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化学计量学在复杂样品分析中的数据处理策略探讨 

戴华明 

安徽新天地生物肥业有限公司  安徽蚌埠 

【摘要】化学计量学在复杂样品分析中发挥着重要作用，但其数据处理仍面临诸多挑战，如高维度数据

处理、信号重叠与干扰、模型泛化能力不足等。探讨了基于化学计量学的优化数据处理策略，包括降维技术、

化学分解方法、机器学习与化学计量学的结合等，通过实际案例验证了这些策略在提高分析精度和模型适应

性方面的显著效果。未来，化学计量学有望通过多学科交叉融合，进一步提升复杂样品分析的智能化水平，

推动化学分析技术的持续发展。 
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Exploration of data processing strategies for complex sample analysis using chemometrics 

Huaming Dai 

Anhui Xintiandi Bio-fertilizer Co., Ltd., Bengbu, Anhui 

【Abstract】Chemometrics plays a vital role in the analysis of complex samples, yet it still faces many 
challenges in data processing, such as high-dimensional data handling, signal overlap and interference, and 
insufficient model generalization ability. This paper explores optimized data processing strategies based on 
chemometrics, including dimensionality reduction techniques, chemical decomposition methods, and the integration 
of machine learning with chemometrics. These strategies have been validated through practical cases, showing 
significant effects in improving analytical accuracy and model adaptability. In the future, chemometrics is expected 
to further enhance the intelligent level of complex sample analysis through multidisciplinary integration, promoting 
the continuous development of chemical analysis technologies. 
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引言 
随着科学技术的飞速发展，复杂样品分析在化

学、生物、环境等领域的重要性日益凸显。复杂样品

通常包含多种成分，且各成分之间存在复杂的相互

作用，这使得传统的分析方法难以满足高精度、高

效率的要求。化学计量学作为一门结合数学、统计

学和化学的交叉学科，为复杂样品分析提供了强大

的数据处理工具。然而，面对复杂样品的高维度、多

组分特性，化学计量学在数据处理中仍面临诸多挑

战。因此，探索优化策略以提升化学计量学在复杂

样品分析中的应用效果，具有重要的科学意义和实

际价值。 

1 复杂样品分析中化学计量学的应用现状 
在现代化学分析领域，复杂样品的分析已成为

一项极具挑战性的任务。复杂样品通常包含多种成

分，且各成分之间存在复杂的相互作用，这使得传

统的分析方法往往难以准确、高效地获取全面信息。

化学计量学作为一种结合数学、统计学和化学的交

叉学科，为复杂样品的分析提供了强有力的工具。

它通过数学模型和算法对大量实验数据进行处理和

分析，从而提取有价值的信息，帮助研究人员更好

地理解样品的组成和性质。化学计量学在复杂样品

分析中的应用广泛且深入。在光谱分析中，化学计

量学方法如主成分分析（PCA）和偏最小二乘法（PLS）
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被广泛用于处理光谱数据，以实现样品的定性与定

量分析。这些方法能够有效处理光谱数据中的噪声

和重叠信号，提高分析的准确性和可靠性。 
在色谱分析中，化学计量学同样发挥着重要作

用。通过建立色谱峰的数学模型，研究人员可以实

现对复杂色谱图的解析，分离和识别其中的各个组

分。在多组分体系的分析中，化学计量学方法能够

处理多变量数据，揭示样品中各组分之间的相关性，

为复杂体系的研究提供了新的视角[1-2]。随着计算机

技术的飞速发展，化学计量学的应用范围不断扩大。

机器学习和人工智能技术的引入为化学计量学的发

展注入了新的活力。这些技术能够处理更复杂的数

据结构，自动识别数据中的模式和规律，进一步提

升了复杂样品分析的效率和精度。例如，神经网络

和决策树等算法被用于处理高维度数据，能够有效

解决传统方法难以处理的问题。化学计量学在复杂

样品分析中的应用也促进了多学科的交叉融合，推

动了化学分析技术的不断创新和发展。 
然而，在实际应用中，化学计量学也面临着诸

多挑战。复杂样品的多组分特性和数据的高维度特

性不仅使得数据处理的难度大幅增加，还导致了数

据冗余和噪声的累积，进一步干扰了有效信息的提

取。化学计量学模型的建立和优化需要大量的实验

数据和计算资源，这不仅增加了研究成本，也在一

定程度上限制了其在实际分析中的广泛应用。模型

的泛化能力不足以及对数据分布变化的敏感性，使

得化学计量学在处理不同来源或批次的复杂样品时，

往往需要重新调整参数甚至重新建模，这进一步增

加了应用的复杂性和不确定性。尽管如此，化学计

量学在复杂样品分析中的应用仍然是当前化学分析

领域的重要发展方向。其不断发展的理论和技术，

结合多学科交叉的优势，为解决复杂样品分析中的

难题提供了有力支持，并有望在未来的分析实践中

发挥更大的作用。 
2 复杂样品分析中数据处理的瓶颈与挑战 
在复杂样品分析中，数据处理环节是实现精准

分析的关键，但同时也面临着诸多瓶颈与挑战。复

杂样品通常具有多组分、高维度、强相互作用等特

点，这使得数据呈现出高度复杂性和非线性特征。

一方面，样品中各组分的浓度范围可能跨越多个数

量级，导致数据的动态范围极宽，传统的数据处理

方法难以有效处理这种差异，容易造成低浓度组分

信息的丢失或掩盖。 
另一方面，复杂样品的光谱、色谱等信号往往

存在重叠和干扰，增加了数据解析的难度，尤其是

在多组分同时存在的情况下，如何准确分离和识别

各组分的特征信号成为亟待解决的问题。数据的高

维度特性也是复杂样品分析中的一个重要挑战。随

着分析技术的不断发展，如高分辨率光谱、多维色

谱等技术的应用，产生的数据量呈爆炸式增长[3-4]。

这些高维度数据虽然包含了丰富的信息，但也带来

了数据冗余、计算复杂度高以及模型过拟合等问题。

如何从海量数据中提取有价值的信息，同时避免计

算资源的过度消耗，是当前复杂样品分析中亟需突

破的瓶颈。 
复杂样品分析中数据处理的另一个难点在于模

型的泛化能力和适应性。由于样品的来源、性质以

及实验条件的多样性，数据的分布和特征可能因批

次、环境等因素而发生变化。现有的化学计量学模

型在面对这些变化时，往往需要重新调整参数甚至

重新建模，这不仅增加了分析成本，也限制了模型

在实际应用中的广泛性和稳定性。复杂样品分析中

数据的噪声和不确定性也不容忽视。实验过程中不

可避免地会引入随机误差和系统误差，这些噪声会

干扰数据处理过程，影响分析结果的准确性和可靠

性。 
3 基于化学计量学的优化数据处理策略 
针对复杂样品分析中数据处理的瓶颈与挑战，

化学计量学提供了多种优化策略，旨在提升数据处

理的效率、准确性和适应性。在处理高维度数据时，

降维技术成为关键手段之一。主成分分析（PCA）通

过将原始数据投影到低维空间，提取主要信息，同

时去除冗余和噪声，有效降低了数据复杂性。偏最

小二乘法（PLS）结合了回归分析与降维的优势，能

够在处理多变量数据时建立预测模型，提高定量分

析的精度。为应对复杂样品中信号重叠和干扰问题，

化学计量学引入了多种解析方法。 
化学分解方法如自模型校正（SIMPLISMA）能

够有效分离重叠信号，提取纯净的组分光谱。多维

标度分析（MDS）通过可视化高维数据的相似性，

帮助识别样品中的潜在模式和结构，进一步优化数

据解析过程。在提升模型泛化能力和适应性方面，
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机器学习与化学计量学的结合提供了新的思路。神

经网络能够自动学习数据中的复杂非线性关系，通

过调整网络结构和参数，实现对复杂样品数据的高

效处理[5-6]。支持向量机（SVM）通过寻找最优分类

超平面，有效解决了高维数据分类和回归问题，提

高了模型的泛化能力。随机森林等集成学习方法通

过构建多个模型并进行投票或平均，进一步增强了

模型的稳定性和适应性。 
化学计量学还注重数据预处理和特征选择的优

化。通过标准化、归一化等预处理方法，可以消除数

据的量纲差异和动态范围问题，为后续分析提供更

可靠的数据基础。特征选择算法则通过筛选出对分

析目标最有价值的变量，减少数据维度，提高模型

的计算效率和分析精度。这些优化策略的综合应用，

为复杂样品分析中的数据处理提供了全面而有效的

解决方案，推动了化学计量学在复杂样品分析领域

的进一步发展。 
4 优化策略的案例验证与效果分析 
在复杂样品分析中，优化策略的应用效果是验

证其可行性和优越性的关键环节。通过对实际复杂

样品的分析，可以直观地评估优化策略在数据处理

中的具体表现。在光谱分析领域，采用主成分分析

（PCA）结合偏最小二乘法（PLS）的优化策略，能

够有效处理光谱数据中的噪声和重叠信号问题。

PCA 用于降维和特征提取，将复杂的光谱数据简化

为少数几个主成分，同时去除无关信息；PLS 则在

此基础上建立定量模型，实现对目标组分的准确预

测。这种组合策略显著提高了光谱分析的准确性和

可靠性，尤其是在处理高浓度和低浓度组分共存的

复杂样品时，展现出良好的适应性。在色谱分析中，

优化策略的应用同样取得了显著效果。 
通 过 引 入 化 学 分 解 方 法 如 自 模 型 校 正

（SIMPLISMA），可以有效分离色谱峰中的重叠信

号，提取纯净的组分色谱图。这种方法在处理多组

分复杂色谱图时表现出色，能够准确识别各组分的

特征峰，为定量分析提供可靠依据。结合多维标度

分析（MDS）对色谱数据进行可视化处理，能够直

观地展示样品间的相似性和差异性，进一步优化分

析流程。在高维度数据处理方面，机器学习与化学

计量学的结合策略展现出强大的优势。 
神经网络和随机森林等算法能够自动学习数据

中的复杂模式，适应复杂样品数据的非线性特征。

通过构建神经网络模型，可以实现对复杂样品的高

效分类和定量分析，模型的泛化能力显著提升[7-8]。

随机森林则通过集成学习方法，进一步增强了模型

的稳定性和准确性，即使在数据存在噪声和不确定

性的情况下，也能保持良好的分析效果。这些优化

策略在实际复杂样品分析中的应用，不仅提高了数

据处理的效率和准确性，还增强了模型的适应性和

泛化能力。通过对比传统方法和优化策略的分析结

果，可以清晰地看到优化策略在复杂样品分析中的

显著优势，为复杂样品分析提供了更加可靠的解决

方案。 
5 结语 
复杂样品分析中，化学计量学的应用不断拓展，

其优化策略在提升数据处理效率、准确性和模型泛

化能力方面展现出显著优势。从降维技术到机器学

习的融合，这些方法为复杂样品分析提供了有力支

持。然而，面对日益复杂的样品体系和数据结构，仍

需进一步探索创新。未来，化学计量学的发展将更

加注重多学科交叉融合，借助人工智能和大数据技

术，进一步提升复杂样品分析的智能化水平，为化

学分析领域带来更多突破性进展，推动相关技术在

更广泛领域的应用。 
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