
 

 

基于多目标 PSO 混合优化的虚拟样本生成
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摘    要   受限于检测技术难度、高时间与经济成本等原因, 难测参数的软测量模型建模样本存在数量少、分布稀疏与不平

衡等问题, 严重制约了数据驱动模型的泛化性能. 针对以上问题, 提出一种基于多目标粒子群优化 (Multi-objective
particle swarm optimization, MOPSO)混合优化的虚拟样本生成 (Virtual sample generation, VSG)方法. 首先, 设计综

合学习粒子群优化算法的种群表征机制, 使其能够同时编码用于连续变量和离散变量; 然后, 定义具有多阶段多目标特性的

综合学习粒子群优化算法适应度函数, 使其能够在确保模型泛化性能的同时最小化虚拟样本数量; 最后, 提出面向虚拟样本

生成的多目标混合优化任务以改进综合学习粒子群优化算法, 使其能够适应虚拟样本优选过程的变维特性并提高收敛速

度. 同时, 首次借鉴度量学习提出用于评价虚拟样本质量的综合评价指标和分布相似指标. 利用基准数据集和真实工业数据

集验证了所提方法的有效性和优越性.
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Abstract   Due to the difficulty of detection technology, and high time and economic cost, the modeling samples of
soft-sensing model with difficult parameters have some problems, such as small numbers, sparse distribution, and
imbalance, which seriously restrict the generalization performance of data-driven models. To solve the above prob-
lems, a virtual sample generation (VSG) method based on multi-objective particle swarm optimization (MOPSO)
hybrid optimization is proposed. First, the population representation mechanism of the integrated learning particle
swarm optimization algorithm is designed, so that it can simultaneously encode the continuous and the discrete
variables. Then, the fitness function of the integrated learning particle swarm optimization algorithm with multi-
stage and multi-objective characteristics is defined to minimize the number of virtual samples while ensuring the
generalization performance of the model. Finally, a multi-objective hybrid optimization task is generated for virtual
samples to improve the integrated learning particle swarm optimization algorithm, so that it can adapt to the vari-
able dimension characteristics of the virtual sample optimization process and improve the convergence speed. At the
same time, the comprehensive evaluation index and distribution similarity index are proposed for evaluating the
quality of virtual samples by referring to metric learning for the first time. In this paper, two benchmark datasets
and an actual industrial dataset are used to verify the effectiveness and superiority of the proposed method.
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本文采用符号的含义见表 1.

实现复杂工业过程的智能控制和绿色生产需要

对产品质量、能耗物耗、污染排放等难测参数 (如城
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表 1    本文采用符号的含义

Table 1    The meaning of the symbols used in this article

序号 符号 含义

1 ρi 全局最优粒子选择指标

2 ρj 虚拟样本综合评价指标

3 η 数据分布相似度

4 F (z) 多目标优化问题的目标函数集

5 z, zp
n (t + 1) t + 1 p n优化问题决策变量 (粒子的位置矢量), 表示第  次迭代时, 粒子  的第  维位置值

6 v, vp
n(t + 1) t + 1 p n粒子的速度矢量, 表示第  次迭代时, 粒子  的第  维速度值

7 winertia 粒子速度更新的惯性权重

8 dp (t + 1) t + 1 p第  次迭代时, 粒子  的个体最优

9 Ep
n p n粒子  的第  维的学习样例值

10 Nrefresh 个体最优未更新阈值, 用于控制学习样例的更新

11 Pp
c p粒子  的学习概率, 用于控制学习样例的更新概率

12 rankp p粒子  个体最优的适应度在种群中排名

13 K RF模型中决策树数量

14 LF RF模型中切分特征数

15 θleaf RF模型中决策树的叶节点包含样本数量的阈值

16 F q

sel
 qRF模型中决策树的节点  最佳切分特征

17 sq qRF模型中决策树的节点  最佳分裂点取值

18 fk

tree
(·) kRF模型中第  个决策树模型

19 f
RF

(·) RF 模型

20 z
para

 指导候选虚拟样本生成的参数决策变量

21 z
vss

 筛选候选虚拟样本选择决策变量

22 Rtrain 原始小样本训练集

23 xvsg-min, xvsg-max 采用改进MTD进行扩展后的输入扩展域的上限和下限

24 yvsg-min, yvsg-max 采用改进MTD进行扩展后的输出扩展域的上限和下限

25 Xvs-g 混合插值生成的虚拟样本输入

26 Xequal
, Xrand

 等间隔插值、随机插值生成的虚拟样本输入

27 y
vs-g1 , yvs-g2 基于虚拟样本输入, 结合 RF、RWNN映射模型生成的虚拟样本输出

28 Rp
vs-g1, R

p
vs-g2 基于虚拟样本输入, 结合 RF、RWNN 映射模型生成的虚拟样本

29 Rvs-g 生成的混合虚拟样本

30 Rvs-d
 Rvs-g对  进行删减后的候选虚拟样本

31 Rvs-s 对候选虚拟样本进行选择后获得的虚拟样本

32 Rvalid
 原始小样本验证集

33 Rvs 最优虚拟样本

34 fnum(z) 多目标优化问题的目标之一, 筛选后的虚拟样本数量

35 fmod(z) 多目标优化问题的目标之一, 筛选后的虚拟样本与原始训练集构建 RF模型的性能指标

36 zMTD γextend粒子的参数决策变量之一, 对应基于MTD方法的扩展率 

37 z1RF LF粒子的参数决策变量之一, 对应 RF映射模型的切分特征数 

38 z2RF θleaf粒子的参数决策变量之一, 对应 RF映射模型中决策树的中叶节点包含样本数量的阈值 

39 zRWNN I粒子的参数决策变量之一, 对应 RWNN映射模型的隐含层神经元数量 

40 γextend 基于MTD方法的扩展率

41 I RWNN映射模型的隐含层神经元数量
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市固废焚烧 (Municipal solid waste incineration,
MSWI) 过程中的有机污染物二噁英 (Dioxin,
DXN)的排放浓度[1] 等)进行实时检测[2]. MSWI是
目前世界范围内应用最为广泛的城市固废无害化、

减量化和资源化处理手段[3−4] 以及国家“十四五”规
划鼓励推行技术, 该过程中被严格限制排放的 DXN
被称作“世纪之毒”[5]. 以实时、准确、低成本方式实

现 DXN 的检测是降低其排放控制的关键技术之

一, 也是目前业界亟待解决的难题[6]. 因工业过程长

期在稳态模式下运行, 这使得现场采集的数据所对

应的工况极为相似, 通过实验设计方式或突发工况

情景获取非稳态模式过程数据、异常数据甚至故障

数据的风险很高或不被允许, 进而导致有效建模样

本数据稀少且分布不均衡[7−8]. 另外, 诸如选矿磨矿[9]、

柔性制造[10] 和化工生产[11] 等工业过程, 由于实时进

行难测参数真值检测的技术难度大、离线化验的时

间与经济成本高等原因, 使得工业过程难测参数建

模面临着“大数据、小样本”问题[12]. 目前, 通过虚拟

样本生成 (Virtual sample generation, VSG)技术

扩充建模样本数量已成为解决上述小样本问题的有

效手段之一, 也是目前学术界的研究的难点和热点[9].
由模式识别领域首次提出的 VSG技术通过扩

增原始建模样本的方法, 解决面向分类的小样本问

题[13], 其本质是通过撷取小样本间的缺失信息生成

适当数量的虚拟样本[14], Niyogi等[15] 从数学上证明

了 VSG等效于正则化策略. 目前, VSG技术已被

成功地应用于癌症识别[16]、可靠性分析[17]、机械振动

信号建模[9] 等领域, 其在图像识别领域的应用尤为

广泛[18−21]. 主要策略是结合先验知识, 通过几何变换

等操作生成虚拟图像. 针对复杂工业过程, 只有具

有长期运行经验的领域专家才能抽象出明确的先验

知识, 但也存在一定的主观性和随意性. 针对先验

知识无法获取或提取难度大的问题, VSG的研究开

始聚焦于如何从已知样本中汲取知识以生成虚拟样

本. Li等[22] 为解决制造系统早期样本较少问题, 提
出基于区间核密度估计的 VSG, 核心是根据小样本

数据估计总体分布后再生成虚拟样本. 进一步, Li
等[23] 和 Lin等[24] 分别提出了基于双参数威布尔分

布估计和多模态分布估计的 VSG. 针对上述研究存

在小样本分布不均衡情况下估计偏差较大的问题,
Li等[16] 提出基于模糊理论信息扩散准则的整体趋

势扩散 (Mega-trend-diffusion, MTD)技术, 本质是

通过数据分布趋势扩展样本空间, 并在扩展域内生

成虚拟样本. 上述 VSG研究主要面向分类问题, 特
点在于仅需要为不同类别生成虚拟样本的输入即可;
相对于本文所面对的回归建模问题, 还需要考虑如

何为合理的虚拟样本输入生成精准的虚拟输出. 因
此, 面向回归的 VSG的研究难度较大, 这也是相关

表 1　本文采用符号的含义 (续表)

Table 1　The meaning of the symbols used in this article (continued table)

序号 符号 含义

42 Xtrain 原始小样本训练集输入

43 ytrain 原始小样本训练集输出

44 yave ytrain  的均值

45 yhigh, ylow Xtrain yave  中大于/小于  的输出集合

46 ymax, ymin ytrain  中最大值、最小值

47 yH-ave, yL-ave yhigh, ylow  的均值

48 Nequal
, Nrand

 等间隔插值、随机插值倍数

49 W , b RWNN模型输入层与隐含层间神经元的连接权重与偏置

50 Hori RWNN模型隐含层输出矩阵

51 β RWNN模型隐含层与输出层神经元的连接权重

52 Nvs-g , Nvs-d, Nvs-s 生成、候选、选择后虚拟样本的数量

53 θselect 虚拟样本的选择阈值

54 z̃vss zvss对  进行变维度处理后获得

55 F Rvs-s使用虚拟样本集  的建模性能指标

56 Rmix Rtrain Rvs-s原始训练集  与  的混合样本集

57 Pnum 种群中粒子数量

58 Niter 种群迭代次数

59 A 种群的外部档案, 保存非支配解
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文献较少的原因之一.
为使得虚拟样本输入能够均衡地填补真实小样

本间的信息间隙, Zhu等[11] 先利用距离准则识别信

息空隙区域, 再进行 Kriging插值; Zhang等[25] 先

采用流形学习 Isomap识别样本稀疏区域, 再进行

插值; Chen等[26] 先采用查询策略获取稀疏区域, 再
进行插值. 进一步, 同时考虑虚拟样本的输入和输

出, Li等[27] 先基于树的趋势扩散技术进行区域扩展

后, 再依据启发式机制同时生成输入与输出; Zhu
等[28] 先依据多分布趋势扩散技术生成虚拟样本输

入, 再通过小样本映射模型生成输出; He等[29] 和朱

宝等[30] 基于神经网络模型隐含层插值和缩放方式,
同时生成非线性输入与输出; Qiao等[31] 结合改进

MTD技术与隐含层插值生成输入与输出. 此外, 针
对物理含义清晰的工业过程实验数据, Tang等[32]

通过线性插值生成虚拟样本输入后, 再依据多个映

射模型融合生成相应输出. 针对虚拟样本输入输出

难以有效获得的问题, Li等[33] 先通过MTD进行域

扩展再采用遗传算法 (Genetic algorithm, GA)生
成优化虚拟样本, Chen等[34] 采用粒子群优化 (Par-
ticle swarm optimization, PSO)算法生成虚拟样

本. 上述算法的优点是同时考虑了数据属性间的相

互影响, 但未予考虑所虚拟样本间的多样性和映射

模型超参数对虚拟样本的影响.
总之, 为生成更为合理的虚拟样本, 已经存在

诸多 VSG方法. 考虑到虚拟样本与实际数据间存

在的偏差, 这些不同方法所生成的虚拟样本间也必

然存在着冗余性与互补性. 对此, 汤健等[35] 提出面

向已经生成的虚拟样本的优化选择策略, 虽然采用

的用于获取虚拟样本输出的随机权神经网络 (Ran-
dom weight neural network, RWNN)映射模型具

有结构简单、计算复杂度低、能够进行隐含层插值

等特点, 但其固有的随机性使得所生成的虚拟样本

输出精度难以保证. 随机森林 (Random forest, RF)
对于多数数据集均具有良好的表现, 能够处理具有

离散、连续、高维等特性的数据[36]. 显然, RF作为生

成虚拟样本输出的映射模型可以提高虚拟样本的质

量. 此外, 由于映射模型的超参数取值影响虚拟样

本的质量, 因此在生成虚拟样本的过程中, 对强关

联性的超参数进行优化也是提高 VSG的一个改进

方向. 显然, 对映射模型的超参数和虚拟样本的选

择进行同时优化属于连续变量和离散变量的混合优

化问题, 这不仅需要确保超参数的优化过程不会提

前收敛至局部最优, 也需要在进行大量虚拟样本优

化选择时, 具有较好的收敛速度. 研究表明, 综合学习

粒子群优化 (Comprehensive learning particle swarm

optimization, CLPSO)算法依据所有其他粒子的

历史最佳信息进行粒子更新, 能够保持种群多样性

且防止过早收敛[37]. 此外, 笔者认为, 筛除冗余虚拟

样本的关键在于如何对虚拟样本进行合理评价, 但
目前对该问题的研究还不够深入. 另外, 由于虚拟

样本引入的预测误差存在积累效应, 这使得虚拟样

本的数量会影响建模性能; 但是, 以往研究主要通

过实验确定虚拟样本最佳数量[38]. 林越等[39] 基于信

息熵理论推导得到虚拟样本的最佳数量, 但是实际

上虚拟样本的最佳数量往往与建模数据质量具有较

大的相关性. 显然, 有必要通过多目标优化策略实

现对虚拟样本数量和质量的综合均衡.
综上所述, 面向工业过程回归建模的 VSG研

究存在以下难点: 1)针对原始小样本的分布稀疏与

不均衡特性, 如何基于原始小样本探究实际数据的

分布空间, 均衡地生成虚拟样本输入; 2)如何通过

映射模型为虚拟输入生成合理的虚拟输出, 获得大

量高质量具有冗余与互补特性的虚拟样本; 3)如何

筛选出有效的高质量虚拟样本并确定其最佳数

量; 4)如何对虚拟样本进行量化评价以支撑其筛选

策略.
针对上述亟待解决的难点, 结合笔者已有研究

成果, 本文提出一种基于多目标 PSO混合优化的

虚拟样本生成策略, 用于优化虚拟样本的生成与选

择过程, 包括面向混合优化的粒子设计、面向 VSG
的适应度函数设计和面向 VSG的多目标混合优化.
本文首次提出将 VSG问题描述为多目标混合优化

任务, 并首次采用度量学习的指标对虚拟样本的质

量进行评价. 通过基准数据集和实际工业数据集实

验, 验证了本文 VSG方法的合理性和有效性. 

1    相关知识
 

1.1    小样本数据回归建模

对工业过程难测参数进行软测量建模 (即通过

机器学习方法构建易测过程变量与难测参数间的映

射模型)是目前业界的常用检测手段[40]. 例如在MS-
WI过程中, DXN排放浓度通常采用离线直接检测

法和在线间接检测法, 但以上 2种方法均存在价格

昂贵、时间滞后等局限性, 难以支撑以降低污染排

放浓度为目标的实时运行优化[1]. 构建基于 MSWI
过程易测变量的 DXN排放浓度软测量模型, 虽然

能够克服以上问题, 但 DXN排放浓度的有标记真

值样本 (真输入−真输出)具有高维、稀缺的特性[41].
综上所述, 对工业过程难测参数进行建模, 往往需

要在解决建模样本维度高、数量少、分布稀疏与不
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平衡等问题后, 才能构建得到具有高精度、强鲁棒

性能的软测量模型.
理论上, 数据驱动建模通常用于建模样本足够

丰富且真值获取成本相对较低的场景[42]. 统计学科

认为, 建模样本数量应该大于等于输入特征维数或

大于等于 30[43]. 众多研究学者指出, 小样本是指有

效样本数量少于 30 (或 50)或样本数量少于输入特

征维数的 k倍 (k取 2、5、10)[9, 44−46]. 可见, 小样本问

题不能简单理解为样本绝对数量较少, 而是与输入

特征维数有关的相对概念, 其本质是样本中所包含

的建模所需特征信息不足. 另外, 小样本数据也存

在分布稀疏与不平衡等特性[47]. 因此, 基于小样本

构建的软测量模型往往具有片面性和偏差性, 难以

实现难测参数的有效预测. 目前, 已有多种机器学

习方法用于改善小样本数据的建模性能, 包括支持

向量机 [ 47−48 ]、灰色模型 [ 49 ]、核回归 [ 50 ] 和贝叶斯网

络[51−52] 等. 在样本数量稀缺及分布不平衡的情况下,
上述算法也难以进一步提高软测量模型的预测精

度. 因此, 需要从新的视角解决工业小样本数据的

回归建模问题. 

1.2    虚拟样本生成
 

1.2.1    虚拟样本定义

1992年, Poggio等[13] 首次提出 VSG方法用于

人脸识别问题. 进一步, 文献 [53]给出虚拟样本定

义如下.
(x, y)

T (Tx, yT (x))

(Tx, yT (x)) T

定义 1. 对于给定的训练样本 , 通过变换

 得到的样本  也是合理样本, 那么新得

到的样本  就是通过变换  生成的虚拟

样本:

(x, y)

Know

}
−→(T, yT (·)) (Tx, yT (x))(1)

(T, yT (·)) Know式中, 变换  即为领域先验知识 . 通
常, 先验知识包括: 1)直接从问题中提取物理含义

明确的知识; 2)从小样本中获取先验知识; 3)在学

习算法中嵌入先验知识等. 

1.2.2    虚拟样本内涵

VSG的本质是依据小样本数据生成尽可能符

合真实数据分布的虚拟样本. 虚拟样本与真实样本

间的关系如图 1所示. 图 1展示了虚拟样本、真实

样本、小样本空间、虚拟样本空间、实际数据空间之

间的关系.
由图 1可知, 小样本存在如下问题: 1)小样本

未能全面覆盖实际数据空间, 存在信息空白区域;
2)小样本间存在信息间隙; 3)小样本未能在实际数

据空间中均匀分布. 因此, 小样本空间只能片面反

映实际数据空间. 众多学者研究 VSG的目标是使

虚拟样本空间能尽可能地贴近实际数据空间. 但无

论采用哪种 VSG, 必然会生成某些不符合实际数据

特征和分布的虚拟样本 (如图 1下部所示的实际数

据空间之外的虚拟样本), 其不仅不利于模型的训

练, 还会导致模型泛化性能变差.
显然, 针对虚拟样本质量的评判问题, 需要提

出更加合理的评价指标和筛选机制. 

1.2.3    回归建模 VSG

面向工业过程回归建模的 VSG问题比分类领

域的难度更大, 如何生成虚拟样本的输入和输出是

主要焦点. 生成的虚拟样本输入应具有的特征包括:
1)能够贴近实际数据分布; 2)可填补小样本的信息

间隙或空白; 3)可缓解小样本分布的不均衡性. 生
成虚拟样本输出的方法是先构建基于小样本的映射

模型再预测输出, 当平均绝对百分比误差不超过

10% 时, 可用于生成虚拟输出. 虽然通过调整模型

参数可达到上述要求, 但由于映射模型构建方法固

有的差异性, 采用相同虚拟输入映射得到的输出在

稳定性和扩展性上存在较大差异. 为得到更为合理

的虚拟样本输出, 映射模型应该具有较好的数据适

应性. 另外, 为消除所生成虚拟样本间存在的冗余

性, 汤健等[35] 采用 PSO算法对虚拟样本进行了优

化选择. 如何确定虚拟样本数量和评价其质量, 还
是开放问题.

综上, 有必要从同时优化虚拟样本质量和模型

泛化性能的视角求解 VSG问题. 

1.3    多目标粒子群优化
 

1.3.1    多目标优化问题

通常, 多目标优化问题 (Multi-objective op-

 

实际数据空间

虚拟样本空间

小样本空间

真实样本

虚拟样本
 

图 1    虚拟样本与真实样本间的关系

Fig. 1    Relationship between virtual samples and
real samples
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timization problem, MOP)被转化为最小化优化问

题进行研究, 其描述为:

minF (z) = (f1(z), f2(z), · · · , fm(z))

s.t. z ∈ Ω (2)

z = (z1, z2, · · · , zn) Ω

F (z) : Ω → S m

S

式中,   为决策变量,   表示可行

搜索域,   是由  个实值函数组成的优

化目标,   表示目标空间.
a, b ∈ Ω

i ∈ {1, 2, · · · , m} fi(a) ≤
fi(b) j ∈ {1, 2, · · · , m} fj(a) <

fj(b) a b a ≺ b a ∈ Ω

F (a) F (a∗) a∗

F (a∗)

设  为式 (2)定义的 MOP的 2个可行

解. 当且仅当对于任意 , 都有 

 且至少有一个 , 使得 

 时,   支配 , 记作 . 如果不存在 ,

使得   支配    ,  那么   是式 (2) 定义的

MOP的一个 Pareto最优解,   为 Pareto最

优 (目标)矢量. 显然, Pareto最优解中任何一个目

标性能的提升必然导致至少一个其他目标性能的下

降. 通常, 所有 Pareto最优解的集合称为 Pareto最
优解集 (Pareto optimal solution set, POS), 所有

Pareto最优目标矢量的集合称为 Pareto最优前沿.
求解多目标优化问题的常用进化算法包括遗传

算法、差分进化 (Differential evolution, DE)算法

和 PSO等. GA算法通过选择、交叉和变异等操作

产生新解, 适用于离散型的优化问题, 其运行时间

随种群规模指数级增长. DE算法随机选择 3个与

自身不同的个体生成新个体, 通过实数编码对可行

域进行搜索, 其超参数对算法性能影响较小, 收敛

性能好, 但针对混合优化 DE算法的研究很少. 标
准 PSO算法是模拟鸟群捕食行为的智能优化算法,
其原理是通过种群中个体间的相互协作和信息共享

寻找最优解, 其粒子跟随全局最优与个体最优位置

进行移动, 虽然搜索空间连续, 但也可求解特征选

择等离散问题. 标准 PSO算法容易陷入局部最优

解, 且当全局最优与个体最优矛盾时会造成算力的

浪费. 

1.3.2    综合学习 PSO 描述

vp zp

相对于标准 PSO算法, CLPSO算法对粒子速

度的更新策略进行了改进, 提高算法的全局搜索能

力, 其粒子速度  与位置  的更新公式如下:

vp
n(t+ 1) = winertia(t) · vp

n(t) +

c · rpn · (Ep
n(t)− zp

n(t)) (3)

zp
n(t+ 1) = zp

n(t) + vp
n(t+ 1) (4)

winertia c

rpn Ep
n

p n

式中,   是影响粒子搜索步长的惯性权重,   为

学习因子,   服从 [0, 1]间的均匀分布,   为粒子

 第  维的学习样例.

由式 (3)可知, 粒子速度的更新不再受个体最

优与全局最优的综合影响, 而是学习所有粒子的个

体最优, 其更新公式如下:

dp(t+ 1) =

{
zp(t+ 1), zp(t+ 1) ≺ dp(t)

dp(t), 其他
(5)

dp = (dp1, d
p
2, · · · , dpn) p式中,   表示粒子  的个体最优.

Nrefresh

P p
c

CLPSO为每个粒子均维持一个样例池, 粒子

各个维度学习其相应的样例. 显然, 该策略能够保

持种群多样性, 有效缓解标准 PSO提前收敛的问

题. 若粒子个体最优迭代  次后仍未能更新,
则更新其学习样例池. 策略为: 设定粒子各维度学

习样例的更新概率为 , 更新时, 首先任意选择种

群中 2个粒子, 然后对比 2个粒子的个体最优, 竞
争选择较好的个体最优作为新学习样例, 可表示为:

Ep
n =

{
dp′

n |min
p′

(f(dp′
)), p′ = prand1, prand2

}
(6)

P p
c p  为粒子  的学习概率, 更新如下:

P p
c = 0.05 + 0.45

e
10(rankp−1)

N−1 − 1

e10 − 1
(7)

rankp

rankp
式中,   表示粒子个体最优的适应度排名, 随
着粒子的排序   递增, 其学习概率随之增大,
即学习样例的更新概率从 5% 逐渐增大到 50%. 

2    基于 MOPSO 混合优化的 VSG 策略

zp

zp
para zp

vss R train

R valid

xp
vsg-max xp

vsg-min

ypvsg-max ypvsg-min

Xp
vs-g

Rp
vs-g1 Rp

vs-g2

Rp
vs-d Rp

vs-g1 Rp
vs-g2

综上, 本文提出的对虚拟样本生成与选择过程

进行多目标混合优化方法, 称为MoHo-VSG. 首先,

对相关超参数进行优化以获取候选虚拟样本; 然后,

对后者进行优化选择以获得最优虚拟样本. 基于多

目标粒子群优化 (Multi-objective particle swarm

optimization, MOPSO)混合优化的虚拟样本生成

策略如图 2所示. 该方法由面向混合优化的粒子设

计模块、面向 VSG的适应度函数设计模块和面向

VSG的多目标混合优化模块组成. 图 2中,   表示

优化问题的决策变量, 即 PSO中粒子的位置, 包括参

数决策变量  和样本选择决策变量 ;   和

 分别表示由原始小样本划分得到的训练集和

验证集;   和  分别表示采用改进MTD

方法对域进行扩展得到输入扩展域的上限和下限,

 和  为相应的输出扩展域的上限和下

限;   表示在扩展域的上/下限中, 通过混合插

值方法生成的虚拟样本输入;   和  分别表

示通过 RF和 RWNN映射模型获得的虚拟样本集;

 为  和  混合后, 依据输出扩展域的
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Rp
vs-s

Rp
vs-d fp

RF
(·)

R vs

上/下限删减获得的候选虚拟样本集;    表示

 经粒子选择后获得的优选虚拟样本;   为

由混合样本构建的 RF模型;   为根据全局最优

获得的最优虚拟样本. 主要模块功能如下:
1)面向混合优化的粒子设计

将决策变量分为参数决策和样本选择决策变

量 2个部分, 前者为指导候选虚拟样本生成的连续

变量, 后者为筛选候选虚拟样本的高维离散变量,

通过粒子设计实现混合优化的策略.
2)面向 VSG的适应度函数设计

分为生成候选虚拟样本、候选虚拟样本选择和

虚拟样本评价指标计算共 3个阶段计算适应度, 评
价指标包括虚拟样本数量和混合样本构建模型在验

证集上的预测性能.
3)面向 VSG的多目标混合优化

改进 CLPSO算法, 以适应 VSG过程的变维

度特性. 在达到最大迭代次数和确定全局最优后,
获得最优虚拟样本集. 

3    基于 MOPSO 混合优化的 VSG 实现

本文采用多目标优化的目的是, 在确保虚拟样

本达到最优建模效果的前提下, 尽可能地减少其数

量. 相应地, 本文的优化目标可描述为:

minF (z) = (fnum(z), fmod(z))

s.t.
z ∈ Ω (8)

z fnum(z)

fmod(z)

式中, 决策矢量  指导虚拟样本的生成和筛选,  
表示筛选后虚拟样本的数量,   表示筛选后由

虚拟样本与训练集混合后构建的 RF模型性能指标. 

3.1    面向混合优化的粒子设计

zp = {zp
para, z

p
vss} zp

para =

{zMTD, z
1
RF, z

2
RF, zRWNN}

zp
vss = {z1vss,

z2vss, · · · , znvss, · · · , zNvss}

基于混合优化策略对粒子进行设计如图 3所示.
本文设计的粒子记为   , 其中 

 为参数决策变量, 用于虚拟

样本生成过程中映射超参数的优化 ;   

 为样本选择决策变量, 用于

候选虚拟样本的优化选择. 由图 3可知:
zp vp

Ep fnum(z
p) fmod(z

p)

rankp P p
c

rankp P p
c

Ep Ep vp

zp

fnum(z
p) fmod(z

p)

1) 每个粒子都包含位置   、速度   、学习样

例  、适应度  和  、个体最优排序

 和学习概率  等属性, 其中粒子的个体最优

排序  确定了学习概率 , 进而影响学习样例

 的更新;    指导粒子速度   的搜索方向和步

长, 进而决定了粒子的位置更新. 根据粒子位置 

计算适应度   和  , 通过适应度更新

粒子的个体最优及其排序.

zp
para = {zMTD, z

1
RF, z

2
RF, zRWNN}

2)用于优化虚拟样本生成过程的参数决策变

量  包含 4个参数, 其

 

··· ··· ··· ···

 

Rvalid

f p
RF (·)

Rtrain

yp
vsg-maxyp

vsg-min

x p
vsg-min

x p
vsg-max

Xp
vs-g

Xp
vs-g

Rp
vs-g2

Rp
vs-g1

Rp
vs-d

Rp
vs-s

Rtrain

zp
para zp

vss

zp:  zMTD z1
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RF zRWNN z1
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vss zn
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图 2    基于MOPSO混合优化的 VSG策略

Fig. 2    VSG based on hybrid optimization with MOPSO
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zMTD γextend

z1RF z2RF
LF

θleaf LF θleaf

zRWNN

I

中  为基于 MTD方法的扩展率 , 可依据

不同建模数据的分布情况优化其取值, 从而获得

更符合真实数据的扩展空间, 并在此空间中生成虚

拟样本输入;   和  分别表示 RF 映射模型的

切分特征数  和决策树叶节点包含样本数量的阈

值 , 通过优化  和  2个参数, 以构建更能

反映真实数据特征的映射模型, 从而生成更精确的

虚拟样本输出;   表示 RWNN映射模型的隐

含层神经元数量 , 优化该参数的目的同 RF映射

模型.

zp
vss = {z1vss, z2vss, · · · , znvss, · · · , zNvss}

znvss ∈ [0, 1]R

zp
vss

zp
vss

3)用于虚拟样本优化选择的样本选择决策变

量  的维数与待选

择的虚拟样本数量一致, 其中 . 在优化

过程中,   通过编解码的方式对虚拟样本进行选

择. 另外, 由于迭代过程中候选虚拟样本的数不固

定, 相应  的维度也需要进行变维度处理. 

3.2    面向 VSG 的适应度函数设计

zp

zp

适应度函数的设计即根据粒子的位置  计算

式 (8)所定义优化目标的过程. 本文的目标是对虚

拟样本的生成和选择过程进行混合优化, 即通过粒

子位置  指导虚拟样本的生成和选择, 将虚拟样本

的数量和质量同时作为粒子的适应度. 因此, 本文

面向 VSG的适应度函数设计包含参数决策变量指

导候选虚拟样本生成、样本选择决策变量对候选虚

拟样本进行选择、虚拟样本评价指标计算 3个部分. 

3.2.1    生成候选虚拟样本

zp
para = {zMTD, z

1
RF, z

2
RF, zRWNN}参数决策变量  

与MTD、RF和 RWNN超参数之间的关系如下:

γextend = zMTD

LF = z1RF

θleaf = z2RF

I = zRWNN

(9)

γextend

LF θleaf

I

生成候选虚拟样本的过程为: 首先, 基于扩展

率 , 对原始样本空间进行基于 MTD的扩展,
在原始域和扩展域中, 通过混合插值生成虚拟样本

输入; 然后, 基于 RF建模参数  和  构建 RF
映射模型, 基于 RWNN建模参数  构建 RWNN映

射模型生成对应虚拟样本输入的输出值; 最后, 对
生成的虚拟样本进行混合和删减, 以获得候选虚拟

样本. 

3.2.1.1    生成虚拟样本输入

γextend

Rtrain = {Xtrain, ytrain} ∈ RN×L

基于扩展率 , 采用改进 MTD分别对原

始训练集   的输入和

输出空间进行扩展.
ytrain =

{yn}Nn=1 yave ytrain

yhigh ylow ytrain

ymax ymin

yhigh yH-ave ylow yL-ave

yvsg-max

yvsg-min

xvsg-max xvsg-min

1 ) 首先 ,  对输出域进行扩展 .  计算  

 的均值  , 并由此将   分为大于均值

的   和小于均值的   两部分后, 再计算  

的最大值   和最小值  ,  作为扩展空间 ;  然
后, 分别计算  的均值  和  的均值 ;
最后, 计算获得输出扩展域的上限   和下限

 [35]. 以相同方式对样本输入空间进行扩展, 获
得其扩展上限  和下限 .

2)在样本输入扩展空间中, 进行等间隔插值和

随机插值, 以生成虚拟样本输入.

Nequal

Xequal

首先 ,  分别在小样本空间和扩展空间进行

 倍的等间隔插值[8], 获得等间隔插值虚拟样本

输入, 记为 .

Xrand

然后, 在输入扩展空间进行随机插值, 获得随

机插值虚拟样本输入, 记为 :

xn
rand = xvsg-min + randL · (xvsg-max − xvsg-min) (10)

Xrand =
{
x1
rand, x

2
rand, · · · , xn

rand, · · · , x
N ·Nrand
rand

}
(11)

Nrand randL n式中,   表示随机插值倍数,   表示第  个

样本对应的随机值.

 

rank p = 26.00 

0.56 37.00 13.00 4.00 0.32 0.03 0.67 ··· 0.98 0.43 ··· 0.55

−4.30 1.70 2.10 0.34 0.40 −0.54 ··· 0.02 −0.18 ··· 0.49

0.68 29.00 15.00 14.00 0.45 0.37 0.42 ··· 0.99 0.12 ··· 0.67

··· ···

fnum(zp) = 78.00 fmod(z
p) = 13.53 Pc

p = 0.16

zp:

0.02

zMTD z1
RF z2

RF zRWNN z1
vss z2

vss z3
vss zn

vss zN
vss

位置 zp:

速度 vp:

样例 Ep:

zvss
n+1

 

图 3    基于混合优化策略的粒子设计

Fig. 3    Particle design based on hybrid optimization strategy
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Xvs-g = {Xequal;

Xrand}

3)将等间隔插值与随机插值获得的虚拟样本

输入混合, 得到虚拟样本输入, 记为 

. 

3.2.1.2    生成虚拟样本输出

为获得丰富的虚拟样本, 本文采用 2个映射模

型生成虚拟样本的输出, 其中 RF和 RWNN映射

模型分别可获得稳定性较高和随机性较强的输出.
1) RF映射模型的输出

LF θleaf Rtrain =

{Xtrain, ytrain} ∈ RN×L

基于参数  和  , 使用原始训练集 

 构建 RF映射模型.

Rtrain N

LF

{
Rk

train

}
N×LF

k fk
tree (·)
θleaf

q F q
sel

sq

首先, 对   进行有放回的   次随机采样,
从中随机切分出  个特征, 获得训练集 ,

由此构建第  个决策树模型 , 设定限制决策

树继续分裂的最小样本数量为 . 对于回归问题,
决策树计算节点  的最佳切分特征  和分裂点取

值  的获取过程可表示为如下所示的优化问题[36]:

(F q
sel, s

q) = argmin

(
Nleft∑
i=1

(yileft − ȳleft)
2
+

Nright∑
i=1

(yiright − ȳright)
2

 (12)

yileft yiright ȳleft
ȳright

Nleft Nright

式中, 决策树中各节点将样本分为左/右两部分.
 和  分别表示左/右分支上的样本输出,  

和   分别表示左/右分支上的样本输出均值 ,
 和  分别表示左/右分支上的样本数量.

K

θleaf

重复上述过程, 构建得到  个决策树. 对上述

全部决策树进行集成, 得到最终映射模型, 具体建

模过程详见算法 1, 其中  表示叶节点包含样本

数量的阈值.
算法 1. RF 算法伪代码

D

K {D1, D2, · · · , DK}

1)利用 Bootstrap和随机子空间法对训练集  进行样本

和特征的随机采样, 获得  个子训练集 ;

k K2) For   =1 to  ;

F q
sel sq3)根据式 (12), 遍历寻找最佳切分特征  和切分值 ;

F q
sel sq4)根据  和  生成节点, 将输入特征空间分为左/右

2个区域;

θleaf5) if节点包含样本数量大于等于 ;

θleaf

6)重复步骤 3) ~ 4), 不断生成新的节点, 直到新节点包

含样本数量小于 ;

7) End if;

k fk
tree (·)8)第  个回归树  构建完成;

9) End for;

10)计算输出.

RF然后, 基于  映射模型所获得的虚拟样本输

出为:

yvs-g1 =
1

K

K∑
k=1

fk
tree (Xvs-g) (13)

Rvs-g1={Xvs-g, yvs-g1}最后, 获得虚拟样本集, 记为 .

2) RWNN映射模型的输出

I

Rtrain = {Xtrain, ytrain} ∈ RN×L

基于 RWNN隐含层神经元个数 , 使用原始训

练集  构建RWNN映射

模型, 其包含输入层、输出层和单隐含层.

ω = {w1, w2, · · · , wI} b = {b1, b2, · · · ,
bN}T Hvs-g

β

首先, 随机设置输入层与隐含层间神经元的连接

权重   和偏置  

; 然后, 结合训练集计算隐含层的输出矩阵 

和隐含层与输出层神经元的连接权重  [35].

yvs-g2

接着, 由 RWNN映射函数计算虚拟样本输入

对应的虚拟样本输出  为:

yvs-g2 = Γmap (ω, b, Xvs-g)β = Hvs-gβ (14)

Rvs-g2 = {Xvs-g, yvs-g2}最后, 获得虚拟样本集, 记为 .
 

3.2.1.3    获得候选虚拟样本

Rvs-g = {Rvs-g1;Rvs-g2} = {Xvs-g, yvs-g}
将第 3.2.1.2节的虚拟样本集进行混合, 获得

  .

yvsg-min yvsg-max

Rvs-g

本文虽然是通过在扩展域内插值生成的虚拟样

本输入, 但虚拟样本输出却是通过映射模型生成的,
因此必然存在位于扩展域外的虚拟样本. 这需要根

据虚拟样本输出扩展域的下限  和上限 

对虚拟样本集  进行删减:

Rvs-d =
{
rnvs-g|ynvs-g ∈ [yvsg-min, yvsg-max]

}
(15)

Rvs-d rnvs-g =

{xn
vs-g, y

n
vs-g} ∈ Rvs-g Rvs-g Nvs-g

Rvs-d Nvs-d

进而, 获得候选虚拟样本集 , 其中 

. 此外,   中的样本数量 

大于等于  中的样本数量 . 

3.2.2    候选虚拟样本选择

zp
vss = {z1vss, z2vss, · · · , znvss, · · · , zNvss}

Rvs-g

在 PSO算法初始化过程中, 粒子的样本选择

决策变量  的维度

设置为最大值, 以便与虚拟样本  相对应:Rvs-g = {r1vs-g, r2vs-g, · · · , rnvs-g, · · · , r
Nvs-g
vs-g }

zvss = {z1vss, z2vss, · · · , znvss, · · · , z
Nvs-g
vss }

(16)

znvss ∈ [0, 1]式中,  .
zvss

Rvs-s

对  进行解码后, 可获得粒子所选择的虚拟

样本 :

Rvs-s = {rnvs-g ∈ Rvs-g|znvss ≥ θselect,

n = 1, 2, · · · , Nvs-g} (17)

θselect式中,   为虚拟样本的选择阈值, 一般设置为 0.5.
zvss Rvs-s

zvss

由于对   直接解码所获取的   中可能包

含扩展域外的虚拟样本, 故需要先对  进行变维
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度处理:

z̃n
vss =

{
0, rn ∈ Rvs-g 且 rn /∈ Rvs-d

znvss, 其他
(18)

z̃n
vss

Rvs-s

式 (18)所表征的原理为: 首先, 将扩展域外的

虚拟样本所对应的决策变量设置为无效; 然后, 对
变维处理后的  进行解码, 即从候选虚拟样本中

获得虚拟样本子集 . 

3.2.3    虚拟样本评价指标计算

Rvs-s计算获得虚拟样本子集  的评价指标, 并将

其作为粒子的适应度:

fnum(z) = Nvs-s (19)

fmod(z) : Rvs-s
Rtrain→ R′

mix → f ′
RF(Rvalid) → F (20)

Nvs-s Rvs-s

fnum(z) F Rvs-s

Rtrain Rvs-s R′
mix =

{R train;R vs-s} R′
mix

f ′
RF(·) Rvalid f ′

RF(·) F

fmod(z)

式中,   为虚拟样本集  的数量, 即将虚拟样

本数量作为适应度  .    为虚拟样本集  

的泛化性能指标, 其计算过程为: 首先, 将原始训练

集  与  混合, 获得临时混合样本集 

 ; 然后, 基于  构建临时 RF模型

 计算验证集   在   上的泛化性能  ,

并将其作为适应度 . 

3.3    面向 VSG 的多目标混合优化

采用 CLPSO算法对虚拟样本生成过程进行混

合优化过程如图 2所示, 包括种群初始化, 更新粒

子速度, 更新参数决策变量, 生成候选虚拟样本, 变
维度更新样本选择决策变量, 选择候选虚拟样本,
计算适应度, 更新粒子个体最优、档案和样例池等

阶段, 达到迭代次数后计算全局最优及获取最优虚

拟样本.
Pnum

Niter Nrefresh

Pnum

种群初始化时, 首先对粒子数量  、迭代次

数   、更新阈值   、参数决策变量的上/下
限等相关参数进行设定; 然后, 生成由  个粒子

构成的种群, 随机初始化粒子的位置和速度并计算

粒子的适应度; 接着, 初始化粒子的个体最优与外

部档案; 最后, 计算粒子的学习概率和学习样例.

vp

zp
n(t+ 1)

zp
para

zp
vss

Rvs-s

Rvs-s

F (zp)

初始化种群后, 进入迭代寻优阶段. 首先, 根据

式 (3)更新粒子的速度 ; 然后, 根据式 (4)更新粒

子的参数决策变量的位置 , 根据式 (9)中

的  的表征结果, 以第 3.2.1节描述方式, 生成候

选虚拟样本; 其次, 根据式 (4)更新粒子的样本选择

决策变量位置 , 以第 3.2.2节描述方式对候选虚

拟样本进行选择, 以获得虚拟样本 ; 再依据第

3.2.3节描述方式计算  的评价指标作为粒子适

应度值 ; 接着, 基于适应度值、根据式 (5), 更

A

rankp Pc

Nrefresh

新粒子个体最优, 并将种群搜索到的非支配解存入

档案中, 并更新档案 ; 最后, 计算粒子的个体最优

排序 , 并根据式 (7)更新其学习概率 , 进而

对迭代  次后个体最优仍未更新的粒子进行

学习样例更新.
但在更新粒子学习样例时, 考虑到待优化的样

本选择决策变量维数较高, 需要对 CLPSO进行改

进, 以加速虚拟样本优选过程的收敛速度. 本文首

先在标准 CLPSO采用的如式 (6)所示的更新样例

池策略的基础上, 增加样本选择决策变量向档案中

粒子学习的新策略如下:

Ep
n = {arandn |arand ∈ A} (21)

Niter A

ρi

然后, 依据上述步骤不断进行迭代寻优, 在达

到最大迭代次数  后, 依据式 (22)计算档案 

中粒子适应度的评估指标 :

ρi =
fmod(ϕ)− fmod(a

i)

fnum(ai)
, ai ∈ A (22)

ρi

fmod(ϕ)

F ai A

式中,   为全局最优粒子选择指标, 表示虚拟样本

的综合评价指标;   表示无虚拟样本情况下,
原训练集的泛化性能指标 ;   表示档案  中的非支

配解.
ρi

Rvs

最后, 将档案中  值最大的粒子作为全局最优,
对全局最优的样本选择决策变量进行变维度解码

后, 获得最优虚拟样本 .
基于多目标 PSO混合优化的 VSG算法伪代

码见算法 2.
算法 2. 基于多目标 PSO 混合优化的 VSG 算

法伪代码

1)初始化算法参数及种群;

n = 1 to Niter2) For  ;

p = 1 to Pnum3) For  ;

vp4)更新粒子速度 ;

zp
para5)更新粒子的参数决策变量的位置 ; //生成候选

虚拟样本;

γextend ← zMTD6)  ; // 粒子的参数决策变量为MTD扩

展率赋值;

yvsg-max yvsg-min7)计算输出扩展域的上/下限  和 ;

xvsg-max xvsg-min8)计算输入扩展域的上/下限  和 ;

(xmin, xmax)
(
xvsg-min, xmin

)
(xmax, xvsg-max)

Xequal

9)在小样本空间  、扩展空间 

和  中, 分别进行等间隔插值, 以获得虚拟样

本输入 ;(
xvsg-min, xvsg-max

)
Xrand

10)在  空间中, 进行随机插值, 以获得

虚拟样本输入 ;

Xvs-g = {Xequal;Xrand}11)获得虚拟样本输入 ;

LF ← z1RF, θleaf ← z2RF12)  ; //粒子的决策变量为 RF参
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数赋值;

Xvs-g

yvs-g1

13)用算法 1构建 RF映射模型, 并计算  对应的虚

拟样本输出 ;

I ← zRWNN14)  ; //粒子的参数决策变量为 RWNN参

数赋值;

Xvs-g

yvs-g2

15)构建 RF映射模型, 并计算  对应的虚拟样本输

出 ;

Rvs-g = {Rvs-g1;Rvs-g2}16)获得虚拟样本 ;

Rvs-g Rvs-d17)对  进行删减, 获得候选虚拟样本 ;

zp
vss18)更新粒子的样本选择决策变量的位置 ; //候选

虚拟样本选择;

zp
vss

z̃p
vss

19)对粒子样本选择决策变量的位置  进行变维度处

理, 获得 ;

z̃p
vss Rvs-s20)对  进行解码, 以获得虚拟样本子集 ; //适

应度计算;

fnum(z)← Nvs-s21)  ;

R′
mix = {Rtrain;Rvs-s}

f ′
RF(·)

22)使用 , 根据算法 1, 构建 RF模

型 ;

fmod(z)← F ← f ′
RF(Rvalid)23)  ;

dp nrefresh = 0 dp

nrefresh ++

24)更新个体最优  并令 . 若  未更新, 则

;

25) End for;

A26)更新档案 ;

dp rankp27)依据粒子个体最优 , 计算粒子排序 ;

nrefresh ≥ Nrefresh p Nrefresh28) If  ; //粒子  的个体最优在 

次迭代后仍未被更新;

n = 1 to Nd29) For  ;

rand < P p
c30) If  ;

Ep
n = {dp′

n |min
p′

(f(dp′ )), p′ = prand1, prand2}31)  ;

rand < P p
c n ∈ [Npara, Nd]32) Else if   且 ;

Ep
n = {arand

n |arand ∈ A}33)  ;

34) End if;

35) End for;

36) End if;

37) End for;

A ρ38)计算档案  中粒子的  指标, 获得全局最优;

Rvs

39)对全局最优的样本选择决策变量进行变维度解码,

获得最优虚拟样本 . 

4    仿真验证及工业应用

基于 UCI平台的 2个基准数据集, 设计不同的

小样本集生成虚拟样本, 对本文 VSG方法进行验

证. 通过增加虚拟样本后所构建模型的泛化性能和

虚拟样本的分布情况, 验证本文方法的有效性. 进
一步, 基于MSWI过程 DXN排放浓度数据生成虚

拟样本, 构建软测量模型.

本文进行算法仿真验证的计算机软硬件配置

为Windows7操作系统, Matlab2021, Inter Corei7
处理器, 32 GB内存. 

4.1    评价指标综述

η

S1 S2

本文定义指标  用于评价小样本与数据整体间

的分布相似度. 定义数据集  和  的分布相似度

如下:

η =
1

Nattr

Nattr∑
i=1

DH
(
pis1 ∥ pis2

)
(23)

Nattr S1 S2 pis1 pis2

si1 ∈ S1 si2 ∈ S2 DH(p
i
s1 ∥ pis2)

S1 S2

式中,   表示数据集   和   的属性数量;   和 

分别表示  和   的概率分布;  

表示数据集  和  属性的 Hellinger距离, 后者

是 F散度的一种, 本文用于度量 2个概率分布的相

似度:

DH(p1||p2) =

√√√√√ N∑
i=1

(√
p1(xi)−

√
p2(xi)

)2
2

(24)

采用均方根误差 (Root mean square error,
RMSE)作为模型泛化性能的评价指标:

RMSE =

√√√√√ N∑
i=1

(yi − ŷi)
2

N − 1
(25)

ρi

此外, 式 (22)定义的用以选择全局最优的评价

指标  用于评价不同 VSG方法生成的虚拟样本集

在数量和泛化性能改进方面的优劣.
本文面向不同实验对虚拟样本进行评价, 将其

重新定义为:

ρj =
E0 − Ej

Nj
(26)

j ρj E0

RMSE Ej j

RMSE Nj

ρj

式中, 实验  的虚拟样本综合评价值定义为 ;  
为基于原始小样本建模的  ;    为实验   的

;   为建模所用虚拟样本的数量, 表示虚拟

样本对模型泛化性能改进的平均贡献.   值越大,
表示虚拟样本集的质量越高. 

4.2    基准数据验证
 

4.2.1    数据描述

本文采用的基准数据集分别为混凝土抗压强度

数据集和超导临界温度数据集. 其中, 混凝土抗压

强度数据集共有 1 030组数据, 包含 8个输入变量

(水泥、高炉渣、粉煤灰、水、超塑化剂、粗骨料、细

骨料和龄期)和 1个输出变量 (混凝土抗压强度);
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超导临界温度数据集共有 21  263组数据, 包含 81
个输入变量和 1个输出变量 (超导临界温度).

η

为验证本文方法, 分别对以上 2个数据集进行

处理: 从数据集中随机选取 20、40和 60个样本作

为训练集 (即原始小样本), 对应随机选取 20、40和
60个样本作为验证集, 等间隔选取 100个样本作为

测试集. 每个数据集均设计 3个对比实验, 编号分

别为 A1、A2、A3、B1、B2和 B3. 基准数据集划分

如表 2所示, 表 2中  表示上述各数据集与其原始

数据集根据式 (23)计算的分布相似度. 

4.2.2    实验结果

基准数据基于多目标 PSO 混合优化的 VSG
参数设定如表 3所示, 需要根据不同数据特征凭经

验确定. 分别采用 A1、A2、A3、B1、B2和 B3实验

数据集与本文方法进行仿真实验. 基于多目标混合

优化获得的非支配解的 Pareto前沿如图 4所示.

Nvs-s RMSE

图 4 中的横/纵坐标分别表示 2 个优化目标,
即虚拟样本数量  和混合样本模型的  值.
由 2个数据集的 Pareto前沿可知, 当原始训练样本

数为 20时, 虚拟样本对模型性能的提升效果最为

明显. 另外, 虚拟样本数量的增加可提高模型性能,
但当虚拟样本数量超过某个阈值后, 模型性能不再

明显提升.
各实验均生成 1 080个虚拟样本, 混合优化后

筛选出的虚拟样本最佳数量却存在差异, 其中 A1、
A2和 A3的最佳数量分别为 80、128和 150, B1、
B2和 B3的最佳数量分别约为 20、69和 70. 这一

统计结果表明, 虚拟样本的最佳数量与其质量相关.

进一步, 对非支配解进行分析. 图 5 ~ 7分别展

示了非支配解码获得的虚拟样本的建模性能指标、

综合评价指标和分布相似度指标的对比情况.

RMSE

图 5分别展示了不同小样本构建的 RF软测量

模型在不同测试集上的 . 由图 5可知, 本文

方法生成的虚拟样本可提高 RF软测量模型的泛化

性能. 对于超导临界温度数据集, 混合样本构建的

RF模型在验证集上的泛化性能弱于在测试集上的

表现. 另外, 随着小样本数量的增多, 基于小样本所

构建模型的测试性能整体提高, 但虚拟样本对模型

泛化性能却有所下降.

图 6给出了针对混合样本构建的 RF软测量模

型在验证集和测试集上对虚拟样本的综合评价结

果. 由图 6可知, 本文方法生成的虚拟样本均有较

好的综合评价指标. 但随着原始小样本数量的增加,

所生成虚拟样本的综合评价指标明显变差. 由虚拟

样本的综合评价指标可知, 超导临界温度数据集在

验证集上的表现较差.

不同数据集生成的虚拟样本与全体数据的分布

相似度情况如图 7所示. 由图 7可知, 本文方法生

成的虚拟样本能够改善小样本与全体数据的分布相

似度, 当小样本数量为 20时, 分布相似度改善效果

最为明显. 另外, 小样本数量的增加会大大提高它

与全体数据的分布相似度, 但本文方法很难对分布

相似度指标进行改善. 其中当小样本数量为 60时,

虚拟样本对分布相似度几乎未得到改善, 甚至破坏

了原有分布.
ρ根据式 (26)定义的综合评价指标  从档案中

 
表 2    基准数据集划分

Table 2    Benchmark data set partitioning

数据集 特征数
训练集 验证集 测试集

数据集编号
数量 η 数量 η 数量 η 

混凝土抗压强度 8

20 0.332 7 20 0.359 8 100 0.125 5 A1

40 0.244 4 40 0.262 8 A2

60 0.185 3 60 0.207 0 A3

超导临界温度 81

20 0.335 1 20 0.338 8 100 0.153 8 B1

40 0.230 9 40 0.242 3 B2

60 0.194 9 60 0.196 6 B3

 
表 3    基准数据基于多目标 PSO混合优化的 VSG参数设定

Table 3    Parameter setting of VSG based on hybrid optimization with multi-objective PSO for benchmark data

数据集 Pnum Niter Nrefresh K zMTD z1RF z2RF zRWNN 

混凝土抗压强度 30 30 3 30 (0, 1) (1, 6) (2, 10) (3, 20)

超导临界温度 30 30 3 50 (0, 1) (1, 30) (2, 10) (3, 20)
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Xvs

yvs

选取全局最优, 基准数据基于多目标 PSO混合优

化获得的最优虚拟样本如表 4所示. 表 4中  和

 分别为最优虚拟样本的输入和输出. 其中, 数据

集 A1选取 5个虚拟样本, B1选取 5个虚拟样本的

前 8个输入和输出. 基准数据原始样本输入/输出

范围如表 5所示.

γextend

本文方法在不同数据集上的全局最优结果包括

超参数最优解、虚拟样本数量、混合样本构建的

RF模型在验证集和测试集上的平均 RMSE、平均

综合评价值和混合样本的分布相似度指标, 基准数

据基于多目标 PSO混合优化的全局最优解的统计

结果如表 6所示. 由表 6可知, 超参数优化结果中,
扩展率  值随数据集变化, 其受训练集和验证

集分布情况的综合影响. 统计结果表明, 各数据集

均进行了明显地域扩展; 小样本数量影响虚拟样本

的最佳数量, 间接说明虚拟样本的最佳数量与其质

量相关; 在原始训练集中加入虚拟样本构建的 RF

RMSE

模型在验证集和测试集上均有较好表现, 比小样本

建模的性能均有所提升. 当小样本数量为 20时, 生
成的虚拟样本最佳数量分别为 82和 20, 建模平均

测试  分别为 11.59和 18.05, 比小样本建模分

别提升了 10.50% 和 21.73%; 虚拟样本的综合评价

指标随小样本数量的增多而逐渐减小, 即虚拟样本

对模型性能的提升随小样本数量的增多而变得更加

困难; 同时, 混合样本与原始数据分布相似度也有

较明显改善, 特别是数据集 A1和 B1, 建模所用样

本与原始数据分布相似度分别改善了 29.25% 和

38.05%.
图 8分别给出了数据集 A和 B在测试集上的
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图 4    非支配解的 Pareto前沿

Fig. 4    Pareto front of non-dominant solutions
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图 5    非支配解的建模性能指标对比

Fig. 5    Comparison of modeling performance indexes of
non-dominant solutions
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预测输出. 由图 8可知, 混合样本建模的测试集预

测输出对期望输出具有良好的拟合度, 但其精度还

有提升空间. 

4.2.3    方法比较

本文MoHo-VSG与其他 VSG进行对比. 为了

验证本文方法比其他方法更具优越性, 本节只在样

本数量为 20的 A1和 B1小样本集进行实验对比.
实验过程为: 首先, 采用 A1和 B1小样本集分别生

成虚拟样本; 然后, 将其与原始小样本混合以构建

模型; 最后, 所有实验重复 30次, 并计算相应评价

指标, 基准数据不同 VSG方法的对比统计结果如

表 7所示.

RMSE

表 7中 N-VSG[29] 表示非线性插值的 VSG法;
M-VSG[31] 表示线性与非线性结合的混合插值 VSG
方法 ; PSO-VSG [ 3 4 ] 表示基于 PSO 优化生成的

VSG方法; MP-VSG[35] 表示基于插值并经 PSO优

化选择的 VSG方法. 由表 7可知, 本文方法在虚拟

样本数量最少情况下, 混合样本构建的 RF模型具

有更好的泛化性能, 其在测试集上的  和最优

值最小, 表明本文方法生成的虚拟样本在提高模型

泛化性能的同时, 也具有较好的稳定性. 本文方法

生成的虚拟样本综合评价值最大, 表明本文方法生

成的虚拟样本具有更高质量, 即每个虚拟样本对模

型性能提升的贡献更大; 本文方法生成的虚拟样本

与训练集混合后的分布相似度最小, 表明其分布更

符合全体数据分布.

Pnum

Niter

本文所采用的 CLPSO算法对 VSG结果的影

响主要体现在: 1)种群的粒子数量  和迭代次数

 是对可行域进行充分搜索的基础条件, 两者的
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图 6    非支配解的综合评价指标对比

Fig. 6    Comparison of comprehensive evaluation indexes
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图 7    非支配解的分布相似度对比

Fig. 7    Comparison of distribution similarity of
non-dominant solutions
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Pnum

Niter Pnum

Niter

Pnum Niter

Nrefresh

Nrefresh

Nrefresh

Nrefresh

乘积代表了粒子到达可行域的位置数. 当   和

 值过小时, 种群未收敛至全局最优; 当  和

 值过大时, 种群收敛至全局最优后继续迭代会

浪费较多算力. 所以  和  值需结合全局收敛

性能和 VSG数据进行确定. 2)学习样例引导着粒

子的搜索方向和步长, 样例池的更新阈值  

决定了学习样例的更新频率, 间接决定算法的搜索

能力和收敛性. 若粒子全局最优经  次未变,

需要通过更新学习样例而引导粒子跳出个体最优.

当  过大时, 粒子长期向旧学习样例进行学习

会导致种群全局搜索能力下降; 当  过小时,

粒子不断向新学习样例进行学习会导致种群收敛性

Nrefresh

Niter zMTD z1RF

z2RF zRWNN

变差. 所以  值的确定需考虑 VSG数据的特

性并结合迭代次数  值. 另外, 变量  、  、

 、  的上/下限决定着种群的可行域, 影响

着种群的搜索效率和结果. 当可行域过大, 则搜索

效率会下降; 当可行域过小, 则可能会错失全局最

优解. 所以, 它们的取值也需要根据 VSG 数据特

征, 凭经验确定.
 

4.3    工业数据验证
 

4.3.1    二噁英排放过程描述

国内MSWI过程工艺流程图如图 9所示. 图 9

中, 由MSWI过程所产生的 DXN分别包含在灰渣、

 
表 4    基准数据基于多目标 PSO混合优化获得的最优虚拟样本

Table 4    Optimal virtual samples obtained based on multi-objective PSO hybrid optimization for benchmark data

数据集 Xvs yvs 

A1

396.50 117.40 0 176.40 11.42 876.70 796.90 60.23 58.83

200.50 16.35 115.80 161.60 8.27 1 071.70 809.90 17.23 29.23

240.90 0 100.30 183.50 5.87 977.30 852.40 14.00 18.25

272.40 56.58 0 199.00 0 965.00 786.90 37.38 12.62

347.40 0 0 190.80 0 1 116.40 718.20 15.08 3.42

B1

5.69 95.64 60.78 69.89 36.85 1.48 1.41 182.20 26.79

4.08 77.39 51.82 60.19 35.09 1.22 1.27 121.40 95.32

4.00 76.44 50.35 59.37 34.71 1.20 1.29 121.30 80.12

4.46 82.72 56.99 64.52 36.03 1.30 1.09 131.20 51.89

3.54 83.97 60.06 66.37 43.11 1.07 0.97 99.90 6.38

 
表 5    基准数据原始样本输入/输出范围

Table 5    Input/output range of original samples for benchmark data

数据集 输入 输出

A1
最小值 102.0 0 0 121.8 0 801.0 594.0 1.0 2.3

最大值 540.0 359.4 200.1 247.0 32.2 1 145.0 992.6 365.0 82.6

B1
最小值 1.0 6.9 6.4 5.3 2.0 0 0 0 0

最大值 9.0 209.0 209.0 209.0 209.0 2.0 2.0 208.0 185.0

 
表 6    基准数据基于多目标 PSO混合优化的全局最优解的统计结果

Table 6    Statistical results of global optimal solution based on hybrid optimization with
multi-objective PSO for benchmark data

数据集
超参数

虚拟样本数量
验证集 测试集

η混合样本 
γextend LF θleaf I RMSE平均 ρ平均 RMSE平均 ρ平均 

A1 0.603 3 3 9 18 82 10.36 0.026 11.59 0.012 0.235 4

A2 0.624 5 6 5 19 128 10.03 0.012 10.73 0.003 0.209 9

A3 0.652 8 6 9 20 150 10.40 0.006 10.28 0.002 0.200 2

B1 0.395 1 5 5 16 20 16.44 0.300 19.07 0.169 0.240 7

B2 0.489 2 8 6 14 69 20.14 0.019 17.86 0.051 0.211 8

B3 0.677 5 19 6 15 70 19.57 0 18.05 0.023 0.207 6
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飞灰和烟气 3种产物中, 其中烟气中含有的 DXN
按照工艺阶段可分为 DXN产生时的烟气 G1、DXN
被吸附后的烟气 G2和排放至大气的烟气 G3三种.
在机理上, DXN的产生来源包括固废不完全燃烧

和新规合成反应生成 2类[54]. 通常, 为保证 DXN等

有毒有机物的有效分解, 在固废焚烧阶段的烟气温

度应达到至少 850 °C并保持 2 s. 另外, 为减低排

放烟气中的 DXN浓度, 在烟气处理阶段需要向反

应器内喷射消石灰和活性炭, 以吸附 DXN以及某

些重金属. 此外, 余热锅炉和烟气处理阶段的积灰

所造成的至今机理仍不清晰的 DXN记忆效应也会

导致 DXN排放浓度增加. 上述不同阶段的过程变

量均以秒为周期、由现场控制系统采集. 但焚烧企

业或环保部门通常以月、季或更长时间为不确定周
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图 8    基准数据预测输出对比

Fig. 8    Comparison of prediction output for benchmark data
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NOx

期, 离线化验烟气 G3中 DXN浓度, 该方法需要专

门的实验室分析设备, 检测成本高且耗时长 [4]. 此
外, 烟气 G3中的易检测气体 (如 CO、HCL、 

和   等) 浓度能够通过烟气排放连续监测系统

进行实时检测, 并且与 DXN浓度存在相关性. 基于

指标/关联的在线间接检测方法要求先检测指示

物/相关物的浓度, 再基于映射模型间接计算 DXN
排放浓度, 需要昂贵且复杂的在线分析设备, 并
且存在以小时为单位的时间滞后[1]. 因此, 有必要构

建 DXN 排放浓度软测量模型, 以实现在线实时

检测.
综上所述, 烟气 G3中的 DXN浓度与 MSWI

过程不同阶段的过程变量相关, 并且构建 DXN预

测模型的数据 (真输入−真输出)具有样本数量稀缺

与分布不均衡、输入特征维度高等特性. Bunsan等[54]

结合机理和经验, 利用台湾某焚烧厂 4年多的实际

过程数据, 结合相关分析、主成分分析和人工神经

网络, 从 23个易检测变量中选取 13个变量建立DXN

 
表 7    基准数据不同 VSG方法的对比统计结果

Table 7    Comparative statistical results of different VSG methods for benchmark data

数据集 方法 虚拟样本数量 η混合样本 
RMSE测试 ρ测试 

均值 方差 最优 (×10−3)均值 (×10−4)方差 (×10−3)最优 

A1

N-VSG 219 0.277 0 16.47 8.785 14.11 4.09 15.44 4.62

M-VSG 238 0.301 8 17.08 8.575 13.65 2.26 19.73 4.55

PSO-VSG 55 0.423 5 16.35 3.822 12.75 3.76 30.20 5.88

MP-VSG 165 0.264 1 14.03 4.525 12.93 6.04 9.93 7.19

MoHo-VSG 82 0.235 4 11.59 0.107 9.67 12.46 1.34 14.72

B1

N-VSG 176 0.294 5 24.38 10.541 21.96 13.87 17.96 14.25

M-VSG 281 0.310 0 25.33 12.786 20.12 12.63 56.11 14.12

PSO-VSG 36 0.331 7 26.11 17.710 20.38 1.69 71.20 8.23

MP-VSG 134 0.251 3 20.84 3.452 19.47 17.43 4.37 18.89

MoHo-VSG 20 0.207 6 18.05 0.062 17.84 169.26 1.57 178.69
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图 9    MSWI过程工艺流程图

Fig. 9    Flow chart of MSWI process
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软测量模型. Xiao等[55] 采用炉温、锅炉出口烟气温

度、烟气流量、  、HCL和颗粒物浓度等输入变

量, 建立基于支持向量机的 DXN排放浓度软测量

模型. 针对实际MSWI过程变量具有数百维且不同

程度地与 DXN产生、吸收和排放有关, 乔俊飞等[56]

提出多层特征选择方法. 但是, 以上方法均是通过

降低建模样本维度的方式构建软测量模型, 并未从

本质上解决建模样本稀少问题, 并且未被选择的特

征可能会造成信息损失. 因此, 本文采用 MoHo-
VSG用于解决 DXN排放浓度建模问题. 

4.3.2    数据描述

本文采用的工业数据源于北京某基于炉排炉

的MSWI电厂, 涵盖了 2012 ~ 2018年所记录的有

效 DXN排放浓度检测样本共 34个. 将原始数据经

过预处理后, 获得包含 119维输入和 1维输出的建

模样本. 由于原始样本数量较少, 将数据集划分为

训练集和验证集, 验证集同时也作为测试集, 将该

数据集记为 C. 

4.3.3    实验结果

zMTD

z1RF z2RF zRWNN

DXN数据基于多目标 PSO混合优化的 VSG
算法参数设定如表 8 所示 , 包括决策变量   、

 、  和  的最大/最小值.

在数据集 C上, 对本文方法进行仿真实验, 获
得非支配的 Pareto 前沿 —— DXN 排放浓度如

图 10所示. 由图 10可以看出, 当虚拟样本数量为

40时, 模型泛化性能较好, 其中候选虚拟样本数量

均为 918.

对非支配解进行分析. 非支配解的建模性能和

综合评价指标对比如图 11所示. 由图 11可以看出,

本文方法生成的虚拟样本在总体上可提高模型的泛

化性能; 而非支配解 4和 5的综合评价指标为负,

表明加入虚拟样本后, 建模性能没有得到提升, 反

而降低了. 由于测试集和验证集相同, 所构建的

RF模型表现相近, 但也存在一定差别. DXN数据

基于多目标 PSO混合优化获得的最优虚拟样本如

表 9所示, 表 9展示了 5个虚拟样本的前 7个输入

和 1个输出.

γextend

DXN数据面向 VSG的多目标 PSO混合优化

全局最优解如表 10所示. 由表 10可以看出, 超参

数  较小, 表明样本域扩展程度较小, 反映了

训练集与测试集的分布域较为相似. 17个训练样本

生成的虚拟样本最佳数量为 40, 混合样本构建的

RF模型在验证集和测试集上的表现相近, 其在测

试集上的平均 RMSE为 0.023 1, 比小样本建模提

升了 2.51%; 虚拟样本的综合评价指标大于 0, 但值

较小, 表明所生成的虚拟样本有效用但仍需改进. 

4.3.4    方法比较

本文MoHo-VSG与其他 VSG进行对比. 采用
 

表 8    DXN数据基于多目标 PSO混合优化的 VSG算法参数设定

Table 8    Parameter setting of VSG algorithm based on multi-objective PSO hybrid optimization for DXN data

参数 Pnum Niter Nrefresh K zMTD z1RF z2RF zRWNN 

数据 30 30 3 50 (0, 1) (1, 35) (2, 10) (3, 20)
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图 10    非支配解的 Pareto前沿 —— DXN排放浓度

Fig. 10    Pareto front of non-dominated solutions ——
DXN emission concentration
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图 11    非支配解的建模性能和综合评价指标对比

Fig. 11    Comparison of modeling performance indexes
and comprehensive evaluation indexes of

non-dominant solutions
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ρ

数据集 C生成虚拟样本, 将其与原始小样本混合构

建模型, 实验均重复 30次, DXN数据的不同 VSG

方法对比统计结果如表 11所示. 由表 11可以看出,

本文方法在虚拟样本数量最少情况下, 混合样本构

建的 RF模型具有更好的泛化性能, 其在测试集上

的 RMSE均值和方差较小, 表明本文方法在提升模

型预测性能和稳定性上具有优势. 但是, 在 30次重

复实验中, 本文方法最优 RMSE值不如 MP-VSG

方法. 另外, 本文方法生成的虚拟样本有较好的综

合评价指标 .

综上所述, 本文MoHo-VSG能够对 VSG过程

η

RMSE

RMSE

的超参数和虚拟样本的选择进行混合优化, 确保优

选并生成更为合理的虚拟样本, 能够有效地提高虚

拟样本的质量和确定其最佳数量. 针对不同的数据

集, 本文方法能进行自适应的域扩展, 并基于生成

的虚拟样本优化确定其最佳数量. 生成的虚拟样本

可明显提升模型泛化性能, 且具有较好的综合评价

值, 也能够提高小样本与全体数据的分布相似度 

值, 比其他 VSG方法具有优势. 在 2个基准数据集

上进行仿真实验, 当小样本数量为 20时, 生成的虚

拟样本最佳数量分别为 82和 20, 建模平均 

分别为 11.59和 18.05, 比小样本建模分别提升了

10.50% 和 21.73%, 建模所用样本与原始数据的分

布相似度分别改善了 29.25% 和 38.05%. 将本文方

法应用于 DXN排放浓度建模上, 17个训练样本生

成的虚拟样本最佳数量为 40, 模型在测试集上的平

均  为 0.023 1, 比小样本建模提升了 2.51%. 

5    结束语

针对工业过程回归建模时样本数量有限问题,
本文提出基于多目标 PSO混合优化的 VSG方法,
其创新性表现有以下 3点: 1)首次采用混合优化策

略对 VSG过程的超参数和样本选择过程进行同时

优化, 确保虚拟样本的合理性和有效性; 2)改进 CL-
PSO算法对 VSG过程进行多目标优化, 在确保模

型泛化性能的同时, 尽可能地降低虚拟样本数量,
这样既保证了虚拟样本的整体质量, 也确定了虚拟

样本的最佳数量; 3)提出新的面向虚拟样本质量的

 
表 9    DXN数据基于多目标 PSO混合优化获得的最优虚拟样本

Table 9    Optimal virtual samples obtained based on multi-objective PSO hybrid optimization for DXN data

Xvs yvs 

4.366 1.54 68.78 27.31 241.4 3.96 334.7 0.028 9

4.206 0 68.94 28.15 222.5 3.77 306.8 0.045 8

4.449 7.69 72.48 30.23 222.8 3.98 315.8 0.068 5

4.432 10.00 71.83 30.00 225.9 3.99 319.5 0.016 3

4.461 17.69 74.65 30.77 228.5 3.99 321.8 0.002 9

 
表 10    DXN数据面向 VSG的多目标 PSO混合优化

全局最优解

Table 10    DXN data for VSG-oriented multi-objective
PSO hybrid optimization global optimal solution

性能指标 最优解

γextend超参数 0.120 6

LF超参数 2

θleaf超参数 5

I超参数 15

虚拟样本数量 40

RMSE验证集的平均 0.023 1

ρ验证集的平均 10−54.41 × 

RMSE测试集的平均 0.023 8

ρ测试集的平均 10−53.18 × 

RMSE验证集, 小样本建模的 0.025 9

RMSE测试集, 小样本建模的 0.025 1

 
表 11    DXN数据的不同 VSG方法对比统计结果

Table 11    Comparative statistical results of different VSG methods based on DXN dataset

方法
虚拟样本

数量

RMSE测试集的 ρ测试集的 
均值 (×10−4)方差 最优 (×10−5)均值 方差 (×10−5)最优 

N-VSG 129 0.040 6 0.695 0.026 2 0.19 10−51.94 × 0.36

M-VSG 116 0.040 3 1.331 0.023 1 0.26 10−58.83 × 0.53

PSO-VSG 27 0.032 8 0.519 0.024 5 0.56 10−58.44 × 1.02

MP-VSG 68 0.037 7 1.208 0.021 8 1.04 10−75.16 × 1.78

MoHo-VSG 40 0.023 1 0.691 0.022 0 3.18 10−94.47 × 3.45
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综合评价指标和分布相似度指标, 用于度量虚拟样

本对建模性能的贡献度, 以及虚拟样本改善小样本

分布的效果. 通过基准数据和工业数据仿真实验,
验证了本文方法的有效性.

目前, 面向工业过程小样本数据回归建模的

VSG方法仍处于不断探索的阶段, 在如何确定样本

的期望分布、如何针对不同研究领域小样本数据的

特性从理论上确定虚拟样本最佳数量、如何提出更

好的虚拟样本评价指标以度量虚拟样本和实际数据

的差异等方向, 仍有待深入研究.
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