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三维坐标异常数据判定方法的模拟与实验研究

王
!

林!马雪洁!孟丹蕊!刘
!

蓉"

!徐可欣

天津大学精密测试技术及仪器国家重点实验室#天津
!

S"""N<

摘
!

要
!

近红外漫反射光谱具有无创伤*连续*无感染*速度快等诸多优势#在人体成分无创伤检测方面有

很好的应用前景(但是在测量过程中#随机噪声*干扰组分以及检测条件的改变等容易导致异常光谱(判定

并剔除异常光谱对于提高近红外无创血液成分检测的可靠性具有重要意义(首先分析了近红外漫反射光谱

无创血糖检测中可能出现的异常数据类型#提出了一种综合利用马氏距离*光谱残差和化学值残差三个指

标构造三维空间对样本集进行检验的三维坐标异常数据判定方法(其次#针对三层皮肤组织模型#在参数中

设置人为失误*极端成分含量以及异常温度变化的样本#通过蒙特卡罗$

K-

%模拟程序得到一组正常模拟数

据以及一组包含化学值异常和光谱异常的模拟数据#并利用三维坐标法进行异常数据的判定(结果显示#该

方法能识别出全部异常样本#剔除这些异常样本后#偏最小二乘$

4.5

%校正模型的交互验证均方根误差

$

(K53-[

%由
<Ab<CC6B

2

.

eA降低到
AbACC6B

2

.

eA

#初步验证了该方法的可行性(进一步#对三位受试

者开展了口服葡萄糖耐量试验$

\LRR

%#通过在测量受试者血糖参考值的同时同步采集其手指部位的漫反

射光谱#获得了三组在体实验数据(并利用三维坐标法和蒙特卡罗交互验证法进行异常数据的判定和剔除#

最后建立
4.5

模型比较两种异常数据判别方法的效果&剔除三维坐标法识别出的异常数据后#三组样本建

立的校正模型的决定系数显著提升#

(K53-[

平均值由
<bACC6B

2

.

eA降低至
"bMCC6B

2

.

eA

#效果优于

蒙特卡罗交互验证法的结果(这些结果表明#基于马氏距离*光谱残差和化学值残差的三维坐标异常数据判

定方法能有效识别近红外无创血糖测量中的异常数据#在在体成分检测应用中有显著优势(
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近红外漫反射光谱在人体成分无创伤检测方面具有诸多

优势#目前已成功应用于血氧饱和度和血红蛋白的检测(该

技术在人体血糖的无创检测方面也很有前景!

A/>

"

#但由于血

液中其他成分*测量条件改变*仪器系统误差等因素的影

响#容易出现异常数据(

异常数据一般可分为光谱异常和化学值异常两种(光谱

异常主要包括两类#一类是由样品中极端组成导致的高杠杆

样本'另一类是由外界测量环境及样品来源变化导致的光谱

特征峰异常(由于近红外光谱分析是一种间接分析方法#需

要借助化学计量学手段建立糖浓度与光谱数据之间的校正模

型#在测量糖浓度参考值的过程中#样品来源的变化以及操

作人员的失误等可能会造成血糖浓度的化学值异常(这些异

常数据会严重影响近红外光谱分析的精度#因此#对异常数

据的判定和剔除成为建立血糖浓度预测模型的重要环节之一(

目前已有多种异常数据判定方法(一类判定方法#考虑

了校正集样本中待测物质的参考值信息#例如常用的留一交

互验证法!

X

"

(但该方法容易出现过拟合现象#为了克服过拟

合问题#逐渐发展出了蒙特卡罗交互验证法$

K6%:)-$7B6

@7611;$B92$:96%

#

K--[

%

!

!

"

#主要利用预测误差对异常样本

的敏感特性#来检验光谱矩阵和性质矩阵的奇异点#具有较

高的识别异常数据的能力!

N

"

(刘翠玲!

M

"等在利用近红外光谱

分析小麦粉时#使用
K--[

方法对
AX"

个样本数据进行异

常数据的判定#剔除异常数据后模型的交互验证均方根误差

明显下降(何佳艳!

I

"等在采用近红外光谱测定奶粉的脂肪含

量时#使用
K--[

方法两次剔除异常数据#提高了模型的泛

化性和预测能力(还有一类判定方法不考虑校正集样本中待

测物质含量的参考值信息#以欧氏距离*

-66O

距离*马氏距



离*杠杆值或光谱残差为基础来识别异常数据!

A"

"

(杨峰!

AA

"

等针对高光谱数据异常值影响叶绿素密度反演精度的问题#

基于马氏距离判定并剔除异常样本#提高了校正模型的精度(

以上方法大多考虑单一类型指标来进行异常数据判定#

不能全面地识别异常数据#还可能会造成模型错误(针对此

问题#提出了一种基于马氏距离*光谱残差和化学值残差构

造三维空间的三维坐标异常数据判定方法#通过对蒙特卡罗

$

K6%:)-$7B6

#

K-

%模拟光谱中异常数据的判定#初步验证

了方法的有效性'进一步#开展了人体口服葡萄糖耐量实

验#利用三维坐标法和
K--[

对在体近红外实验进行了异

常数据的判定#验证了三维坐标异常数据判定方法在人体近

红外无创血糖检测应用中的有效性和优越性(

A

!

三维坐标异常数据判别原理

!!

样本的马氏距离是指样本光谱与标准光谱集的平均光谱

之间的距离#可以衡量一个样本对整个校正集的影响#从而

识别出样本中的高杠杆点异常样本(其计算公式为
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其中#

;"

-

为校正集中样本
-

的马氏距离'

@

为原光谱数据

的得分矩阵'

@

-

为样本
-

的得分向量'

*

@

为所有样本的平均得

分向量'

A&B

为得分矩阵的协方差矩阵(马氏距离的阈值通

常设定为各样本马氏距离平均值的
<

!

S

倍#马氏距离大于

该阈值的样本被认定为异常光谱(

光谱残差谱是指原始光谱与重构光谱之间的残差谱#反

映了被忽略部分的信息(正常情况下#每个样本的光谱残差

应处于同一水平#样本光谱残差
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%
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%中#

0/

-

是校正集中样本的光谱残差#

C

-

是样本
-

的原始

光谱数据#

D

C

-

为样本
-

的光谱经主成分分析重构的光谱数据(

求出所有样本光谱残差的平均值和标准偏差#并构造统

计量
?

-

进行
?

检验(

?

-

.

0/

-

2

0/

0

$

S

%
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给定自由度
'

和显著水平
#

$置信度
Ae

#

%#查表可得到

统计量
?

-

的阈值
?

$

#

#

'

%

#若
?

-

#

?

$

#

#

'

%

#则判定
0/

-

对应的

原始样本
-

为异常样本#应予以剔除(

化学值残差是指样本的化学值即参考值与模型预测值之

间的差(样本
-

的化学值残差
()1

-

()1

-

.

E-

2

D

E-

$

>

%

其中#

E-

为样本的化学值'

D

E-

为模型的预测值(进一步构造

统计量
7

-

进行
7

检验

7
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给定自由度
'

和显著水平
#

$置信度
Ae

#

%#查表可得到

统计量
7

-

的阈值
7

#

$

A

#

'eA

%#大于该阈值的样本判断为异

常样本(

为了更有效地识别出所有可能的异常样本#综合利用马

氏距离*光谱残差和化学值残差三个指标构造三维空间对样

本集进行检验#称为三维坐标异常数据判别方法(只要样本

有一项指标是异常的#就判定其为异常样本(

<

!

三维坐标异常数据判别方法的模拟验证

A@?

!

(9

模拟样本设置

K-

模拟是研究光子在生物组织中传输问题的理想模

型!

A<

"

(针对人体三层皮肤组织模型#利用
K-

模拟获取血糖

近红外漫反射光谱(以无限细点光源入射#波长范围为
A"""

!

AN""%C

$间隔
<"%C

%#光源
/

探测器距离设定为
Ab">CC

(

为了更容易观察到光谱随浓度变化的规律#设置样品葡萄糖

浓度范围为
"

!

AX"CC6B

2

.

eA

$间隔
A"CC6B

2

.

eA

%#共
A!

个样本#第一个样本为参考样本#其他样本编号为
A

)

AX

号#

温度设定为
SNm

#入射光子数设定为
A"

M

#皮肤光学参数来

自参考文献!

AS

#

AX

"#采用
K-̂

程序!

A>

"模拟光子在组织中

的传输过程#获取不同糖浓度下的漫反射光强#得到正常组

数据(并通过人为参数设置的方式来获得异常组数据&将
>

号样品糖浓度设置为
>ICC6B

2

.

eA

#模拟得到化学值异常

样本'将
N

号样品的温度设为
SMm

#模拟谱峰异常的光谱异

常样本'将
A"

号样品设置为含极端组成的样品#模拟得到高

杠杆点的光谱异常样本#其他设置与正常组相同(

A@A

!

模拟结果与分析

以无糖样本为参考样品#分别计算正常组和异常组中的

图
?

!

模拟样品吸光度变化量曲线

$

$

%&正常组'$

0

%&异常组

B3

$

@?

!

01&#"1),5%G)"3)-3#,#'-D%&3+*E)-%/&)+

2

E%&

$

$

%&
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&
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测量样本相对于无糖参考样本的吸光度变化量#结果分别如

图
A

$

$

%和$

0

%所示(

!!

从图
A

$

$

%正常组模拟样本吸光度变化量曲线可以看出#

由不同糖浓度变化引起的吸光度变化量曲线很容易区分开#

且随着浓度变化呈现出阶梯型变化#吸光度变化量随糖浓度

增加而增大(从图
A

$

0

%异常组模拟样品吸光度变化量曲线可

以看出#受温度影响的
N

号样本的吸光度变化量曲线形状发

生了较明显的改变#且在
A>""%C

处出现了正的吸收峰#在

AX""%C

处出现了负的吸收峰(而其余两个异常样本的吸光

度变化量曲线与正常样品的曲线形状基本相同#较难直接从

光谱分辨出来(

A@H

!

模拟样本中异常数据的判别

采用三维坐标异常数据判别方法检验模拟得到的异常组

样本数据(基于马氏距离*光谱残差和化学值残差三个指标

构造三维空间#分别求出各个样本的指标值进而确定其三维

坐标#并以各指标的阈值确定正常数据空间范围$马氏距离

阈值为其平均值的
<bX

倍#光谱残差统计量和化学值残差统

计量的阈值为
IXj

置信水平下的统计量阈值%#进行异常数

据的判定#判定结果如图
<

所示(

图
A

!

异常组模拟样本的判定结果

B3

$

@A

!

=%-%"+3,)-3#,#'#*-E3%"&3,-D%&3+*E)-%/&)+

2

E%&

!!

从图
<

可以看出#异常的
>

#

N

和
A"

号样本在正常数据

空间范围外#三维坐标法准确地将其判定为异常数据(进一

步#基于偏最小二乘$

F

$7:9$BB)$1:1

W

G$7)

#

4.5

%建立光谱数

据与葡萄糖浓度之间的校正模型#并通过留一交互验证方法

对建模结果进行评价(与全部数据的建模结果相比#剔除异

常样本后建立的校正模型的决定系数
/

< 由
"bM>

提高到了

"bII

#交互验证的均方根误差$

766:/C)$%/1

W

G$7))776768

@7611/;$B92$:96%

#

(K53-[

%由
<Ab<CC6B

2

.

eA下降到
AbA

CC6B

2

.

eA

(由此可见#基于三维坐标法剔除异常数据后#

校正模型的精度得到提升#初步验证了该方法的效果(

S

!

实验部分

H@?

!

试验系统

实验采用了自行搭建的光谱采集系统#系统示意图如图

S

所示(

!!

试验系统中#光源采用
S2U

带宽为
>"

!

!"%C

的
!

个

5.?

光源#中心波长分别为
A"X"

#

A<AI

#

ASA>

#

A>"I

#

AXX"

和
A!"I%C

(通过计算机控制光开关#实现
!

个光源的

分时测量#其中光开关采用低耗高耦合效率六路
AfA

多通

道单模光开关#其工作波长范围为
A"""

!

A!X"%C

(光纤采

用芯径为
"b<CC

$含包层和涂覆层
"b<MCC

%的石英光纤#

光纤探头中心入射#由光源
/

探测器距离
Ab">CC

处的环状

接收光纤束接收漫反射光信号(

图
H

!

试验系统示意图

B3

$

@H

!

45D%+)-35/3)

$

")+#'-D%%L

2

%"3+%,-)E&

6

&-%+

H@A

!

方法

针对健康志愿者#选取手指作为测量部位#开展口服葡

萄糖耐量试验$

67$B

&

BG@61):6B)7$%@):)1:

#

\LRR

%

!

A<

"

(实验

系统开机
<D

后#光源和检测器基本达到稳定#让受试者调

整好坐姿#将右手放置于人机接口的平台上#手指与光纤探

头接触#标记测量部位(手指与光纤探头接触
A"C9%

#使接

触温度稳定#开始实验(实验过程中为保证血糖测量准确

性#通过针刺取血后采用两台便携式血糖仪$

LR/AM<"

#

+7O7$

E

#

P$

F

$%

%同时测量血糖浓度值#并取其均值作为血糖

浓度参考值(

受试者在空腹状态下$血糖值大约
SbM

!

XbXCC6B

2

.

eA

%口服溶解了
NX

&

葡萄糖的糖水溶液
<X"C.

$健康志愿

者口服葡萄糖后的血糖峰值为
MbI

!

A<b!CC6B

2

.

eA

%(每

隔
X

!

AXC9%

用便携血糖仪测定血糖浓度值#同时采集手指

部位的漫反射光谱(由于口服葡萄糖后血糖浓度上升较快#

因此在血糖上升阶段采血相对频繁#下降阶段采血间隔时间

较长(当受试者的血糖值恢复到空腹状态水平时#停止在体

测量(实验采集
S

名年龄
<X

!

S"

岁健康受试者的数据#每位

受试者的测量时间
<D

左右#每名志愿者共测量
A"

次血糖参

考值及同步的漫反射光谱数据(

>

!

结果与讨论

!!

对
S

名受试者的实验数据进行处理#分别以空腹状态下

的光谱作为参考#计算其余九个时刻下的吸光度变化量(

S

名受试者的数据分别记为数据组
A

!

S

#并对每组
I

个样本数

据按测量时刻编号#记为
A

!

I

(以数据组
<

为例#吸光度变

化曲线如图
>

所示(

!!

从图
>

可以看出#由不同糖浓度变化引起的吸光度变化

量曲线很容易区分开#但某些样本的吸光度变化量与样本浓

度的相关性较弱(例如#

I

号样品的吸光度变化量曲线发生

了较为明显的改变#其样本数据可能受到了外界干扰(

!!

由于在体实验中存在诸多的不确定性#不清楚哪些样本

是异常的#这完全不同于模拟数据中已知异常样本的情况#

!NN<
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因此#选择三维坐标法和
K--[

方法分别对异常数据进行

判别及剔除(对
\LRR

实验得到的三组样本#以马氏距离*

光谱残差和化学值残差三个指标构造三维空间#分别求出各

个样本的指标值进而确定其三维坐标#并以各指标的阈值确

定正常数据空间范围$马氏距离阈值为其平均值的
<bX

倍#

光谱残差统计量和化学值残差统计量阈值为
IXj

置信水平

下的统计量阈值%#据此进行异常数据的判定#判定结果如

图
X

所示(

从图
X

中可以看出#数据组
A

中
A

#

>

和
!

号样本数据点

在正常数据空间范围外#被判定为异常数据!图
X

$

$

%"'数据

组
<

中的
>

和
I

号样本数据点在正常数据空间范围外#被判

定为异常数据!图
X

$

0

%"'数据组
S

中
S

#

X

和
I

号样本数据

点在正常数据空间范围外#被判定为异常数据!图
X

$

@

%"(

图
J

!

A

号受试者漫反射光谱的吸光度变化量

B3

$

@J

!

01&#"1),5%5D),

$

%#'-D%/3''*&%

"%'E%5-),5%

$

A

-D

&*1

Q

%5-

%

图
K

!

在体实验异常数据判定结果#三维坐标法$

$

$

%&数据组
A

'$

0

%&数据组
<

'$

@

%&数据组
S

B3

$

@K

!

=%-%"+3,)-3#,#'#*-E3%"&3,-D%&$/&/-%L

2

%"3+%,-)E&)+

2

E%&

$

CD"%%R/3+%,&3#,)E5##"/3,)-%+%-D#/

%

$

$

%&

L76G

F

A

'$

0

%&

L76G

F

<

'$

@

%&

L76G

F

S

!!

利用
K--[

方法对实验数据进行判定时#首先利用蒙

特卡罗随机取样将三组样本数据分为校正集$

M"j

样本数%和

验证集$

<"j

样本数%#利用校正集数据建立
4.5

模型预测验

证集数据(循环此过程
<X

次以保证每个样本均被预测到(计

算每个样本预测误差的均值和方差#根据样本的均值
/

方差

分布图进行异常数据的判定#判定结果如图
!

所示(数据组

A

中
>

#

!

号样本!图
!

$

$

%"*数据组
<

中的
A

和
I

号样本!图
!

$

0

%"*数据组
S

中
S

和
I

号样本!图
!

$

@

%"在正常数据空间范

围外#被
K--[

方法判定为异常数据(

图
M

!

在体实验异常数据判定结果#

(99S

方法$

$

$

%&数据组
A

'$

0

%&数据组
<

'$

@

%&数据组
S

B3

$

@M

!

=%-%"+3,)-3#,#'#*-E3%"&3,-D%&$/&/-%L

2

%"3+%,-)E&)+

2

E%&

$

(99S+%-D#/

%

$

$

%&

L76G

F

A

'$

0

%&

L76G

F

<

'$

@

%&

L76G

F

S

!!

进一步#分别剔除三维坐标法和
K--[

方法识别出的

异常样本后重新建立
4.5

校正模型#剔除异常样本前后校正

模型的决定系数和交互验证预测均方根误差如图
N

所示(

!!

从图
N

$

$

%可以看到#未剔除异常样本的校正模型的决定

系数最低#

/

< 平均值为
"bXN

#对于受试者
A

和受试者
S

的校

正模型#利用
K--[

和三维坐标法剔除异常数据后#模型的

决定系数
/

< 显著增加'对于受试者
<

#

K--[

方法剔除异常

数据后#模型
/

< 变化不大#但三维坐标剔除异常数据后#

/

<

提高到
"bIM

(从图
N

$

0

%可以看到#未剔除异常样本的校正模

型 的
(K53-[

较 大 #平 均 值 为
<bACC6B

2

.

eA

'利 用

NNN<
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图
N

!

在体实验异常样本剔除前后模型
0

A 和
F(4U9S

$

$

%&决定系数'$

0

%&交互验证均方根误差

B3

$

@N

!

0

A

),/F(4U9S1%'#"%),/)'-%"%E3+3,)-3#,#')1,#"+)E&)+

2

E%&3,&$/&/-%L

2

%"3+%,-&

$

$

%&

-6)889@9)%:682):)7C9%$:96%

'$

0

%&

(K53-[

K--[

方法和三维坐标法剔除异常样本后#受试者
<

和受试

者
S

的预测误差明显降低#三组数据建立的校正模型的
(K/

53-[

平均值分别降低到
Ab"

和
"bMCC6B

2

.

eA

(

!!

综上所述#三维坐标法和
K--[

方法都能识别异常数

据#且剔除识别出的异常数据后#模型的精度都有所提升(

从剔除异常样本后模型的结果看#

K--[

方法的效果要逊色

于三维坐标法(因此#在近红外无创血糖测量的建模过程

中#可优先考虑利用三维坐标法对异常数据进行判定并剔

除#优化校正模型#提高近红外无创血糖测量的精度(

X

!

结
!

论

!!

针对常用判定方法判定异常样本不全面的问题#提出了

一种基于化学值残差*马氏距离和光谱残差的三维坐标异常

数据判定方法#并通过对
K-

获得的模拟数据中的异常样本

的判别#初步验证了方法的可行性'最后开展了人体近红外

漫反射光谱实验#利用三维坐标法和
K--[

方法分别对在

体实验中的异常光谱进行判别#建立的校正模型的预测结果

表明#剔除异常样本后模型的预测性能得到显著提高#且三

维坐标法的效果要明显优于
K--[

方法(结果表明#三维坐

标法能更有效地识别在体实验中的异常样本#更适用于近红

外光谱无创血糖测量中的异常数据判定(在判定过程中#相

比于单一指标的判定#这种方法会存在判定时间复杂度增加

的问题(
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