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如何从海量或高维数据中,提纯-出有用的信息!这是当前数据分析面临的一个巨大的挑战!也是

当前研究的一个热点#变量筛选技术能够从众多"复杂的量测数据中提取出特征信息变量!达到简化多元模

型乃至提高模型预测性能等目的#在光谱分析中!来自噪声等诸多因素的影响!量测数据会不可避免地包含

干扰和无关信息变量!以及变量间存在的多重共线性!这些都会影响模型的稳健性和预测能力#近年来变量

%波长&筛选方法在光谱解析领域的研究与应用中取得了较大的进展#结合国内外相关研究文献和作者的研

究体会!不仅仅综述了近红外光谱!还综述了中红外光谱"拉曼光谱等众多筛选变量的方法的提出"特点"

发展"类别"比较和近五年来在不同领域的应用进展#其中!评价变量重要性的参数及其标准或阈值的选

择"搜索变量的策略和途径是变量筛选方法的关键#而且每种方法都具有各自的优势和局限性!实际使用中

要根据方法自身特点结合目标体系的特征选择合适的方法#重点内容'%

"

&对比了光谱数据分析中常用的波

长筛选和波段筛选方法$%

*

&对比了基于
OR-

模型参数的不同变量筛选方法的原理和特点$%

)

&根据搜索和

筛选变量策略的不同将变量筛选方法进行分类评述#最后!围绕在解析实际复杂体系中变量筛选方法出现

的过拟合"不稳定等问题进行了讨论并提出相应的解决措施!同时对变量筛选方法的研究趋势"发展前景和

应用方向进行了展望#其中!新的评价变量重要性的判据和搜索变量的策略等工作仍需要展开深入地研究#

期望本综述能够对光谱变量筛选的后续研究及应用起到积极的推动作用#
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随着测量技术的飞速发展!现代分析仪器的多个分析通

道可提供丰富的数据!从而获取海量及高维数据变得愈加容

易#然而在数据的多元模型构建中!不是所有的变量都适合

进入最终的模型#冗余及干扰变量的存在都会影响模型准确

性$或者有时获取某些变量的成本过高!从而需要摒弃某些

变量$当然对因变量影响显著的自变量若未进入模型!也会

影响模型的准确性#而通过筛选变量能够提取出代表体系组

成和特点的信息变量!从而达到数据降维"模型简化"提高

预测效率乃至提高模型解释或预测性能的目的#所以!变量

筛选已成为目前多元模型构建中的一个重要步骤#近年来!

光谱领域中变量筛选方法的研究取得了很大的进展#图
"

显

示出变量%波长&筛选相关出版论文数量从
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都存在量大"波段数多等特点#例如!使用傅里叶变换近红
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&分析仪时!
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j"光谱范围内可

获得
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个光谱点%变量&
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#包括噪声"基线漂移"谱带

重叠"背景干扰"杂散光等诸多因素的影响!会不可避免地

导致数据中包含冗余和干扰变量#变量间存在的多重共线性

也会影响建模!使得数据分析的结果变得不可靠#因此!变

量筛选已经广泛地应用在光谱分析中#尤其近红外光谱

%

'gB2

&吸收强度较弱!信噪比低!灵敏度低!谱峰宽且数目

多"严重重叠#因此!借助化学计量学包括变量筛选技术从



其光谱中提取出表征成分"结构等特征信息!克服了分析技

术的难点!才使得该技术得以迅猛发展和应用#所以!目前

变量筛选方面的综述(

"+!

)大都聚焦于其最得意的应用/近

图
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红外光谱领域#而本文结合作者的研究体会与文献调研!全

面地综述了近*中红外光谱"拉曼光谱等光谱分析中常用的

变量筛选算法的提出"发展"特点"分类及近年来的应用#
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基于
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模型参数的变量筛选方法及其

应用
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&是由
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等于

*,

世纪末提出的一种经典的多元校正算法(
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)

#在最初始的

非线性迭代偏最小二乘基础上发展了
OR-+-#c

算法"简化

的偏最小二乘%

-gIOR-

&"非线性的
Z.15.%OR-

等#

OR-

求

得模型的预报残差平方和较小!且适用于变量多"样本少的

问题!得到广泛应用#同时基于
OR-

模型参数%回归系数"

变量稳定性"变量投影重要性"光谱载荷权重&用于筛选变

量的算法也在不断地应用在数据分析中#表
"

总结了代表性

算法的提出及特点!并对其原理"发展及近五年来的应用进

行综述#
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无信息变量消除#
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$
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e#\

通过留一交叉验证建立一系列
OR-

模型!计算每

个变量的稳定性,

204;8%80

3

-%回归系数平均值与其标准偏差的

比值',

"

#

-&#通过在数据中添加数值较小的随机变量%噪声&

的,

"

4108M

-作为阈值来删除无信息变量#邵学广课题组基于

e#\

融合蒙特卡洛%

I$50.[41%$

!

I[

&思想!用
I[

技术代

替
RNN[#

!提出蒙特卡洛无信息变量消除%

I[+e#\

&

(

D

)

#

该方法对烟草样品的
'gB2

波长进行筛选!与全谱
OR-

及

e#\+OR-

相比!在保留变量数目最少的情况下取得最好的

预测精度#并进一步和小波变换%

W@

&结合!得到更加精简

的定量模型#此后!

I[+e#\

开始成功地应用于各种光谱数

据的分析中(

"=+"A

)

#

$(:

!

区间偏最小二乘#

&NV)

$和移动窗口偏最小二乘#

OK<

NV)

$

区间%间隔&

OR-

将光谱均分成若干个连续等宽子区间!

在每个子区间内分别建立
OR-

模型!将交叉验证均方根误差
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BI-\[#

&最小

的子区间确定为最佳模型波段#由于子区间的位置随着全谱

划分区间数目的确定而固定!然而这些区间不一定恰与成分

相关的信息区间吻合#为此!产生了采用一个窗口沿整个波

谱逐步移动的策略!即
IWOR-

#

牛晓颖等(

"?

)利用
8OR-

筛选出了猪"牛"羊肉等鲜肉中

多种不饱和脂肪酸适宜建模的近红外光谱波段#

SF4$

等(

*,

)

运用
8OR-

分析猪肉皮下脂肪的拉曼光谱!实现了其含碘值

的检测#

YG

等(

*"

)采用激光诱导击穿光谱技术结合
8OR-

!实

现了含石油土壤中金属的定量分析#为了优化子区间的组

合!出现一些
8OR-

改进方法'向前*向后区间偏最小二乘

%

]8OR-

*

L8OR-

&"区间协同
8OR-

%

-8OR-

&和确定独立性筛选

8OR-

%

-g-+8OR-

&等(

**+*)

)

#许良等(

*!

)采用近红外漫反射光谱结

合
IWOR-

筛选克霉唑的特征波长区域!得到测定克霉唑粉

末药品的最佳模型#谢军等(

*>

)将
IWOR-

用于人血清葡萄

糖的衰减全反射红外光谱分析中#

W45

H

等(

*=

)发展了深度协

同
+

自适应移动窗口偏最小二乘
+

遗传算法用于煤样
'gB2

分

析!得到水分"灰分"挥发物的最佳校准模型#还出现了窗

口尺寸可变的
[-IWOR-

%

/F45

H

.4;%.28E.IWOR-

&"移动

窗口组合搜索的
-[IWOR-

%

2.41/F85

H
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&"对称收缩循环固定窗口
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通过蒙特卡洛采样!利用指数衰减函数%

\cO

&和

自适应重加权采样%

7B-

&策略选出
OR-

回归系数绝对值大

的波长点!去除权重小的波长点!最终选出
BI-\[#

最低

值对应的变量子集#蒋雪松等用
[7B-+OR-

建立了植物油反

式脂肪酸的拉曼光谱定量模型!筛选出特征变量#

'8.

(

*A

)等

用
[7B-

分析愈风宁心滴丸原料中葛根素!提高了检测精

度#石岩等(
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)用
[7B-

研究人工牛黄的
'gB2

!用于建模的

变量数大幅减少#
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等(

),

)测定了葡萄酒中总酸"总糖和酒

精含量!结果明显优于全谱
OR-

#融合
I[+e#\

和
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优势产生了基于变量稳定性的
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&!用

于咖啡因"尼古丁"玉米中水分的检测(
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出双竞争自适应重加权采样%
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变量投影重要性#

H#N

$分析

#gO

分析中变量通过主成分传递对目标值的解释能力#

若主成分对目标值的解释作用很强!而变量对主成分的作用

又很大!则该变量会具有较大的
#gO

值!即被认为是贡献大

的变量而被保留#

L.11.814

等(

)!

)用
#gO

对巴西大豆的
'gB2

进行筛选!剔除了冗余变量!对大豆膳食纤维进行了准确分

析#
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用于可见光
+'gB2

分析聚合物薄膜"木材*塑料复合材料"柴油参数!验证了筛

选特征波长的有效性#
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随机检验#
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邵学广课题组将随机检验%
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&思想引入
OR-

模型用于

变量筛选#将数据对应的自变量值打乱!将随机化的自变量

值与光谱响应值之间建立多个
OR-

模型#统计随机模型的回

归系数值超过正常%真实&模型回归系数的比例%

$

&!具有较

小
O

值的变量即为重要变量#

B@+OR-

用于谷物和烟草
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波长 筛 选 中!
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平 均 值 及 标 准 偏 差 都 小 于 全 谱
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#同样构建了烤烟中三种多酚的近红外漫反射光谱模

型!与采用高效液相色谱法测得的参考值一致(

)D

)
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其他变量筛选方法

!!

其他常见的光谱变量筛选算法按搜索及筛选变量的策略

可以分为五类'%

"

&智能寻优算法'利用进化和群集智能算

法!搜寻使目标函数较优的变量子集#其中遗传算法%

K7

&应

用较广泛!在其基础上引入生物免疫系统原理!发展了免疫

遗传算法%

gK7

&#结合
K7

"

-7

%模拟退火&算法优势!提出

K-7

算法(

)A

)

$%

*

&基于模型集群分析算法(

)?

)

'采用随机采样

%

I$50.[41%$

!

]$$02014

(

!

]8541

3

:4018b

&产生的变量子集建

立系列子模型!挑选出
BI-\[#

较低的子模型!采用统计

检验评价变量的重要性!在下次迭代中赋予较高的取样权

重#梁逸曾课题组基于模型集群策略提出一系列的算法$

%

)

&基于变量空间共线性最小化算法'降低被选中变量建模

的严重多重共线性!保留最小冗余信息的变量子集#例如!

序列前进筛选法中的连续投影算法通过构建变量的正交矩阵

来选择变量!降低了多重共线性变量对模型的影响$%

!

&基

于分类模型的变量筛选'利用分类模型的内部参数作为评

价!筛选出对分类模型有重要意义变量的同时!计算得到目

标样本的得分用于分类判别#其中
Rc7

(

!,

)是降维和提取特

征信息的有效方法之一#不相关变量投影分析%

eRc7

&考虑

了基于
Rc7

的变换矩阵列向量间的不相关性!减少降维后

的数据冗余!在寻找疾病生物标志物中得到好的应用(

!"

)

#李

艳坤等(

!*

)用
eRc7

解析人体血清多肽质谱!从
">">!

个变

量中挑选出
D

个特征变量较好地区分了良性和恶性肿瘤#不

仅简化模型提高了诊断效率!而且
D

个特征变量所对应的多

肽可作为潜在卵巢癌标志物$%

>

&正则化回归算法'在原有

的损失函数的基础上增加惩罚回归系数的正则项!收缩回归

系数!减少所有特征变量回归系数估计值的数量级!自动将

无关变量的回归系数置接近于
,

#这几类算法包含的代表性

算法总结于表
*

#

!!

此外!还出现了基于其他原理的算法#通过将光谱投影

到局部线性嵌入%

%$/4%%

3

R85.41\:;.6685

H

&

(

=?

)空间后!依次

移除变量后引起样本位置的变化而提出一种用于变量筛选的

方法#还提出潜变量投影图%

%40.50

(

1$

C

./089.

H

14

(

F

&

(

D,

)等算

法#

)

!

变量筛选方法的类别与比较

@($

!

波长筛选和波段筛选

根据筛选出光谱变量的分布特征!分为波长筛选和波段

%波长区间&筛选#波长选择%

V49.%.5

H

0F2.%./08$5

!

W-

&以波

长点为单位%即一个变量&!因此所选择的变量是离散的#波

段筛选%

V49.%.5

H

0F850.194%2.%./08$5

!

Wg-

&通常考虑相邻变

量的连续和协同作用%正协同和副协同&!可能增加选择变量

的复杂性#而对光谱分段处理本质上降低了变量选择的难

度!以划分的波长区间%若干连续变量组成&为单位寻找最优

区间%组合&#但波段的划分很关键!图
*

展示了划分波段的

))))
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图
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!

波段和波长筛选方法

%&

'

(:

!

F+,-,/+20423K).60K#)

四种方式(

"

)

#其中!张进等提出的启发式最优波段组合%

F.G+

18208/$

(

08:4%

(

4105.1;456/$:;85408$5

&

(

D"

)通过
-O7

选择冗

余信息最小的变量!以此为中心向两侧扩展一定宽度!然后

采用排列组合策略选出具有协同效应的波段组合!提高了基

!)))
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于变量直接排列组合的选择方法的效率(

D*

)

#

!!

两类方法筛选出变量的分布虽具有相似性!但对模型预

测能力的影响有一定的差别#一组谷物样本的近红外光谱

%

F00

(

'**

2$M0V41.&.8

H

.59./0$1&/$:

*

c404

*

[$15

*

/$15&:40

&和

相应的蛋白质含量模型用于考察#首先利用小波变换结合多

元散射校正对光谱进行预处理!然后采用
e#\

!

8OR-

和

IWOR-

等筛选出变量!如图
)

所示(

D)

)

#将筛选后的变量用

于
OR-

建模!结果中
IWOR-

和
8OR-

的
BI-\O

值较低!

也就是
Wg-

的结果要优于
W-

#随后考察了光谱中变量间的

相关系数!发现强相关变量分布比较连续#同时考察了一组

强相关变量分布比较分散的烟草数据!筛选变量后用
OR-

建

模预测尼古丁含量!发现
W-

比
Wg-

方法的预测结果有优

势#而两组数据无论使用波长筛选还是波段筛选!都优于全

谱模型的预测结果#因此!筛选变量在光谱分析中非常有必

要#而选择合适的波长或波段筛选方法!需在一定程度上考

虑强相关变量的分布情况#

@(:

!

过滤式'封装式'嵌入式方法

从变量子集选择标准与学习算法的关系角度!变量筛选

方法又可以分为'独立于学习算法的过滤式"依赖于学习算

法的封装式和与学习算法集成的嵌入式方法#过滤式%

L8%0.1

&

通过引入阈值来实现对变量的选择与否!方法与后续学习器

图
@

!

谷物
L#?<

蛋白质模型变量筛选方法比较

%&

'

(@

!

T2-

8

.1&426423>.1&.;9,4,9,*/&26-,/+204

&6L#?<

8

12/,&6-20,9321*2160./.

无关#计算简便!但筛选结果受阈值影响较大$封装*缠绕式

%

W14

((

.1

&使用迭代的过滤方法!将学习器的性能作为变量

筛选的评价标准!直到选出最优变量组合$嵌入式%

\:;.6+

6.6

&利用模型的内部参数作为评价!保留变量和模型间的相

互关系#变量选择方法自身即算法组成的一部分!嵌入到算

法中#三类算法的流程及包含的常用算法如图
!

所示#

图
C

!

过滤式'封装式和嵌入式方法

%&

'

(C

!

#9974/1./&263213&9/,1

%

%

&!

=1.

88

,1

%

K

&

.60,-;,00,0

%

D

&

-,/+204

!

!

结
!

论

!!

通过作者多年来在该领域的研究体会结合文献分析表

明!每种变量筛选方法都具有各自的优势和局限性#实际中

需要根据分析目标和算法本身两方面的特点选择合适的方

法#下面围绕在解析实际体系中存在的若干问题进行讨论#

%

"

&有时单一的变量筛选方法往往达不到分析的要求!

此时需要方法的联合使用!例如
[7B-+-O7

和
[7B-+K7

等

等#联合方法不等同于几种方法的简单耦合!而是协同发挥

优势#通常前一种粗选以消除无信息变量!后一种精选以挑

选典型特征信息变量或降低变量间的多重共线性#最终选择

的效果取决于不同算法的逻辑结合方式和综合利用度#

%

*

&某些筛选方法中由于采取随机抽样的变量子集和迭

代方式进行优化!会导致模型筛选出的变量不稳定!进而产

生不稳定的结果!降低模型的可信度#例如
[7B-

尽管具有

筛选出变量数目少的优点!但每次重复运行选中的变量个数

及位置都会发生变化#对此!李艳坤等采取多模型共识策

略(

"=

!

"A

)综合多个成员模型的预测结果!或保留被选择频率

较高的变量!得到更准确"稳健的结果#尤其应用在近红外

光谱中!虽然其对应于结构信息的特征较差!但选定的波长

与目标物的功能基团之间仍然得到了合理的解释#

%

)

&在寻找重要变量过程中!存在过拟合风险#由于数

据包含大量的变量!总会有一些不相关变量由于偶然性而变

得很重要(

D=

)

!某些奇异样本的加入也会影响模型的构建#此

外!采用
BI-\[#

作为评价指标!或基于
OR-

回归系数的

筛选方法(

D>

)较多地利用自变量信息!这些都可能带来模型

过拟合的风险#所以!尽可能地在建模前对数据进行奇异值

的识别和剔除"采用独立的外部样本评估变量或大规模的数

据集验证#而新的评价变量重要性的参数及其判据!以及搜

索变量的策略和途径等工作仍需展开深入地研究#

%

!

&与尺度缩放"基线校正等光谱预处理方法%平滑"导

数等&联合#李艳坤等曾利用小波变换系数替代原始光谱输

入
I[+e#\

模型中!在保留更少变量时取得相当或优于原

>)))
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I[+e#\

筛选模型的预测结果(

D

!

"=

)

#此外!方法和数据属性

之间可能存在相互作用!因此,不存在总是最好的方法!而

存在最合适的方法-#所以!面对如此多的方法及方法的组

合!可以发展集成%汇集预处理和变量筛选方法&智能化选择

%根据数据特征或建模性能优劣!后者更简单直接&算法!并

开发适用于测量仪器或独立使用的计算软件!使用起来会更

加快捷!尤其对于非专业人士处理数据将会非常有用#

致谢!感谢邵学广教授%南开大学&对本稿件提供的宝贵

建议与指导#
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