非自定义图形相比，

在图形菜单功能下，同时还增加如下图所示的功能。 

 

 

通过上述功能，用户可选择数据 X 和 Y 中任意行或列，作为所绘图形的 X 轴或 Y 轴，从而

实现数据的高度灵活性，比如改变 Y 中纵坐标数据后，得到如下图。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

点击图中右侧的表格按钮，则进入绘制图形所得到的数据，即数据 X 和 Y 中所提取的绘图

数据。当然，在数据表格页面，单击右键，并点击切换到图形功能，可再次返回到上述图

形。 

 

在图中，若点击内/外部绘图方式中的添加按钮，则得到如下图所示的界面。 
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因为智能，所以简单！ 

点击确定后，所得图形如下图所示。从图中可以看出，由第一个数据组中第一行数据所得

的蓝色散点图和第二个数据组中第一行数据所得的红色散点图并列显示，实现不同数据的

可视化比较。 

 

此时，图形菜单功能中，同时添加 Plot_1 和 Plot_2 二个图形的可供选择项，如下图所示。 

 

其操作使用与上述单组数据时相同，如修改其中的一个数据，图形变动如下。 
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因为智能，所以简单！ 

通过使用该按钮，可无限添加绘图数据。 

 

属性修改：此种情形下的属性修改与前述一般图形雷同，在图形中任一位置单击右

键，点击属性，便进入属性修改页面。 

 

除基本属性修改外，可供修改的图形属性如下图所示，图中显示 Plot_1散点图的当前属性，

用户可做任意修改。 

 

 

 第二种情形：若在新出现的界面中选择外部作图，则界面如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

在外部绘图中，除仅需选择一个数据外，其余均与上述内部绘图雷同。所得图形则是所选

数据中依照行或列优先所绘制的某一行或列曲线，如下图所示。 

 

在图形菜单功能中，除图形标注和缩放等基本功能外，亦包括如下图所示的功能，用户可

直接点击图形标签，快速将当前数据切换为不同的绘图类型，或选择不同的行或列绘图数

据，或者切换到数据界面，在此不再敖述。 

 

若在图中点击添加按钮，即同时绘制多个不同数据，其界面如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

如上选择数据后，得到如下图所示图形。 

 

图形菜单功能中则添加如下图所示功能，其操作与前述雷同，其中对绘图类型的改变，将

同时作用于图中的所有曲线。 

 

属性修改：此种情形下的属性修改与前一种情况有所不同，进入修改修改页面后，

出现如下图所示的图形。 
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因为智能，所以简单！ 

从图中可以看出，通过此种方式所绘制的每条曲线，用户均可分别进行属性修改，从而实

现图中不同数据的差异化绘图类型，以实现丰富的可视化表达。如下图所示： 

 

 

从图中可以看出，分别以填充和散点图的绘图方式，很好地表达了二个不同数据。与此同

时，图中所述的图形属性修改，亦同时根据图形的不同而动态变化，以更好地满足不同绘

图类型的个性化情形。 

 

自定义绘图从多个方面丰富了本软件可视化绘图的功能，包括数据个数，被选数据

中用于实际绘图的数据，以及不同绘图类型的组合和表达方式。 

9.3. 右键菜单 

在上述方法所得到的图形中，点击右键可得到如下图所示的菜单功能。这些功能主要可分

为如下三类: 

1) 图形操作的快捷键：这些功能亦在其他界面出现，此处添加以使用户快速对图形

进行某些操作，如选择、图注、区域缩放、标注等。 

2) 图形操作的新功能：针对图形进行操作的功能，且在别的界面没有出现过，如转
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到数据，保存图形等。 

3) 图形属性及其修改：单击可进入图形属性编辑界面。 

 

上述右键菜单功能，可总结为如下表。 

序号 操作类型 图标 说明 

1 转到数据 

 

图形界面转到作图时所选择的数据界面。转到数据后，数据表中将

标记图形中被标记的样本或变量(整行或整列)；从数据表中亦可使

用转到图形功能返回。 

2 选择 无 
当处于选择状态时，可再点击不同标注功能以改变其位置或大小，

亦可选择后转到属性对话框。 

3 图注 无 
显示或隐藏图注，默认状态为显示。图形上的图注亦可点击，此时

界面上对应的线将处于选中状态。 

4 区域缩放 无 与图形菜单工具栏上对应的功能相同，框选需缩放查看的区域。 

5 产生子数据 无 当有样本或变量被标记时，可用被标记的数据产生新的子数据。 

6 保存图形 导出当前界面中的图形为 PDF 格式文件。 
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7 标注 无 与工具栏上对应的功能相同，为当前界面添加标注。 

8 属性 

 

转到属性修改对话框。可修改界面上属性内容详见 9.2.中各部分的

介绍。 

9.4. 工具栏操作 

本软件提供丰富图形操作功能，可实现对图形的标注，缩放，以及图形中样本或变量的标

记等。 

9.4.1. 图形标注  

图形标注是指往图中添加注释，以便更好地理解图形，或者用于图形结果的交流目的。本

软件支持添加的图形标注包括如下五种：线条，箭头，矩形框，椭圆，以及文字，如下图

所示。 

 

如下图则显示了一个实际的图形添加标注的例子。 
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从上图可看出，本软件的图形标注功能非常完备，可满足绝大多数情况下的使用需要。 

 

图形中添加的标注，可使用选择功能使其处于被选择状态，此时便可对其进行位置

或形状的动态调整。当要删除标注时，可在界面上选中以便删除，亦可转至到属性对话框，

再按下 Delete 键，一次删除多个标注。 

 

上图中添加的标注，可进行丰富的属性修改，不同标注类型可具体被修改的内容，总结如

下表所示。 

 

 

除文字外，其他标注的属性修改对话框如下图所示。 

序号 标注类型 图标 可修改形状 可修改颜色 可修改位置 

1 线条 

 

是 是 是 

2 箭头 

 

是 是 是 

3 矩形框 

 

是 是 是 

4 椭圆 

 

是 是 是 

5 文字 

 

否 否 是 
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标注位置和大小的修改，则当其处于选中状态时，直接拖动和缩放即可。 

 

文字属性修改对话框则如下图所示。 

 

 

图中所示的图形，其标注进行部分属性修改后，可得到如下所示图形。 
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属性修改界面的操作，将即时反应在图形上。 

9.4.2. 放大/缩小 

本软件提供的图形缩放功能亦很丰富，具体如下图所示。用户点击进入图形界面，图形工

具栏，包括缩放功能将即时出现在图形菜单功能下。 

 

上图中所示的图形缩放功能，详解于如下表。 

序号 操作类型 图标 说明 

1 区域缩放 

 

框选需要放大查看的图形区域。 

2 缩放重置 

 

恢复到原图大小，双击鼠标亦可恢复到原始大小。 
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3 后向缩放 

 

撤销到当前放大查看的上一步缩放操作，重复使用此功能则回

到图形的原始大小。 

4 前向缩放 

 

后向缩放的反操作，即恢复至前一步的缩放撤销操作。 

5 图形平移 

 

整体拖动图形画布。 

若被缩放的图形中已添加标注，则使用缩放功能时同时对标注进行缩放。 

9.4.3. 图形标记  

图形标记是指通过鼠标选中图形中的数据点(样本或变量)，并以添加圆圈的形式将被选数

据标记出来。进入图形后，在图形菜单功能中，包括如下图所示的标记功能。 

 

 

用户可根据实际需要，首先可在下拉式选项中选择标记样本或标记变量，选择完成后，其

后的标记则仅根据该选择进行。 

 

本软件规定行为样本，列为变量，而在绘制图形时，亦可选择行优先或列优先绘图。

显然用户所得到的图形，每一条曲线可能是样本(某样本的所有变量)，亦可能是变量(某变

量的所有样本)。 

 

如下图所示，即为图形标记的示例情形。 
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此外，在产生上述图形后，图形右侧同时显示其图注，用户点击图中线条后，其对应的图

注亦处于选中状态；反之通过点击图注，亦可实现图形中线条的选择。如下图所示，图形

圆圈所选线条与被选中的图注具有一一对应关系。 

 

 

上图中的图形标记功能，具体描述为如下表。 
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序号 操作类型 图标 说明 

1 标记样本/标记变量 

 

选择标记样本或变量，当所选项改变时，当前

界面已有标记将会被清除，且不可恢复。 

2 单个标记 

 

可通过鼠标在图中点击待标记的项来(图形)以

选中目标。 

3 以矩形框标记 

 

可同时选中多个分组，亦可通过拖动光标定义

矩形左上角和右下角以确定矩形范围。 

4 以矩形框取消标记 

 

与以矩形标记操作的反操作，被框选的样本或

变量将被取消标记。 

5 反向标记 

 

当图中已有标记时，使用该选项则自动标记未

被标记的项目(图形)，清除标记已被标记的项

目(图形)。 

6 取消所有标记 

 

清除所有已经做出的图形标记。 

      

对图形标记，另一个重要的意义在于以可视化的方式，实现图中数据的样本选取或

变量选择，类似于 6.3.1.所述创建子数据，只是基于图形的子数据产生方式，可更直观方

便地达到目的。 

     

图形中标记样本或变量后，右键菜单中用被选数据点产生新的子数据功能即进入可

用状态，点击所得结果与 6.3.1.所述相同。 
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模型结果图形中，图形标记功能更可使用标记或未被被标记的样本或变量产生子数

据，或重新建模。 
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第十章 预处理 

本章主要介绍本软件数据处理方法的使用和操作步骤，以及图形结果的解释。使用数据预

处理方法，可从数据样本或变量方向对数据进行某个转换，以提高数据本身的质量，或者

模型结果的准确度与泛化能力。 

10.1. 整体介绍 

本软件集成丰富的数据预处理方法，其功能在 2.1.7.中已做初步介绍，本章则详细介绍各

具体方法的使用步骤以及结果解释等，以期用户可更好地使用方法并理解其结果。 

 

本章所叙数据预处理方法可减弱或去除数据中干扰或噪声信息的影响，减少模型的

复杂度，并提高数据或模型的可解释性，比如导数光谱可减少基线偏移及倾斜效应，并突

出光谱间的微小差异；散射校则常正用于漫反射光谱的分析中，以减少光散射或光路长度

导致的差异。 

 

数据预处理方法的内容介绍详情请参见第十章。 

10.1.1. 概述 

详细介绍数据预处理方法的具体使用步骤前，在如下表中初步说明各方法的基本情况。 

表 数据预处理方法初步说明。 

序号 功能名称 图标 说明 

1 减半差值 

 

根据减半因子的设置，从数据样本或变量方向减

少原始数据量。 
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2 通用插值 

 

根据用户设定的坐标名称，从数据样本方向，以

设定任意插值间距的方式，对数据进行插值操

作。 

3 数据转置 

 

如上所述，本软件约定行方向为样本，列方向为

变量。数据转置则是转换数据的行与列方向。 

4 加入噪声 

 

根据设定参数，往数据中加入噪声。 

5 样本归一化 

 

从样本方向对数据进行归一化处理。 

6 变量标度化 

 

从变量方向对数据进行标度化处理。 

7 SNV 变换 

 

标准正态变量变换，从样本方向对数据进行中心

化和标度化处理。广泛用于光谱数据处理，可去

除光谱散射效应。 

8 Quantile 标准化 

 

从行方向对数据进行标准化处理，使所有样本的

经验分布一致，可很有效地去除数据样本间的背

景差异(假定分布一致)。 

9 数据计算 

 

从数据样本或变量方向，基于各种数学运算规则

产生新的样本或变量(亦可替换旧的样本或变

量)。 
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10 

平滑 

移动平均法 
 

计算用户自定义范围内数据的数学均值，用以替

换目标数据点。 

高斯滤波 
 

以加权移动平均法的方式，计算用户自定义范围

内的数据，用以替换目标数据点。 

中值滤波  

获得用户自定义范围内数据的中位数，用以替换

目标数据点。 

Savitzky-Golay 平滑  

采集目标数据点以及该点左、右固定尺寸窗口内

的数据点，以及各点序号值(负、零、正序号)，

以多项式方法拟合这些数据，最后基于解析后的

方程计算平滑目标数据点。 

惩罚最小二乘平滑  

同时基于最小二乘和粗糙惩罚项构造目标函数

以平滑数据，增加粗糙惩罚项在于粗糙量测数据

中的噪音成分很大，在平滑中亦应受到更大的惩

罚。 

11 

求导 

Gap 法  

Gap-Seg 法求导的特殊情形，其中分割尺寸为 1。

该方法要求被处理数据无缺失值，单样本含有 5

个以上变量，且均为数值。 

Gap-Seg 法  
导数计算时以数据二侧一定窗口尺寸内数据均

值之差的替换原始数据值，且二数据中间由一段
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数据分隔。 

Savitzky-Golay 法  

基于局部分割窗口，而非邻近点计算某特定数据

点下的 N 阶导数，实际上使用了平滑后的数据，

以克服噪声的影响。 

直接差分法  

直接采用相邻数据点获得导数，计算简单便捷，

但噪声对求导的影响较大。 

12 

背景扣除 

airPLS 法  

迭代加权拟合基线与原始信号，每次迭代计算中

以自适应加权惩罚的方式对拟合基线与信号间

误差平方和重加权，直至达到迭代中止条件。本

法快速，使用灵活，结果较好。 

手动法  手动选择背景，基于线性模型构造并扣除背景。 

airPLS 与手动联合法  

同时基于上述二种方法联动扣除背景，即在

airPLS 方法扣除背景的基础上，程序继续使用手

动法扣除背景。 

线性补偿法  

原始数据扣除一个固定的已知背景。本软件中整

体减去每点变量最小值。 

13 

漂移校正 

手动法  
手动选择校正的样本，并选择该样本中的校正目

标点，其他样本则依次对照这些点进行局部线性
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校正。 

COW 法  

基于数据分割的信号漂移校正方法，事先无需做

任何预处理或参数估计，使用非常广泛。缺点是

其计算过程比较费时，且不能处理含有缺失值和

非数值的数据。 

14 多元散射校正 

 

最初用于补偿光谱数据的加和与乘积效应，亦可

用于漂移补偿和部分消除干扰信号等。 

15 正交信号校正 

 

用于消除自变量 X 中与响应变量 Y 无关的信息，

即去除数据 X 中的无关方差，以构建更稳健可靠

的回归模型。 

16 去趋势化 

 

用于去除光谱数据中的非线性趋势。 

10.1.2. 通用步骤(归纳) 

数据预处理部分有一些相同或相似的操作步骤，可先归纳出来做统一介绍。在介绍具体方

法时，这些雷同的内容将不再赘述。 

 

概括起来，这些共同的内容可归纳为选择数据，设置参数，预览图形(可跳过)，确定几个

步骤，下面一一进行介绍。 

1) 选择数据: 数据选择是数据预处理的第一步，程序运算即是对被选数据的分析处理，

被选数据可分为如下三种不同情形： 

 单个数据：指可直接被分析的数据，包括基本数据表，行或列划分数据及子数据。

如下图所示，以减半差值为例，直接添加 m5specNIR 数据进行分析。 
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 同源数据组：指一个行划分和一个列划分数据组，并该二数据来源相同，即来自

于同一数据矩阵的划分。系统实际使用的数据则是同源数据组的公共交叉数据。

如下图所示，行划分数据 Train和列划分数据 Spec 1均来自于基本数据m5specNIR。

在分析时，则使用 Train 和 Spec 1 的交叉部分数据。 

 

 结果矩阵：指建模运算后所产生的结果节点数据，如下图中使用算法流 BAT_1 获

得模型中间结果 m5specNIR_MSC。 
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2) 默认参数 : 选择数据后，即可修改参数以获得最佳计算结果。用户亦可点击

按钮，自动恢复方法参数为系统默认值。 

3) 预览图形: 勾选 复选框，可即时查看原始数据，以及基于当前参数获得

的计算结果，方便用户比较，并在需要的时候再次修改参数，计算新的结果，如

下图所示。 
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用户可使用框选图形的功能，同步缩放原始数据及处理后的结果图形，即上下二图

可同步缩放。 

 

此外，用户亦可将鼠标置于任一图形上，通过滑动鼠标以缩放当前图形，而不是同时缩放

二个图形。双击图形则可复原图形，恢复至初始状态。 

4) 确定: 点击 按钮，若预处理计算成功，则数据结果将在工程导航栏中作

为新的数据节点显示；若失败，则提示用户。若点击 按钮，则取消操作，

关闭对话框。 

接下来依次介绍各预处理方法的使用与操作。 

10.2. 减半插值 

减半插值功能可同时用于处理样本和变量。若从样本方向处理数据，可直接去除重复的样

本；若从变量方向处理数据，则可减少变量的数目。在数据处理过程中，实时使用该功能，

可达到如下目的： 

 可能提高结果的准确性(如感官评价)。 

 获得更可靠的结果。 

 提高数据信噪比(如均值化处理同一样本的重复实验数据)。 

 结果更容易解释。 

 减少程序的运行时间(如含大量无信息变量的数据)。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 减半插值，弹出如下对话框: 
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

插值方式 样本方向或变量方向。 插值样本或插值变量。 

减半因子 
[2 num / 2]，其中 num 表示所选数

据的长度。 

插值后留下数据点的长度因子，比如设定为 2，

则表示插值后的数据为原数据 1/2。 

 

示例数据及结果：如下三图分别为原始数据，以及从样本和变量方向对数据进行减半插值

的结果，其中减半因子设定为 2。系统默认从第一行或列数据开始插值，因此，若数据长

度为基数时，则剩余数据的长度为 num / 2 + 1。 
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10.3. 通用插值 

以更一般的方式对数据进行插值操作，即用户可设定任意的插值间距，在原始数据的起点

到终点的范围内进行插值。通过此种插值方式，可很灵活地转换数据坐标，比如将二个化

学坐标不完全一致的数据(采样频率和分辨率等实验条件的差异)，转换成相同的情形以方

便处理，这在色谱、质谱)和光谱数据的分析中均可能涉及到，以转换保留时间、m/z 和波

长等坐标。 

 

数据插值的方法很多，包括线性、多项式或样条函数插值等。本软件则采用线性插

值的方式，即假定二个被插值点中间存在线性关系，先构造二点的线性拟合函数，再在该

线条上添加需要插入的数据点。对被选数据进行插值运算，可增加或减少原始数据的数据

点数。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 通用插值，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

标签名称 下拉列表，选择 X 坐标轴名称。 
用户可能定义多个 X坐标(如化学与数学

坐标)，则此处可选择。 

起始点坐标 [min(x) max(x))，其中 X 表示 X 坐标。 可选择从最小值到最大值。 

插值间距 (0 ∞]，其中∞表示无穷大。 
指从起始点坐标到结束点坐标中间每二

个点间的距离。 

结束点坐标 (min(x) max(x)]，其中 x 表示 x 坐标。 可选择从最小值到最大值。 

 

示例数据的一段图形及其结果如下图所示，原始数据共有 4200 个数据点，插值间距为 7，

插值后的数据为 600 个数据点。 
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从图中可以看出，尽管数据点减少了 6/7，但原始图形中的信息还是得到了完整保留。 

10.4. 数据转置 

如前所述，本软件在进行数据分析时，约定数据行方向为样本，而列方向则为变量。若原

始数据不符合该约定，则用户可数据载入时交换(转置)其行与列的方向，亦可在数据载入

完成后，使用本部分所述功能完成数据的转置操作。 

 

本软件在管理和分析数据的同时，亦包含丰富对数据样本(行)和变量(列)进行说明描

述的功能，在进行数据转置时，将同时转置数据对应的说明信息。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 数据转置，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。转置前后的数据，所表达的意义完全不同，图

形结果亦完全不同，如下二图所示。 
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10.5. 加入噪声 

对被选数据加入一定程度的噪声。 

向数据中加入噪声，其目的在于考察其对模型结果稳健性和可靠性的影响。很显然，其他

数据预处理与转换方法，在于提高数据质量或结果的准确性，而增加噪声则将降低分析结

果的准确性。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 加入噪声，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

噪声水平(最大信号百分比) [0% 100%] 具体请参考数据处理方法。 

标准偏差 [0 ∞] 具体请参考数据处理方法。 

如下二图为数据加入噪声前后的对比图。 

 

 

图中所加入噪声水平(最大信号百分比)和标准偏差分别设定为 5%和 0.001。 
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10.6. 样本归一化 

归一化样本响应，以使其规范在相同或相近的标度范围内。归一化方法用于样本量测中检

测器信号与样本质量呈某一函数关系等时的情形。 

 

如下表则概括性描述本软件所涉及的归一化方法。 

 

序号 方法名称 函数表达 说明 

1 面积归一化 𝐗𝒊̂ =  𝐗𝒊/ ∑ 𝒙𝒊,𝒋
𝒋

 
计算量测信号曲线下面积，并用于样本归一化

处理(如色谱分析)。 

2 最大值归一化 𝐗𝒊̂ =  𝐗𝒊/𝐦𝐚𝐱(𝑿𝒊) 

与平均值归一化方法对应，以最大值去除原始

向量。在向量所有数据值符号不一致时应小心

使用。 

3 单位向量归一化 𝐗𝒊̂ =  𝐗𝒊/√∑ 𝒙𝒊,𝒋
𝟐

𝒋
 样本归一化处理后，其模为 1。 

4 范围归一化 

𝐗𝒊̂

=  𝐗𝒊/(𝐦𝐚𝐱(𝐗𝒊)

− 𝐦𝐢𝐧(𝐗𝒊) 

与平均值归一化方法对应，以数据跨度范围(最

大值减最小值)去除原始向量，使归一化后的数

据跨度等于 1。 

5 平均值归一化 𝐗𝒊̂ =  𝐗𝒊/𝐗𝒊
̅̅ ̅ 

最经典的方法之一，以向量均值去除原始向量

得到的新值，可去除隐含未知因素对结果的影

响，即使得转换后的值与分析中无法考虑到的

因素成一比例关系变化，例如在色谱分析中，

可校正进样量对色谱响应的影响。 

6 峰值归一化 𝐗𝒊̂ =  𝐗𝒊/𝒙𝒊,𝒌 
以某一个固定的数据点去除原始数据向量，对

训练集和未知样本预测集数据，均使用同一数
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据点。本法可校正光程变化对数据结果的影

响。但使用本方法时，需要特别注意其对基线

偏移，边坡效应和波长漂移等非常敏感。 

对被选数据进行样本方向的标准化操作。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理 -> 样本归一化，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

 

参数说明: 本部分仅峰值归一化方法涉及参数设置，该参数表示所选用于数据归一化
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的峰位置。 

 

以面积归一化方法为例，针对示例数据，可得到如下图所示的结果。 

 

10.7. 变量标度化 

变量标度化是对数据从变量方向的转换处理，包括二个方面，其一是中心化，其二是标度

化。 

 

数据中心化通常是多变量数据建模的第一步，是指数据中的各个变量减去其均值所
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得的结果，以研究数据在其均值附近的变化，而不是数据的绝对值。根据实际问题的不同，

有时亦使用其他的数值，而不一定是均值。 

 

数据标度化则是指数据除以其估计范围，比如标准偏差。当不同变量的相对数值范围相差

很大时，标度化则尤为重要，其原因在于具有更大方差的变量，其在回归分析时影响亦越

大。 

 

如下表则详述本软件所涉及的中心化和标度化方法，本节所说的标度化，则是而方法的叠

加，即𝑿𝒊̂ =  (𝑿𝒊  − 𝐚)/𝒃，其中 a 为中心化方法所得的值，而 b 则是标度化方法所得的值。 

方法 方法名称 说明 

中心化方法 

无 不做处理。 

平均值 使用广泛，为首选方法。着力观察值间的差异，而非其绝对值。 

中位数 
平均值方法文件替代方法。当部分变量非对称分布时，本法可使

得变量更趋近于数据中心(重心)。 

最小值 保证数据非负性，如色谱分析。 

标度化方法 

无 不做处理。 

标准偏差 通常与均值中心化方法搭配使用；数据变换后各变量方差均为 1。 

标准偏差开方 通常与中位数中心化方法搭配。 

四分位距(IQR) 通常与中位数中心化方法搭配。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 变量标度化，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

如下二图则分别表示原始数据以及经过变量标度化后得到的结果，中心化和标度化方法分

别为平均值和标准偏差。 
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10.8. SNV 变换(标准正态变量变换) 

标准正态变量变换，从样本方向对数据进行中心化和标度化处理。广泛用于光谱数据处理，

可去除光谱散射效应。该方法有时与去趋势化方法联合使用，以减少多重共线性与基线漂

移等。该方法同样不能用于非数值数据的分析。其计算公式如下，即原始光谱先减去其平

均值，再除以其标准偏差： 

𝐱𝒌̂ =  
𝐱𝒌 − Mean(𝐗)

SDev(𝐗)
 

与多元散射校正(MSC)方法类似，SNV 法所得到的实际结果同样可去除光谱数据的散射，粒

子尺寸效应，以及光程变化的影响。 

 

经过 SNV 变换后，数据样本方向每行元素的均值为 0，方差和标准偏差均为 1。变换后数

据强度得到调整，从而达到散射校正的目的。 

 

至此，用户应已发现，SNV 算法公式与上述变量标度化时中心化使用均值，标度化使用标

准偏差完全相同！然而，前者是从样本方向，针对光谱观察值的处理，而后者则是从变量

方向，对同一变量在不同样本中变化的处理。且后者需要同时对数据矩阵 X 和响应因变量

y 进行处理(标度化)。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> SNV 变换，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

如下二图为示例数据 SNV 变换前后的结果对比。 

 

10.9. Quantile 标准化 

分位数标准化，最初用于去除基因芯片数据多次平行实验间的数据差异，目前亦较多地用

于基因组学和代谢组学的数据分析中。经过 Quantile 标准化后，数据矩阵中的所有样本将

具有相同经验分布，显然这样的假设难以存在于光谱数据中。若该假设存在，则 Quantile

标准化方法可较好地去除样本间的背景差异，如在基因组学或代谢组学的研究中，不同实

验条件下得到主要变量间(基因或代谢物小分子)没有统计差异性。 

 

通常，Quantile 标准化方法包括平均值，中位数和参考向量三种计算方式，本软件提

供前二者方法，每个样本数据先按照从小到大的顺序排列，再选择各均值或中位数作为参
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考分布，然后每个样本的最小值以参考分布的最小值替换，最后每个样本经过数据变换后，

其所包含的数据与参考分布完全相同。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理 -> Quantile 标准化，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明: 如上所述。 

如下二图为示例数据 Quantile 变换前后的结果对比，方法选择为平均值。 
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10.10. 数据运算 

从数据样本或变量方向对数据进行新计算，以产生新的样本或变量，或替换原有的样本或

变量。 

 

具体所能提供的计算方法请参见如下图形等。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理 -> 数据运算，弹出如下对话框:  
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步骤 2: 选择数据，参照预处理的通用操作之选择数据。 

    步骤 3: 选择是对样本或变量进行计算。 

    步骤 4: 从表达式左侧选择新产生样本或变量名，或覆盖原有样本或变量，如下图所

示。 

 

当用户选择对样本进行计算时，若左侧选择新行，则表示产生新的样本，否则为使

用新产生的样本覆盖已经存在样本。 

 

当用户选择对变量进行计算时，若左侧选择新列，则表示产生新的变量，否则为使

用新产生的变量覆盖已经存在变量， 

 

在步骤 3 中，用户亦可通过直接输入表达式的方式，完成样本/变量计算，或者通过点击

按钮，弹出如下对话框以构建计算表达式，用户可通过选择任意样本或变量，

以及丰富的运算方式，产生计算结果。 
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 点击按钮 ，可撤销用户之前的操作，每点击一次，便撤销一步。 

 点击按钮 ，则清空表达式显示框中的所有内容。 

 该运算器支持的计算方式及其含义如下:  

运算类别 运算方法 说明 

常规运算 

+ 加法运算。 

- 减法运算。 

* 乘法运算。 

/ 除法运算。 
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因为智能，所以简单！ 

特殊运算 

LOG10 以 10 为底的对数运算。 

LOG2 以 2 为底的对数运算。 

LN 自然对数运算。 

ABS 绝对值运算。 

EXP 指数运算。 

SQRT 开方运算。 

POW 乘方运算。 

SQUARE 平方运算。 

FLOOR 下取整运算。 

CEIL 上取整运算。 

ROUND 四舍五入运算。 

SIGN 符号函数运算。 

SIN 正弦运算。 

COS 余弦运算。 

TAN 正切运算。 

SINH 反正弦运算。 

COSH 反余弦运算。 
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TANH 反正切运算。 

 

除此之外，亦包括括号和数字运算等，功非常能强大。 

步骤 6:  点击数据运算对话框的确定按钮后便开始计算。计算成功后，将加入一个结

果矩阵节点到工程导航栏中；若计算失败，则显示错误提示信息，如下图所示。 

 

 

若选择产生新的样本或变量，则完成后，将自动排列在样本或变量的最末尾。以一个含有

43 个样本的数据为例，经过从样本方向的数据运算，增加了一个模拟样本，总样本数达到

44，如下图所示。 
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10.11. 平滑 

数据平滑可帮助在不减少变量数的情况下，消除随机误差的影响，并提高数据信噪比，以

减少噪声对数据处理及其结果的影响。从另一个方面来说，平滑可消除小方差信号，保留

大方差信号，但不合适的平滑处理可能将微弱信号当成噪声处理。因此，用户在使用这些

方法时，需要特别小心参数的选择。 

 

本软件提供如下图所示的平滑方法。  
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10.11.1 移动平均法平滑 

本法是非常经典的平滑方法之一，使用一定窗口尺寸内各数据点的算术平均值替代目标数

据点(包括目标点本身)。在选取数据窗口时，分为左、右窗口二部分，分别从目标数据点

的左、右二侧选择一定量的数据点。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 平滑 -> 移动平均法，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

左窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点左侧窗口的

尺寸大小。 

右窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点右侧窗口的

尺寸大小。 

 

下图是含有较大噪声的色谱示例数据与平滑后的结果比较(左、右窗口大小均为 5)。 
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10.11.2. 高斯滤波平滑 

适合于消除服从正态分布的噪声。本法原理上与移动平均法类似，差异在于被替换值不是

基于某一窗口内各点的平均值，而是其基于用户自定义参数高斯函数的加权平均值计算得

到。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 平滑 -> 高斯滤波平滑，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 
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参数 范围 说明 

左窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点左侧

窗口的尺寸大小。 

右窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点右侧

窗口的尺寸大小。 

标准偏差 [0.1 ∞]，其中∞表示无穷大。 加权高斯函数参数值。 

如下二图即为示例数据的结果比较。 
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10.11.3. 中值滤波平滑 

与移动窗口类似，本法以目标数据预设窗口内邻近点的中位数替换原始数据。预设窗口尺

寸应为奇数。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 平滑 -> 中值滤波，弹出如下对话框:  

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

左窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 如前所述，所选目标数据点
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左侧窗口的尺寸大小。 

右窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点

右侧窗口的尺寸大小。 

 

如下二图即为示例数据的结果比较。 

 

10.11.4. Savitzky-Golay 平滑 

本法通过对移动窗口尺寸内的数据进行多项式最最小二乘拟合，实现对目标数据点的平滑。

特别需要注意的是窗口大小的选择，当窗口宽度选择太小时，平滑的效果不见得很理想，
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而当窗口尺寸太大时，尽管平滑效果更好些，但往往会丢失较多信息，导致信号失真。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理 -> 平滑 -> Savitzky-Golay 平滑，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

左窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点左侧

窗口的尺寸大小。 
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右窗口尺寸 [0 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点右侧

窗口的尺寸大小。 

标准偏差 [1 左窗口尺寸 + 右窗口尺寸 - 1]。 加权高斯函数参数值。 

如下二图即为示例数据的结果比较。 

 

10.11.5. 惩罚最小二乘平滑 

该方法滤除噪声的效果非常好。其核心在于平滑的优化目标函数同时包含原始光谱与除噪

后光谱的最小二乘项，以及最小二乘的惩罚项(除噪后光谱的一阶导数)，前者用于控制拟

合误差，而后者则用于限定除噪后光谱的平滑程度。 

操作步骤: 
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    步骤 1: 点击预处理标签 -> 平滑 -> 惩罚最小二乘平滑，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

Lamda 值 [1 ∞]，其中∞表示无穷大。 惩罚系数。 

阶数 [1 num-1]，其中 num 表示所选数据的长度。 多项式拟合阶数。 

 

如下二图即为示例数据的结果比较。 
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从结果上述数据平滑结果可以清晰看到，本法对原始数据保持很好的保真度，平滑效果亦

较佳。 

10.12. 求导 

求导作为光谱数据分析的重要方法，其意义和作用是不言而喻的，可达到去除非化学效益，

并构建更稳健校正模型的目的，亦可部分消除样本组份间相互干扰导致的响应重叠。一阶

或二阶导数光谱可更容易展示隐藏在原始光谱中的信息；前者以相邻两点间的差值除以采

样点间隔获得，其物理意义代表该点曲线斜率，而后者则在前者的基础上，继续求导获得，

其物理意义代表该点曲线斜率的变化。 

 

尽管更高阶导数的应用相对较少，但有时亦可获得光谱数据中低阶导数不具备的特

性，但他们显然会极大地降低转换信号的强度。 
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本软件所提供的求导方法如下图所示:  

 

10.12.1. Gap 法 

本法由美国著名科学家 Karl Norris 教授提出，他被认为是“现代近红外光谱之父”。除此方

法以外，他亦提出 Norris 回归方法，均是近红外光谱数据预处理的重要手段。Gap 方法可

提高排除干扰信号的能力，是 Gap-Seg 法求导的特殊情形，此时分割尺寸为 1。该方法要

求被处理数据无缺失值，单样本含有 5 个以上变量，且均为数值。 

操作步骤: 

步骤 1: 点击预处理标签 -> 求导 -> Gap 法，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

间隙窗口尺寸 [1 num-1] 
当导数阶数等于 1 或者 3 的时候，间隙窗口尺寸必须为奇数；当导

数阶数等于 2 或者 4 的时候，间隙窗口尺寸则无此限制。 

导数阶数 [1 4] 求导阶数。 

 

如下二图则是典型近红外数据及其二阶导数的求导结果。 
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10.12.2. Gap-Seg 法 

该方法由 Karl Norris 教授提出。其特点在于求导时，其 X 值由该点二侧一定窗口尺寸内的

数据均值决定，即该点二侧的数据段决定，且数据中间由一段数据分隔。求导点的原始值

则以上述二数据均值之差来替换，从而获得该点导数的估计值。 

 

分割尺寸是本法的重要参数，若该值太小，则结果不一定比简单差分好；若该值太

大，则结果必定不代表光谱的局部行为。决定分割尺寸的参考方法是，可以是选取足够多

的数据点，使其覆盖最大吸收谱峰的半峰宽，或者基于不同尺寸下模型的准确性和稳健性

来选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 求导 -> Gap-Seg 法，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

分割大小 [1 num-1]，其中 num 表示所选数据的长度。 
X 值间距长度。当导数阶数等于 2 或

者 4 的时候，分割大小必须为奇数。 

间隔大小 [1 num-1]，其中 num 表示所选数据的长度。 

隔断上述二分割的间距长度。当导数阶

数等于 1 或者 3 的时候，间隔大小必

须为奇数。 

导数阶数 [1 4] 求导阶数。 

 

如下图则是典型近红外数据的二阶导数结果，原始数据如图所示。 

 

10.12.3. Savitzky-Golay 法 

基于局部分割窗口，而非邻近点计算某特定数据点下的 N 阶导数，实际上使用了平滑后的

数据，以克服噪声的影响。具体来说，先通过多项式最小二乘拟合的方式，平滑原始数据

中的每个点，然后计算拟合多项式中各点的导数获得。 
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特别需要强调的是，窗口宽度是求导的重要参数，且求导后结果的波长点数将比原

始数据少，其数目等于窗口宽度。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理 -> 求导 -> Savitzky-Golay 法，弹出如下对话框:  

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

左窗口尺寸 [1 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点左侧窗口

的尺寸大小。 
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右窗口尺寸 [1 num]，其中 num 表示所选数据的长度。 
如前所述，所选目标数据点右侧窗口

的尺寸大小。 

多项式阶数 [1 左窗口尺寸+ 右窗口尺寸- 1] 拟合多项式阶数。 

导数阶数 [1 多项式阶数] 求导阶数。 

如下图则是典型近红外数据的二阶导数结果，原始数据如图所示。 

 

10.12.4. 直接差分法 

直接采用相邻数据点获得导数，计算简单便捷，但噪声对求导的影响较大。尽管本法对光

谱波长采样点较多的数据结果影响不大，但是对稀疏波长采样点光谱则可能带来较大的误

差，使用时需特别注意。若出现此种情形，可换用 Savitzky-Golay 方法等。 

操作步骤： 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 求导 -> 直接差分法，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表： 

参数 范围 说明 

导数阶数 [1 num-1]，其中 num 表示所选数据的长度。 求导阶数。 

 

如下图则是典型近红外数据的一阶导数结果，原始数据如图所示。 
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10.13. 背景扣除 

在复杂分析仪器数据中，比如色谱和质谱等，除各组分或基团的特征峰外，通常还同时存

在连续、缓慢或相对较快变化的背景，且数据背景在不同样本中亦具有差异。若在进行数

据分析前不对背景进行有效校正，一方面导致难于确定目标峰的峰位置或强度，另一方面

降低所建模型的稳健性和可解释性。 

 

背景扣除是通过手动或自动选取背景数据点，以连续函数模型拟合的方式逼近数据

点，再将其从原始数据中减去以提高数据质量。 

 

本软件所提供的背景扣除方法如下图所示:  

 

10.13.1. airPLS 法 

本法快速，使用灵活，结果较好。其主要原理是通过迭代加权方式拟合基线与原始信号，

每次迭代计算中以自适应加权惩罚的方式对拟合基线与原始信号间整体方差重加权，直至

达到迭代中止条件。即在惩罚最小二乘信号平滑的基础上，在自适应迭代重加权中将其转

变为背景估计的一种方法。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 背景扣除 -> airPLS 法，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

Lambda 值 [1 ∞]，其中∞表示无穷大。 粗糙度惩罚系数。 

WEP 值 [0 0.5) 
计算加权惩罚权重向量的参数，以决定该向量节

点处的值。 

DP 值 (0 1] 迭代中当前步骤的权重替换值。 

阶数 [1 9] 拟合数据粗糙度的阶数。 

噪声水平 [0 1] 噪声水平。 

最大迭代次数 [1 ∞]，其中∞表示无穷大。 最大迭代运算的次数。 

在上表所列的参数中，Lambda 值最为关键，若背景扣除结果不理想，通常可通过调节(增
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大)该参数来达到。如下二图则是典型拉曼光谱数据及其背景扣除的结果。 

 

10.13.2. 手动法 

手动法通过从原始数据(如光谱或色谱)中人工判断并选择可能的背景数据点，以自定义模

型(如局部线性或多项式函数)拟合的形式获得整个数据背景，最后将其从从原始光谱中扣

除以达到背景扣除的目的。其优点是可处理较为复杂的背景漂移情形，且结果通常不会太

差，但强烈依赖于使用者的实际经验，且因数据点选择的差异，导致结果往往很难重复。 

  

本软件以多项式函数拟合数据背景。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 背景扣除 -> 手动法，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

 

实因手动背景扣除涉及的问题较多，为了达到良好的用户体验，本软件提供相对于自动背

景扣除复杂的使用界面，其操作一一介绍如下。 

1) 参数设置：针对手动背景扣除中涉及的主要参数进行预先设置，参数的具体意义

如下。 

参数 范围 说明 

每组样本数 [1 num]，其中 num 表示数据样本总数。 

被处理的数据样本可能很多，每次在

当前窗口中处理的数据总有限，该参

数是指每次成批被处理的样本数目。 

样本间偏移量 [0 ∞]，其中∞指无穷大。 

该参数实现绘制当前组样本时，不同

样本间一定的间距错开，避免重叠，

以方便背景选择如下图所示。 
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修改样本间偏移量，可得到如下所示图形。 

 

2) 基线拟合阶数与样本应用范围: 设置多项式拟合阶数，并应用于目标样本，以便进

行背景扣除。 

用户先设置基线拟合阶数(或使用默认值)，该设置将仅作用当前组的当前样本。若用户希

望对当前组的不同样本分别设置拟合阶数，则可分别选择这些样本，再改变阶数值。若希

望将当前针对样本所设置的阶数值，作用于当前组的其他左右样本，则可通过点击当前样

本做来完成。 

 

特别需要注意的是，用户选择的数据点数目，满足多项式拟合的要求时，当前组样

本的所选样本将直接拟合得到结果。 

若用户选择绘出图形时，将直接在当前界面获得图形结果，如下图所示。 
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在上图中，最上面的红线为当前被处理的样本，加粗显示；红色上圆圈点所表示的位置，

则是用户自定义的数据背景，而下面的红线是该线扣除背景后得到的结果；中间的蓝色则

是另一未被处理的样本。 

用户特别需要注意的是，当前被界面中正在被处理的样本，其线条将以加粗的形式

表示，以方便用户识别。 

此外，用户亦须了解：点击鼠标左键，选择并标记数据背景点，若同时按住 Ctrl 键，可实

现同时多选数据样本，以实现同时参数设置；点击鼠标右键，则去除对背景数据点的选择。 

参数 范围 说明 

拟合阶数 [1 ∞]，其中∞指无穷大。 多项式的拟合阶数。 

3) 当前样本所选数据点的应用范围: 指当前被选样本上所定义数据背景点的位置，将

被应用于哪些样本，包括后一组样本，前一组样本和当前组样本三种可能。 

将当前样本所选数据背景点应用于后一组样本或前一组样本，可通过勾选复选框来达到，

而直接作用当前样本组中的其他样本，则可通过点击按钮 来达到，
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此时若数据点数目满足背景的拟合需要，所有样本将直接得到背景扣除后的结果，如下图

所示。 

 

本功能对于大样本数据的处理是费用有用的，用户只需对其中一个样本选择数据背

景点，即可将其作用其他样本，省去对每个样本进行背景标记的麻烦。但亦需考察从当前

样本所选择的背景数据点，是否完全适合于所有其他样本，必要的时候可去除某些点，或

者增加某些点。 

 

上图为在图的基础上，点击当前组样本的结果，图中的蓝线亦同时自动添加上图中红色粗

线所选的背景数据点(亦以红色圆圈表示)，并获得背景扣除后的结果。 

4) 勾选图形中的显示内容: 指背景扣除界面中所显示的图形内容。 

可显示的图形内容包括: 原始数据，被选基线以及校正结果。用户可以通过复选框决定是

否需要显示这些内容。勾选，则表示显示；反之，则为显示，如下图所示。 
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与上图相比，本图多显示了红色和蓝色二条虚线，分别为红色和蓝色线条所代表样本的拟

合背景。 

5) 跳转到前一组样本或后一组样本: 指通过切换当前被处理的样本组，实现对被选数

据中所有样本的分析处理。 

用户可通过点击按钮 ，跳转当前被处理的数据到前一组样本，或点击按钮

，跳转数据到后一组样本。 

 

无论当前样本是否已经完成背景扣除，用户均可通过该功能实现对其他样本组的处

理，使用非常方便灵活。 
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10.13.3. airPLS 与手动联合法 

该功能实现上述二种背景扣除方法的联合使用，以充分发挥二种方法的优点和长处，达到

最佳的背景扣除效果和用户体验。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 背景扣除 -> airPLS 与手动联合法，同样弹出如图所示的

对话框:  

    步骤 2: 参照背景扣除 -> airPLS法的操作步骤，产生经过 airPLS结果扣除背景的结果，

再点击按钮 ，即弹出图所示的对话框:  

步骤 3: 参照背景扣除 -> 手动法的操作步骤，得到最终结果。 

10.13.4. 线性补偿法 

本法通过如下方式校正数据背景，即： 

f(xi) = xi – min(x) 

其中，数据 xi和 x 分别表示目标数据点和样本向量。 

 

大部分方法扣除背景，实因数据的的复杂性和方法的局限性，背景校正后的结果，

某些数据点可能存在负数的情形，影响其后的数据处理或模型构建。而通过该方法扣除背

景，可以保证所得到的数据结果值均非非负数。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 背景扣除 -> 线性补偿法，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

10.14. 漂移校正 

本软件所述漂移是指不同样本或同一样本，在不同实验条件下所得到的数据，它们的相同

组份或信号间存在沿着化学坐标方向(如色谱保留时间或光谱波长)的偏移。若不经过任何

处理，直接对这样的数据进行处理，显然将极大地影响分析结果。比如同一复杂生物血液

样本的二次色谱重复进样实验，即使实验条件完全相同，他们中相同代谢小分子的保留时

间亦存在差别。使用原始数据进行聚类分析或模型构建等，其结果必然产生某些偏差，甚
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至错误的结论。漂移校正是指通过数学模型的方法，校正上述差异。本软件所提供的漂移

校正方法，如下图所示:  

 

10.14.1. 手动法 

手动法校正样本间漂移，与手动法扣除数据背景雷同。其区别在于背景扣除中所选择的数

据点，用于单个样本数据中的背景扣除，而漂移校正中所选数据点，用于与参考样本中所

选的目标数据点比较，校正二个样本间的漂移。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 漂移校正 -> 手动法，弹出如下对话框:  
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上图与图非常类似，但亦有较大差别。接下来一一介绍各个功能及其使用方法。 

1) 参数设置：针对漂移校正中涉及的主要参数进行预先设置，参数的具体意义如下。 

参数 范围 说明 

每组样本数 [1 num]，其中 num 表示数据样本总数。 

被处理的数据样本可能很多，每次在

当前窗口中处理的数据总有限，该参

数是指每次成批被处理的样本数目。 

样本间偏移量 [0 ∞]，其中∞指无穷大。 

该参数实现绘制当前组样本时，不同

样本间一定的间距错开，避免重叠，

以方便漂移校正，具体如图所示。 

2) 当前样本所选数据点的应用范围: 本部分内容与背景扣除雷同，可参考。其主要意

义指当前窗口中参考样本上所选择的校正参考点位置，将被应用于哪些样本，包

括后一组样本，前一组样本和当前组样本三种可能。 

特别需要注意的是，用户在选择参考样本上的数据点后，亦可在实际样本点上任意

调解或修改校正点位置。但需要注意的是个样本数据点将按照先后顺序依次使用，即在实

际校正时，参考样本中标记的第一个数据点，将于实际样本的第一个数据点校正，依此类

推。 

若数据点标记时，由于样本所包含的组分太多，导致某些组份的标记困难，则可使用图形

的局部放大功能，标记后的数据点如下图所示。 
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与此同时，本软件提供智能寻找峰顶点的功能，即在将参考样本中的标记点作用于其他样

本时，将自动寻找对应组份的顶点，以便快速完成漂移校正。 

3) 选择参考样本: 指用户自定义用于漂移校正的参考样本。定义好校正参考样本后，

其他样本将均以该样本为标准进行漂移校正，以保证校正后的结果，具有相互间

的可比性。用户既可选择任一数据样本作为参考样本，亦可选择数据均值作为参

考样本。 

4) 跳转数据到前一组样本或后一组样本: 此部分亦与背景扣除雷同，用户可参考。 

上述数据通过手动漂移校正后，得到如下图形结果。 

 

10.14.2. COW 法 

本法由 Nielsen N-PV 提出，使用非常广泛，已经成为色谱、拉曼和 NMR 峰漂移校正的最重

要方法之一，无须任何数据预处理步骤，所需参数亦可由色谱峰宽估计得到。同样地，该

方法亦不可用于非数值型数据或含有缺失值的数据，且消耗计算时间。 

 

COW 法运算主要包括三个步骤，首先将参考和被校正的数据样本分割成 l 段，然后

在每段数据内沿 X 轴线性伸缩目标数据长度 t，最后计算校正后样本与参考样本间的相关

系数，以评价结果。 
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本软件中上述参数均由使用设定，实际上亦有研究人员发展了系列方法优化参数，以使程

序自动达到较好的校正结果。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 漂移校正 -> COW 法，弹出如下对话框:  

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

参考样本序号 [1 num]，其中 num 表示数据样本总数。 决定校正样本的参考样本。 

分段数 [5 col-1]，其中 col 表示所选数据的长度。 将样本分割成 l 段。 

分段内最大漂移数 [1 5] 每段内数据的伸缩长度。 
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如下二图即为典型数据的校正结果。 

 

下图为上述图中一段典型数据的局部放大图，以更好地查看数据的校正结果。 
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从上图中可以看出，即时对较复杂数据，COW 法同样能得到较好的校正结果。 

10.14.3. COW 与手动联合法 

暂略。 

10.15. 多元散射校正 

多元散射校正由 Geladi 等人提出，至今已有 30 余年的历史，主要用于消除光谱数据中因

样本颗粒分布的不均匀，以及颗粒大小差异而导致的光散射影响。本法是建立在各样本在

各波长点量测下，其散射系数相同，且实际光谱与所谓的“理想”光谱呈线性关系这一基本

假设的基础上。基于此，本法首先计算平均光谱替代实际上并不存在的“理想”光谱，然后

将实际光谱与其构建并拟合线性回归模型，最后以如下形式校正实际光谱，获得多元散射

校正后的光谱。 

xnew = (x - b) / a 

其中，a 和 b 分别表示所建线性模型的斜率和截距，x 则为实际量测光谱。 

实因颗粒物的光散射与量测光谱并不存在严格的线性关系，在多元散射校正的基础上，有

学者提出分段多元散射校正、循环多元散射校正以及扩展多元散射校正等。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 多元散射校正，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

MSC 方法序号 方法名称 说明 

1 全局型 MSC 校正 使用模型 xnew = (x - b) / a 校正光谱。 

2 消除型 MSC 校正 使用模型 xnew = x - b 校正光谱。 

3 扩增型 MSC 校正 使用模型 xnew = x / a 校正光谱。 

 

如下二图则为典型近红外数据的多元散射校正结果。 
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10.16. 正交信号校正 

正交信号校正最早由国际著名化学计量学家 S Wold提出，是为数不多的利用到浓度矩阵(本

软件中所述因变量 y)信息的数据预处理方法，在去除所谓的光谱无用信息方面特别有效，

以达到简化模型，并提高其稳健性与泛化能力，使用广泛。但特别需要指出的是，若将正

交信号校正方法与偏最小二乘法联合使用，并不一定显著提高模型的预测能力，其原因在

于偏最小二乘法本身具有一定的消除不相关变量的能力。若采用偏最小二乘方法构建模型

后，第一潜变量可解释 >80%比例的 X 数据矩阵方差，却仅能解释 <15%比例的 y 响应方

差，则使用正交信号校正方法对于提高模型的准确性是很有益的。 

 

此外，由于使用本法的目的在于消除数据矩阵 X 中与向量变量 y 无关的信息，因此 y 量测

的准确性对结果的影响很大，即 y 越准确，建模结果及其预测结果亦越准确，反之亦然。 

操作步骤： 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 正交信号校正，弹出如下对话框:  

 

接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 
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参数说明见下表： 

参数 范围 说明 

因变量 y 从因变量 y 数据集中选取。 取决于实际数据情况。 

最大潜变量数 [1 col-1]，其中 col 表示所选数据的长度。 
通常选取信号校正后的 1-3 个潜

变量便足够。 

 

若数据中不包含因变量 y，则系统将显示提示信息。 

如下二图则为典型近红外数据的正交信号校正结果。与其他的数据与处理方法一样，接下

来的数据处理则在校正后数据的基础上，更进一步进行分析。 
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10.17. 去趋势化 

顾名思义，去趋势化在于去除光谱数据中因散射现象导致的非线性数据趋势，1989 年由

Barnes R.J.等人，与 SNV 变换在同一篇论文中提出，这二种方法的组合使用，更可有效降

低多重共线性和基线漂移等的影响。 

本法基于多项式最小二乘拟合方法，计算原始光谱的多项式拟合函数，并将其从原

始数据中扣除。与背景扣除类似，但此处并不仅仅单纯考虑数据背景，而是整个数据的趋

势。随多项式使用阶数的变化，本法所扣除的基线效应亦不断变化。不难理解，零阶为简

单偏移补偿，一阶为偏移加斜率补偿，二阶则可同时达到偏移、斜率和曲率补偿。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击预处理标签 -> 去趋势化，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照预处理之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

多项式阶数 [0 ∞]，其中∞表示无穷大。 多项式拟合阶数。实际使用中以三阶或三阶以下居

多。 

 

如下三组图形分别为设定多项式阶数从 1 到 3 得到的结果，各组图形中的上下二图则分别

为典型近红外光谱原始数据及其去趋势化校正后的结果。 

 



  

 

 第 255 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

 

 



  

 

 第 256 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

.第十一章 变量选择 

变量选择是构建稳健可靠模型的关键步骤之一，变量选择的结果好坏，对模型预测的影响

非常明显。 

11.1. 整体介绍 

变量选择是指从复杂数据中有效提取与分类或回归建模属性相关性高，预测能力强，可解

释性好的数据特征，简单来说即是从无信息或干扰信息中挑选出对建模有用的信息(变量)。

变量选择多变量数据分析的关键问题之一，也是目前受到广泛关注的研究内容。 

 

变量选择方法非常之多，而且不同针对数据类型的数据(色谱、质谱和光谱等)，或者解决

不同的建模问题(如分类或回归)，所用的方法还不完全相同。以近红外数据的分析为例，

使用较多的便包括如下表所列的系列方法。 

序号 英文简称 英文全称 说明 

1 UVE Uninformative Variable Elimination 见如下详情。 

2 MWPLS 
Moving Window Partial Least Squares 

Regression 
见如下详情。 

3 GA-PLS Genetic Algorithms – Partial Least Squares 见如下详情。 

4 VIP Variable Importance In Projection 见如下详情。 

5 SR Selectivity Ratio 见如下详情。 

6 MLR-step Stepwise Multiple Linear Regression 见如下详情。 

7 GO Global Optimization 全局优化方法，如遗传算法、
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粒子群优化、模拟退火和蚁

群算法等。 

8 MPA Model Population Analysis 
基于模型集群分析的一大类

方法。 

11.1.1. 概述 

在本软件中，同时包括用于分类和回归的变量选择方法，并将其概括为三个大类，分别为

经典方法，常用方法和基于模型集群的方法。通过使用这些方法，足够解决科学研究和实

际应用中的变量选择问题。 

序号 方法名 图标 说明 

1  不加权 

 

用于分类的变量选择方法，基于变量在不同组内与所有

样本间的标准偏差选择重要变量，具体内容请参见对该

方法的详细介绍。 

2  加权 

 

与不加权方法雷同，差异在于对标准偏差进行加权计

算。 

3  Fisher 比 

 

用于分类的变量选择方法，通过计算变量在组内和组间

的变化，构造 Fisher 比值选择重要变量，具体内容请参

见对该方法的详细介绍。 

4  逐步回归 

 

主要用于回归的变量筛选方法。通过计算增加一个或多

个变量后模型残差平方和(SSE)的变化，判断变量的重要

性，且增加变量后，须对模型中所有变量重新审查加入

的必要性，直到再增加变量对模型 SSE 的影响不再显著

为止。显著减少；在前面步骤中增加的自变量在后面的

步骤中有可能被剔除，而在前面步骤中剔除的自变量在
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后面的步骤中也可能重新进入到模型中。基于 F 检验判

断增减变量对 SSE 变化的显著性。详情请参见对该方法

的详细介绍。 

5  

VIP 

VIP (PLS) 
 

指数据矩阵中的变量对解释因变量的重要性，本法综合

考虑各变量对获得模型得分的贡献，以及得分解释因变

量 y 的能力，具体内容请参见对该方法的详细介绍。基

于 PLS 法建模，用于回归中的变量选择。 

VIP (PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 PLS-DA 法建模，用于分类中的变

量选择。 

VIP(O-PLS) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS 法建模，用于回归中的变

量选择。 

VIP(O-PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS-DA 法建模，用于分类中的

变量选择。 

VIP(PCR) 
 

与上一方法雷同，基于 PCR 法建模，用于回归中的变量

选择。 

6  

SR 

SR (PLS) 
 

本法基于变量被模型解释与未被解释的方差比值构建，

其核心思想是变量被解释的越多则越重要，具体内容请

参见对该方法的详细介绍。基于 PLS 法建模，用于回归

中的变量选择。 
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SR(PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 PLS-DA 法建模，用于分类中的变

量选择。 

SR(O-PLS) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS 法建模，用于回归中的变

量选择。 

SR(O-PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS-DA 法建模，用于分类中的

变量选择。 

SR(PCR) 
 

与上一方法雷同，基于 PCR 法建模，用于回归中的变量

选择。 

7  

UVE 

UVE (PLS) 
 

加入一个与原始数据相同大小的噪声矩阵，基于交互验

证构建模型并获得回归系数，将各变量回归系数与噪声

比较，并以其稳定性作为评价指标。具体内容请参见对

该方法的详细介绍。基于 PLS 法建模，用于回归中的变

量选择。 

UVE(PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 PLS-DA 法建模，用于分类中的变

量选择。 

UVE(O-PLS) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS 法建模，用于回归中的变

量选择。 

UVE(O-PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS-DA 法建模，用于分类中的

变量选择。 
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UVE(PCR) 
 

与上一方法雷同，基于 PCR 法建模，用于回归中的变量

选择。 

8  

MC-UVE 

MC-UVE(PLS) 
 

与上一方法雷同，但基于蒙特卡罗方法构建模型。具体

内容请参见对该方法的详细介绍。基于 PLS 法建模，用

于回归中的变量选择。 

MC-UVE(PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 PLS-DA 法建模，用于分类中的变

量选择。 

MC-UVE(O-PLS) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS 法建模，用于回归中的变

量选择。 

MC-UVE(O-PLS-DA) 
 

与上一方法雷同，基于 O-PLS-DA 法建模，用于分类中的

变量选择。 

MC-UVE(PCR) 
 

与上一方法雷同，基于 PCR 法建模，用于回归中的变量

选择。 

9 MWPLS 

 

用于回归的变量选择方法，以一定尺寸窗口扫描整个数

据区域，选取不同区段预测误差较佳的数据，构建最终

的模型。基于 PLS 法建模，具体内容请参见对该方法的

详细介绍。 

10 S-plot(O-PLS) 

 

用于分类的变量选择方法，基于 OPLS 方法，以可视化

图形的方式表征变量与类别响应间的协方差与相关性，

从图中选择变量，特别适合于代谢组学研究中寻找不同
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类别间具有统计与生物化学显著性的代谢小分子标志

物。具体内容请参见对该方法的详细介绍。 

11 S-plot(O-PLS-DA) 

 

与上一方法雷同，基于 PLS-DA 法建模，用于分类中的变

量选择。 

12 CARS(PLS) 

 

基于模型集群分析的思想，以计算预测误差分布的方法

全面评价所选择的变量，可获得更优的变量组合。具体

内容请参见对该方法的详细介绍。 

13 Random Frog(PLS) 

 

基于模型集群分析的思想，结合逆跳马尔科夫蒙特卡罗

的思路提出的变量选择方法，特别适合多变量数据分析

中获得更优的变量组合。具体内容请参见对该方法的详

细介绍。 

14 
Random 

Frog(PLS-DA) 

 

与上一方法雷同，基于 PLS-DA 法建模，用于分类中的变

量选择。 

15 MIA(SVC) 

 

基于模型集群分析的思想，专为支持向量分类分析而发

展，是极少数特别适合该类方法的变量选择方法。 

16 MIA(SVR) 

 

与上一方法雷同，用于支持向量回归中变量选择。 

11.1.2. 通用步骤 

通常包括选择数据，设置参数，点击运行开始计算，点击确定获得结果这几个步骤。下面

一一进行介绍。 

1) 选择数据：与部分雷同，请参考即可，如下图时变量选择的典型界面图形。 
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2) 设置参数：不同变量选择方法所涉及的参数有所不同，将在介绍各方法时详细说

明。 

除各方法的不同参数外，本软件亦人性化地提供二个功能：一是用户可强制性包含变量，

即不管变量的实际情况如何，用户均可强制性地将任意变量作为“种子变量”予以保留。该

功能特别适合针对某些变量，在变量选择前，已可通过其他先验信息判断，该变量需要加

入到模型中，比如代谢组学研究中某些解释性好的代谢特征。 

上述功能可通过点击图中按钮 实现。点击该按钮后，出现如下所示的页面，即

所选数据界面。用户可通过此界面直接添加强制性选择的变量，Ctrl 键可用。 
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另一功能则与强制性包括某些变量相反，用户亦可强制性排除某些变量，通过点击页面中

的按钮 达到。其使用与前一功能雷同。用户亦可直接输入强制包括或排除的变

量序号，可达到同样效果。除此之外，还包括选择变量的方法阈值，以及变量总数二个参

数，概括为如下表。 

参数 范围 说明 

强制性包含变量 无。 无论这个变量是好是坏，均被被选择。 

强制性排除变量 无。 无论这个变量是好是坏，均不被选择。 

阈值 见各变量选择方法的参数说明。 见各具体变量选择方法的参数说明。 

最大变量数 
[1 num]，其中 num 为所选数据的长

度。 
最大变量选择数。 
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特别需要说明的是，改变界面中运算按钮上方的参数后，一般是不会立即重新计算

获得结果的。但改变表中的参数，则将立即自动重新计算，并更新结果显示。 

3) 点击运行开始计算: 选择合适参数后，点击按钮 便开始运行，并弹出如下

运行对话框:  

 

运行成功后，变量选择结果区域图形和表格结果，如下图所示(以 UVE 方法为例，但部分

方法有所不同):  

 

上图结果表格中对变量选择状态的描述，如下表所示:  
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选择状态 含义 说明 

Selected 该变量被选中。 被选中的变量。 

Included by Force 该变量被强制性包含。 无论该变量好坏，均被选择。 

Excluded by Force 该变量被强制性排除。 无论该变量好坏，均被排除。 

4) 点击确定获得结果: 用户认可变量选择结果后，即可点击按钮 获得结果。

若计算成功，则该结果将先是在工程导航栏中，并作为新的数据节点，如下图所

示；若计算失败，则提示用户计算失败。 

此外点击按钮 ，则界面上的参数值改变为默认值；点击按钮 ，取消

操作，关闭对话框。 

 

接下来依次介绍各变量选择方法的使用。 

11.2. 不加权法 

本法计算各类样本中变量的标准偏差之均值与所有样本中变量标准偏差的比值得到，具体

以如下公式计算。 

un_𝑤(𝑖) =
{average[std(𝑖1), std(𝑖2), … , std(𝑖𝑛)]}

std(𝑖all)
 

其中 std(in)和 std(iall)分别为第 i 个样本在第 n 类和所有样本中的标准偏差。用户通过设定选

取合适变量的 un_w 阈值完成变量选择。显然，un_w 值越大，越需要被选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> 不加权，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于该

阈值。 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果如下图所示。 

 

Selected Variables 节点下所得到的结果如下图所示，图中结果的解释请参见 11.1.2.。 
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11.3. 加权法 

本法与上一方法对应，其差别在于在上一方法的基础上，加入权重计算变量选择指标，可

以如下方程表示。 

𝑤(𝑖) =
{[std(𝑖1) × g1 + std(𝑖2) × g2 + ⋯ + std(𝑖𝑛) × g𝑛]}

[std(𝑖all) × gall]
 

其中，gn和 gall分别为第 n 类和所有样本的数量。同样，用户通过设定选取合适变量的 w

阈值完成变量选择。显然，w 值越大，越需要被选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> 加权，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及的变量意义，与表中擂台，在此不再赘述。变量选择完成后，将在工程导航

栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法雷同，不再赘述。 

 

11.4. Fisher 比法 

本法通过计算各变量在类间与类内的变化比值而得到，如下式所示。 

F(𝑖) =
{[1/(g − 1)]SSB(𝑖)}

{[1/(𝑛 − g)]SSW(𝑖)}
 

其中 SSB 和 SSW 项分别由如下二式得到。 

SSB(𝑖) = ∑ 𝑛𝑘[𝑖_average(𝑦𝑘) − 𝑖_average(𝑦)]2

g

𝑘=1

 

(𝑘 = 1,2, … , g) 



  

 

 第 269 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

SSW(𝑖) = ∑ ∑[𝑦𝑘𝑗 − 𝑖_average(𝑦𝑘)]
2

𝑛𝑘

𝑗=1

g

𝑘=1

 

(𝑘 = 1,2, … , g, 𝑗 = 1,2, … , 𝑛𝑘) 

其中 g 和 nk分别样本类别数，以及 k 类中的样本数；而 i_average(yk)，i_average(y)和 ykj则

分别为第 k 组中第 i 个变量的均值，第 i 个样本在所有样本中的总均值，以及第 k 组中第 j

个样本的值。用户通过设定选取合适变量的 F 阈值完成变量选择。显然，F 值越大，越需

要被选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> Fisher 比，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。本法中所涉及的变量意义，与表中擂台，在

此不再赘述。变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结

果与 11.2.方法雷同，不再赘述。 
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11.5. 逐步回归法 

逐步回归是非常经典的方法之一，亦被发展为变量选择方法。本法选择变量建立在回归统

计量进行显著性检验的基础上。将各变量分别引入到回归模型中，判断新变量是否使得模

型残差平方和显著变化。若新变量使得该值显著减少(使用 F 检验判断)，则必须将该变量

加入到模型中，否则就无需引入。 

 

特别需要指明的是，没加入一个新的变量，均需对模型中已经加入的变量重新进入

考察，并在必要时剔除新模型中的变量。依次方法增加或剔除变量，直至再往模型中加入

新的变量，对模型残差平方和无显著变化为止。 

 

注意本法与上变量选择方法有所不同，用户无需设置变量选择的阈值，程序将直接

给出被选变量。 

 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> 逐步回归，弹出如下对话框:  
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从图中可以看出，通过本法获得的变量选择结果显示无变量指标值。接下来的操作步骤参

照变量选择之通用步骤。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.6. VIP 法 

本法是重要的变量选择方法，得到了非常广泛的关注和使用。其核心思想是模型得分体现

通过变量解释响应 y 的能力，若某变量对应得分的解释能力强，而且其在构造模型时亦有

显著贡献，则表示该变量非常重要，需要被选择。VIP 指标值的计算如下式所示。 

𝑉𝐼𝑃𝑗 = √
𝑝 ∑ (𝑐̂𝑘

2𝑡′𝑘𝑡𝑘)(𝑤𝑗𝑘)
2ℎ

𝑘=1

∑ 𝑐̂𝑘
2𝑡′𝑘𝑡𝑘

ℎ
𝑘=1

 

各参数的计算均来自于偏最小二乘方法，其意义详见方法介绍。用户通过设定选取合适变

量的 VIP 阈值完成变量选择。显然，VIP 值越大，越可能被选择，通常以指标值达到 1 作为

引入该特征的依据。 

 

在本软件中，VIP 法实际上是一个变量选择的策略，针对不同的分类和回归问题，均有针

对性的 VIP 方法，如下图所示。  

 



  

 

 第 272 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

11.6.1. VIP(PLS) 

本方法基于 PLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> VIP -> VIP(PLS)，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示。 

参数 范围 说明 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所

选数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模型的

最大潜变量数目。 
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中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 

标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准

偏差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 

阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于

该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.6.2. VIP(PLS-DA) 

本方法基于 PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.6.3. VIP(O-PLS) 

本方法基于 OPLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.6.4. VIP(O-PLS-DA) 

本方法基于 O-PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.6.5. VIP(PCR) 

本方法基于 PCR 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 
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11.7. SR 法 

该法通过计算各变量被解释方差与残差方差比值所构造的重要性评价指标进行变量选择，

显然该值越大越应该被选择。SR 值以如下方式计算。 

SR𝑖 =  𝑣exp,𝑖 𝑣res,𝑖    𝑖 = 1,2, … , 𝑀⁄   

vexp,i和 vres,i分别为建模后各变量被模型所解释的方差和未被解释的方差。 

更详细的介绍请参见方法介绍章节。 

 

用户通过设定选取合适变量的 SR 阈值完成变量选择。在本软件中，SR 法实际上是一个变

量选择的策略，针对不同的分类和回归问题，均有针对性的 SR 方法，如下图所示。  

 

11.7.1. SR(PLS) 

本方法基于 PLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> SR -> SR(PLS)，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示。 

参数 范围 说明 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所

选数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模型的

最大潜变量数目。 

中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 

标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准

偏差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 
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阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于

该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.7.2. SR(PLS-DA) 

本方法基于 PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.7.3. SR(O-PLS) 

本方法基于 OPLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.7.4. SR(O-PLS-DA) 

本方法基于 O-PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.7.5. SR(PCR) 

本方法基于 PCR 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.8. UVE 法 

本法通过往原始矩阵中加入一个相同大小的噪声矩阵，基于交互验证构建模型并获得回归

系数，将各变量回归系数与噪声比较，并以其稳定性作为评价指标。该法同时考虑回归系

数的绝对值及其方差，使用中综合利用数据矩阵，响应向量以及噪声信息，得到非常广泛
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的使用和认可。具体内容请参见对该方法的详细介绍。 

 

在本软件中，UVE 法实际上是一个变量选择的策略，针对不同的分类和回归问题，均有针

对性的 UVE 方法，如下图所示。  

 

11.8.1. UVE(PLS) 

本方法基于 PLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> UVE -> UVE(PLS)，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示。 

参数 范围 说明 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所

选数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模型的

最大潜变量数目。 

中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 

标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准

偏差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 

阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于

该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.8.2. UVE(PLS-DA) 

本方法基于 PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.8.3. UVE(O-PLS) 

本方法基于 OPLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 
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具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.8.4. UVE(O-PLS-DA) 

本方法基于 O-PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.8.5. UVE(PCR) 

本方法基于 PCR 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.9. MC-UVE 法 

本法与上一方法雷同，差异在于同时使用蒙特卡罗方法建模，具体使用不再赘述。本软件

针对不同分类和回归情形的 MC-UVE 方法，如下图所示。  

 

11.9.1. MC-UVE(PLS) 

本方法基于 PLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> MC-UVE -> MC-UVE(PLS)，弹出如下对话框:  
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接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示。 

参数 范围 说明 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所

选数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模型的

最大潜变量数目。 

中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 

标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准

偏差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 
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阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于

该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.9.2. MC-UVE(PLS-DA) 

本方法基于 PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.9.3. MC-UVE(O-PLS) 

本方法基于 OPLS 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.9.4. MC-UVE(O-PLS-DA) 

本方法基于 O-PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.9.5. MC-UVE(PCR) 

本方法基于 PCR 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.10. MWPLS 法 

本法在光谱(如近红外)数据的分析中可获得良好的结果，其核心思想是若某光谱是信息含

量高的有用信息，可帮助建立稳健可靠的模型，则该附近的光谱亦应该具有相同或相近的

性质。因此，可通过移动窗口搜索的方式建立一系列的子模型，并构建组合多个子窗口光
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谱数据的方法便可获得优化的光谱数据，用于模型建立。具体内容请参见对该方法的详细

介绍。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> MWPLS，弹出如下对话框:  

 

 

接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示。 

参数 范围 说明 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所

选数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模型的

最大潜变量数目。 
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中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 

标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准

偏差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 

阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于

该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.11. S-plot(O-PLS)法 

S-plot 法以 S 形可视化图形的方式(数据矩阵 X 有强度变化)，综合表征变量与类别响应间的

协方差与模型相关性。其 X 轴的值依下式计算，描述数据矩阵中各变量值的大小变化。 

𝐶𝑜𝑣(𝑡1, X) =
t1

T × 𝐗

𝑁 − 1
= 𝑝[1] 

在上式中，t1和 X 分别为模型第一得分，以及原始矩阵的中心化数据。 

Y 轴的值则依下式计算，表征数据矩阵中各变量的可靠性，其值大小从-1 到+1。 

𝐶𝑜𝑟𝑟(𝑡1, X) =
𝐶𝑜𝑣(t1, X)

𝜎t1𝜎x
=

𝑝[1]

𝜎t1𝜎x
= 𝑝(𝑐𝑜𝑟𝑟)[1] 

其中，σt1和 σX分别为 t1和数据矩阵 X 中各变量的标准偏差。 

具体内容请参见对该方法的详细介绍。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> S-plot(O-PLS)，弹出如下对话框:  
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本法中的变量选择并非基于指标阈值来决定，而是从图形中可视化选择关键变量。用户可

通过鼠标点击图中的点，即可显示该点的变量序号，以方便用户选择。当然，通过该法选

择变量，其结果中无“指标值”这一列。接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示。 

参数 范围 说明 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所

选数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模型的

最大潜变量数目。 

中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 
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标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准

偏差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 

阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于

该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.12. S-plot(O-PLS-DA)法 

本方法基于 O-PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.13. CARS(PLS)法 

本法建立在模型集群思想的基础上，先基于所谓“适者生存”的原则选择最优变量子集，再

随机划分样本构建模型，计算变量子集的交互检验误差，最后以其平均值最小的变量子集

作为输出结果。 

 

具体来说，本法由如下几步构成。首先随机选取一定比例的样本构建训练集并建模，以回

归系数计算权重与变量的保留比例； 基于保留比与以自适应加权采样选取变量，计算交

互检验误差；循环上述步骤达到预先设定的迭代次数，并记录每次迭代得到的结果与分布；

最后选择交互检验误差值的平均值最小作为最终结果。 

具体内容请参见对该方法的详细介绍。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> CARS(PLS)，弹出如下对话框:  
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本法涉及交互检验相关的内容，详情请参见。此外，本法的变量选择结果亦无“指标值”项

目。接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

参数说明见下表: 

参数 范围 说明 

采样比率 [0.1 1] 子模型构建采样变量。 

最大运算次数 [10 ∞]，其中∞表示无穷大 子模型构建最大次数。 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所选

数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模

型的最大潜变量数目。 

中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 
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标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准偏

差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 

 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大

于该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.14. Random Frog(PLS)法 

本法基于序贯方法获得不同子模型，计算各变量的选择频率，以此评价变量的重要性。即

先采用改进的逆跳马尔科夫链进行模型采样，得到多个模型。统计分析各变量在模型中出

现的概率，作为选择重要变量的指标和依据。结果表明基于正态分布随机维数转换机制的

逆跳马尔科夫改进方法，计算速度快，且模型的预测能力亦得到改善。具体内容请参见对

该方法的详细介绍。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> Random Frog(PLS)，弹出如下对话框:  
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本法涉及交互检验相关的内容，详情请参见 12.1.2.2.。此外，本法的变量选择结果亦无“指

标值”项目。接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示。 

参数 范围 说明 

运算次数 [10 ∞]，其中∞表示无穷大。 子模型构建运算次数。 

初始化变量个数 [2 col]，其中 col 表示所选数据的长度。 程序运行预设初始变量数目。 

评价指标 以下两种选其一: 1.回归系数 2.SR 值。 获得变量的评价指标。 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

最大潜变量数 
[1 min(row, col)-1]，其中 min(row, col)表示所

选数据的行数和列数中的较小值。 

模型构建的关键参数，指加入模

型的最大潜变量数目。 

中心化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3.中位数；

4.最小值。 
请参见变量标度化章节。 

标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；3.标准偏

差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 

阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能

大于该阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.15. Random Frog(PLS-DA)法 

本方法基于 PLS-DA 分类构建，适合于基于该方法的变量选择。 
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具体操作方法请参考，在此不再赘述。 

11.16. MIA(SVC)法 

支持向量机以结构风险最小化为目标，以最优化方法在高维空间中训练得到达到最大间隔

的分类模型，保证很好的模型泛化能力。本法则是完全基于支持向量机的特点而针对性地

提出来的方法，包括如下几个步骤。 

首先以蒙特卡罗方法从数据变量方向随机采样，获得子数据集，构建模型；构建格各子数

据的支持向量机模型，记录其所用的变量和间隔值；统计分析各模型间隔值，将模型是否

保护某变量分为二组，获得间隔分布，删除二组分布均值 <0 的变量，再采用 Mann-Whitney 

U 方法计算其余各变量 P 值，以 P 值作为指标判断间隔增值的变化显著性，并以该值是否

大于设定的阈值作为引入变量的依据。同样地，P 值越大，显然越需要被选择；反之亦然。 

操作步骤: 

    步骤 1: 点击变量选择 -> MIA(SVC)，弹出如下对话框:  

 

本法涉及交互检验相关的内容，详情请参见 12.1.2.2.。此外，本法的变量选择结果亦无“指
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标值”项目。接下来的操作步骤参照变量选择之通用步骤。 

本法中所涉及参数的意义，如下表所示： 

参数 范围 说明 

支持向量机类型 二其一: 1.C-SVC；2.nu-SVC。 选择 SVC 建模类型。 

C 值 [1 ∞]，其中∞表示无穷大。 
惩罚系数，仅当选择支持向量机类型为

C-SVC 的时候出现。 

nu 参数 [0 1.0] 
SVC 建模参数，仅当选择支持向量机类

型为 nu-SVC 时出现。 

核函数类型 
四选一: 1.线性核函数；2.多项式核函

数；3.RBF 核函数；4.Sigmoid 核函数。 
选择核函数类型。 

Gamma 值 [0 ∞]，其中∞表示无穷大。 

SVC 建模参数，仅当选择核函数类型为

多项式核函数或 RBF 核函数或 Sigmoid

核函数时出现。 

阶数 [2 ∞]，其中∞表示无穷大。 
多项式阶数，仅当选择核函数类型为多

项式核函数时出现。 

运算次数 [100 ∞]，其中∞表示无穷大。 程序运算的最大次数。 

单次被选变量数 [2 col-2]，其中∞表示无穷大。 选择用于建模的变量数。 

间隔或精度指标值 二选一: 1.间隔值；2.ACC 值。 模型评价指标。 

选择因变量 y 根据数据实际情况选择。 无类别信息则无法计算。 

中心化方法 以下四种选其一: 1.无；2.平均值；3. 请参见变量标度化章节。 
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中位数；4.最小值。 

标度化方法 
以下四种选其一: 1.无；2.标准偏差；

3.标准偏差开方；4.四分位距(IQR)。 
请参见变量标度化章节。 

阈值 [0 ∞]，其中∞为变量选择的阈值。 
被选变量的 Index Value 值不能大于该

阈值。 

 

变量选择完成后，将在工程导航栏中产生新的节点，示例数据的变量选择结果与 11.2.方法

雷同，不再赘述。 

11.17. MIA(SVR)法 

本方法基于 SVR 回归构建，适合于基于该方法的变量选择。 

具体操作方法请参考，在此不再赘述。 
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第十二章 建模 

建模是本软件的关键功能，该步骤既是前面几步的主要目的，亦是下一章预测(或验证)的

重要基础。在这一章里，我们将同时介绍探索性分析，分类和回归的建模方法，关于这些

方法的初步介绍，详情请参见第十八章。 

 

在介绍具体的建模方法之前，先概述这些方法中涉及的一些数据处理基础性问题，如模型

验证方法等，以及建模中的通用操作步骤。 

12.1. 基础介绍 

12.1.1. 模型验证方法 

模型验证是指基于已知模型估计其对未知数据预测的不确定性，获得未来可能的表现与泛

化能力结果；若这种不确定性较低且在合理的范围内，则该模型可视为有效，能用于未知

数据的预测，获得可靠结果。 

 

估计模型稳定性与预测能力的方法很多，主要包括如下表所示的三大类： 

序号 方法名称 说明 

1 独立测试集 
将整个数据划分为测试集和预测集，前者用于构造模型，而后者则包括所

有剩余样本，使用前述模型获得预测统计结果。 

2 交互检验法 同一样本同时用于模型估计与检验，是使用非常广泛的一类方法。 

3 杠杆校正法 
该法是交互检验方法的一个近似估计，即在没有实际对样本进行预测而估

计得到预测残差，以此获得模型的评价结果。 

 

独立测试集数据应占全部数据的 20-40%，且校正集和测试集应具有最大代表性，尽可能均
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包括不同类别的样本，重复量测获得样本数据不能同时出现校正集与测试集中。 

 

通常地，获得测试集的方法包括手动数据选择，随机数据选择，以及成组数据选择(如

基于变量的数值范围等)。本软件提供丰富的数据载入和划分功能，比如单个或批量载入数

据，在数据处理的不同阶段载入数据，将载入的数据添加到已有的基本数据表，或者建立

新的数据矩阵，以及对数据进行行、列或任意划分等(详情请参看)，可满足用户对数据划

分和使用的各种需求。 

 

交互检验的方法则是首先将整个数据的一部分用于校正，另一部分则用于测试并记录所有

结果，然后循环此过程，直到每个样本均被测试一次为止。基于上述基本原则，已经发展

了一系列交互检验方法。杠杆校正法则是基于已知模型及其结果的一个估计，如下式所示： 

预测残差 = 校正残差 / (1 – 样本杠杆) 

当所有样本杠杆较低，即对模型的影响较低时，模型的预测残差将非常靠近校正残差；反

之当样本杠杆较高时，由于校正残差与更小的数值相除，预测残差便会更大。 

 

本软件中所用到的模型验证方法，如下表所示。 

序号 方法名称 说明 

1 留一法 
每次构建校正模型时，留出一个样本，将建立好的模型预测被留出样本，

直至每个样本有且只有一次被预测到为止，最后统计预测结果以评价模型。 

2 随机选择 
基于用户自定义的样本分割数与每个分割中所包含的样本数，系统随机自

动产生交互检验样本集。 

3 
系统性选择

(112233 模式) 

用户先自定义样本分割数与每个分割中所包含的样本数，而每个分割中的

样本序号则是根据其所应包含的样本数，由第一个分割开始，按照顺序依

次选择和排列。 
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4 
系统性选择

(123123 模式) 

与 112233 模式的差异在于样本按照分割优先的顺序排列，即不同上一模式

中序号为 1，2，3…号样本位于同一分割中，而是位于不同分割中，循环往

复排列，直至最后一个样本。 

5 用户自定义 
在随机选择的基础上，用户可手动任意设定不同分割中包含的样本，以及

需要被排除的样本。 

 

其中留一法尤其获得了广泛应用，尽管其往往对模型预测误差(Root Mean Squared Errors of 

Cross Validation, RMSECV)的估计过低，获得过于乐观的结果，交互验证均方根偏差如下式

所示： 

RMSECV = √
∑ (𝑦̂𝑖− 𝑦𝑖)2𝑛

𝑖=1

𝑛
 

此外，用户可任意定义当前划分中的样本序号，以及被排除的样本序号等(若有)。详情请

参见方法介绍中的内容。 

 

上述方法在本软件中亦用于确定最优潜变量数等。 

12.1.2. 通用步骤 

12.1.2.1.数据选择与预处理 

本部分与上述数据预处理以及变量选择雷同，即在进行数据分析前，需要添加目标数据，

以便分析，如下图所示(以 PCA 分析为例)。 
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特别需要强调的是，本章关于建模的内容(以及上述预处理和变量选择)，是指独立使

用本功能的情形。若用户通过构造算法流实现数据的批处理以及模型构建，则需使用部分

所述的功能。 

 

选择目标数据后，用户需设置方法参数，不同方法的参数可能有所不同，不同的内容将在

介绍具体方法时详述。以图中所述 PCA 方法为例，用户需输入最大主成分数。 

 

完成数据选择与参数设置后，则还需要设定变量标度化方法，系统默认状态中的中心化方

法为平均值，而标度化方法为标准偏差开方。用户可在主页的参数设置中修改默认值。关
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于这些方法的详细介绍，详情请参见第十八章，在此不再赘述。 

 

如前所述，用户亦可使用默认参数功能恢复系统默认值。 

12.1.2.2.交互检验方法 

交互检验是建模过程中的重要内容，以 PCA 分析为例，其交互检验窗口如下图所示。 

 

 

其中具体方法的介绍，详见如下表。但使用中需注意如下几点： 

 若选择“留一法”，该标签页中其他内容则均无需再设置，按钮和文本框呈灰色非

激活状态。 

 仅选择自定义交互检验方法时，选择按钮 才可用，其他情形均呈灰色
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非激活状态。 

 分割数与单分割样本数具有关联性，仅需设定其中的一个参数，另一个便可自动

获得。 

 

其他参数的具体含义，如下表所示。 

序号 交互检验方法 说明 

1 分割数 

指将整个数据分割为一定的段数，每段数据分别作为测试集，

剩余数据作为校正集，以此构建模型并获得测试数据结果，直

至所有测试集完成计算为止。 

2 单分割样本数 

与分割数对应，指每个分割数中可得到的样本数。实因数据样

本数量的原因，每个分割里的样本数不一定完成相等(相差一个

样本)。 

3 当前划分中的样本数 
指当前划分中的样本，可点击选择按钮选择；若点击界面中的

不同分割，亦会显示当前分割下的样本序号。 

4 被排除的样本序号 指用户排除的样本序号，可根据实际情况输入。 

 

用户选择合适的交互检验方法和参数后，将在图中界面中间区域，详细显示各分割数序号，

该分割中的样本数，以及实际样本序号等，如下图所示。 

 

如上所述，若选择用户自定义，则可点击选择按钮，并得到如下图所示的界面。用户可在



  

 

 第 298 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

此界面选择样本(Ctrl 键可用)，同时在行范围中显示被选的样本序号，如下图所示。与此同

时，若用户在行范围框中输入样本序号，并在相邻样本间以逗号分开，则系统亦将自动地

动态选中对应的样本。 

 

12.1.2.3. 预测集设置 

通过前述设置便可构建模型。而获得需要的模型后，便可对未知数据进行预测。本部分主

要实现预测集的添加，这样便在点击确定后，可同时得到建模和预测结果，如下图所示。 
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需要注意的是，当使用应用批功能时间，用户可在同一界面中同时设置训练集，验

证集，以及预测集。预测集的列数(即变量个数)必须与用于建模的数据矩阵列数相等，否

则将无法成功添加预测矩阵。此外，预测功能除在建模时选择数据并获得预测结果之外，

亦可对已有的模型做出预测(在工具栏的预测目录下选择)。 

设置完成上述数据和参数后，点击确定及开始运算，并快速获得结果；若点击取消，则关

闭界面，不产生任何结果。 

12.1.3. 模型结果概述 

通过上述步骤即可获得模型结果，并在工程导航栏中以节点文件夹和节点的形式列举这些

结果，如下图所示。模型结果的节点文件夹名称为校正数据文件名加上建模方法名称，中

间加上下划线，如图中的“m5specNIR_PCA”。 

 

 

在模型结果节点文件夹下，包含如下表中的子节点文件夹。 

序号 节点文件夹名称 说明 

1 Raw Data 
建模时所选数据的一个副本，即将建模时所用的数据重新复制

一份置于结果文件夹下，以保持节点的完整性。 

2 Batch Methods Used 
批处理方法，即保存建模时的一系列方法，包括参数设置等。

本软件将单个数据处理方法的使用亦自动以批的形式体现，以
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保证其可比性与完整性。 

3 Modeling 建模所产生的系列表格结果。 

4 Cross-validation 建模过程中涉及交互检验时，所产生的结果。 

5 Plots 
图形结果的节点文件夹，主要是对 Modeling 和 Cross-validation

节点文件下数据的绘图。 

6 Unknown Data Prediction 
未知数据的预测结果节点文件夹。若建模时并未添加预测数

据，则忽略该节点。 

 

各节点文件夹下具体节点所对应的表格和图形结果，则在介绍具体建模方法时详述，如

Modeling 下的节点如下图所示。 

 

 

下面依次介绍具体的建模方法，并详述模型结果，以及结果的解释等，以求用户可透彻理

解，并通晓方法的应用。 
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12.2. PCA 法 

探索性数据分析辅助获得初步数据信息与结果，通常以可视化的形式表达。PCA 法是其中

最重要的方法之一，亦是其他一系列多变量数据分析方法的基础(如 PCR，PLS和 SIMCA等)。

本法可很好地展示高维数据的隐含结构信息，如可视化获得样本和/或变量间的关系，并解

释究竟哪些变量导致样本间的相似性或差异性。如前所述，使用本方法时同样约定数据矩

阵的行为样本或研究对象，而列则为变量或描述符。 

 

该法通过将原始数据矩阵 X 分解为不同信息含量的正交主成分(PCs)，每个主成分解释原始

数据中一定量的数据信息(变化)，第一主成分信息含量最丰富，其他主成分则依次递减，

如下式所示： 

X = USVT + E = TPT + E 

在上式中，矩阵 T、P 和 E 分别为得分、载荷和误差矩阵。 

 

如下图所示，实因我们能观察的最高维度仅为三维，在样本和变量数较多时，样本亦以点

的形式分布在由更多变量组成的高维度空间中。在上图中，不同类别的样本点显然可由 PC1、

PC2 和 PC3 组成的图形度量。若图中二样本在三个主成分上的投影很接近，则可将他们视

为相似样本，如图中第一、第二或第三类样本；若二样本具有明显差异，则这些主成分中

的一个或多个同样应具有显著差异。显然上述图形结果的解释，可拓展到更高维度的数据

矩阵中。 
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综上所述，该法的原理是依次寻找样本所构成的空间中距离(散布度)最大的方向，如下图

中所示的 PC1，更多主成分可依次类推。 

 

 

若以图形的方式绘出多个主成分，则可解释样本间的相互关系。具体来说，PCA 法可达致

如下目标： 

 哪些变量(如光谱长波)描述了不同样本间的差异？ 

 哪个或哪些样本对描述上述差异的贡献最大？ 

 哪些样本相互关联，即他们以相似的方式解释样本间的相似性与差异性？ 

基于此，PCA 法可用于检测样本的整体分布模式，发现显著或非显著性的奇异样本，并定

量描述上述数据信息。 

 

特别需要指出的是，PCA 法是通过正交双线性矩阵分解，获得不同主成分以解释数据

中最大方差，在此条件下可获得唯一解。然而 PCA 法计算所得到的是所谓抽象解，可用于

解释数据结构和数据中的变化，但不是导致数据实际变化的真实解，而是他们的线性组合。 

 

计算主成分分析中主成分的方法主要有非线性迭代偏最小二乘法(Non-linear Iterative 
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Partial Least Squares)，以及奇异值分解法(Singular Value Decomposition)二种。前者每次计算

得到一个主成分，且可处理含有却是值的数据，而后者再一次计算中同时获得所有主成分，

但不能处理存在缺失值的情形。 

12.2.1. 操作说明 

具体内容与 12.1.3.章节相同，不再赘述。 

12.2.2. 模型结果概述 

关于模型结果的初步介绍，请参见 12.1.3.，下面一一各节点文件夹的详细内容。 

12.2.3. Raw Data 节点 

请参见 12.1.3.。 

12.2.4. Batch Methods Used 节点 

请参见 12.1.3.。 

12.2.5. Modeling 节点 

打开该节点，可得到如下图所示的模型结果节点。 
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上图中的节点以表格的形式，完整记载 PCA 分析所得到的结果。各节点的详细信息如下表

(假设原始数据矩阵 X 的大小为 m×n，即含有 m 个样本，n 个变量)。 

序号 节点名称 说明 

1 Hotelling T2 

模型内部变化的统计量，表示每个采样点在变化趋势和幅值上

偏离模型的程度。本软件中则计算不同主成分数下，各样本到

模型中心的距离，从而构成 m×A 的矩阵，其中 m 和 A 分别指样

本和主成分数。 

其的定义为：𝑇𝑖
2 = 𝑡𝑖𝜆

−1𝑡𝑖
𝑇 = 𝑥𝑖𝑃𝐾𝜆−1𝑃𝑘 

𝑇𝑥𝑖
𝑇 

2 Hotelling T2 Validation 校正集的 Hotelling T2 值。 

3 Hotelling T2 Limits 

定义 Hotelling T2 的极限值，比如 5%则意味着 95%样本到模型的

距离在此限制之内，而不能包括在此限制内样本，则很可能是

奇异值。 

4 Sample Leverage 

量测样本投影到模型中心距离的指标，可度量某样本与另一类

样本的差异性，而不管该样本是否能被模型描述。 

Leveragei = Hi,i， 其中 H = T(TTT)-1TT 

注意，样本杠杆值与 Hotelling T2 有线性关系。 

5 X Means 数据矩阵 X 变量方向的均值，大小为 1×n。 

6 X Weights 数据矩阵 X 变量方向的权重，大小为 1×n。 

7 X Loadings 经 PCA 分解后得到的载荷矩阵，大小为 m×A。 

8 X Scores 经 PCA 分解后得到的载荷得分，大小为 m×A。 

9 X Eigen Values 经 PCA 分解后得到的特征值，大小为 1×A。 
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12.2.6. Cross-validation 节点 

本软件所涉及的主要交互检验方法，已经在 12.1.1.中做出详细介绍。本节主要介绍进行 PCA

分析时，由交互检验步骤所得到的结果，该节点文件夹的展开后如下图。 

 

 

交互检验节点文件夹下各具体节点的意义如下表示，用户可基于结果解释，更加深入地理

解被分析的实际数据，以此得出正确的判断结果(同样假设原始数据矩阵 X 的大小为 m×n，

即含有 m 个样本，n 个变量)。 
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序号 节点名称 说明 

1 Explained X Total Variance 

总被解释的 X 数据方差，用于量测原始数据中被模型所解释

的数据变化，即被模型所解释的数据结构百分比。其计算可

由下式表示， 

100×(初始方差–残差方差)/初始方差大小为 A×1。 

2 
Explained X Sample Total 

Validation Variance 
验证集总被解释的样本方差，其大小为 A×1。 

3 Explained X Variable Variance 被解释的变量方差，其大小为 A×n。 

4 
Explained X Variable Validation 

Variance 
验证集被解释的变量方差，其大小为 A×n。 

5 Explained X Sample Variance 被解释的样本方差，其大小为 m×A。 

6 
Explained X Sample Validation 

Variance 
验证集被解释的变量方差，其大小为 m×A。 

7 Test Sample Scores 预测样本得分，其大小为 m×A。 

8 Test Sample Leverage 预测样本杠杆值，其大小为 m×A。 

9 X Residuals 数据矩阵残差，由 A 个矩阵构成，每个矩阵的大小均为 m×n。 

10 X Validation Residuals 
验证集数据矩阵残差，由 A 个矩阵构成，每个矩阵的大小均

为 m×n。 

11 X Total Residuals 数据矩阵 X 的总残差，其大小为 A×1。 

12 X Total Validation Residuals 验证集矩阵 X 的总残差，其大小为 A×1。 
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13 X Variable Residuals 数据矩阵 X 的变量残差，其大小为 A×n。 

14 X Variable Validation Residuals 验证集矩阵 X 的变量残差，其大小为 A×n。 

15 X Sample Residuals 数据矩阵 X 的样本残差，其大小为 m×A。 

16 X Sample Validation Residuals 验证集矩阵 X 的样本残差，其大小为 m×A。 

17 X DModX 数据样本到模型中心的距离，其大小为 m×A。 

18 X DModX Validation 验证集样本到模型中心的距离，其大小为 m×A。 

19 X Sample Q Residuals 

量测新样本偏离已知模型程度，是模型外部数据变化的量

度。其计算公式为，𝑄𝑖 =  𝐞𝑖𝐞𝑖
T =  𝐱𝑖

T(𝐈 − 𝐏𝑎𝐏𝑎
T)𝐱𝑖，其中 ei

为残差矩阵 E 的第 i 行，而 Pa为前 a 个主成分载荷，I 则为

单位矩阵。 

20 X Sample Validation Q Residuals 验证样本的 Q 统计量。 

 

在上表中，主要涉及方差和残差的计算，其计算方式如下。 

𝑉𝑎𝑟(𝐱) =  
1

𝑚
∑ (𝑥𝑖  −  𝑥̅)2

𝑚

𝑖=1
 

Res(x) = x - xmod (原始值 – 模型值) 

12.2.7. Plots 节点 

以可视化图形的形式表达 PCA 分析结果，是该法的核心内容。本软件涵盖不同结果的可视

化表达形式，通过这些图形，用户可很好地获得不同样本，样本与变量，以及变量间的关

系，解释实际问题。 

 

Plots 节点文件夹下所包含的图形结果节点，如下图所示。 
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12.2.7.1 图形数据来源 

上述图形所对应的 PCA 分析结果数据，其来源总结于下表，用户可以此更好地理解图形涵

义及解释。 

序号 图形节点名 说明 

1 Bi-plot 
此图是 Scores 和 Loadings 的综合表达，前者取自 X Scores，而后者则取自 X 

Loadings。 

2 Explained 

对校正集，若选中被解释信息项，则表示 Explained X Total Variance，若选中

残差项，则表示 X Total Residuals。 

对验证集，若选中被解释信息项，则表示 Explained X Total Validation Variance，

若选中残差项，则表示 X Total Validation Residuals。 

3 Hotelling's T2 
若选中 T2 值，则表示 Hotelling's T2，若选中杠杆值，则表示 Sample Leverge。

当选中 T2 值时，红色水平线显示 Hotelling's T2 Limits 值。 
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4 Influence 

校正集：其中 X 取自 Sample Leverge。若选中被解释信息，y 取自 Explained X 

Sample variance；若选中残差，则 y 取自 X Sample Residuals。 

验证集：其中X取自Test Sample Leverage。若选中被解释信息，y取自Explained 

X Sample Validation Variance；若选中残差，则 y 取自 X Sample Validation 

Residuals。 

5 Influence2 

校正集：对 X 轴，若选中 T2 值，为 Hotelling's T2；若选中杠杆值，则为 Sample 

Leverage。而对 y 轴则为 X sample Q Residuals。 

验证集：对 X 轴，若选中 T2 值，为 Hotelling's T2 Validation；若选中杠杆值，

则为 Test Sample Leverage。而对 y 轴则为 X Sample Q Residuals。 

6 Loadings 即为 X Loadings 载荷。 

7 Residuals 即为 X Sample Q Residuals。 

8 Scores 对校正集为 X Scores，对验证集即为 Test Sample Scores。 

9 

X Sample 

Explained 

Variance & 

Residuals 

对校正集，若选中被解释信息，为 Explained X Sample Variance；若选中残差，

则为 X Sample Residuals。 

对验证集，若选中被解释信息，为 Explained X Sample Validation Variance；若

选中残差，则为 X Sample Validation Residuals。 

 

下面以一个代谢组学为例获得结果，以对上述图形一一做出说明，特别是图形所表达的意

义及其解释。 
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因为智能，所以简单！ 

12.2.7.2. Bi-plot 

Bi-plot 图因其所含有的丰富信息，得到广泛的使用。通过该图，可清楚看出各变量对主成

分的贡献，以及样本被不同主成分所解释的程度。 

 

（一）操作说明 

点击该节点后，可得到如下图所示的图形。 

 

 

如上所述，在上图中同时绘出得分和载荷结果，并以颜色和点的符号差别显示。在图形的

工具栏，除出现 9.4.章节详述的图形功能外，同时增加如下图所示的功能。 
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因为智能，所以简单！ 

上图提供用户修改绘图的主成分数，并在图中得到即时更新，如若将 X 和 Y 坐标分别修改

为 PC2 和 PC3，则得到如下图形。 

 

若点击载荷至原点按钮使其处于选中状态，则所有载荷点将绘制至原点的直线，如下图所

示。 
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因为智能，所以简单！ 

从上图可以清楚得出不同样本类别间的分布与聚类信息，变量间的相关性，以及各变量对

分类的影响与贡献，即对样本分类有重要贡献的变量信息。 

 

（二）属性修改 

除已在 9.2.章节详细介绍的图形属性修改外，同时针对模型结果图形的个性化属性修改，

以使用户更好地理解，解释和应用模型结果。其操作与 9.2.章节相同。属性修改界面的初

始状态如下图所示。 

 

若勾选上图中的标注可见功能，则在 Bi-plot 图形中同时加上得分和载荷的序号，以帮助用

户知道具体的样本与变量信息，如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

与此同时，用户亦可选择标注得分与载荷的其他标签(若有)，基于此功能，用户可在被处

理的数据中添加任意的信息，并添加到模型结果图形中。 

 

 

点击 X Scores 可得到如下图所示的图形。 

 

 

用户可通过上图修改 Bi-plot 图中得分点的属性，包括其形状、大小、填充颜色，以及画笔

颜色等。若勾选上图中的每个样本采用不同符号标记功能，则可选择不同的响应 y 值，根

据其类别属性，修改 Bi-plot 中不同类别样本的属性，如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

上图中的上面部分的属性变灰失效，但左侧 X Scores 下增加显示了样本类别的信息，

即此时不同类别样本共有的属性编辑失效，以实现不同类别样本的个性化修改。 

 

若点击选中 1，即样本类别 1(根据因变量 y 的选择动态变化)，得到如下图所示的图形，用

户可进行合适的属性修改。 

 

 

同时对各类别样本的属性进行编辑，可得到如下图所示的图形，非常清楚地显示不同类别

样本的聚类分布情况，并在图形注释中显示对应的信息。 
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因为智能，所以简单！ 

同样地，可对 X Loadings 的属性进行修改，以得到同时显示得分，载荷，以及其相互间关

系的图形，如下图所示。 

 

 

（三）图形解释 

如前所述，Bi-plot 图信息含量非常丰富，是 PCA 分析最重要的结果之一。综合相同主成分

下的得分图与载荷图，可得到究竟哪些变量的贡献，导致样本聚类结果的信息，这也是

Bi-plot 图相比于其他图形所能得到的额外信息。 

 

PCA 模型所得到的结果，主要包括如下三个部分，其中得分矩阵描述样本属性及其模式，

通常以不同主成分图形的形式表示样本间的相互关系，亦可以曲线图的形式表达，以表示

不同样本的时间演进过程；载荷矩阵则描述变量间的相互关系，可以曲线或散点图的形式

表示；被解释(或残差)方差则度量到底各主成分分别考虑到多少信息。其中，被解释的方

差是指当前主成分所能度量的总方差百分比，而残差方差是指去除某主成分后，还有多少

数据变化保留剩余的数据之中。 
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因为智能，所以简单！ 

需要注意的是，得分和载荷相辅相成，不能相互脱离对方来独立解释，即没有得分

无法解释载荷，反之亦然。在相同主成分方向，得分接近的样本为相似样本，同理得分相

差很大时，对应的样本亦差别明显。基于此，Bi-plot 图可很好地用于解释样本、变量，以

及相互间的关系。 

 

样本越靠近，则在当前主成分下越相似，反之亦然；从载荷图则可发现对于获得样本聚类

有贡献的变量信息，如载荷图中越右侧的变量，对得分图中右侧样本的解释性也越高；反

方向象限内的变量，则可能具有负相关的趋势；而靠近图形原点中心的变量，则在该图中

难于被解释。而样本与变量间的关系，则是变量投影到样本上其投影越大则对聚类的贡献

亦越大，反之亦然。 

12.2.7.3. Explained 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

（一）结果介绍 

该图的初始状态如下图所示。 

 

图中所显示的主成分数，与参数设置有关。除图形的基本工具外，在图形工具栏中同时增

加如下图所示的功能。 
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因为智能，所以简单！ 

 

若同时选中校正集和验证集，则得到如下图所示的结果。 

 

若将被解释信息的选择变成残差，则得到如下图所示的结图形果。 
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因为智能，所以简单！ 

此外，若用户同时选中校正及与验证集，则图形属性修改中亦将同时显示，以方便修改各

自的图形信息，如下图所示。 

 

 

（二）图形解释 

该图主要表述不同的主成分解释原始数据变化的能力，其计算已 12.2.5.中描述。好的结果

是以简单模型(尽可能少的主成分数)便可使得残差方差达到 0，被解释信息尽可能大。 

 

在解释 PCA 模型结果前，需先对模型质量进行有效评价。然而要达到这一目标，首

先需确定主成分数，并知道这些主成分究竟包含多少信息，然后需要判别并找到奇异值，

且这二步有时需多次操作才能获得理想的模型。 

 

总残差与被解释方差表征模型拟合数据的好坏程度。具有更小总残差方差(如接近于 0)，或

者更大的被解释方差(如接近 100%)的模型，意味原始数据变化被解释得越好。理想情况是

在最简单的模型中以尽可能少的主成分数，便可使模型残差方差尽可能达到 0。 

12.2.7.4. Hotelling's T2 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 



  

 

 第 319 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

（一）结果介绍 

该图结果的显示可从 T2 值和杠杆值中选择，图形的初始状态如下图所示。 

 

 

图形工具栏中增加的功能如下图所示。 

 

 

若用户选中杠杆指，则可得到如下所示的图形，显示样本的杠杆值。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

用户可选择不同的主成分数，以展示其不同的 T2 值和杠杆值图形。在任一主成分数下，

通过点击建议主成分数按钮，可返回到程序推荐的结果图形。 

 

（二）图形解释 

奇异值的检测是多变量分析的重要内容，PCA 计算所得到的得分图，残差或杠杆值等，可

对奇异值进行有效的检测，如基于 Hotelling’s T2 椭圆。 

 

奇异值是指与其他样本差异明显，没有被模型很好解释或者极大影响模型的样本。如下图

则清楚地显示了奇异值对模型的影响，即第一主成分描述奇异值，而第二主成分则描述数

据中最重要的变化。 
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因为智能，所以简单！ 

从得分图中来看，若某样本与其他样本相比，分布特别离散，距离很远，则该样本很可能

是奇异样本；样本残差越高，则同样意味着该样本没有被模型很好地解释，是可能的奇异

样本；杠杆值则量测被投影样本到模型中心的距离，样本的杠杆值越高则其对模型的影响

越大，它们不一定就是奇异样本，但肯定是强影响样本，而具有高残差和高杠杆值的样本，

则是强影响奇异样本，这样的样本对构建稳健可靠的模型是非常不利的，好在基于样本影

响力图形，可很容易发现这些奇异样本，如下图所示。 

 

 

在得分图中，投影样本以不同的颜色表示，可通过样本分组、分布趋势以及散度等比较其

与校正样本的差异性和相似性；影响图则检测某些被投影的样本没有被原始模型很好地解

释；Hotelling’s T²及其阈值则可告诉使用者哪些被投影与模型或原始样本存在差异。 

12.2.7.5. Influence 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

（一）结果介绍 

初始状态图形如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

图形工具栏中增加的功能如下图所示。 

 

 

上图工具栏的介绍，不再赘述，用户可参考 12.2.7.2 – 12.2.7.4 中各部分。该图的属性修改，

用户亦可根据不同类别的样本，分别修改属性，可得到如下图所示的结果。 
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因为智能，所以简单！ 

若再选中验证集按钮，则可得到如下图所示的对比图。 

 

（二）图形解释 

该图对于检测奇异样本、强影响样本和危险样本(奇异值)非常有效。位于图形上方，残差

方差较大的样本很可能是奇异样本；位于图形右侧，杠杆值大的样本则是可能的强影响样

本。强影响性样本并不一定是奇异样本；而那些残差方差和杠杆值均较大的样本，则是危

险的奇异样本，不能被模型很好地描述和表征。此时模型更多地用于描述特殊样本间的差

异，而不是关注普遍样本间的共性。 

12.2.7.6. Influence2 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

（一）结果介绍 

初始状态图形如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

 

 

用户可修改图形属性，添加样本标注，得到如下所示的图形。 

 

图形工具栏中增加的功能如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

 

上图工具栏的介绍，用户可参考 12.2.7.2–12.2.7.4 中各部分。若选中杠杆值并修改图形属

性，则得到如下图所示的图形。 

 

该图的属性修改，用户亦可根据不同类别的样本，分别修改属性，可得到如下图所示的结

果。 
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因为智能，所以简单！ 

若再选中验证集按钮，则可得到如下图所示的对比图。 

 

12.2.7.7. Loadings 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

（一）结果介绍 

初始状态图形如下图所示。 
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因为智能，所以简单！ 

图形工具栏中增加的功能如下图所示。这些功能可以方便用户选择不同的主成分数，并得

到对应的载荷图形。 

 

 

（二）图形解释 

PCA 载荷图是检测重要变量的有效手段。如前介绍 Bi-plot 时所述，该图最好与得分图联合

起来使用，以达到最好的解释性效果。若二主成分解释大部分的数据方差，则他们在得分

图中越靠近，或者在同一象限内，靠近同一直线上，则他们具有越高的正相关性；相反若

变量在反方向象限内，则可能具有负相关的趋势；而靠近图形原点中心的变量，则在该图

中难于被解释。 

 

载荷是变量与当前主成分间的夹角余弦，该夹角越小，即变量与主成分间的关联性越高，

载荷则越大。二变量间 x1与 x2的相关性 r 可定义为： 

r(x1,x2) = Cov(x1, x2) / (x1×x2) 

上式中，Cov 为变量间的协方差。若某变量与第一主成分间的角度接近于 0，则第一主成

分完全描述该变量；同理若某变量与第二主成分间的角度接近于 0，则第二主成分完全描

述该变量；若变量 1 与变量 2 间的角度为 90°，则表示变量 1 和 2 完全不相关；若某变量

与第一主成分间的角度大于 180°，而与第二主成分间的角度大于 90°，则该变量同时与第

一、第二主成分负相关；若某变量位于第一主成分与第二主成分的交叉点处，则该变量不

能被这二个主成分很好第表达。 

 

主成分的重要性可由其能解释的原始数据方差来表征。载荷基于变量贡献和相关性

描述数据结构，每个变量在每个主成分方向上均有一个得分，该值即为其对应主成分的贡

献，以及包含在该变量中数据变化。 
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因为智能，所以简单！ 

在载荷图中，首先检查载荷值大的变量。获得变量间的相关性，需研究载荷空间中

变量间的相对位置即变量越靠近在一起，则越相关，如二变量沿相同主成分具较大载荷，

则意味着它们间的夹角越小，即二变量越相关；若二载荷符号相同，则它们间正相关，反

之亦然。 

 

研究变量间的变化与差异，一个很直观的问题是究竟哪些变量对数据间的这种变化起着关

键作用，即： 

 使用哪些充分描述样本必不可少的变量？ 

 哪些样本特别相似度？ 

 数据中有哪些特别的样本组？ 

 样本间的这种分布模式究竟表示什么意义？ 

 通过使用 PCA 法分解数据便可回答上述问题。 

12.2.7.8. Residuals 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

（一）结果介绍 

初始状态图形如下图所示。 
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图形工具栏中增加的功能与 12.2.7.7.雷同，可参考。 

 

（二）图形解释 

Q 统计量量测新样本偏离已知模型程度，是模型外部数据变化的量度。其计算公式为，

𝑄𝑖 =  𝐞𝑖𝐞𝑖
T =  𝐱𝑖

T(𝐈 −  𝐏𝑎𝐏𝑎
T)𝐱𝑖，其中 ei为残差矩阵 E 的第 i 行，而 Pa为前 a 个主成分载荷，

I 则为单位矩阵。 

原始样本与变量模型空间组份由其到模型空间的投影表示，二者间的差异则是样本或变量

残差；样本残差变化则是所有模型成分的残差平方和；变量残差方差则是所有模型成分残

差平方的均值；总残差方差则是所有变量残差方差之和；被解释方差则是残差方差的补充，

指可被模型解释的模型方差站数据总方差的百分比；总被解释方差则是原始数据中的变化

被模型解释的量。 

 

变量的残差方差越小，则意味着其被对应的模型解释得越好，而在前三个最重要主

成分，甚至所有主成分中均具有较大残差方差的变量，与其他变量则具有较小或中等程度

的关联性。若某些变量与其他变量相比，在最重要前面 3-4 各主成分(或所有主成分)中均含

有更大的残差方差，则这样的变量应被剔除重新计算，新的模型很可能更容易被解释。 

 

校正方差基于校正集数据的拟合计算获得，而验证方差则基于未参与建模的测试集

数据来计算。若二者间的差异很大，则需要考虑这些数据是否具有足够的代表性。奇异值

则是产生较大残差方差的原因。 

12.2.7.9. Scores 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

（一）结果介绍 

初始状态图形如下图所示。 
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用户可修改图形属性，根据样本类别添加样本标注，得到如下所示的图形。 
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图形工具栏中增加的功能如下图所示。 

 

 

上图工具栏的介绍，用户可参考 12.2.7.2–12.2.7.4 中各部分。若再选中验证集，则得到如

下图所示的图形，很好地比较结果。 

 

 

（二）图形解释 

得分图给出样本分布模式的信息。在不同主成分所构成的得分图中，PC1-PC2 所提供的信

息最丰富。样本在得分图中靠得越近，则表示在当前主成分下越相似，反之亦然，因而基

于得分图，可解释样本间的相似性与差异性。若 PCA 分析时同时涉及校正集和验证集或预

测集，则可从得分图中，综合评价验证机或预测集是否可覆盖校正集的整个模型空间，从

而得到结果可靠性的信息。 



  

 

 第 332 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

如前所述，通过对得分图的研究，亦可达到此目的。此外，理解得分与载荷图，首先应明

白其值可正可负，沿坐标轴分布的方向性，主成分通过得分和载荷将样本和变量建立很好

的连接。对得分和载荷的理解，主要包括如下几个方面： 

 若某变量的载荷值很小，则应忽略该变量而重点关注其他载荷值更大的变量，不

可用于数据解释(无论其值为正或负)。 

 样本的正得分越高，则其值对应于正载荷变量亦越大，反之亦然。 

 样本负得分越低，则其正载荷变量中的对应值越小。 

 变量载荷越大，则样本值随得分增加越快。 

 

简言之，若在某主成分方向，样本得分与变量载荷符号相同，则与平均变量相比，

该样本与变量越相关，反之亦然；样本得分与变量载荷的值越大，则他们间越相关。 

12.2.7.10. X Sample Explained Variance & Residuals 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

（一）结果介绍 

初始状态图形如下图所示。 
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图形工具栏中增加的功能如下图所示。 

 

 

上图工具栏的介绍，不再赘述，用户可参考 12.2.7.5。改图属性修改、加入验证集、选择

被解释信息或残差，以及改变主成分等得到的结果，亦不再介绍，用户完全可参考上述部

分操作。 

 

（二）图形解释 

请参考 12.2.7.3.章节。 

12.2.8. Unknown Data Prediction 节点 

若用户在 12.1.2.3.中，并没有选择预测集数据，则不产生本部分结果。PCA 中投影分析等

同于回归分析中的新样本预测，如下图所示。 
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典型地，PCA 投影分析可用于解决如下问题： 

a) 产品生产中原材料供应商的变化是否导致产品特征发生了变化：将供应商变化后

得到的新产品样本数据，投影到使用过往原材料生产所得样本数据所构建的 PCA

模型上，便可得到原材料变化后产品是否发生改变的结论。 

b) 生产设备维修后所生产的产品，其质量是否发生了改变？ 

c) 如何比较由不同厂商 A 和 B 生产的产品样本，其相似性和差异性如何：将新样本(如

厂商 B)投影到参考样本(如厂商 A)所构建的 PCA 模型上，以查看他们在得分图上是

否有重叠来判断。 

d) 一年以前构建的模型，是否还能分析或描述最新样本：同样将新样本投影到旧模

型上，通过查看样本分布的漂移，平均得分、散度的增加，以及残差的增大来判

断模型的适应性。 

 

新样本投影结果的解释与上述 PCA 模型的解释雷同，区别在于固定载荷为已知 PCA

模型的结果，而新样本则投影到该载荷，产生新的得分，计算方式没有其他变化，如图所

示。通过投影所得到的载荷、方差、残差、杠杆值和统计量 Hotelling’s T²等则表征投影样

本。 

 

比较投影方差曲线与校正或验证曲线，若它们很相似，则模型得到投影样本的进一步确认。 

12.2.8.1. 预测结果概述 

若在 12.1.2.3.中，用户选择了预测集数据，则 PCA 建模完成后，将得到如下图所示的预测

结果节点文件夹。 
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上述各节点文件夹的意义如下表所示。 

序号 节点名称 说明 

1 Raw Data 
建模时所选数据的一个副本，即将建模时所用的数据重新复制

一份置于结果文件夹下，以保持节点的完整性。 

2 Prediction 预测集得到的数据结果。 

3 Plots 
图形结果的节点文件夹，主要是对 Modeling 和 Cross-validation

节点文件下数据的绘图。 

12.2.8.2. Raw Data 节点 

如前所述，不再赘述。 

12.2.8.3. Prediction 节点 

类似上述 12.2.5.和 12.2.6.的结果，该节点文件夹包含预测集所得到的各种结果。具体所包

含的节点如下图所示。 
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关于各节点下结果的详细介绍，在此亦不再赘述，请参考表 12.2.5.，其差异在于本处的结

果是基于上述已经构建的 PCA 模型，针对预测集得到的结果。 

12.2.8.4. Plots 节点 

类似上述 12.2.7.的结果，该节点文件夹包含预测集所得到的各种图形结果。具体所包含的

节点如下图所示。 

 

上述图形所对应的 PCA 分析结果数据，以及各图形的操作和意涵，其来源亦请参考 12.2.7.1.，

不再赘述，需要了解的是本节结果对应预测集数据。 



  

 

 第 337 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

12.2.9. 产生新数据 

在 9.4.3.与 6.3.1.章节已经介绍到，用户可从基本数据表或图形中选择样本或者变量产生新

的子数据。 

 

前面已经介绍了奇异值的判别方法。那么若发现奇异值后，如何快速剔除奇异样本并重新

建模呢？本节主要介绍这部分的内容。 

 

如下图所示，在建模所得到的图形结果中，右键点击任一图形节点，均可产生如下图所示

的菜单功能，其中包括用被选数据点产生新子数据的功能。 

 

通过矩形标记功能选择目标数据点(图中以方框标记)，如下图所示。 
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点击上述产生新数据功能，即可出现如下图所示的界面。该界面完整列出工程导航栏中的

数据，以便用户选择上图中的所选择的数据点的作用范围，即用在哪些数据上。 

 

上图中左侧为完整数据列表，右侧上方为添加或删除数据按钮，可同时添加多个数据，而

右侧下方则是选择子数据的产生方式，即是将被选数据点作为奇异值剔除，还是将未被标

记的样本作为需要被保留的数据，用于重新计算和建模。 

 

如上图中的数据，若想同时将被选的样本作为被剔除的样本，产生奇异值数据，并将未被

标记的样本作为训练集，则同时勾选二复选框，得到如下图所示的结果，在工程导航栏中

同时产生二个目标数据矩阵，以方便用户再次分析。 

 

需要注意的是，程序对所有工程导航栏中出现的数据均建立了唯一的标识符，每个样本的
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标记符是不同的，当用户从工程导航栏选择用于产生子数据的母数据时，若该数据不是用

于建模的数据，将自动使添加数据按钮失效，从而不可添加该数据，如下图所示。 

 

实因当前被分析的数据为 Data 下的子数据，选择 m5specNIR 下的任何数据，显然不会被处

理。然而，若用户选择 Data 数据则是可行的，尽管当前被处理的数据是该数据的子数据，

显然亦应包含在该数据中，因而可用于产生奇异值或训练集数据。当然，若用户选择的是

变量，则同样可产生子数据，只是此时所得到的奇异值或训练集数据是对变量方向划分得

到的列划分数据而已。 

 

通过此功能可极大地方便子数据的产生，并重新建模，得到更理想的结果。 

12.3. HCA 法 

本软件同时提供非分层聚类和分层聚类二类方法，分别包括 K-means 和 HCA 等方法。HCA

法是受到广泛应用的探索性分析方法，其结果主要是以系统分层聚类图的形式表示，挖掘

数据信息。此类聚类分方法通常基于样本间的相似性量测，可以无监督方式将样本聚成不

同类别。比较而言，该法较 K-means 和 K-medians 消耗内存，在分析大样本数据时没有优
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势。 

 

HCA 法采用不同的连接方法，以及距离计算方法产生样本聚类。需要注意的是，并

不是所有的距离量度方法均满足三角不等式规则，即三角形任意二边之和大于第三边，此

时 HCA 系统层次聚类图可能产生变形。 

 

在 HCA 分析前，比较好的做法是先进行 PCA 等分析，初步了解数据结构与分布趋势。 

12.3.1. 操作说明 

基本操作步骤可参考 12.1.2.部分。 

 

如上所述，HCA 法有二个特殊的地方，一是样本连接方法，另一个是距离计算方法，如下

图所示。打开 HCA 建模界面后，有其参数设置的选项。 

 

 

如下表详细介绍各样本连接方法的涵义。 

序号 方法名称 详细说明 

1 Single-linkage 

最短距离法，使用类间最短距离定义样本聚类，即类与类之间的距离

是两类间两两样品间的最短距离。该法趋向于产生较多聚类类别，分

类效果有时不是特别理想。 

2 Complete-linkage 最长距离法，使用类间最长距离定义样本聚类，即类与类之间的距离
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是两类间两两样品间的最长距离。产生更紧凑的聚类结果。 

3 Average-linkage 类平均法，该法是上述二各方法的折中，以类间距离加权的方式计算。 

4 Median-linkage 

中间距离法，与 Average-linkage 法类似，但计算某类与其他类加权重

心间的几何距离，实因最长距离夸大类间距离，而最短距离低估类间

距离，从而使用介于两者间的距离计算。 

5 Ward’s method 
Ward 离差平方和法，两类合并后，离差平方和值将增加，每次计算时

选择合并使离差平方和增加最小两类，直至所有样品均归类为止。 

 

如下表则介绍距离计算方法的涵义。 

序号 方法名称 详细说明 

1 欧氏距离 

Euclidean Distance，使用最广泛的距离计算方法，其计算公式如下。 

𝑑 = √ ∑ (𝑥𝑖,1 − 𝑥𝑖,2)2
𝑁

i=1
 

2 

欧氏距离平方 

 

Squared Euclidean Distance，当某些变量占显著优势时，该法比较有效，

其计算公式如下。 

𝑑2 =  ∑ (𝑥𝑖,1 − 𝑥𝑖,2)2
𝑁

i=1
 

3 标准化欧氏距离 

Standardized Euclidean Distance，将数据进行标准化处理后计算所得到

的距离。标准化方法如下式。 

𝐱𝒏𝒆𝒘 =
(𝐱 − 𝐱̅)

𝑠𝑡𝑑(𝐱)
 

可得如下距离计算公式。 

𝑑 = √ ∑ (
𝑥𝑖,1 − 𝑥𝑖,2

𝑠1,2
)2

𝑁

i=1
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4 马氏距离 

Mahalanobis Distance，实因计算欧氏距离时，需先对数据进行标准化，

基于标准化后数据欧式距离的计算产生。 

𝑑 =  (𝐱 − 𝐱̅)T𝐒−1(𝐱 − 𝐱̅) 

其中𝐱̅和 S 分别为均值向量和协方差矩阵。若协方差矩阵为单位矩阵，

则变为欧氏距离。 

该变量与量纲无关，从而排除变量间相关性的干扰。 

5 

曼哈顿距离 

 

City-Block Distance，又称城市街区距离，其计算公式如下。 

𝑑 =  ∑ |𝑥𝑖,1 −  𝑥𝑖,2|
𝑁

𝑖=1
 

以二维平面上的二点为例，该式变为。 

𝑑 = |𝑥1 − 𝑥2| + |𝑦1 − 𝑦2| 

6 明科夫斯基距离 

Kowalski Distance，是对广义的欧氏距离，概括性描述多个距离量测，

如下式所示。 

𝑑 =  (∑ |𝑥𝑖,1 − 𝑥𝑖,2|𝑝
𝑁

𝑖 = 1
)1/𝑝 

当 p = 1 为曼哈顿距离; p = 2 为欧氏距离; p → ∞则为切比雪夫距离。 

该距离量度的主要缺点是将个分量的量纲相同对待，其次是没有考虑

到各分量分布的不同。 

7 

 

切比雪夫距离 

Chebyshev Distance，该法起源于国际象棋中国王的走法，即国王每次

只能往周围的 8 格中走一步，若需从 A 格走到 B 格，最少需要走的步

数为，max(|x2 – x1|, |y2 - y1|)。若扩展到多维空间，则如下式所示。 

𝑑 =  lim
𝑝 → ∞

(∑ |𝑥𝑖,1 − 𝑥𝑖,2|𝑝
𝑁

𝑖 = 1
)1/𝑝 = max |𝑥𝑖,1 − 𝑥𝑖,2| 

8 余弦相似度 
Cosine Similarity，夹角余弦衡量二向量方向的差异，以二维空间为例，

如下式所示。 
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𝑐𝑜𝑠(𝜃) =  
𝑥1𝑥2 + 𝑦1𝑦2

√𝑥1
2 + 𝑦1

2√𝑥2
2+ 𝑦2

2
 

N 维样本的夹角余弦为， 

𝑐𝑜𝑠(𝜃) =  
𝑥1𝑥2

|𝑥1||𝑥2|
 = 

∑ 𝑥𝑖,1𝑥𝑖,2
𝑁
𝑖=1

√∑ 𝑥𝑖,1𝑥𝑖,2
𝑁
𝑖=1

2
√∑ 𝑥𝑖,1𝑥𝑖,2

𝑁
𝑖=1

2
 

9 相关距离 

Correlation Distance，如下式所示。 

d = 1 − 𝑐𝑜𝑟𝑟(𝑥i,1, xi,2) (相关系数) 

12.3.2. 模型结果概述 

HCA 法所产生的模型结果，如下图所示。 

 

 

在模型结果节点文件夹下，包含如下表中的子节点文件夹。 

序号 节点文件夹名称 说明 

1 Raw Data 
建模时所选数据的一个副本，即将建模时所用的数据重新复制

一份置于结果文件夹下，以保持节点的完整性。 

2 Batch Methods Used 
批处理方法，即保存建模时的一系列方法，包括参数设置等。

本软件将单个数据处理方法的使用亦自动以批的形式体现，以
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保证其可比性与完整性。 

3 Modeling 建模所产生的系列表格结果。 

4 Plots 模型结果图形。 

12.3.3. Raw Data 节点 

请参见 12.1.3.。 

12.3.4. Batch Methods Used 节点 

请参见 12.1.3.。 

12.3.5. Modeling 节点 

该节点下包含二个数据表，如下图所示，分别为变量均值及权重。。 

 

12.3.6. Plots 节点 

在 Plots 节点下即为上述系统分层聚类结果图，以图形的方式显示数据的聚类结果，如下

图所示。 
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在图形中点击右键菜单，出现二个功能，一个是以 PDF 格式导出图形，另一个则以具体样

本类别细节的形式得到聚类结果，如下图所示。 

 

 

上表中不同分类样本以不同颜色标记。很显然，该表的结果与样本类别数有关，实因基于

HCA 的聚类原则，可将样本细分至单样本。若改变分类数，结果亦不断改变，如下图所示。 
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12.4. K-means 法 

如前所述，K-means是另一类聚类方法，其中 K是指用户需事先定义的样本类别数，而means

则指均值，即计算新样本至各类样本的均值。概括来说，该法包括如下几个步骤：首先用

户自定义样本类别 K，并随机取样本作为初始中心点，然后计算各样本至中心点的距离，

划分进入类别，待所有样本均计算完成后，重新计算各类中心点(重心)，并计算各样本至

新中心点的距离，重新划分样本类别，迭代直至个样本类别不再变化(收敛) 为止，输出聚

类结果。 

 

该法的结果取决于多个因素，包括 K 值的确定，初始点的选择，距离的量测方法，

以及最大迭代次数等。这些因素中任一个改变都可能极大地影响聚类结果，产生不一致的

结果。该法的结果可以误差平方和量度算法精确度，该值越小则表示数据点越趋近于质心，

聚类效果亦越好。 

 

针对经典 K-means 法的缺点，亦提出了不少改进方法，比如二分 K-means 法等，在此不再
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赘述。 

12.4.1. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，  用户可参考 12.1.2.与 12.3.1.，差异之处在于方法参数

设置，如下图所示。 

 

上述界面中的参数解释如下表。 

序号 参数 意义描述 

1 类别数 数据需被划分为多少类别。 

2 距离量测 距离计算方法。 

3 过聚类 过聚类系数。 

4 允许空类 是否允许某些类别不含样本。 

5 优化初始值 是否使用程序提供的方法优化初始分类。 

6 最大迭代次数 程序最大的迭代计算次数。 
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7 初始聚类样本 设置初始聚类样本。 

 

上表中的距离量测方法，除 12.3.2.中所介绍的外，亦包括如下表所列举的方法。 

序号 方法名称 详细说明 

1 绝对相关系数 

Absolute Correlation Cofficient，以下式计算。 

𝑐𝑜𝑟𝑟𝑎𝑏𝑠 = 1 − |𝑐𝑜𝑟𝑟| 

2 汉明距离 
Hamming Distance，二等长字符串间汉明距离即为将其中一个变为另

一个所需要最小替换次数，如“1111”与“1001”间的汉明距离为 2。 

3 杰卡德距离 

Jaccard Distance，用于衡量集合间的差异性，是杰卡德相似系数的补

集。用二个集合中不同元素占所有元素的比例表示，如下式所示。 

𝑑 = 1 − 𝑠𝑖𝑚Jaccard =  
|𝐱1 ∪ 𝐱2| − |𝐱1 ∩ 𝐱2|

|𝐱1 ∪ 𝐱2|
 

4 秩相关系数 

Spearman Rank Correlation，亦称斯皮尔曼等级相关系数。若 x1与 x2

均为含有N各元素的集合，对x1与x2分别按升序或降序排列得到xnew,1

与 xnew,2，它们中的各元素则分别为其中 x1和 x2中的排行。最后由下

式计算该系数。 

𝑐𝑜𝑟𝑟𝑆𝑝𝑒𝑎𝑟𝑚𝑎𝑛 =  
∑ (𝑥𝑛𝑒𝑤,1,𝑖 − 𝐱𝑛𝑒𝑤,1̅̅ ̅̅ ̅̅ ̅̅ )(𝑥𝑛𝑒𝑤,2,𝑖 − 𝑥𝑛𝑒𝑤,2̅̅ ̅̅ ̅̅ ̅̅ )𝑁

𝑖=1

√∑ (𝑥𝑛𝑒𝑤,1,𝑖 − 𝐱𝑛𝑒𝑤,1̅̅ ̅̅ ̅̅ ̅̅ )2𝑁
𝑖=1 √∑ (𝑥𝑛𝑒𝑤,2,𝑖 − 𝐱𝑛𝑒𝑤,2̅̅ ̅̅ ̅̅ ̅̅ )2𝑁

𝑖=1

 

5 肯德尔系数 

Kendall’s tau Distance，又称和谐系数，可表示多列等级变量相关程度，

比如若想了解不同老师对多份学生试卷的评分标准是否一致，则可使

用该法。其计算式如下， 

𝑐𝑜𝑓𝑓𝐾𝑒𝑛𝑑𝑎𝑙𝑙 = 1 − 2 × 𝑠𝑦𝑠𝑑𝑖𝑠(𝐱1, 𝐱2)/(𝑁 × (𝑁 − 1)) 

其中𝑠𝑦𝑠𝑑𝑖𝑠(𝐱1, 𝐱2)为对称距离，若 x1 = {a,b,c,d}，x2 = {a,c,b,d}，先找

出它们的所有二元约束集，再比较这些约束集，不同二元约束的个数
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即为对称距离。若 x1 = x2，则 coffkendall = 1；若 x1 与 x2完全无关，则

coffkendall = 0。 

6 布雷-柯蒂斯距离 

Bray-Curtis Distance，其计算公式如下。 

𝑑 =  
∑ |𝐱1 − 𝐱2|𝑁

𝑖=1

∑ |𝐱1 + 𝐱2|𝑁
𝑖=1

 

 

勾选设置初始聚类样本框，用户可直接打开数据表，选择分类样本，如下图所示。 

 

12.4.2. 模型结果概述 

模型结果节点如下图所示，其他部分不再详述，用户可参考 12.2.2.和 12.3.2.。 

 

 

各节点为详细意义描述如下表。 

序号 节点名称 说明 

1 Assigned Class 聚类结果，以表的形式标记各样本的类别。 
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2 Centroid 每类样本的中心(质心)。 

3 Distance to each Class 各样本到每类中心的距离。 

4 within-cluster Distance 各类内距离总和。 

5 X Means 变量均值。 

6 X Weights 变量权重。 

12.5. KNN 法 

多变量的分类包括聚类分析和判别分析二个方面。聚类分析方法前面已经详细介绍到，二

者的显著区别是前者无需事先定义任何样本类结构，即属于无监督的方法，对于了解数据

的整体结构和先期研究非常有用；而后者则是有监督的分类方法，以系列已知信息的样本

建立样本的分类规则或模型，并将其应用于新的或未知样本，判别其类别等信息，以及解

释样本组别间的差异。KNN 法则是典型的有监督判别分析方法，使用广泛。 

 

前面已详细介绍了分类方法。回归分析与分类不同，后者的响应变量 y 为样本类别信息(如

是与否，好与坏，疾病与健康等二类或多类问题)，而前者则是一个或多个连续变化的量化

变量(如化合物含量与浓度等)。 

 

该法的主要思路是选择待预测未知样本在一定范围的 K 个样本，若该 K 个样本中的绝大部

分属于其中的某一类别，则将未知样本判定该类别样本。具体来说，该算法包括如下几个

步骤，首先设定初始化距离，计算未知样本到训练样本的距离 d，获得目前 K 个最临近样

本中的最大距离 dmax，若 d < dmax，则将该训练样本作为 K 最近邻样本；然后重复上述过

程直至计算完成未知样本与所有训练样本间的距离为止；最后统计 K 最近邻样本中不同类

别出现的次数，输出频率最大类别作为未知样本的判别结果。简言之，该法就是以迭代的

方法，不断更换未知样本的 K 最近邻样本，统计与不同类别的训练样本出现在最近邻计算
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中的次数获得最终结果。 

 

该法的主要缺点是不同类别样本个数的不平衡将导致 K 个最近邻样本中含样本数更

多的样本类别占有利位置。为克服这样的问题，也有人提出采用加权方法来改进，包括对

小距离样本使用更大的权重值等。 

12.5.1. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，用户可参考 12.1.2.，差异之处在于方法参数设置，如下

图所示。 

 

 

上述界面中的参数解释，前面的内容中已经做出介绍，其中关于距离的量测则可从 12.3.1.

和 12.4.1.中获得。交互检验方法、验证集和预测集部分则可参考 12.1.2.2.和 12.1.2.3.部分。 

12.5.2. 模型结果概述 

模型结果的基础内容可参考 12.3.5.和 12.3.6.部分，如下图所示。 
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各节点的详细意义，如下表所示。 

序号 节点名 说明 

1 Errors 校正集的预测错误率(百分比)。 

2 Errors Validation 验证集的预测错误率(百分比)。 

3 Distance among Samples 各样本俩倆间的距离。 

4 Neighbors Index 不同 K 值得下各样本的最近邻样本序号。 

5 Neighbors Distances 不同 K 值得下各样本与最近邻样本的距离。 

6 X Means 数据矩阵变量均值。 

7 X Weights 变量权重。 

12.5.3. Cross-validation 节点 

Cross-validation 节点包含二个表格结果，如下图所示。 
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节点的具体涵义描述如下。 

序号 节点名 说明 

1 y Predicted Calibration 校正集样本聚类结果。 

2 y Predicted Validation 验证集样本聚类结果。 

12.6. PCA-MD 法 

该法综合 PCA 分析和马氏距离计算，构建对未知样本进行分类的方法，思路简单。即对每

个已知类别的样本构造 PCA 模型，然后计算未知新样本到各类的马氏距离，并以此确定样

本类别。完成数据预处理后，先对各类别样本进行 PCA 分析，如下式所示: 

X = USVT + E = TPT + E 

然后保留合适数量的主成分得分数，计算各样本的马氏距离，如下式所示: 

d =  √tiSj
−1ti

T,  其中Sj =  
Tj

TTj

(N − 1)
⁄  

d 即为上述第 i 个样本到第 j 类的马氏距离；N 则为样本总数。 

 

新样本的预测则先对未知样本做预处理，方法与建立 PCA 模型时完全相同。如前所述保留

已知样本 PCA 分析时的载荷 P，以下式计算未知样本的得分 Tunknown，并最后基于上述距离

计算式得到未知样本到各类的距离，获得判别结果。 
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𝐓unknown =  𝐗new𝐏 

12.6.1. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，用户可参考 12.1.2.，差异之处在于方法参数设置，如下

图所示。 

 

 

上述界面中的参数解释，前面的内容中已经做出介绍，其中关于距离的量测则可从 12.3.1.

和 12.4.1.中获得。交互检验方法、验证集和预测集部分则可参考 12.1.2.2.和 12.1.2.3.部分。 

12.6.2. 模型结果概述 

模型结果的基础内容可参考 12.3.5.和 12.3.6.部分，如下图所示，各节点的具体涵义可参考

12.2.5.和 12.5.2.。 
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12.6.3. Cross-validation 节点 

Cross-validation 节点如下图所示，其具体涵义可参考 12.2.6.。 
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12.6.4. Plots 节点 

Plots 节点如下图所示，其具体涵义可参考 12.2.7.。 

 

-SIMCA 

暂略。 

12.7. PLS-DA 法 

PLS-DA 因其很好的可视化特性，已成为有监督判别分析的常用方法。PLS-DA 完全建立在

PLS 回归的基础上，用户可参考 12.13.中的部分内容，其差异是针对二类问题，即是与否或

好与坏，y 响应变量中的值以 1 与 0 (或-1)来表示，并将预测值与 0.5 (或 0)值比较以判断类

别，当然对多类问题亦可基于 PLS2 法延伸，具体请参见 12.8.。 

 

PLS-DA 可广泛用于色谱、质谱、光谱和图像等数据的分析，只要数据特征足够描述

不同(类别)样本间的差异。但需要注意的是，这些数据特征通常数量很大，且往往远大于

样本量，需要先进行特征选择，较少参与建模的变量，以满足构建稳健模型的样本数/特征
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数条件。 

 

PLS-DA 的结果亦可很方便地解释样本间和变量间各自的关系，以及变量对样本的解释贡献

等，可参考 12.2.部分。 

12.7.1. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，用户可参考 12.1.2.，差异之处在于方法参数设置，如下

图所示。 

 

 

上述界面中的参数解释，前面的内容中已经做出介绍，其中关于距离的量测则可从 12.3.1.



  

 

 第 358 页 

 

用户使用手册 

魔力 

 

TM
 

数据整体解决方案提供商 

大 连 达 硕 信 息 技 术 有 限 公 司 
Dalian ChemDataSolution Information Technology Co. Ltd 

因为智能，所以简单！ 

和 12.4.1.中获得。交互检验方法、验证集和预测集部分则可参考 12.1.2.2.和 12.1.2.3.部分。 

12.7.2. 模型结果概述 

若同时选择验证和预测数据，则建模后可得到如下图所示的节点文件夹结果。 

 

 

各节点文件夹的详细描述不再赘述，请参考 12.1.3.和 12.2.。 

12.7.3. Overview 节点 

该节点概括 PLS-DA 的关键数据结果，用户查看该节点可得到关于模型的主要信息，并计算

不同潜变量数下的结果，如下图所示。 
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各结果的具体含义如下表所示。 

序号 节点名 说明 

1 R2 

模型相关系数(校正集样本)，以下式计算。 

𝑅2 =  √1 − 
∑ (𝑦𝑖̂  − 𝑦𝑖)2𝑁

𝑖=1

∑ (𝑦𝑖  − 𝑦𝑖̅)2𝑁
𝑖=1

 

2 Q2 预测集样本相关系数。 

3 1-Specifity 特异性，即判别的假阳性率，是真阴性与真阴性+假阳性的比值。 

4 1-Specifity(Validation) 验证集特异性。 

5 AUC 
Area under Curve，即 ROC 曲线下面积，绘制特异性~灵敏度曲线

得到。 

6 AUC(Validation) 验证集曲线下面积。 

7 Errors 校正集错误率(百分比)。 

8 Errors(Validation) 验证集错误率(百分比)。 

9 Sensitivity 灵敏度，为真阳性与真阳性+假阴性的比值。 

10 Sensitivity(Validation) 验证集灵敏度。 

12.7.4. Modeling 节点 

该节点下的结果如下图所示，得到各模型详细结果。 
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上图中绝大部分节点的信息已在 12.2.5.和 12.7.3.中描述，用户可直接参考。没有介绍到的

部分，介绍在如下表中。 
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序号 节点名 说明 

1 Hotelling T2 Limits 
不同 p 值和主成分数下的 Hotelling T2 临界值，大小为 6×N(主成份

数)。 

2 SR Value 选择性比，请参见 11.7.。 

3 VIP VIP 值，请参见 11.6.。 

4 Wstar PLS 计算中，得分与原始数据转化矩阵权重，即 W*。 

12.7.5. Cross-validation 节点 

该节点集合交互检验的详细结果，具体的意义解释可参考 12.2.6.，实因 PLS 与 PCA 的差异

仅在于前者同时对数据矩阵 X 和响应变量 Y 进行正交分解，分解时考虑矩阵 T 与 R 间的线

性关系(X = TPT, Y = RQT)，即分解 Y 时考虑 X 的因素，分解 X 时亦考虑 Y 的因素，交互效验

相互影响，迭代时交换迭代矢量以使对二个数据矩阵的分解过程合二为一。有人亦证明 PLS

本质上是对 XTYYTX 或 YTXXTY 的分解。 
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Cross-validation 下节点的内容，同时包含对数据矩阵 X 和响应变量 Y 评价得到的结果。 

12.7.6. Plots 节点 

该节点所包含的结果，如下图所示。 

 

 

上述主要图形结果的详细操作步骤与结果解释，已在介绍 PCA方法时说明，请参考 12.2.7.。

以前没有涉及到的结果，一一介绍如下。 

1) Beta Coefficients，即回归系数，可表征各变量在构建分类模型时的重要性，如下图

所示。其属性修改等亦可参考 12.2.7.，在此不再赘述。 
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2) Predicted vs Reference：即在最优潜变量数下，预测值对实际类别值的结果，如下

图所示。 
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3) 上图的工具栏中，亦有校正与验证集，以及不同响应变量 y 和潜变量数等结果可修

改，在此不再赘述。 

12.7.7. 预测与验证 

若在构建模型时同时选择验证与预测集数据，则建模完成后，将得到 New Data Validation

与 Unknown Data Prediction 二个节点文件夹，如下图所示。这二个节点文件夹下的结果，

分别对应验证和预测集的结果。其表格和图形结果与校正集结果雷同，不再赘述。 

 

12.8. PLS2-DA 法 

PLS2-DA 与 PLS1-DA 对应，前者用于处理含有 3 类及以上样本的数据，而后者则处理仅含 2

类样本的情形，实因 PLS2 方法可处理含有多个响应变量 Y 的数据，比如 Y 中第一列为化合

物 A 的含量，第二列为化合物 B 的含量，而第三列则为化合物 C 的含量等等。此时采用 PLS2

法可同时构建不同化合物间模型。 

 

PLS2 用于解决分类问题时，则将原始数据中的不同类别 1，2，3 等转化为仅 0 和 1(或-1 和

1)的矩阵，比如[0 0 1; 0 1 0; 1 0 0]，从而将多类样本的分类问题转换为 PLS2 可处理的回归
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问题。其他分析过程与结果与 12.7.中 PLS1-DA 雷同，如下图所示，亦不再赘述。 

 

 

需要注意的的是，与 PLS1-DA 相比，其差异在于样本类别更多，因此如 12.7.3.中 Overview

的结果，将同时显示不同类别的结果，如下图所示，其它部分，如 Validation 节点文件夹

中的结果同样如此。 

 

12.9. O-PLS-DA 法 

O-PLS-DA 雷同于 PLS-DA，其差异在于该法基于 O-PLS 分析，而后者则基于 PLS 回归分析。

关于 O-PLS 分析的更多信息，请参考 12.15.。 

 

该法所得到的结果，如下图所示(同时选择验证集和预测集)。 
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与 12.7.相比，该法仅多了一个节点，即 Orthogonal，如下图所示。该部分的详细内容请参

考 12.15.。 

 

 

其他各节点文件夹及其节点的详细信息，包括 Raw Data, Overview, Modeling, 

Cross-validation,Plot,以及 New Data Validation 和 Unknown Data Prediction，其主要内容均在

12.2.和 12.7.介绍 PCA 和 PLS-DA 方法时已经详述，不再赘述，用户可参考相关内容。 

 

这些节点文件夹中增加的少量结果，如 Modeling 下的 CovTX 和 CorrTX，以及 Cross-validation

下的 Y Studentized (Validation) Residuals 等，亦请参考 12.5.。 

12.10. SVC 法 

支持向量机是一种基于统计学习理论的机器学习方法，建立 VC 维理论与结构风险最小原
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理的基础之上，以有限样本在模型复杂性间寻求最佳折衷，获得最好的泛化能力。支持向

量是指支撑平面上把不同类别区分开的超平面上的向量点。该法最早用于解决分类问题，

现已拓展用于回归分析中。当线性函数不足以解决数据结构复杂的问题时，该法引入 kernel

函数将原始数据空间映射到高维特征空间中，以处理非线性分类的问题。 

 

该法的数学原理请参见 18.8.，不再赘述。 

12.10.1. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，用户可参考 12.1.2.，差异之处在于方法参数设置，如下

图所示。 

 

上述界面中的参数说明，详情请参见 18.8.。 

除一般参数的设置外，界面提供基于网格搜索的参数优化功能，如下图所示。 
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设置参数优化的边界后，点击开始按钮，即可实现参数 Gamma 和 C(或 nu)的优化，如下图

所示。 

 

 

上述界面的最下端有二个功能按钮，分别找到最优计算结果，以及将该结果所对应的参数

输入到程序中，以实现程序的运行，分别如下图所示。 

 

 

交互检验方法、验证集和预测集部分则可参考 12.1.2.2.和 12.1.2.3.部分。 

12.10.2. 模型结果概述 

模型结果的基础内容可参考 12.3.5.和 12.3.6.部分，如下图所示。 
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各节点的详细意义，如下表所示。 

序号 节点名 说明 

1 Accuracy 校正集的预测正确率(百分比)。 

2 Accuracy for Validation 验证集的预测正确率(百分比)。 

3 X Means 数据矩阵变量均值。 

4 X Weights 数据矩阵变量权重。 

5 y Means 响应变量变量均值。 

12.5.3. Cross-validation 节点 

Cross-validation 节点包含二个表格结果，如下图所示。 
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节点的具体涵义描述如下。 

序号 节点名 说明 

1 y Predicted Calibration 校正集样本分类结果。 

2 y Predicted Validation 验证集样本分类结果。 

 

若 12.10.1.中同时选择验证集和预测集，则建模后同时产生如下图所示的结果。对验证集，

同时获得预测正确率(百分比)，以及各样本实际预测类别值；而对预测集，则得到样本类

别预测结果。 

 

12.11. PCR 法 

下面开始依次介绍本软件所涵盖的回归方法。但用户需要牢记的是，好的模型来自好的数

据，若数据质量低劣，显然模型的有效性和可用性也同样是存疑的。 

12.11.1. 回归分析基础 

回归即指构建自变量(数据矩阵 X)与因变量 y 间定量关系的统计分析过程，所得到到的模型

y = f(X)可解释数据 X 与一之间的相互关系，并预测新的样本(数据)。单变量与多变量线性

回归的基本模型如下二式所示。通常地，后者显然可得到更准确的结果。 

y = b0 +  b1X 

y =  b0 +  ∑ bkxk

n

i=1
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构建回归模型前，需要收集数据矩阵 X 和因变量 y，并基于某规则优化获得上述模型中参

数，如 y 实际量测值与预测值间偏差平方和最小为目标函数；模型一旦确定，即可用于预

测新的数据集 Xunknown。显然当 Xunknown容易得到(如复杂体系光谱等)，而响应变量 y 难于得

到时(如活性化合物或生物标志含量)，基于模型计算与预测的方法比传统直接量测的方法

省时省力得多。 

 

构建稳健模型，一方面需提取训练集中的相关信息，计算上述回归参数，另一方面

则需使用独立测试集验证模型的有效性，比较训练集与测试集所得到的结果评判模型。一

个好的回归模型需尽可能关注信息变量，即极大提高他们的权重，而尽可能低地降低不相

关无效变量的权重(对模型解释没有作用或作用极低的特征)，并防止过拟合现象，即可有

效区分信息与随机噪声对模型的贡献或影响。 

 

PCR 是一种投影方法，与 PCA 法雷同。该法包括二个步骤，即首先对数据矩阵 X 进

行 PCA 分解，然后使用一定数量的主成分与 y 进行 MLR 建模。因而该法与 MLR 的本质区

别就在于使用 PCA 分解所得到的主成分，而非原始数据 X 构建模型。 

 

关于 PCA 的介绍，可参考 12.2.；关于 MLR 的介绍，可参考 12.12. PCR 法详情，可参考 18.4.。 

 

回归模型主要包括如下表所示的结果。 

序号 结果名称 说明 

1 回归系数 B-coefficients，即回归模型中各系数 b0,b1,…,bn。 

2 y 预测值 基于实际量测 X 矩阵与已知模型所得到的响应变量 y 值。 

3 残差 响应变量 y 实际值与预测值间的差值。 

4 得分 请参考 12.2.5.。 
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5 载荷 请参考 12.2.5.。 

 

本软件包括 MLR、PCR、PLS1、PLS2、OPLS 和 SVR 等多种回归分析方法。MLR 通常用

于数据矩阵 X 所含变量数少于 20 的情形，且这些变量间的相关性较小。若响应变量 y 中

包括多个属性值，y 实为矩阵 Y，且需使用所有变量构建模型，则 PLS 法通常是最好的选择。

通常对强非线性数据，PCR 和 PLS 是首选的回归方法，且对含多个响应变量值的数据，对

它们构建独立的模型往往比同时构建多个 y 值的模型结果更优。特别地，若多个 y 变量含

有一定程度噪声，但不同 y 间又有某些相关性，则 PLS 法是最好选择。此外，对新数据集，

PCR 与 PLS 法往往得到相近的预测结果，但 PLS 法可使用更少的主成分数。SVR 法则可用于

构建非线性回归模型。 

12.11.2. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，用户可参考 12.1.2.，其初始界面如下图所示。 

 

交互检验方法、验证集和预测集部分则可参考 12.1.2.2.和 12.1.2.3.部分。 
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12.11.3. 模型结果概述 

模型结果的内容如下图所示。 

 

上图中的主要内容已经在前面介绍到，用户可参考 12.1.3.，回归分析所新增加的内容，包

括各节点文件夹和具体节点结果，以及验证集和预测集结果，均可参考 12.13.2，在此不再

赘述。 

12.12. MLR 法 

MLR 法是基于经典最小二乘的回归分析方法，以获得单响应变量 y 与数据矩阵 X 间的线性

关系，是单变量线性回归分析的逻辑延伸。回归模型系数可由下式得到。 

b =  (XTX)−1XTy 

从上式可以看出，对共线性数据，矩阵逆运算可能导致模型计算及结果的不稳定。因此数

据变量间的非线性独立性是获得可靠 MLR 结果的基础。另一方面，MLR 也同样要求数据样

本数大于变量数，否则无法得到数据唯一解。 

MLR 回归结果的方差分析(ANOVA)，可由如下表概括。 

方差来源 平方和 自由度 均方 F 值 

1 回归 SSRegression k MSRegression MSRegression/MSError 

2 残差 SSError N-k-1 MSError  

3 总计 SSTotal N-1   
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上表中 SSRegression，SSError，SSTotal 分别指总回归离差平方和，误差离差平方和，以及

总离差平方和，其中 SSRegression 表征模型能所描述的信息量，由模型形式，数据质量，

以及模型所用数据矩阵等决定。 

 

此外需要注意的是，对噪声数据该法可能得到过拟合的结果。若在构建模型时同时

选择验证与预测集数据，则建模完成后，将得到 New Data Validation 与 Unknown Data 

Prediction 二个节点文件夹，该部分内容不再赘述，用户可参考 12.2.8.。 

更多内容则不再赘述，实因本法的基础性，一般用户比较了解，绝大多数多元统计通过书

籍，亦进行了大量叙述。 

12.12.1. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，用户可参考 12.1.2.，其初始界面亦与 12.11.1.中图形雷

同，不再赘述。交互检验方法、验证集和预测集部分同样可参考 12.1.2.2.和 12.1.2.3.部分。 

12.12.2. 模型结果概述 

模型结果的内容如下图所示。 

 

 

上图中的主要内容已经在前面介绍到，用户可参考 12.1.3，在此不再赘述。 

12.12.3. Modeling 节点 

该节点下的结果如下图所示，得到各模型的详细结果。 
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上图中各节点的详细介绍如下表。 

序号 节点名 说明 

1 X Means 数据矩阵 X 的变量均值，其大小为 1×n。 

2 X Weights 数据矩阵 X 的变量权重，其大小为 1×n。 

3 y Means 响应变量 y 的均值，其大小为 1×1。 

4 y Weights 响应变量 y 的权重，其大小为 1×1。 

5 Beta Coefficients 
回归系数 B 值，其大小为 1×n。若在建模参数中勾选

考虑截距选项，其大小变为 1×(n + 1)。 
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6 Sample Leverage 样本杠杆值，其大小为 1×n。 

7 Significance Matrix (t Values) 

回归系数假设检验的值(t 检验)，可判断模型显著性因

素，其大小为 1×n。t 值越小则意味着该变量对结果影

响越小(不明显)，应予以剔除。 

8 Significance Matrix (F Values) F 检验值。 

9 Significance Matrix (p Values) 

拒绝原假设的最小显著性水平，其大小为 1×n。获得 P

值后，将其与给定显著性水平比较以决定是否接受原

检验。通常 t 值越大则 p 值越小。 

10 ANOVA Summary 

上述 12.12.2.中所述 ANOVA 分析的整体结果，即回归

方程的显著性检验结果，表示模型中被解释变量与所

有解释变量间线性关系总体上是否显著。 

11 y Residuals y 残差值，其大小为 m×1。 

12 y Residuals Validation 验证集的 y 残差值，其大小为 m×1。 

13 Studentized residuals 

学生化残差，可诊断样本奇异值，其绝对值可发现强

影响点，大小为 m×1。其计算如下式所示。 

𝑅𝑒𝑠𝑖𝑑𝑢𝑎𝑙student =  
𝑒𝑖

𝛿̂√1 − ℎ𝑖𝑖

 

14 Studentized residuals Validation 学生化残差(验证集)。 

15 y Sample Residuals 
y 样本残差，其大小为 m×2，同时包含校正集和验证集

结果。 

16 y Predicted 
y 预测残差，其大小为 m×2，同时包含校正集和验证集

结果。 
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12.12.4. Cross-validation 节点 

该节点集合交互检验的详细结果，具体的意义解释可参考 12.2.6.。具体所包含的结果，如

下表所示。 

 

 

各节点的详细介绍，如下表所示。 

序号 节点名 说明 

1 y Total Residuals y 总残差。 

2 y Variable Residuals y 变量残差。 

3 RMSE 

均方根误差，由下式计算: 

𝑅𝑀𝑆𝐸 =  √
∑ (𝑦𝑖 − 𝑦𝑖̂)2𝑚

𝑖=1

𝑚
 

12.13. PLS 法 

PLS 回归亦称潜空间投影法或简单 PLS 法，其作用在于最大化数据矩阵 X 与响应变量 Y 的

协方差，构建它们间的定量模型关系，并优化寻找 X 中的潜变量，以更好地预测 y 潜变量，

与 PCA 法所得主成分类似。 
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PLS 分析的总体思路可概括为：首先提取 X 中与 Y 相关性最大的得分 t，并基于 t 产

生 Y 载荷 q，进而计算得到 Y 得分 u，获得 X 与 Y 得分 u 与 t 间的模型，即 u = f(t)以最大

化原始数据间的定量关系。  

与 PCA 比较，其差异在于该法同时综合数据 X 与 Y 的信息拟合模型，如前所述在数

据间迭代计算寻找相关因子，该法专注于响应变量 Y 的预测，以更少的因子数便可达到所

需的优化结果，即模型收敛的最小化残差。 

 

关于 PLS 的更详细信息，可参考 18.5.；与 PCA 类似部分，亦可参考 12.2.。 

12.13.1. 操作说明 

该法的操作步骤与前述方法雷同，用户可参考 12.1.2.，如下图所示。 

 

交互检验方法、验证集和预测集部分则可参考 12.1.2.2.和 12.1.2.3.部分。 
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12.13.2. 模型结果概述 

模型结果的基础内容可参考 12.3.5.和 12.3.6.部分，如下图所示。 

 

 

各节点的详细意义，如下表所示。 

序号 节点名称 说明 

1 Raw Data 目录下为建模时所选数据的副本。 

2 Batch Methods Used 
目录下的节点可以用来建批，它相当于保存了 PLS 建模

时的一系列命令，包括参数设置。 

3 Overview 模型主要结果概述。 

4 Modeling 模型结果。 

5 Cross-validation 建模时的交互检验结果。 

6 Plot 
目录下面是常用图形节点，对 Modeling 和

Cross-validation 目录下数据的绘图。 

7 New Data Validation 新数据的验证，可在建模时选择数据验证，亦可在建模
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后独立验证。 

8 Unknown Data Prediction 
未知数据的预测，可在建模时选择数据预测，亦可在建

模后独立预测。 

下面介绍如上节点文件夹中的主要结果。 

12.13.3. Overview 节点 

该节点概括 PLS 分析的关键数据结果，用户查看该节点可得到关于模型的主要信息，并计

算不同潜变量数下的结果，如下图所示。 

 

 

各结果的具体含义如下表所示。 

序号 名称 说明 

1 R2y 

模型相关系数(校正集样本)，以下式计算。 

𝑅2 =  √1 − 
∑ (𝑦𝑖̂  − 𝑦𝑖)2𝑁

𝑖=1

∑ (𝑦𝑖  − 𝑦𝑖̅)2𝑁
𝑖=1

 

2 Q2y 
预测集样本相关系数，好的模型不仅在于 R2y 值较大，且 R2y 与 Q2y 的差

值较小。 
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3 PRESS 

预测残差平方和，以下式计算。 

PRESS =  ∑ (𝑦𝑖̂ − 𝑦𝑖)2
𝑁

i=1
 

4 RMSEP 

预测均方根偏差，以下式计算。 

RMSEP =  √
∑ (𝑦𝑖̂ − 𝑦𝑖)2𝑁

i=1

𝑁
 

5 Bias Bias =  
∑ 𝑦𝑖̂ −  𝑦𝑖

𝑁
i=1

𝑁
 

6 SEP 

预测标准偏差，以下式计算。 

SEP =  √
∑ (𝑦𝑖̂ − 𝑦𝑖 − 𝐵𝑖𝑎𝑠)2𝑁

i=1

𝑁
 

7 Slope 

模型斜率，以下式计算。 

Slope =  
𝑁 ∑ 𝑦𝑖̂𝑦𝑖

𝑁
i=1  − ∑ 𝑦𝑖̂

𝑁
𝑖=1 ∑ 𝑦𝑖

𝑁
𝑖=1

𝑁 ∑ 𝑦𝑖
2 − (∑ 𝑦𝑖

𝑁
𝑖=1 )2𝑁

𝑖=1

 

8 Offset 

模型截距，以下式计算。 

Offset =  
1

𝑁
(∑ 𝑦𝑖̂

𝑁

𝑖=1
 − 𝑠𝑙𝑜𝑝𝑒 ∑ 𝑦𝑖

𝑁

𝑖=1
) 

9 Correlation 相关系数，以原始量测与模型预测计算。 

12.13.4. Modeling 节点 

PLS 分析所得到的模型节点结果，如下图所示。 
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PLS 分析所得到的主要结果，其具体意义如下表所示。 

序号 名称 说明 

1 得分 Scores，与 PCA 得分类似，差异仅在于 PLS 考虑 X 与 Y 间的关联性。 

2 T 得分 T Scores 数据矩阵 X 得分，提取 X 中最大化信息以预测 Y 值。 

3 U 得分 
U Scores 响应变量 Y 得分，提取被数据 X 给定因子数解释的响应值 Y 结构信

息。 
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4 载荷 Loading，与 PCA 载荷类似，其差异性如上所述。 

5 P 载荷 P Loadings，数据矩阵 X 载荷。 

6 Q 载荷 
Q Loadings，响应变量 Y 载荷。需要注意的是与 PCA 不同，PLS 载荷未标准

化，P 与 Q 载荷标度不一致。 

7 载荷权重 Loading Weights，表达 X 中各变量与 Y 得分 u 的关系。 

 

模型节点中各部分的具体介绍，请参见 12.7.4.，不再赘述。 

12.13.5. Cross-validation 节点 

本软件提供非常丰富的模型分析及评价结果，请参见 12.7.5.，不再赘述。 

12.13.6. Plots 节点 

该节点集中 PLS 分析所得到的图形结果，如下图所示。 
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12.13.6.1. 图形数据来源 

序号 图形 说明 

1 Beta Coefficients 数据取自 Modeling 节点文件夹下的 Beta Coefficients。 

2 Bi-plot 
由二部分构成，X Scores 取自 X Scores，而 X Loadings 则取自 X 

Loadings。 

3 Explained 

对校正集，选中被解释信息时，表达 Explained X Total Variance，而选

中残差时，则表达 X Total Residuals。 

对验证集，选中被解释信息时，表达 Explained X Total Validation 

Variance，而选中残差时，则表达 Explained y Total Validation Variance。 

4 
Hotelling's T2 / 

Leverage 

当选中 T2 值时，表达 Hotelling's T2，而选中杠杆值时，则表达 Sample 

Leverge。 

当选中 T2 值时，红色水平线表达 Hotelling's T2 Limits。 

5 Influence2 

对校正集，X 轴选中 T2 值时为 Hotelling's T2，而选中杠杆值时则为

Sample Leverage；Y 轴则为 X Sample Q-Residuals。 

对验证集，X 轴选中 T2 值时为 Hotelling's T2 Validation，而选中杠杆

值时则为 Test Sample Leverage；Y 轴则为 X Sample Q-Residuals。 

6 Loadings 即为 X Loadings。 

7 Loading Weights 
选中 X 时为 Modeling 节点文件夹下的 Loading Weights，而选中 y 时，

则为 Modeling 节点文件夹下的 y Loadings。 

8 Predicted VS 对校正集，X 轴取自 Raw Data y，而 y 轴则取自 Cross-validation 节点
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Measured 文件夹下的 y Predicted Calibration。 

对校正集，X 轴取自 Raw Data y，而 y 轴则取自 Cross-validation 节点

文件夹下的 y Predicted Validation。 

9 Residuals 即为 X Sample Q-Residuals。 

10 Scores 对校正集为 X Scores，对验证集则为 Test Sample Scores。 

11 
X Sample Explained 

Variance & Residuals 

对校正集，选中被解释信息时，表达 Explained X Sample Variance，而

选中残差时，则为 X Sample Residuals。 

对验证集，选中被解释信息时，表达 Explained X Sample Validation 

Variance，而选中残差时，则为 X Sample Validation Residuals。 

12 Xy Loadings Scatter X 选择时，为 X Loadings；y 选择时，则为 y Loadings。 

13 Xy Loadings Line X 选择时，为 X Loadings；y 选择时，则为 y Loadings。 

14 
Xy Explained 

Variance & Residuals 

对校正集，选中 X，且被解释信息选中时，表达为 Explained X Total 

Variance，而残差选中时，表达为 X Total Residuals。 

选中 y，且被解释信息选中时，表达为 Explained y Total Variance，而

残差选中时，则表达为 y Total Residuals。 

对验证集，选中 X，且被解释信息选中时，表达为 Explained X Total 

Validation Variance，而残差选中时，表达为 X Total Validation 

Residuals。 

选中 y，且被解释信息选中时，表达为 Explained y Total Validation 

Variance，而残差选中时，则表达为 y Total Validation Residuals。 

 

上述主要图形的操作使用及意义解释与 PCA 雷同，请参见 12.2.7.。PLS 分析增加的图形结
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果，一一介绍如下。 

12.13.6.2. Beta Coefficients 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

该图的初始状态如下图所示。 

 

 

除图形的基本工具外，在图形工具栏中同时增加如下图所示的功能。 

 

 

具体使用方法，以及图形属性修改，则不再赘述，请参考 12.2.7.。 

12.13.6.3. Loading Weights 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

该图的初始状态如下图所示。 
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除图形的基本工具外，在图形工具栏中同时增加如下图所示的功能。 

 

 

具体使用方法，以及图形属性修改，则不再赘述，请参考 12.2.7.。 

12.13.6.4. Predicted VS Measured 

以原始数据的 y 值作横坐标，而模型预测值作纵坐标绘图，是模型所得结果最直观的表达

形式。 

 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。该图的初始状态

如下图所示。 
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图中所显示的主成分数，与参数设置有关。除图形的基本工具外，在图形工具栏中同时增

加如下图所示的功能。 

 

 

具体使用方法，以及图形属性修改，则不再赘述，请参考 12.2.7.。 

12.13.6.5. y Sample Explained Variance & Residuals 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

该图的初始状态如下图所示。 
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除图形的基本工具外，在图形工具栏中同时增加如下图所示的功能。 

 

 

具体使用方法，以及图形属性修改，则不再赘述，请参考 12.2.7.。若表达信息由残差改为

被解释信息，则得到如下图所示的结果。 
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12.13.6.6. Xy Explained Variance & Residuals 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

 

该图的初始状态如下图所示。 

 

除图形的基本工具外，在图形工具栏中同时增加如下图所示的功能。 

 

具体使用方法，以及图形属性修改，则不再赘述，请参考 12.2.7.。若表达信息变为残差，

则得到如下图所示的结果。 
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校正集分析结果，不再赘述，亦请参见 12.2.7.。 

12.13.7. 预测与验证 

若在构建模型时同时选择验证与预测集数据，则建模完成后，将得到 New Data Validation

与 Unknown Data Prediction 二个节点文件夹，如下图所示。这二个节点文件夹下的结果，

分别对应验证和预测集结果。其表格和图形结果与校正集结果雷同，不再赘述。 
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12.14. PLS2 法 

PLS2 法与 PLS1 对应，用户可直接参考上一节中对 PLS1 法的介绍。该法的差异在于可统一

构建数据矩阵 X 与多个响应变量 y 的模型，即响应值为矩阵 Y，其优越性在于同时考虑不

同响应变量间的相互影响。因而若不同 y 值间非独立存在，即存在某种关联性，而分析的

目的在于从整体上研究他们与数据矩阵的定量关系，则 PLS2 是不错的选择。 

 

需要注意的是，对多个响应变量 y 单独建模，有可能得到的结果。 

12.14.1. 操作说明 

PLS2 法的使用步骤，与 PLS1 类似，可参考 12.1.2.以及上一章中的内容，初始界面如下图

所示。其差异仅在于选择响应变量 y 时，需同时选择二个及以上 y 值。 
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12.14.2. 模型结果概述 

PLS2 分析所得到的模型结果节点文件夹如下图所示，具体介绍亦请参考上一章中的内容。 

 

 

各节点文件夹所对应的结果，除 Overview 外，与 PLS 雷同。Overview 下则包括被选的多个

响应变量 y 的结果，如下图所示。 

 

 

在本例中则同时包括 y_1 和 y_2 的二个结果，与 PLS 法雷同，具体结果如下图所示。 

 

其余各部分，包括 Modeling、Cross-validation、Plots、New Data Validation 和 Unknown Data 

Prediction，均与 PLS 结果雷同，可参考上一章中的相关内容。 
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12.15. O-PLS 法 

O-PLS 法是 PLS 的一个延伸，提出至今已获得广泛应用，尤其在组学数据的分析处理中，

如代谢组学。该法通过修正传统 NIPALS 算法，以将数据分解为二个不同部分，即与响应变

量 y相互关联，以及与其正交(无关联)而X独有的二部分信息，即如下图所示的“Y-orthogonal”

和“Y-predictive”二部分。 

 

 

从上图可以看出，数据矩阵 X 与 y 的分解可由如下二式表示。“Y-predictive”中的第一潜变

量涵括 X 与 y 间的最大变化与相关性，其方向可从 t1与 p1得到，而“Y-orthogonal” 则描述

X 与 y 中不相关的信息。 

X = t1p1
T + Tortho

TPortho
T + E 

Y = t1q1
T + F 

O-PLS 法的优点主要包括二个方面，其一是通过上述数据分解提高模型的解释与诊断能力，

其二则是提高结果的可视化表达能力，如 11.11 与 11.12 中所介绍的 S-plot 等。关于 O-PLS

的更多信息，请参考 18.7.。 

12.15.1. 操作说明 

具体操作步骤等内容不再赘述，用户可参考 9.2.1.1.，以及 12.2.7.2.部分。 

12.15.2. 模型结果概述 

O-PLS 分析所得到的模型结果节点文件夹如下图所示。与 PLS 所得结果相比，增加了
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Orthogonal 文件夹，其中所包括的具体节点结果，其意义则可从 PLS 结果找到，不再赘述。 

 

12.15.3. Modeling 节点 

该节点文件夹下的结果如下图所示，从图中可看出其主要结果与 PLS 一致，增加的内容包

括 CovTX 和 CorrTX，可参考 11.11.，不再赘述。 
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12.15.4. Plots 节点 

该节点涵括 O-PLS 分析所得到的图形结果，如下图所示。 

 

 

图中的绝大部分结果，已经在前面详细介绍，请参见 12.2.7.和 12.3.6.。增加的结果则包括

S-plot、Orthgonal Loadings 和 Orthogonal Scores，其数据来源概述为如下表。图形的操作与

意义表达亦不再赘述。 

序号 图形 说明 

1 S-plot 其 X 和 Y 坐标值分别为 Modeling 节点下的 CovTX 和 CorrTX。 
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2 Orthogonal Loading 
其 X 和 Y 坐标值分别为 Orthogonal 下的 X Loadings 与 Modeling 下

的 X Loadings。 

3 Orthogonal Scores 

对校正集，其 X 与 Y 坐标值分别为 Orthogonal 下 X Score 与

Modeling 下的 X Scores。 

对验证集，其 X与 Y坐标值分别为Orthogonal下 X Score Validation

与 Modeling 下的 Test Sample Scores。 

 

若选择验证集与预测集数据，则其结果同样以 New Data Validation 和 Unknown Data 

Prediction 节点文件夹的形式产生在工程导航栏中，所包含的具体节点信息及结果解释不再

赘述，内容完全包括在上述内容中。 

12.16. SVR 法 

SVR 法与上述各回归方法具有本质的差别，可基于 Kernel 函数将非线性问题转换为高维空

间上的线性问题。与 12.10.中所介绍的 SVC 法雷同，SVR 可由其扩展而来，算法本质一致，

区别在于 SVR 中所寻找的最优超平面，是使得其与所有样本点的总偏差最小，而不是 SVC

中使不同类别样本点间的距离最大，即“分得最开”。 

 

以下图为例，SVR 分析过程在于寻找最优的 w 和 b 值，以 f(x) = wTx + b 拟合数据点<xi, yi>, i 

= 1, 2, …, n。与此同时引入松弛变量§和§*，构造如下式所示的优化目标。 

min
w,b,§

||𝐰||2

2
+ 𝐶 ∑ (§𝑖 + §𝑖

∗)
𝑁

𝑖=1
 

约束条件为: 

𝑦𝑖  − 𝑤Tx𝑖 − b ≤ (ε + §𝑖), §𝑖 ≥ 0 

𝑤Tx𝑖 + b − 𝑦𝑖  ≤ (ε + §𝑖
∗), §𝑖

∗ ≥ 0, i = 1, 2, …, N 
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接下来的优化求解请参见 18.8.，不再赘述。SVR 所得到的结果如下图所示。 

 

图中的结果前面已经做了详细介绍，可参考 12.13，在此不再赘述。 
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第十三章 预测 

构建好的模型，其目的在于应用，即将模型应用于新样本的验证或预测，并更进一步评价

模型的表现。如前所述，本软件基于算法流实现智慧型的数据处理，在往算法流中“注入”

需要处理的数据时，可同时选择训练集，验证集和预测集，从而完成验证或预测功能。本

章所述预测，是独立于算法流之外实现新样本的验证或预测。 

 

新数据验证或预测前，需使用构建模型时相同的预处理方法处理，然后将模型作用于所得

到的数据即得到结果。本软件提供丰富的新样本验证或预测结果评价方法。 

13.1. 新样本验证 

13.1.1. 分类 

基于已知模型对验证集数据进行分类分析。 

操作步骤:  

步骤 1: 点击预测 -> 分类分析(新样本验证)，弹出如下对话框:  

 

     

步骤 2: 从左侧模型节点中选择已知模型(分类模型)，然后选择被验证的数据完成验证。
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若该模型中包含预处理方法，则可点击界面中的预处理方法选择按钮，弹出如下对话框以

完成选择。 

 

 

步骤 3: 点击确定或应用即可开始运算，点击应用则继续停留在此界面，可继续操作。

点击取消，则取消操作并关闭对话框。 

 

完成新样本的验证后，在工程导航栏中产生如下图所示的结果。详细信息可参考上一章中

对各建模方法的介绍。 
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13.1.2. 回归分析 

回归分析中的预测与分类雷同，其仅差异在于选择模型时，需添加已知回归模型。新样本

验证完成后，得到如下图所示的结果，详细结果亦可参考上一章中的介绍。 

13.2. 预测 

本部分与上一节雷同，其差异仅在于验证是针对已知响应变量 y 的情形，而预测则是针对

响应变量 y 未知的情形。 

 

但需要注意的是，实因验证分析中的响应变量 y 值已知，因而其评价结果与预测完全

不同，可提供的信息亦更加丰富。 

探索性分析，以及分类与回归分析的使用雷同，如下图所示。不再赘述。结果的介绍亦可

参考上一章中的相关内容，亦不再赘述。 
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第十四章 窗口 

本软件窗口功能强大，具体如下图所示。  

 

14.1. 平铺窗口 

将工作区内已打开的窗口平铺显示。 

操作步骤为：点击窗口 -> 平铺窗口即可，效果如下图:  

 

14.2. 层叠窗口 

将工作区内已打开的窗口层叠显示。 

操作步骤为：点击窗口 -> 层叠窗口即可，效果如下图:  
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14.3. 上一个活动窗口 

显示当前窗口的上一个活动窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 上一个活动窗口即可。 

14.4. 下一个活动窗口 

显示当前窗口的下一个活动窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 下一个活动窗口即可。 

14.5. 关闭所有窗口 

关闭工作区内所有已打开的窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 关闭所有窗口即可。 
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14.6. 关闭当前窗口 

关闭工作区内当前已显示窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 关闭当前窗口即可。 

14.7. 关闭其它窗口 

关闭工作区内除当前被显示窗口外的所有其他窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 关闭其它窗口即可。 

14.8. 关闭左侧窗口 

关闭工作区内当前已显示窗口的左侧窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 关闭左侧窗口即可。 

14.9. 关闭右侧窗口 

关闭工作区内当前已显示窗口的右侧窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 关闭右侧窗口即可。 

14.10. 切换窗口 

实现工作区内已打开窗口间的快速切换。 

操作步骤为：点击窗口 -> 切换窗口即可看到当前被打开的所有窗口，如下图所示。  
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选择窗口列表中的任一窗口，即可切换到该窗口。 

14.11. 工程栏 

显示/隐藏用户界面左侧的工程导航栏。 

操作步骤为：点击窗口 -> 工程栏即可。默认状态下工程导航栏处于打开状态，方便用户

浏览当前操作。 

14.12. 程序运行信息 

显示/隐藏程序运行信息窗口。 

操作步骤为：点击窗口 -> 程序运行信息即可。默认状态下该窗口处于打开状态，以方便

用户查看程序运行信息。 
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第十五章 帮助 

软件中帮助菜单提供如下图所示的功能。 

 

15.1. 修改版权 

本部分介绍暂略。 

15.2. 更新 

本部分介绍暂略。 

15.3. 版权 

本部分介绍暂略。 

15.4. 使用帮助 

本部分介绍暂略。 

15.5. 用户向导 

用户向导是本软件具体使用方法的快速入门。与第二章内容相比，用户向导更简洁，且以

图形形式表示，尤其是其中的关键操作功能与软件的实际功能关联，用户可以从用户向导

部分直接使用软件功能。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击帮助 -> 用户向导，弹出如下初始对话框:  
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步骤 2: 依次点击下一步可查看更多内容，依次排列如下。点击保存用户向导文件则

可将整个向导文件另存为 PDF 格式文档。 
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15.6. 关于我们 

关于大连达硕信息技术有限公司和本软件的具体信息。 

操作步骤:  

    步骤 1: 点击帮助 -> 关于我们，弹出如下对话框:  

 

     

步骤 2: 点击公司网址链接，可在浏览器中打开。点击确定，则关闭本对话窗口。 
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第十六章 应用案例 

本章暂略，相关内容将在其他文件中详细介绍。 
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第十七章 结果的准确性 

本软件中数据处理方法所得到的结果，均与目前受到广泛国际认可的软件进行了严格的第

三方验证与审查，达到甚至优于这些软件所得到的结果，包括 Unscrambler、SIMCA-P、SPSS，

以及部分由 Matlab 所得到的结果。 

 

具体对照结果暂略，有兴趣的用户可自行比较。 
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第十七章 数据处理方法概述 

本章详尽介绍几个重要数据处理方法的数学原则。 

17.1. 概述 

本软件涉及的数据处理方法非常多，其中部分方法已在上述章节中有所说明，用户在阅读

本章内容时，可对照这部分的内容，以求更好地理解这些方法和结果，以及图形解释。 

17.2. 符号说明 

本章中所所涉及数学符号的意义，如下表所示。 

序号 符号 说明 

1 x 标量。 

2 x = [x1 x2 … xn] 多个标量所构成的向量。 

3 X 多个长度相等的向量所构成的矩阵。 

4 xT, XT 向量或矩阵的转置。 

5 xij = X(i,j) 矩阵中的任一元素(本处指第 i 行，第 j 列元素)。 

6 X(i,·), X(·,j) 矩阵的某一行或某一列(本处指某 i 行或某 j 列)。 

7 y, y, Y 响应值，本软件所指因变量(分别为标量，向量或矩阵)。 

8 β 理论回归系数。 

9 a, A 主成分分析中的主成分数(分别总数和当前数)。 
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10 b0, b0 截距(分别为标量或向量)。 

11 b, b 回归系数(分别为标量或向量)。 

12 C 模型中心化符号，若为中心化，则该值为 0，否则为 1。 

13 d 自由度。 

14 Ea 提取 a 个主成分后模型的 X 残差。 

15 f, Fa 提取 a 个主成分后模型的 Y 残差。 

16 h, H 样本杠杆值(分别为标量或矩阵)。 

17 i, I 样本数。 

18 j, J Y 变量数。 

19 k, K X 变量数。 

20 N 矩阵元素数。 

21 p, P X 载荷(分别为向量或矩阵)。 

22 q, Q Y 载荷(分别为向量或矩阵)。 

23 t, T 得分(分别为向量或矩阵)。 

24 u, U 初始得分(分别为向量或矩阵)。 

25 w, W X 载荷权重(分别为向量或矩阵)。 

26 𝑥̅, 𝐱̅ 向量 x 或矩阵 X 的均值。 
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27 𝑦̅, 𝐲̅ 响应向量 y 或矩阵 Y 的均值。 

28 𝑦̂ 响应值 y 的预测值。 

17.3. PCA 法 

PCA 法基本知识在此不再赘述，用户可参考。PCA 分析的一般模型可表述为如下式子，即

将原始数据分解为得分(T)和载荷(P)矩阵二个部分。 

X = T PT + E 

数据经过中心化处理后，可得： 

X = 1·xmean + T(A)P(A)
T + E(A) 

或以另一种形式表达为： 

xik = xmean,k + ∑ 𝑡𝑖𝑎𝑝𝑘𝑎
𝐴
𝑎=1  + eik(A) 

 

如前所述，本软件中采用 NIPALS 的方法完成 PCA 分解，通过多次迭代回归计算的方

式每次获得一个主成分，即，将数据矩阵 X 与得分𝐭̂进行回归分析，获得载荷𝐏̂,再基于所获

得𝐏̂，计算新的𝐭̂，如此往复计算，完成数据分解，并获得最终的得分和载荷矩阵。 

 

具体计算过程如下： 

首选从变量方向对数据进行标度化处理，以确保数据变量间可比较的噪声水平。本软件亦

在使用 PCA 方法时，在界面上可快速实现方法的选择；然后对数据进行中心化处理，这通

常是 PCA 分析前必须使用的步骤。 

在此基础上，先预设初始得分向量𝐭̂𝑎为数据中的一列(通常为平方最大的一列)，然后循环

如下几步，直到程序收敛为止。 

𝐩̂𝑎
′  = (𝐭̂𝑎

′ 𝐭̂𝑎)−1 𝒕̂𝑎
′ Xa-1 
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𝐩̂𝑎 =  𝐩̂𝑎 (𝐩̂𝑎
′ 𝐩̂𝑎)−0.5 (归一化处理𝐩̂𝑎) 

𝐭̂𝑎 =  𝐗𝑎−1 𝐩̂𝑎 (𝐩̂𝑎
′  𝐩̂𝑎)−1 

𝜏̂𝑎 = 𝐭̂𝑎
′  𝐭̂𝑎 (计算迭代终止条件) 

𝐗𝑎 =  𝐗𝑎−1 −  𝐭̂𝑎𝐩̂𝑎
′  (开始新的主成分计算) 

迭代终止条件： 

𝜏̂
𝑎,后一次计算

 −  𝜏̂
𝑎,前一次计算

 ≤  0.0001𝜏̂
𝑎,后一次计算

 

或者 

||𝑡
前一次计算

 − 𝑡
后一次计算

|| < 1. e − 12 

并设定最大迭代次数为 50-100 次。 

17.4. PCR 法 

如前所述，PCR 分析是在 PCA 分析的基础上建立起来的，其模型如下二式所示。 

X = T PT + E 

𝐲 = 𝐓 𝐛 + 𝐟 

即先对数据矩阵进行 PCA 分解，然后将所得到的得分矩阵 T 与 y 进行回归分析，回归系数

𝐛̂可由下式计算得到。 

𝐛̂ =  𝐏̂ 𝐪̂ 

其中，𝐏̂为𝐗载荷(含 A 个主成分)，即𝐏̂ = {𝐩̂𝑘𝑎, 𝑘 = 1,2, … , 𝐾; 𝑎 = 1,2, … , 𝐴}；而𝐪̂则为 Y 载

荷，即𝐪̂ =  (q̂1, q̂2, … , q̂A)′，由下式计算得到。 

𝐪̂ =  (𝑑𝑖𝑎𝑔(1/𝜏̂𝑎))−1 𝐓̂′𝐲 

由此可得： 

𝐛̂ =  𝐏̂ (𝑑𝑖𝑎𝑔(1/𝜏̂𝑎))𝐏̂′𝐗′𝐲 
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17.5. PLS1 法 

PLS 法包括二个类型，一种是处理仅含一个因变量 y 的简化方法，称为 PLS1。而另一方法

则是可同时处理含有多个因变量 y 的方法，称为 PLS2。 

 

如下二式为 PLS 方法的基本模型。 

X = T PT + E 

Y = T QT + F 

同样地，在进行 PLS1 分析前，先对变量进行标度化处理，并对数据 X 和 y 进行中心化处理，

即： 

𝐗0 = 𝐗 − 𝟏𝐱̅′ 

𝒚0 = 𝐲 − 𝟏𝐲̅ 

然后重复如下几个步骤： 

𝐗𝑎−1 =  𝐲𝑎−1𝐰𝑎
′ + 𝐄 

𝐰̂𝑎 = 𝑐𝐗𝑎−1
′ 𝐲𝑎−1 (归一化处理𝐰̂𝑎) 

其中，𝑐 =  (𝐲𝑎−1
′ 𝐗𝑎−1𝐲𝑎−1)−0.5 

𝐗𝑎−1 =  𝐭𝑎𝐰̂𝑎
′ + 𝐄 (估计𝐭𝑎) 

𝐲𝑎−1 =  𝐭̂𝑎𝐪𝑎 + 𝐟 (估计𝐪𝑎) 

即，𝐪̂𝑎 =  𝐲𝑎−1
′ 𝐭̂𝑎/𝐭̂𝑎

′ 𝐭̂𝑎 

𝐄̂ =  𝐗𝑎−1 −  𝐭̂𝑎𝐩̂𝑎
′  

𝐟 =  𝐲𝑎−1 −  𝐭̂𝑎𝐪̂𝑎 

以上二式可得各种模型的统计量，并以残差重置数据，开始新的计算，如下三式所示。 

𝐗𝑎 =  𝐄̂ 
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𝐲𝑎 =  𝐟 

a = a + 1 

获得因子数 A，即可确定模型，如下二式所示。 

𝐛̂ =  𝐖̂(𝐏̂′𝐖̂)−1𝐪̂ 

𝐛̂0 =  𝐲̅ −  𝐱̅′𝐛̂ 

新样本的完整预测，则执行如下计算： 

首先与构建校正模型时相同，标度化处理数据矩阵，并做中心化处理。 

𝐱𝑖,0
′ =  𝐱𝑖

′ −  𝐱̅′ 

 

注意，此处的𝐱̅′为校正集的值。 

 

对每个潜变量的计算，则执行如下几步。 

𝐭𝑖,𝑎
′ =  𝐱𝑖,𝑎−1

′ 𝐰̂𝑎 

其中𝐰̂𝑎 = 𝑐𝐗𝑎−1
′ 𝐲𝑎−1 (归一化处理𝐰̂𝑎) 

𝑐 =  (𝐲𝑎−1
′ 𝐗𝑎−1𝐲𝑎−1)−0.5 

以下式计算新的残差。 

𝐱𝑖,𝑎 =  𝐱𝑖,𝑎−1 −  𝐭̂𝑖,𝑎𝐩̂𝑎
′  

若需要继续获得新的潜变量，则重复上述步骤，否则获得以下式计算预测结果。 

𝑦̂𝑖 =  𝑦̅ +  ∑ 𝑡̂𝑖,𝑎𝑞̂𝑎

𝐴

𝑎=1
 

简单地，亦可以下式计算预测结果。 

𝑦̂𝑖 =  𝑏̂0 + 𝑥𝑖
′𝑏̂ 
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需要注意的是，式中 P 和 Q 无须做标准化处理，而 T 和 W 则需要归一化到 1。 

17.6. PLS2 法 

先预设一个𝐮̂𝑎值以计算载荷权重𝐰𝑎
′，并做归一化处理。如下三式所示。 

𝐗𝑎−1 =  𝐮̂𝑎𝐰𝑎
′ + 𝐄 

𝐰̂𝑎 = c𝐗𝑎−1
′ 𝐮̂𝑎 

𝑐 =  (𝐮̂𝑎
′ 𝐗𝑎−1𝐗𝑎−1

′ 𝐮̂𝑎)−0.5 

在 PLS1 法估计得到𝐪𝑎后，并在残差前，先判断是否收敛(最后迭代步骤无有意义的变化即

可)。若未达收敛条件，则以下式估计𝐮𝑎， 

𝐘𝑎−1 =  𝐮𝑎𝐪̂𝑎
′ + 𝐅 

亦即： 

𝐮̂𝑎 =  𝐘𝑎−1𝐪̂𝑎(𝐪̂𝑎
′ 𝐪̂𝑎)−1 

以此再计算循环新的𝐰𝑎值，开始新的迭代计算。若达到收敛条件，则以下式计算得到模型。 

𝐁̂ =  𝐖̂(𝐏̂′𝐖̂)−1𝐐̂′ 

𝐛0
′ = 𝐲̅′ −  𝐱̅′𝐁̂ 

17.7. O-PLS 法 

如前所述，预处理后的数据(包括转置、标度化和中心化等)，可依如下步骤完成 OPLS 计算，

构建模型并获得结果。 

 

本处以含有多个响应变量的数据 Y 为例，具体的计算步骤如下。 

1) 对数据 Y 中的每一列，估计其对应的 w 值，并构建矩阵 W，即， 

wT = yTX / (yTy) 
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W = [W w] 

2) 对矩阵 W 进行 PCA 分解，即， 

W = TWPW
T 

基于如下 3) - 8)步完成传统 PLS 计算(数据矩阵 X ~ 响应变量矩阵 Y)。 

3) 以某一响应变量 Y 值，设置初始 u，并重复如下 4) - 8)步直至程序收敛。 

4) wT = uTX / (uTu) 

5) w = w / ||w|| 

6) t = Xw / (wTw) 

7) cT = tTY / (tTt) 

8) u = Yc / (cTc) 

收敛条件：||u 后一次计算 – u 前一次计算|| / ||u 前一次计算|| < 10-10 

若未达致终止条件，则返回到第 4 步，否则进入下一步计算。 

9) pT = tT * X / (tTt) 

若无需计算正交潜变量，则进入步骤 18，否则进入下一步计算。 

正交化处理 P 与 Tw中的各列变量，并设置 wortho = p。 

10) p = p – (tw
TP/(tw

TtW))tw; 

11) wortho = wortho / ||wortho|| 

12) tortho = Xwortho / (wortho
Twortho) 

13) Portho
T = tortho

T X / (tortho
Ttortho) 

14) EO-PLS = X - torthoportho
T 

以下三式累积计算结果，返回到步骤 3，并设置 X = EO-PLS。 

15) Tortho = [Tortho tortho] 
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16) Portho = [Portho portho] 

17) Wortho = [Wortho wortho] 

以如下步骤计算下一 PLS 成分的变化，从数据矩阵 X 和 Y 中去除当前 PLS 成分，

并保存计算结果。 

18) E = X – tpT 

19) F = Y – tcT 

20) TPLS = [TPLS t] 

21) WPLS = [WPLS w] 

22) PPLS = [PPLS p] 

若需计算下一 PLS 成分，则返回到步骤 1，并设置 X = E，Y = F；否则进入下一步，

即， 

23) Xortho = TorthoPortho
T 

基于 PCA 分析分解 Xortho。 

24) Xortho = TPCA-orthoPPCA-ortho
T + EPCA-ortho 

将被去除的 PLS 成分加入到 EO-PLS，即， 

EO-PLS = EO-PLS +TPLSPPLS
T 

使用校正模型所得的 Wortho，Portho，WPLS以及 PPLS值，校正新样本，即对每个成分

的计算重复如下 25 - 27，以及 28 - 30 步骤。 

对 OPLS 成分的计算， 

25) tortho,new = xnew
Twortho / (wortho

Twortho) 

26) tortho,new
T = [tortho,new

T tortho,new]  

27) eO-PLS,new
T = xnew

T – tortho,newPortho
T 
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设置 xnew
T = ePLS,new

T，返回至第 25 步开始新的计算，否则进入步骤 31。 

对 PLS 成分的计算， 

28) tnew
T = xnew

TwPLS / (wPLS
TwPLS)  

29) tPLS,new
T = [tPLS,new

T tPLS,new]; 

30) ePLS,new
T = xnew

T – tPLS,newPPLS
T 

xnew
T = ePLS,new

T，返回至第 25 步开始新的计算，否则进入下一步。 

31) xortho,new
T = tortho,new

TPortho
T 

32) tPCA-ortho,new
T = xortho,new

TPPCA-ortho 

估计第 24 步中的 PCA 新得分，xortho,new
T = tPCA-ortho,new

TPPCA-ortho
T + ePCA-ortho,new 

若仅移除 PCA分解后得到的正交成分，则以下式将 ePCA-ortho,new加入到 eO-PLS,new中。 

eO-PLS,new
T = eO-PLS,new

T + tPCA,new
TPPCA

T 

33) 通过下式将 PLS 分析得到的成分加入 eO-PLS,new
T中。 

eO-PLS,new
T = eO-PLS,new

T + tPLS,new
TPPLS

T 

17.8. SVM 法 

SVM 法的基本原理可由下图表示。从图中可知，该法的核心是在于确定函数 g(x) = wTx + b

的各个要素，包括如何获得 w 和 b，如何求得最优的 g(x)，以及最优的标准是什么等。 
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其中，最优标准以类间的距离，即分类间隔决定，显然间隔越远则类与类越不易混淆。若

设定数据点为 Di = <xi, yi>, 定义几何间隔ξ𝑖 = (1
||𝐰||⁄ ) g(𝑥𝑖)，则图中虚线间的间隔便是几

何间隔，H1为<w, x> + b = 1，H2 为<w, x> + b = -1。几何间隔与样本误分次数间的关系为误

分次数 <= (2r/ξ)2，其中 ξ 为样本集合到分类面的间隔，r 则等于 max ||xi||，i = 1, 2, ..., n。

基于此，上述 SVC 分类问题转换为求最大 ξ 值的问题。 

实因 w 为超平面法向量，因而 w 实际上仅由在 H1平面上的样本点来决定，这些点即为支

持向量，支撑样本类别的分界线。从而亦将问题变为这样的目标函数：max (
1

||𝐰||
)，亦即

min (
1

2
||𝐰||

2
)，约束条件是：y𝑖(𝐰T𝑥𝑖 + b) ≥ 1, 𝑖 = 1, 2, … , 𝑛.，其中 n 为样本数。 

 

很显然，当||w|| = 0 时便达到目标函数最小值，其几何意义为上图中 H1和 H2间的

距离为无限大。 
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将上述条件最优化问题实因凸二次规划问题，必定存在全局最优解，并可将其转换为拉格

朗日极值问题，引入拉格朗日乘子法，得下式。 

𝐿(w, b, α) =  
1

2
||𝐰||2 −  ∑ 𝛼𝑖(𝑦𝑖(𝐰T𝑥𝑖 + 𝐛) − 1)

𝑛

𝑖=1
 

求极值可得如下二式， 

∂𝐿

∂w
= 0 ≫ w =  ∑ 𝛼𝑖𝑦𝑖𝑥𝑖

𝑛

𝑖=1
 

∂𝐿

∂b
= 0 ≫ ∑ 𝛼𝑖𝑦𝑖 = 0

𝑛

𝑖=1
 

将上二式带入𝐿(w, b, α)可得： 

𝐿(w, b, α) =  
1

2
∑ 𝛼𝑖𝛼𝑗𝑦𝑖𝑦𝑗𝑥𝑖

T𝑥𝑗
𝑛
𝑖,j=1 −  ∑ 𝛼𝑖𝛼𝑗𝑦𝑖𝑦𝑗𝑥𝑖

T𝑥𝑗
𝑛
𝑖,j=1 − 𝑏 ∑ 𝛼𝑖𝑦𝑖 +  ∑ 𝛼𝑖

𝑛
𝑖=1

𝑛
𝑖=1   

=∑ 𝛼𝑖
𝑛
𝑖=1 −  

1

2
∑ 𝛼𝑖𝛼𝑗𝑦𝑖𝑦𝑗𝑥𝑖

T𝑥𝑗
𝑛
𝑖,j=1  

从而将问题更进一步转换为对偶问题，得到如下形式。 

max
𝛼

∑ 𝛼𝑖

𝑛

𝑖=1
−  

1

2
∑ 𝛼𝑖𝛼𝑗𝑦𝑖𝑦𝑗𝑥𝑖

T𝑥𝑗

𝑛

𝑖,j=1
 

s. t. , 𝛼𝑖  ≥ 0, 𝑖 = 1, 2, … , 𝑛; ∑ 𝛼𝑖𝑦𝑖 = 0
𝑛

𝑖=1
 

最后基于二次优化算法可得拉格朗日乘子，并可获得如下模型，即： 

𝑓(x) = 𝑠𝑔𝑛((∑ 𝑦𝑖𝛼𝑖𝑥𝑖)
𝑛

𝑖=1

T

𝐱 + 𝐛) 

其中，b = -(1/2)[maxyi = -1 (wTx) + minyi = +1 (wTx)]。 

 

对于未知样本的预测，更体现该法的精妙之处，即仅需计算其与训练数据集的内积即可，

如下式所示。 

𝑓(x) = (∑ 𝑦𝑖𝛼𝑖𝑥𝑖)
𝑛

𝑖=1

T

𝐱 + 𝐛) =  ∑ 𝛼𝑖𝑦𝑖 < x𝑖 , x > +b
𝑛

𝑖=1
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而对于线性不可分的问题，该法的求解方法是基于核函数将低维数据映射到更高维空间，

以便将新数据进行线性划分。 

 

本软件提供如下表所述的 4 种核函数。 

序号 核函数名称 公式 参数 

1 线性核函数 𝐾(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗) =  𝑥𝑖
T𝑥𝑗 无可设参数。 

2 多项式核函数 𝐾(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗) =  (𝛾𝑥𝑖
T𝑥𝑗 + 𝑟)𝑑 , 𝛾 > 0 

d-多项式最高项次数，𝛾-通常使

用类别数的倒数，r-通常为 0。 

3 RBF 核函数 𝐾(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗) =  exp (−𝛾||𝑥𝑖 − 𝑥𝑗||2), 𝛾 > 0 𝛾-通常使用类别数的倒数。 

4 Sigmoid 核函数 𝐾(𝑥𝑖 , 𝑥𝑗) =  tanh (𝛾𝑥𝑖
T𝑥𝑗 + 𝑟) 

𝛾-通常使用类别数的倒数，r-通

常为 0。 

 

本软件提供 C-SVC 和 nu-SVC 二种方法，它们没有本质区别，参数 C 在[0 ∞]之间，基于数据

中的噪声信息选择，或采用交互检验或网格搜索的方法优化；而 nu 则在[0 1]之间，为分类

错误样本所占比例的上界，支持向量所占比列的下界，增大 nu 值意味着增大分类边界，

允许更大的错误率。 
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第十八章 安装说明 

本章暂略，相关内容将在其他文件中详细介绍。 
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