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摘要：在多元建模中，模型性能很大程度上受到建模所用样本的影响。随着分析仪器的发展，

样本光谱信息的获取越来越容易。样本量不很大时建模样本的增多可以提高模型的预测性能。

然而，过多的样本可能导致冗余信息，而且样本目标值的测量通常费钱且耗时，提高模型性

能的代价高昂。因此，需要从大量样本中选择出代表性样本。本综述总结了化学计量学领域

提出的 19 种代表性样本选择方法，并首次将这些方法分为基于抽样的方法、基于距离的方

法、基于聚类的方法、基于变量选择的方法、基于实验设计的方法、基于奇异样本检测的方

法和基于预处理的方法等七类。并对每种方法的原理、优缺点以及适用范围进行总结，为选

择代表性样本方法提供参考。 
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1 引言 

光谱分析结合化学计量学方法已成为复杂样本快速定性定量分析的重要手段。在采用化

学计量学进行复杂样本的光谱分析时，首先需要获得大量的实际样本，并采集样本的光谱数

据。然后通过光谱信息从最初采集到的大量样本中选择出简化的样本集。再通过传统的方法

测得这些简化样本集中样本目标值的含量。有时在可行性研究中，样品是通过一定的实验设

计方式按照给定的比例配置而成，这时的目标值通常是已知的且没有重复，不需要从大量样

本中选择简化的样本集的步骤。不论是实际样本选择出的简化样本集还是实验设计的样本集，

奇异样本的存在都会破坏模型的预测效果。因此在样本测量完成后，需要通过奇异样本识别

算法找到并剔除奇异样本。再将样本集进一步划分为校正集（calibration set）和验证集

（validation set），其中校正集用来建立模型，验证集用来验证模型的效果。依次对校正集样

本光谱进行预处理和变量选择，最后建立多元校正或化学模式识别模型。将验证集样本通过

同样的光谱预处理、变量选择，将选择后的变量代入到模型中得到预测值，整个过程如图 1

所示。 



 

图 1  光谱分析结合化学计量学结合对复杂样品定性定量分析的过程 

在上述化学计量学建模过程中，有两个过程都涉及到代表性样本的选择。第一个过程是

从大量样本集中选择出简化的样本子集，第二个过程是从简化的样本集中选择出代表性的样

本作为校正集，如图 2 所示。因此，代表性样本的选择是化学计量学的一个重要研究内容。

从 1969 年 KS 算法被提出后，又有大量的代表性样本选择方法被提出，但是没有对这些方

法的系统的综述、分类以及比较。 

 

图 2  代表性样本选择过程 

本文首次将代表性样本选择方法根据其原理分为七大类，即基于抽样的方法、基于距离

的方法、基于聚类的方法、基于实验设计的方法、基于变量选择的方法、基于奇异样本检测

的方法和基于预处理的方法，如图 3 所示。系统综述了每种代表性样本选择方法的原理，并

对它们的优缺点进行了比较。 


