
书书书

!

第
!"

卷 第
#

期 质 谱 学 报
$%&'!"

!

(%'#

!!

)*+,

年
"

月
-%./01&%2345067681779

:

6;</%=6</

>

9%;56<

>

96

:

')*+,

数据预处理技术和机器学习方法在

质子转移反应质谱中的应用

孙
!

运+

!陈一冰)

!褚美娟+

!蒋学慧+

!汪
!

韆+

!郭冰清+

!

+'

天津大学精密仪器与光电子工程学院"天津
!

!***?)

#

)'

中国人民解放军总医院呼吸内科"北京
!

+**,#!

$

摘要!质子转移反应质谱!

@ABC89

$法是一种用于检测挥发性有机物!

$D37

$的分析技术%它具有检测

限低&响应速度快&无需样品前处理&实时分析等特点"在大气化学&环境化学&食品&生物医学等领域得

到广泛应用%随着
@ABC89

应用的扩展和样品种类的增加"如何从复杂的质谱数据中提取特征"并寻

找内在规律"对分析算法的处理能力提出了更高的要求%本工作从数据预处理技术和机器学习方法两

方面展开论述"归纳了具有
@ABC89

特点的数据预处理技术"总结了不同机器学习算法在
@ABC89

数

据分析中的应用"并讨论了它们的优点和不足%

关键词!质子转移反应质谱!
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质子转移反应质谱!

@ABC89

$由奥地利因

斯布鲁克大学的
]50M50

N

6/

等*

+

+研发于
)*

世纪

"*

年代%经过
)*

多年的发展"

@ABC89

的应

用从早期的环境污染物分析"扩展到食品科学&

生物制药&医学诊断&防化安保等领域"主要用

于挥发性有机物!

$D37

$检测*

)

+

%

$D37

的种

类多达上万种"比如"在食品领域"水果的香气

物质有
)***

多种#在医学领域"人体中呼气&血

液&尿液等样品释放的
$D37

均在几百种以

上*

!

+

%如何更好地在复杂未知混合物中进行

$D37

成分的检测"并通过数据分析深度挖掘

$D37

的特征是非常重要的%

不同于电子轰击源"

@ABC89

采用的是一

种软电离方式"通过质子转移反应将
$D37

离

子化%这是一个需要精密控制的过程"温度&

湿度&压强&电场的变动都会对仪器的信号输

出产生影响%如果直接用仪器产生的数据来

进行统计分析"会带来极大的误差"所以"数

据的预处理必不可少*

GC#

+

%随着化学计量学和

软件技术的发展"以及蛋白组学&代谢组学等

领域分析需求的促进"机器学习算法得到了

极大的应用和推广"能够很好的帮助人们进

行特征提取"解读数据中有价值的信息*

EC,

+

%

目前"已经有很多机器学习方法应用到
@ABC

89

的数据分析中*

"

+

%
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质子转移反应质谱仪

@ABC89

主要包括进样系统&空心阴极放

电源&漂移管&质量分析器&检测系统
#

大部

分*

+*C++

+

%其中"空心阴极放电源主要用于产生

水合氢离子!

Q

!

D

^

$%随后"

Q

!

D

^ 进入漂移

管"与
$D37

在电场和气流作用下不断碰撞%

在碰撞过程中"质子亲和势比水高的
$D37

与

Q

!

D

^发生质子转移反应"这些携带质子的

$D37

以离子形式进入后续的质谱系统%在

@ABC89

中"四极杆&离子阱&飞行时间等质量
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分析器各具特点*

+)C+G

+

%其中"四极杆和飞行时

间质量分析器的应用最多%四极杆质量分析器

具有良好的定量检测能力"最早被用作
@ABC

89

的质量分析器*

+)

+

%飞行时间质量分析器根

据不同质量离子到达检测器时间的差异实现对

离子的鉴别"具有质量范围宽&分辨率高等优

点"并且在高分子质量和混合物分析方面显示

了很大优势*

+G

+

%

@

!

质子转移反应质谱数据预处理

从
@ABC89

仪器中得到的检测信号是原

始数据"需要进行科学合理的预处理才可用于

统计分析%数据预处理通常包括降噪&基线校

准&峰形校准等*

+#C+?

+

%

@ABC89

数据预处理流

程示于图
+

%

图
?

!

,4$.8:

数据预处理流程
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降噪

@ABC89

仪器噪声主要来源于电子器件"

此外"也与传输线及屏蔽状况&仪器环境温度等

因素有关%仪器噪声往往表现为随机噪声"对

于这种随机误差的处理"采用多次测量求取平

均值是比较常规的做法"但是该法并不适用所

有场合%

31

::

6&&50

等*

G

+强调了质量轴的稳定性是

均值法的前提%相比于四极杆质量分析器"飞

行时间质谱的谱图质量轴不稳定性更加突

出%飞行时间质谱检测中"一次脉冲产生的

离子信号非常小"需要叠加多次脉冲产生的

离子信号%每次分析都有一定的扫描速度"

可能有
G**

张谱图!即
G**

次扫描$"甚至是

更多的谱图被叠加%对于一个质量数"需要

每一张谱图的轴点位置都得到校正"均值法

才会可靠%虽然在分析样品之前都会利用标

准品对质量轴进行校准"但受限于标准品的

个数"只有少数质量数能够得到校准%因此"

该课题组采取了较为简单的操作"不改变信

号值"仅根据校准的质量数偏移谱图%采用

该方法"所得的质量误差小于
+_+*

`E

%

Q6[5<<

等*

+,

+提到均值法在
$D37

浓度较

高并且波动较大时不适用%他们对噪声进行了

定量分析"从而优化驻留时间及补偿仪器输出

信号%利用
1

)

EE!

&

E"

&

?*

这
!

个质量数的信

号对仪器噪声进行定量计算"调节驻留时间范

围为
*a+

"

)*7

"每个质量数至少采样
+?*

个数

据点"并定义了噪声统计值!

0%5767<1<57<5;

"

F"
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其中"
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:

7

!

;%.0<7

:

6/76;%0M

$表示离子信号计

数值%结果发现"仪器噪声近似为高斯分布%

对于设定的阈值!平均值
b)_F"

$"检测值中

有
)c

在上偏差范围内"

)c

在下偏差范围内"

并且这一规律独立于质量数&驻留时间&计数

率%基于此"他们提出了,

)c

-法则"认为在阈

值!平均值
b)_F"

$以外的数值变化很有可能

不是噪声"而是由真实浓度变化引起的%

此外"还可以应用很多标准的降噪方

法*

+"C)*

+

"特别是小波变换*

)+

+

%小波变换具有多

分辨率性&尺度内相关性和时域局部化等特点"

适用于不稳定信号的平滑降噪"同时不引起信

号失真"使信号的原始特征得到最大程度的

保留%
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水团簇因素的补偿与归一化

在
@ABC89

漂移管内"会有水团簇离子生

成"这些团簇离子使得谱图复杂化%虽然可以

通过增强漂移管内的
6

)

F

值!

6

为电场强度"

F

为气体数密度$抑制团簇的生成"但不能完

全消除%考虑到团簇效应"

V%.[

等*

))

+引入了

一个新的参数
H

B

进行归一化%通过实验测

定"绝大多数
$D37

的
H

B

值为
*a#

"但苯和甲

苯的
H

B

值接近
*

"因为它们与
Q

!

D

^

!

Q

)

D

$的

反应较慢%如果
H

B

为负值"说明有一部分

Q

!

D

^

!

Q

)

D

$的碎片峰在漂移管和质量分析器

的接口处生成%据此对计数值进行归一化"记

为
F=("

!
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+定义了
"=("

"对检测的离子进

行归一化%

"=("

是所检测的物质信号总离子

数"按照
+*

E 计数的母离子"对
)P@1

漂移管压

强进行归一"示于式!

!
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+采用
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检测吡咯"讨论

了湿度的影响%以
;

:

7

计量的检测信号按照漂

移管压力
)**@1

"温度为
)",a+#d

以及
+a*_

+*

E 母离子的条件进行归一化"并分为
G

种情

况'
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$只有
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G

+

+

*

Q

!

D

^

!

Q

)

D

$

-

K

+

+

J

)

(

M/52<

J

8

M/52<

)",a+#

!

G

$

这里
Le+

"

)

"

!

"

G

"分别对应上述
G

种情况%

@CD

!

计数值转化浓度的计算方法

通常"

$D37

的检测都需要有对应的标准

物质"利用标准曲线进行定量计算%尽管这种

方法的精度较高"但不是所有的物质都有标准

品"并且在检测未知混合物时很难确定标准品

的种类%

@ABC89

可以通过化学反应计算

$D37

浓度%当
$D37

分子的质子亲和势大于

水时"即可发生质子转移反应%用
B

表示

$D37

分子"上述反应可以用式!

#

$表示'

Q

!

D

^

^

B

$%%

M

BQ

^

^

Q

)

D

!

#

$

式中"

M

表示质子转移反应过程的反应速率常

数%参照文献*

+

"

)#

+报道"在反应区末端的产物

离子浓度*

BQ

^

+可以表示为'

*

BQ

I

+

G

*

Q

!

D

I

+

*

*

+

K

*

K

M

*

B

+

/

+

&

*

Q

!

D

I

+

*

*

B

+

M/

!

E

$

式!

E

$中"*

Q

!

D

^

+

*

为反应试剂
Q

!

D

^的初始

浓度"*

B

+为待测物
B

的浓度"

/

为离子通过漂

移管的平均时间%因为待测物
B

的浓度远小

于
Q

!

D

^的浓度"其只与少量的
Q

!

D

^发生质

子转移反应"

Q

!

D

^信号强度在反应前后可以

近似不变%由此"可得待测物
B

的浓度计算公

式为'

*

B

+

G

*

BQ

I

+

*

Q

!

D

I

+

*

J

+

M/

G

+

*

BQ

I

+

8

Q

!

D

I

+

*

Q

!

D

I

+

8

BQ

I

J

+

M/

!

?

$

式!

?

$中"计数率
+

*

BQ

^

+和
+

*

Q

!

D

^

+为待测

物和
Q

!

D

^的离子计数值"可由检测系统测得%

它们与
BQ

^和
Q

!

D

^的浓度成比例"比例系数

分别为
8

BQ

^和
8

Q

!

D

^

"反应速率常数
M

可通过

查阅文献得到"平均反应时间
/

可以直接测得"

也可以通过计算公式求出*

)E

+

"这里不再叙述%

从式!

?

$可以看出"反应速率
M

对待测组分

浓度的影响很大%

f41%

等*

)?

+利用量子化学方

法得出反应物结构"然后通过平均极化理论

!

1Z6/1

N

6CM5

:

%&6C%/560<1<5%0

"

FgD

$计算了
?,

种烃类物质和
#,

种非烃类
$D37

与
Q

!

D

^的

质子转移反应速率%新计算的反应速率常数

可以为
@ABC89

定量检测
$D37

提供可靠的

参考值%

d6;P

等*

),

+对浓度计算方程做了进一步修

正%他们提出"

BQ

^的浓度在漂移管入口到出

口间不断增加"并且增速大于
Q

!

D

^浓度减少

的速度"这种流动效应会造成计算结果的偏差%

为此"考虑
BQ

^浓度随着时间变化的函数"经

过一系列推导"对浓度计算式!

?

$进行了修正%

D

!

多变量统计分析

@ABC89

能够获得多达
#**

个不同
1

)

E

的谱图"但相比于色谱和光谱等仪器"谱图信息

仍不够丰富%此外"

@ABC89

仪器的分析检测

不含分离过程"谱图中的单个谱峰可能来自不

同物质%所以"针对少量的具有代表性的物质

成分进行快速检测"弥补因缺少分离过程造成

的信息不足是
@ABC89

谱图分析的一个策略%

机器学习方法提供了多种渠道分析和理解复杂

的数据"帮助获取有用信息*

)"C!+

+

%通常最初的

算法选择无监督模式"用于数据探索和挖掘"各

个数据的权重是相同的%该算法能够在缺乏经

验的前提下"研究
$D37

与样品间的复杂关

系%当有了先验知识"有监督模式算法将是更

好的选择%

DC?

!

无监督学习方法

DC?C?

!

主成分分析
!

主成分分析!

:

/50;5

:

1&

;%=

:

%060<101&

>

757

"

@3F

$是机器学习中应用

非常广泛的无监督学习方法%

@3F

方法是通

过构造原随机变量的一系列线性不相关的组合

反映原变量的信息*

!)

+

%其目标是用低维子空

间表示高维数据"使得在误差平方和意义下能

更好地描述原始数据%该法常被用于食品领域

中产地&种类的区分*

!!CG+

+

%

E+#
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J%7;1505

等*

!!

+用
@3F

法处理
@ABC89

检测

数据的结果示于图
)

%图中的每一个点对应一

种样品"每条线对应一个质量数%线与线之间的

角度代表二者的相关性"角度小说明正相关"反

之说明相关性较差%从图中可以看出"

@3F

方

法很好地区分了
G

种不同品种的葡萄酒%

注'缩写字母
8F

&

V$

&

3$

&

3\

代表
G

种不同品种的葡萄酒

图
@

!

,E;

分析举例

A#

3

B@

!

;2%F*G

/

H%"(,E;

\1/06<5

等*

!G

+用
@3F

法找出了
)+

种质量

数用于描述番茄挥发物的模型"并区分了番茄

的不同成熟阶段%张丹丹等*

!#

+将
@ABCAD\

89

采集到的
!

个不同产地的闽北水仙茶的挥

发性指纹图谱进行数学统计分析"利用
@3F

法

提取了
!

个主成分"累计贡献率达到
,GaEEc

"

表明
@ABCAD\89

结合分类算法可以有效区

分不同产地的闽北水仙茶%除此之外"

@3F

法

常作为其他多变量分析法的第一步处理*

G)CGG

+

%

从传统主成分分析方法的计算过程可以看

出"进行
@3F

计算的关键是算出变量的协方差

矩阵或者相关矩阵"相关矩阵可以从协方差矩

阵得到"所以可以把问题都归结为协方差矩阵

的计算%这个过程对离群值非常敏感"所以导

致接下来所计算的相关矩阵&特征值和特征向

量也受其影响"产生不合理的结果%协方差矩

阵对离群值敏感"主要因为其计算过程中要使

用均值向量"而均值向量只是对多维数据的简

单求平均值"这种计算方法很容易受到离群值

的影响"使得协方差矩阵不是稳健的估计量%

稳健主成分分析方法则可以有效解决这个问

题"通过构造一个稳健的协方差矩阵"降低离群

值对协方差矩阵的影响*

G#

+

%

DC?C@

!

层次聚类分析法
!

另一种常用的无监

督统计方法是聚类分析%聚类分析是根据各个

样品或指标的数量对事物进行分类"在分类过

程中不必给出分类的标准"是一种探索性的分

析%聚类分析中的层次聚类分析法!

456/1/;45;1&

;&.7<6/101&

>
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"

Q3F

$是最常用的"其基本思

想是将
F

个样品看成
F

类"然后将性质相近

的
)

类合并为
+

个新类"再从剩下的
F`+

类

找出最接近的
)

类合并成
F )̀

类"以此类推"

直到所有样品合成一类%这个过程可以用一系

列的嵌套聚类树完成*

GECG?

+

%

9h0;46R&i

:

6R

等*

G,

+利用
@ABCAD\89

结

合
Q3F

研究了生产浓缩咖啡的热水萃取工

艺"并利用
X1/M

最小方差法和半平方欧氏距

离法对
GE

个初步确定的化合物规范化时间强

度特征进行了层次聚类分析%

35671

等*

G"

+用

@ABC89

法检测
?

种现代和
!#

种老式苹果品

种"分析单个水果在收获和存储期间释放出的

$D37

信息"用
Q3F

法评估了各品种释放的

$D37

差异%

@%R%CJ1

>

i0

等*

#*

+用
Q3F

法对

@ABC89

和
V3

)

89

检测的奶酪饼干数据进行

分析"研究其存储时间%

但在处理过程中"每次合并分类将会直接

影响接下来对新类的处理"造成每一个步骤的

效果变差"降低聚类结果的质量%针对此问题"

人们发展了双聚类算法"通过分别对矩阵的行

和列聚类"然后合并聚类结果*

#+C#)

+

%

DC@

!

有监督学习方法

有监督学习方法利用已知某种特征的样本

进行训练"建立数学模型"再利用这一模型将所

有新数据样本映射为响应的输出结果"从而实

现预测的目的%因此"有监督学习方法的主要

目标是发现样本与变量响应之间的关系%为了

检测判别模型的识别能力"通常采用另一组已

知类别的样本组成测试集"将训练中得到的正

确判断率作为识别率"用测试样本集所得到的

准确识别率称为预测率"一般情况下"识别率均

优于预测率*

#!

+

%有监督学习方法包含很多"这

里只介绍
@ABC89

中常用的分析方法%

DC@C?

!

偏最小二乘判别
!

偏最小二乘判别分

析!

:

1/<51&&617<7

Y
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"

@]9CgF

$是偏最小二乘回归分析的变形"

是在很大程度上可以取代主成分分析&多元线

性回归的判别分析统计方法%不同于主成分分

析"

@]9

是同时对自变量矩阵!样本数据矩阵$

H

和相应变量
N

进行分解"并力图建立它们之

间的回归关系%它适用于解释多变量"并且存

在多重共线性&观测样本少以及干扰较大的情

况"尤其对于二元分类问题"可以获得很好的分

类效果*

#GC##

+

%

B.<4

等*

#E

+通过
@ABC89

与
@]9CgF

的结

合"成功区分了牛奶脂肪%首先"利用
@ABC

89

分析&感官分析和经典化学分析
!

种方式

评估食品的处理过程%随后"利用
@]9CgF

处

理
@ABC89

数据"预测基质!黄油)奶油$以及

样品的感官等级%采用十倍交叉验证机制模

型"正确区分了
,"c

的样品%结果表明"

@ABC

89

和
@]9CgF

的结合是质量控制和制度控制

的潜在应用方法%

(%%7450

等*

#?

+用
@ABC89

法分析了来自

#

个欧洲国家的
+")

个橄榄油样品的顶空挥发

性化合物"提出了
!

个不同偏最小二乘法
@]9C

gF

模型"分别用于区分样品的原产国&意大利

国内的原产地和更小范围的产地"并用交叉验

证方法评估模型的正确率%第一个模型对于区

分橄榄油的原产国有
,Ec

的正确率"其中只有

法国的正确率较低"为
G*c

#第二个模型"只适

用于区分意大利国内不同原产地的橄榄油"其

正确率达到了
?Gc

#第三个模型"则用于意大

利国内更小地域的橄榄油产地区分"正确率只

有
#)c

"这可能是因为在该尺度内橄榄油

$D37

成分的组成及比例较为近似%

随着对
@]9CgF

法的应用与研究*

#,CE*

+

"对

该方法进行了很多改进%正交偏最小二乘判别

分析!

%/<4%

N

%01&@]9CgF

"

D@]9CgF

$利用正

交信号校正思想"滤除了自变量矩阵和相应变

量矩阵的无关信息"所以
D@]9CgF

能够更好

地区分组间差异"提高模型的有效性和解析能

力"更加适用于多类区分问题*

E+

+

%

DC@C@

!

随机森林
!

决策树是在已知各种情况

发生概率的基础上"通过构成决策树来求取净

现值的期望值大于等于零的概率"判断其可行

性的决策分析方法"是直观运用概率分析的一

种图解法%由于这种决策分支画成图形很像一

棵树的枝干"故称决策树*

E)

+

%

J/56=10

等*

E!

+提

出的随机森林!

/10M%=2%/67<

"

B\

$算法是一

种包含多个互不关联决策树的分类器"其构建

主要考虑数据的随机性选取和待选特征的随机

选取"对异常值和噪声具有很好的容忍度"且不

容易出现过拟合%

d57<&6/

等*

EG

+利用
@ABCAD\

首次研究了

饮食特点对营养性肥胖症老鼠呼气的影响%在

呼气成分数据分析中"用
B\

进行特征识别"但

是存在信息丢失&分类效果差等问题*

E#

+

%为了

解决这些问题"他们提出了
B\^^

算法"在传

统
B\

算法中执行基于主题的引导过程"通过

包外误差对模型进行评估%实验结果表明"从

以植物为原料的饮食到几种半纯化加工食物的

变化"会影响实验鼠呼气中
$D37

的特征%

V/105<<%

等*

EECE?

+利用随机森林
C

递归特征

消除!

B\CB\K

$算法对
@ABC89

分析工农业产

品产生的谱图进行相关特征鉴别"并与支持向

量机
C

递归特征消除!

9$8CB\K

$方法做比对"

利用多次重复的实验估计无偏的泛化误差%结

果表明"在小种群的特征提取方面"

B\CB\K

法

比
9$8CB\K

法更可靠"

B\CB\K

比
9$8C

B\K

更适用于指纹识别工农业产品的
@ABC

89

谱图%

DC@CD

!

其他有监督学习方法
!

判别分析是在

分类已经确定的条件下"根据某一研究对象

的特征判别其类型归属的一种多元统计方

法%按照数学模型可分为线性判别和非线性

判别%其判别准则有多种"例如费舍尔准则&

最小平方准则&最小距离准则&最大概率准则

等*

E,

+

%

A46P6M1/

等*

E"

+利用线性判别分析方

法!

&5061/M57;/5=5010<101&

>
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"

]gF

$将病人

和对照组的呼气成分与室内空气成功进行了

区分"进一步减小了外源性环境因素产生的

$D37

背景影响%

人工神经网络!

1/<525;51&06./1&06<[%/P

"

F((

$是由大量处理单元互联组成的非线性&

自适应信息处理系统%它是在现代神经科学研

究成果的基础上提出的"试图通过模拟大脑神

经网络处理&记忆信息的方式进行信息处理%

310;5&&1

等*

?*

+利用
F((

模型对
+,

位肺癌患

者和
))

位健康人员的呼气成分的
@ABC89

谱

图进行了分析"讨论了是否考虑葡萄糖摄取因

,+#
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素下的统计结果%当不考虑葡萄糖摄取因素

时"只用
,

种质量数作为独立变量就可以建立

一个
8]@

模型"精准度达到
"!c

"所挑选出的

质量数有助于检测和诊断肺癌疾病%

DCD

!

机器学习方法在
,4$.8:

谱图分析中面

临的困难

不同的机器学习方法有各自的优缺点"这

决定了它们的适用性%关于算法本身的特点"

这里不再论述%本文主要结合
@ABC89

谱图

的特点"介绍这些算法在应用中面临的困难%

相比于
V3

)

89

"

@ABC89

虽然具有快速检测

的特点"但是定性能力不足"缺少色谱分离过

程"且只能获得单一质荷比信息"所以有很多成

分无法区分"其谱图中的同一质荷比信号可能

对应多个
$D37

成分%具有高分辨能力的

@ABCAD\89

虽可进一步分离谱图信号"但仍

不能分辨同分异构体"例如"二甲苯和乙苯"丙

酮和丙醛等%另外"利用质子转移反应这种化

学软电离方式得到的
$D37

质谱峰"也会存在

多个碎片离子峰%例如"乙酸乙酯!

3

G

Q

,

D

)

$与

Q

!

D

^发生质子转移反应后"谱图中会有
1

)

E

E+

&

G!

&

,"

三种质荷比信号"它们的比例随着漂

移管内
6

)

F

比值的大小而变化%所以"

@ABC

89

中的每个质荷比信号可能对应多个
$D3

"

而每个
$D3

在
@ABC89

产生的谱图中可能对

应多个质荷比信号"但目标成分通常是痕量的"

极有可能被干扰离子掩盖%此外"同一
$D3

产生的不同质荷比信号"其内在的比例关系可

能干扰统计分析算法在一些筛查标志物实验中

的应用%这些问题将给
@ABC89

用于
$D37

的检测分析带来诸多困难"尤其是对未知混合

物的分析%

I

!

总结与展望

@ABC89

在
$D37

检测方面有着独特的

优势"随着其在多个领域的广泛应用"数据处理

方法面临着越来越多的问题和难点%本文总结

了符合
@ABC89

仪器特点的数据预处理方法

和机器学习方法在
@ABC89

谱图分析上的应

用%在数据预处理方面"重点描述了无需标定

的浓度计算方法#在数据分析方面"概括了不同

算法的特点和不足"并归纳了不同算法的典型

应用%

本课题组在
@ABC89

仪器研制和应用方

面做了一些研究并取得了阶段性成果%目前"

本课题组自主研制的一台
@ABC89

仪器整机

已搭建完成"正处于性能参数调试阶段%在呼

气检测和食品领域进行了应用研究"取得了一

定的成果*

?+

+

%李子晓等*

?)

+对呼气成分分析中

湿度和
3D

)

的影响进行了分析%申丹宁等*

?!

+

用
@ABC89

检测了不同品种和同品种不同产

地橙汁的顶空挥发性气体"通过
@3F

区分了不

同品种和产地的橙汁"并用费舍尔判别法建立

了橙汁品种和产地的鉴别模型%郭冰清等*

?G

+

利用
@ABC89

对肺癌 患者 呼气中 特异 性

$D37

进行研究"建立了标准的临床试验方案"

利用
@ABC89

对
G*

名肺癌患者&

!)

名健康志

愿者呼出气体中的
$D37

进行检测"并进一步

采用秩和分析&人工神经网络&随机森林&支持

向量机和二元
]%

N

57<5;

回归对全部呼气数据进

行数据挖掘"发现了
!

种高可靠性的呼气特征

生物标记物"并建立了相应的分类模型%结果

表明"利用支持向量机建立的分类模型灵敏度为

""a)c

"特异性为
",a#c

"可对未知人群的患癌

情况进行早期预判%

随着大数据时代的到来"不同仪器平台的

整合&不同样品的数据融合是未来趋势%在这

种背景下"

@ABC89

会面临更多的挑战%合理

的数据预处理技术以及机器学习方法"将会对

数据分析起到越来越重要的作用"使
@ABC89

技术的应用更加广泛%
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