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摘 要 ! 设计了一种基于 &’()*+, 软件平台及 -. 神经网络算法 $支持向量机 %/)0&$偏最小二
乘%.&/&等分析算法的化学分析系统 ’系统以 &’()*+, 软件为基础 #以调用 123&2- 作为数据分析核
心#以达到自动快速的分析目的 ( 该系统还可将各种回归分析后的数据进行对比 #并做出拟合曲线 #
效果直观$清晰( 此系统作为虚拟仪器测量系统的数据分析模块#具有一定应用价值(
关键词 ! &’()*+,)-. 神经网络算法)支持向量机算法)偏最小二乘算法 )液体推进剂
中图分类号 ! 3.4""5%"!67%$58!67%%5$ 文献标识码 ! 2 文章编号 ! "7!9:!!$#"$#"$#$4:###9:#9
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自 $# 世纪许多新型仪器及技术被引入分析化学以
来 $分析测试已逐步实现自动化和计算机化 $使其在分
析测试过程中 $可以非常方便地得到大量可靠的测量数
据 ) 这些数据都以二维或多维的形式存在 $如何将复杂
数据降维 $挖掘数据中包含的信息 $是分析工作者面临
的重要问题 U "V) 化学计量学作为一门建立在多学科基础
上的横向学科 $主要就是针对化学测量数据信息的分析
处理和提取 $这一学科在数据分析 *化学模式识别 *谱图
解析 *构效关系等方面 $发挥着举足轻重的作用 U $V)
本文提出的基于 &’()*+, 及化学计量学的化学分

析系统 $ 结合虚拟仪器技术和 -. 神经网络 * 支持向量
机 *偏最小二乘三种分析算法 $对前端虚拟仪器测试系
统的多维数据进行回归分析 $并比较三种方法的效果优
劣 $保存最佳回归模型 $建立数据库 )系统总体框架如图
" 所示 )

. 系统设计原理
本 系 统 基 于 &’()*+, 软 件 开 发 平 台 $ 利 用

1’GI’(/DFHRG 节点实现在 &’()*+, 中调用 123&2- 脚本
的功能 $ 从而充分利用 &’()*+, 图形化设计语言的优
点和 123&2- 强大的数据处理能力 $使得开发的化学虚
拟仪器系统具有功能更强的数据处理能力 U 4V) 该系统程
序设计主要包括数据分析和数据库管理两大模块 $系统
主页前面板如图 $ 所示 ) 其中 $数据分析模块包括数据
读取 *模型建立 *回归分析 *预测 !数据库管理查询主要
包括数据存储 *查询 *修改 *提取分析等功能 )
系统主要应用嵌入式子面板和弹出式子面板两种

技术 ) 数据分析模块采用的是嵌入式子面板技术 $即利

图 " 系统总体框架结构
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用函数选板中的子面板控件!将子 !" 嵌入主 !" 中 !从而
使分析方法的选择与分析执行过程变得直观且清晰"数据
库访问模块应用的是弹出式子面板技术!即利用应用程序
控制选板中的打开 !" 引用控件!进行子 !" 的静态调用#
!"! 数据分析模块
!"!"! #$ 神经网络分析模块

#$ 神经网络算法流程可以分为 #$ 神经网络构建 $
#$ 神经网络训练和 #$ 神经网
络预测 % &’# 当参数适当时 !#$ 神
经网络算法能够收敛到较小的

均方差 ! 是目前应用最广的神
经网络算法之一 # 本文 #$ 神
经网络分析模块 ! 主要是利用
()*!"+, 调用 -./(.# 神经网
络工具箱中关于 #$ 神经网络
的 01233$456 和 78)50 9 个函数
% :’!进行 #$ 网络建模和数据分
析预测 ! 其面板如图 9 所示 !
包括输入向量路径选择 $ 向量
数组显示 $ 回归拟合结果图和
输出向量数组显示等功能 #

!"!"% 支持向量机分析模块
支持向量回归 ;!< %;=>>?87 !1@7?8 <1A81445?0&算法

的基础主要是 ! 不敏感函数 %!B504104575C1 3=0@75?0&和
核函数算法 # ;!< 采用核函数解决这一矛盾 !用核函数
代替线性方程中的线性项可以使原来的线性算法 ’非线
性化 (!即能作非线性回归 # 与此同时 !引进核函数达到
了 ’升维 (的目的 !而增加的可调参数却很少 !这样即便
是过拟合也仍能控制 % D’#

本系统支持向量机分析模块 !主要利用 ()*!"+, 调
用 基 于 -./(.# 平 台 的 ("#;!- 工 具 箱 中 的
;!-@AE?8<1A8144$4C678)50 和 4C6>81F5@7 9 个函数 % G’!依据
支持向量回归方法建立非线性模型 # 由于 ("#;!- 工具
箱单维输出的特点 !对样本的多种组分应分别建立 9 个
回归模型 !进行数据集的非线性回归 # 支持向量机算法
子 !" 前面板及程序框图分别如图 &$图 : 所示 #

!"!"& 偏最小二乘分析模块
偏最小二乘方法 %$(;&作为一种常用的分析算法被

广泛地应用于分析化学研究中 #这种方法不仅吸收了经
典最小二乘法的优点 !同时是主成分回归 %$H<&方法的
进一步发展 #
偏最小二乘回归的基本原理是 % I’)考虑 ! 个变量 "J!

"K!* !"! 与 # 个自变量 $L!$K!* !$# 的建模问题 !首先
在自变量集中提出第一成分 %L% %L 是 $L!$K!* !$# 的线性

组合 !且尽可能多地提取原自变量集中的变异信息 &"同
时在因变量集中也提取第一成分 &L! 并要求 %L 与 &L 相

关程度达到最大 " 然后建立因变量 "L!"K! *!"! 与 %L 的
回归 #如果回归方程已达到满意的精度 !则算法中止 "否
则继续第二对成分的提取 ! 直到能达到满意的精度为
止 # 若最终对自变量集提取 ’ 个成分 %L! %K!*! %’!则偏最
小二乘回归将通过建立 "L!"K!* !"! 与 %L! %K!* ! %’ 的回
归式 ! 然后再表示为 "L!"K! *!"! 与原自变量的回归方
程式 !即偏最小二乘回归方程式 # 图 D 所示为偏最小二

图 K 系统主页前面板

图 9 #$ 神经网络算法子 !" 前面板

软件天地 ’()*+,-. /.012(3(45

图 : 支持向量机算法子 !" 程序框图

图 & 支持向量机算法子 !" 前面板
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图 ! 偏最小二乘算法子 "# 程序框图

乘算法分析模块前面板 !图 ! 所示为偏最小二乘算法子
"$ 程序框图 " 该程序主要应用了 %&’"$() 中的 *+,-*.
/+0+*&.1-0 工具箱对 (23+4 表格中的训练数据进行读取 !
并转化成二维数组形式 #再将训练集数据输入 567%68
脚本中 ! 进行偏最小二乘算法分析 # 最后利用 *+,-*.
/+0+*&.1-0 将训练结果和预测结果生成 (23+4 表格 ! 存储
至数据库 "

!"# 数据库管理模块
由三种算法分析预测的数据和建立的模型都被存

储在数据库中 !随时可以进行调用 " 由虚拟仪器的测试
测量系统得到的数据将存储于数据库中 !以构建数据训
练集 "用户可随时调用历史数据进行模型训练和模型训
练效果的比较 " 图 9 为数据库管理模块前面板 "

%&’"$() 可以通过基于 6:; 技术的 %&’<=% 数据访
问包 !以调用子 "$ 的方式进行数据库访问 "6:; 通过与
开放数据互连 ;:8> $;,+0 :&.&’&?+ >-00+3.1@1.A% 连接
可 以 访 问 任 何 支 持 ;:8> 的 数 据 库 ! 本 系 统 采 用
513*-?-B. 633+?? 数据库来进行数据管理 &存储和查询 ’

(C%数据存储模块 ) 首先
是 建 立 633+?? 数 据 源 ! 在
633+?? 中建立一个名为 5A:8D
EF’ 的数据库 ! 同时在配置
:<G 时 将 数 据 源 命 名 为
:<GH)&?.+I&.+* E-01.-*10/! 之
后就可以在 %&’"$() 中进行调
用 %&’<=% 的函数功能"

(J% 历史数据查询模块 "
同 样 利 用 %&’<=% 的 K:;
>-00+3.1-0 >*+&.+D@1 和 K:;
>-00+3.1-0 ;,+0D@1 创 建 数 据
库连接 ! 通过 <=% (2+3L.+D@1

执行 <=% 语句 *<(%(>7MNO;5 数据库名 )P(O( 选择
条件 +将所需数据抽取出来 !在前面板的表格控件中显
示数据!并且进行格式转换及输出数据趋势的曲线图标 )

# 结论及展望
利用此系统的三种算法对某液体推进剂 (Q 个组分

的混合物 %滴定数据进行回归分析 !得到如表 C 所示的

图 9 数据库管理模块前面板

6R
STDUV
SUDJ9
SUDWJ
SUDJV
SSDSX
SXDCJ
STDXT
STDJV
S!DJV
SSDSQ

样品

编号

C
J
Q
T
U
S
!
X
V
CY

表 # 测试样品 Z[ 网络法#<"O 法#[%< 法分析结果对比

ZR
JTDJW
JJD9Q
JJDT
JTDQ
JTDQT
JJDJ9
JQDW9
JTDC
JQDSC
JQD9S

\R
YDQT
YDW9
YD]S
YDJW
YDW9
YDSS
YDTU
YDW
YDCQ
YDU

KR
YDQC
^YDCU
YDYQ
^YDC
YDYC
YDY]
^YDYC
YD9T
YDCU
YDYC

ZR
^YDYQ
^YDYC
YDQQ
^YDYS
YDYC
CDCT
Y

YDYS
^YDYC
YDYU

>R
^YDYT
YDYT
^YDCT
^YDYS
YDYT
YDYJ
^YDYJ
YDYQ
^YDYQ
Y

KR
STDJW
SUDTT
SUDWT
SUDQ9
SSDS]
S9DYC
STD9U
SQDUJ
SWDY]
STDJW

ZR
JTDJW
JJD9W
JJDYS
JTDQT
JTDJS
JCDCS
JQD9C
JTDYQ
JQDST
JTDJW

>R
YDQ]
YDWT
CDYS
YDQQ
YDWQ
YDST
YDTW
YDSS
YDCW
YDQ]

KR
^YDYC
YDYC
YDYU
^YDYC
YDYJ
^YDYJ
Y

YDYW
^YDYU
^YDYC

ZR
^YDYQ
YDYQ
^YDYC
^YDYJ
^YDYW
YDYJ
YDYQ
^YDYC
YDYJ
^YDYQ

>R
YDYC
Y

^YDYC
Y

^YDYC
Y
Y

^YDYC
YDYC
YDYC

KR
STDJ9
SUDTQ
SUDW
SUDQ]
SSDSW
S9DYJ
STD9S
SQDTT
SWDCU
SSDSJ

ZR
JTDQ
JJD9U
JJDYW
JTDQS
JTDQQ
JCDCT
JQDWW
JTDYT
JQDSJ
JQD9C

>R
YDQ9
YDWQ
CDYW
YDQQ
YDWT
YDST
YDTW
YDSW
YDCS
YDU

KR
Y
Y

YDYC
Y
Y

YDYC
YDYC
^YDYC
YDYC
Y

ZR
Y

YDYC
Y
Y
Y
Y

^YDYC
Y
Y
Y

>R
Y

^YDYC
Y
Y
Y
Y
Y
Y
Y
Y

Z[ 网络法分析值 Z[ 网络法分析误差 <"O 法分析值 <"O 法分析误差 [%< 法分析值 [%< 法分析误差

软件天地 $%&’()*+ ,+-./%0%12

图 S 偏最小二乘算法子 "$ 前面板
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分析结果 !
"!# 三种模型的分析结果都在可接受误差范围之

内 $可作为此液体推进剂的滴定分析结果 !
""#三种分析模型中 $偏最小二乘模型的结果较佳 !

三种组分的标准误差 %#$ 法分别为 %&’"!!()"&!*+,!!(-!&
.*/( !!( -.’012 法分别为 "&,3 !!4 -"&!&4! !!4 -.&’&’3 !
!4-+’$50 法分别为 +&+’!!4-+&"&""!!4-+&!&!!!!4-+!

".# 基于 567189: 及化学计量学的化学分析系统 $
操作简便 $人机界面友好 $实现了测试数据自动分析处
理 $并实时获得结果 $避免了繁琐的文本程序编译计算
过程 $提高了测试结果的精度 $大大缩短了分析时间 !

"/#利用 567189: 的共享变量或 :;7 0;<=;< 网络编
程方式 $可以为用户提供一个集算法计算 &模型共享 &数
据共享为一体的化学分析网络平台 !

"+#通过对某种液体推进剂分析数据的验证 $该系
统运行良好 $结果准确 $可作为虚拟仪器测试系统的数
据处理模块 $具有一定应用价值 !

"’#本系统将引入更多多元回归算法 > %?$如主成分
分析 &多元线性回归 &多元非线性回归算法 !随着本系统
引入算法种类的不断增加 $效果的不断优化 $系统功能
将逐渐完善 $可以进行如一元回归 &多元线性 &多元非线
性及多维的回归分析预测 !

"3#随着网络的普及 $随着算法可靠性的增加以及
算法使用方便性的增加 $会吸引大量的科学研究工作者
在该系统平台上进行计算和程序开发 $其各方面价值会
逐步体现 !
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