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1    

周光召先生在 1999 年 10 月说：“为什么本

世纪最重要的物理学发现又恰恰在德国的土

地上发生?”他归纳为三点：首先德国人非常

重视实验和实验数据的分析；第二个特点就

是德国有很强的数学传统；第三个是德国有

非常强的哲学传统. 次年《物理》杂志刊登该讲话时的题

目是《希望在中国产生诺贝尔奖获得者》. 光召之论比钱学森之问见

报早 6 年 

重视实验及评估, 数理结合, 冲破哲学陈见 



2    

2011 年 1 月 SCIENCE 主编 Alberts B.在短文

“《科学》杂志新设的一种教学奖”中，批评了

以往大学本科的科学教育，谈及亲历体会时说:
“既没有掌握对科学本质的真正理解，也没有

获得关于产生和评估科学证据及其解释的

任何经验，而这两点才是现代意义下‘科学教

育’最核心的要素.许多学校至今仍然一成不变

地保留着这种缺憾.”   （转引自葛惟昆教授的译文） 



1. 前言 
勒让德 - 高斯 创立的最小二乘法(LSM)，使残差平 
法 1805 发表 - 德 1809 发表(声称 1799 年始用) 

方和 RSS  ( residual sum of square)极小，LSM 是统计学发展中的

里程碑. [1] 直线拟合常用 LSM. LSM 的前提是高斯-马尔科夫

(G-M)假定：因变量 iy 具有独立、同分布的随机误差. [2] [3] 

我们已用反证法证明：测量多点散布数据作直线拟合，

散布数据拟合主要目的是为减小 iy 中随着 ix 不同而具

随机性的未定系统误差的影响，[4] 因此 G-M 假定常不满足.  
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附录 1：反证法：如因变量 iy 仅有总体标准差为y

的随机误差, 则不必测散布数据，只要集中在首尾两点 min max,x x 处

各测 2n 次, 这样即可使回归的因变量 iy 的标准差 ys 极小. 

首尾各半： 1 max min
max min

2
' 2 ( )

/ 2 ( )
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由拙作《基础物理实验教程》式(5.27)：n 组均布 LSM 拟合结果为  
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集中测首尾两点,斜率标准差 1bs 约为 LSM 的1 3 倍. 
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此外，LSM 令 2 2ˆ( )i i iRSS y y   ν 极小而使稳健性

（抗粗差性）变差；直线两端的 iy 的误差 ie 对斜率 1b 影响大，

因为 1 i ib y x x    .  

最小一乘法 
稳健性好，它以残差绝对值和 SAR (sum of absolute 

residuals)极小为依据， ˆi i iSAR v y y    ，也称最小绝

对值(和)法，缩写成 LAM. 由于 LAM 算法较复杂，它的出现虽
然比 LSM 约早 40 年，但直到 60 年前进入计算机时代才开始

被逐步推广. [1] 
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简化拟合法 
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由n 个数据点

求斜率 1 'b ，是前计算机时代国外早已使用的简化拟合法

（SFM）. [5]  

当 高 度 异常值 点 出 现在直 线 线 段端点 附 近 时，由
0

1 i ib y x x    const ，可看出该法稳健性可能优于 LSM.  
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剔除高度异常值 
先剔高度异常值再回归是理想的稳健方法，但回归时的

统计离群值判别是至今未能系统解决的问题. [6] 部分文献中，

先用全部 n 组数据求出回归直线方程 , 0, 1,ˆi n n n iy b b x  ，用最

大残差 , max
ˆi i ny y 与其标准差 ,y ni

s 之比 , ,max
ˆi i n y ni

G y y s 

作为的离群值判断用的统计量. [7]用G G cr,0.99 判据剔除“粗差”

后，常出现被剔除值的残差处于剩余 ( )n 1 组数回归直线残差
的“包含总体不少于 99.9%、概率为 99%的统计允许区间”内

（依 ISO 及 GB 标准[8]）， , - ,ˆ "( , ) *i i n y ny y k s  1 2 1max
0.999 0.99 , 

这说明此类判据往往有逻辑性瑕疵. [4] 
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对于理想模型为截距非零的、自由度不小
于 5 的直线拟合问题，我们提出技术综合方法（technical 

hybrid method,简称 THM），力图部分综合上述几种方法的特点.  

不 作 粗 差 剔 除 ， 仅 在 求 斜 率 时 适 度 降 低

, -1 , 1ˆi i i n y ni
k y y s   大的个别数据 iy 的权重，以达如下效果： 

a）稳健性显著优于 LSM 及 SFM，也优于 LAM； 

b）残差绝对值和、标准偏差近似与 LAM 相同； 

c）计算比 LAM 简单.  
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2. 技术综合法的思路简介 
第 1 步，综合 LSM 与 SFM 的特点，用基于 LSM 的加权拟

合求斜率，使 1 ib y  近似正比于 0.5
ix x .  

第 2 步，对个别 , -1 , 1i i i n y ni
k y y s    大于 2 ( )k 0.95,0.95‘

[8]的可能异常的值，降低一些权重，作第 2 轮加权拟合求出斜

率 1b 与截距初值 0b .  

第 3 步，固定 1b ，在
00 3 bb s 

 范围内用最小一乘判据求出

截距 0b 来.  
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3. 用蒙特卡洛法建稳健性判据 
新方法要有更普遍的适用性与稳健性，我们用蒙特卡洛

法（MCM）给出几种方法稳健性的定量统计比较判据.   

a）先构造 n 对误差为零、位于理想直线 i iy x t exp(1)

的点  ,i ix y t ，这里设 ix 等间隔， , 1 ,ix n i i n = 2    ,2,( + ) . ix

在一定区间内呈均匀分布时也能得出与下文类似的结论.  

b）建立 m 组n 1个均值为 0、总体标准差  0.01的正

态（或均匀）分布的随机数组 i je （ , , ,j m m 1 2   1000 ），

作为 n 个因变量中 n 1个 iy 的误差， i i i jy y e t . 
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剩余一个因变量的“粗差”取 e l max ，l 取 3~16 的正

整数，上限取 16 是因为直线拟合中若单个误差超出 14 时统

计离群值误判、漏判的概率极低.  

c）针对总体正态分布或均匀分布，l e  max 取 3~16 的

不同数， n 取 6~16 等不同点数，“粗差”点分别取在直线上

前半段的不同位置，分别用 LSM、LAM、THM 求出直线方程

0 1ˆi iy b b x  ，计算下列两类特征量各 m 组以作统计处理.  
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残差类特征量： 
标准偏差      2ˆ( ) ( 2)y i is y y n   ，  LSM 判据用 

残差绝对值均值 ˆ =i i iv y y n SAR n  ，LAM 判据用 

    （与 SAR 相比，SAR n 与 ys 等统计量有相近的量值） 

新增误差类特征量： 
误差绝对值均值  ˆi i ie y y n  t ，  稳健性判据用 

最大误差绝对值   ˆi i ie y y tM max .  稳健性判据用 

  



d）在 l 、 n 与“粗差”点位置相同时，用 m 组误差数据
分别计算残差、误差的特征量值，再得出两类统计量 

残差类统计量：m 组标准差的平均值 ( )y js ，         

m 组残差绝对值均值的平均值 i jv ； 

误差类统计量：m 组误差绝对值均值的平均值 i je ，  

m组最大误差绝对值的平均值 i je M .  

f）用上述误差统计量作比较时，采用比[4]中第 2.5 节教

学用判据更严的判据. 用 MCM 比较不同方法时，若误差类统
计量相对差大于 5%，则认为统计量小的方法稳健性优；若
相对差小于5%则认为两法统计量近似相等，稳健性基本相同.   
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附录 2: 
何定 5% ？ 

标 准 差 或 不确 定 度 分 量合 成 的 微 小分 量 判 据 中，

*
4

S S   
 

negligible max
1 1

6
  . 

 
         
   

， 
2 2

2 21 1  1 1+ 5.0%      1 1- 5.0%
3.125 3.203 . 

  相差超过 5%，等效于方和根合成时有不可忽略分量。 

 
 
 



4. 误差正态分布时三种直线拟
合方法稳健性的 MCM 比较 
对于主要误差源自总体正态， 
l e  max 取 3~16 的 14 种不同数， 
n 取 6~16 等不同点数， 

粗差点取直线前半段上的不同位置，共有 882 种组合.  

对每个组合分别用 LSM、LAM、THM 直线拟合，每个组合
计算 m=1000 次. 考虑到回归时通常要求自由度 n   2 5 ，
[4]汇总时只计算 n  7 的495 种组合. 两类统计量的相对比较值
的结果见表 1、表 2. 
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表 1A. 三种拟合法的误差类统计量比较 

误差统计量比较     -i ij je e
THM LAM

1    
S

-i ij je e
THM L M

1  

n 组合数 均值 >5%占 <-5%占 均值 >5%占 <-5%占 
6 42 -8.5% 7.1% 69% -56.6% 0% 100% 
7 56 -8.3% 3.6% 77% -55.3% 0% 93% 
8 56 -10.2% 5.4% 82% -57.8% 0% 95% 
9 70 -9.5% 1.4% 87% -53.5% 0% 93% 
10 70 -12.2% 0% 89% -55.2% 0% 93% 
11 84 -11.3% 0% 92% -52.5% 0% 93% 
12 84 -9.9% 0% 90% -53.0% 0% 93% 
13 98 -9.6% 0% 93% -49.8% 0% 93% 
14 98 -17.8% 0% 100% -42.6% 9% 88% 
15 112 -8.6% 0% 92% -48.7% 0% 93% 
16 112 -13.9% 0% 100% -48.7% 3.6% 92% 

6-16 882 -11.2% 1.0% 90.5% -51.2% 1.5% 92.6% 
均匀分布 120 组 n=15 -15.4% 0% 100% -35.2% 17% 78% 

对于误差统计量 i je 882 种组合 THM 比 LAM 平均小 11.2%，
LAM 明显大的组合数占 91%，明显小的组合数仅占 1%；THM 比
LSM 平均小 51%，LSM 明显大的占 93%，明显小的只占 1.5%.  
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表 1B. 三种拟合法的误差类统计量比较 
误差统计量比较      -i ij je eM MTHM LAM

1       -i ij je eM MTHM LSM
1   

n 组合数 均值 >5%占 <-5%占 均值 >5%占 <-5%占 
6 42 -9.4% 9.5% 69% -56.5% 0.0% 98% 
7 56 -10.2% 7.1% 75% -54.5% 0.0% 93% 
8 56 -12.2% 5.4% 82% -57.8% 0.0% 93% 
9 70 -12.1% 2.9% 86% -53.8% 0.0% 93% 
10 70 -14.2% 2.9% 89% -54.8% 0.0% 93% 
11 84 -14.5% 1.2% 92% -52.4% 0.0% 93% 
12 84 -12.4% 0.0% 92% -53.3% 0.0% 93% 
13 98 -12.2% 0.0% 94% -49.8% 0.0% 93% 
14 98 -24.4% 0.0% 100% -46.3% 7.1% 90% 
15 112 -12.1% 0.0% 94% -49.1% 0.0% 92% 
16 112 -19.0% 0.0% 100% -50.0% 0.0% 92% 

6-16 882 -14.5% 1.8% 90.7% -51.8% 0.8% 92.5% 
均匀分布 120 组 n=15 -21.5% 0% 100% -39.2% 15% 82% 

对于误差统计量 i je M ，882 种组合中 THM 比 LAM 平均小
14.5%,明显小的组合数占 91%,明显大的只占 1.8%；THM 比 LSM
平均小 52%，明显小的组合数占 92%，明显大的只占 0.8%.  
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误差统计量比较      -i ij je eM MTHM LAM
1       -i ij je eM MTHM LSM

1  

n 组合数 均值 >5%占 <-5%占 均值 >5%占 <-5%占 
                    15 正态分布 112 -12% 0% 94% -49% 0% 92% 
    n=15 均匀分布 112 组 -21.8% 0% 100% -43.4% 9% 88% 

表 1B 最后一行列出了 n=15 时 14 点误差呈  0.01的均
匀分布时的误差统计量. 因为非粗差点比正态分布密集，THM
的稳健性仍显著地优于 LSM，也较显著地优于 LAM，全部组
数的统计量比 LAM 至少小 9%. 总体误差近均匀分布时 LAM 的
稳健性一般明显优于 THM.   

结论：THM 稳健性优于 LAM， 
并显著地优于 LSM.  

 直线拟合的技术综合法(THM)   内部交流请勿外传                                                                             zhn-dmp@tsinghua.edu.cn;   xiaozg@....... 17／26



表 2. 三种拟合法的残差类统计量比较 

残差统计量比较     -i ij jv v
THM LAM

1     
S

-i ij jv v
THM L M

1  

n 组合数 均值 >5%占 <-5%占 均值 >5%占 <-5%占 
7~16 840 1.6% 0.0% 0.0% -13.7% 0.0% 86% 
残差统计量比较     ( ) ( ) -y j y js s

THM LAM
1      ( ) ( ) -y j y js s

THM LSM
1   

n 组合数 均值 >5%占 <-5%占 均值 >5%占 <-5%占 
7~16 840 0.31% 0.6% 0% 7.3% 54% 0.0% 

从表 2 可看出， i jv 是 LAM 极小. LAM 与 THM 两法之差
全部在±5%以内，说明其残差特征量近似相同。 

( )y js 是 LSM 极小，LAM 与 THM 两法之差有 835 个组合在
±5%以内，全部量的均值 0.31%.  

THM 保留了最小一乘的主要特征及优点. 
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    THM 反常情形的补充说明    
对各组合的千组随机数计算，统计量 ie M THM 比 LSM 大的

反常出现在 l e  max 接近 3 时。例如 n=14 且 3l  时，单侧异

常点位置有 7 种可能。在 7000 次回归中    i ij je e M MTHM LSM
1.05

并且 ie M 1.645 的情形仅占 1.1%，占 l  3 16 时 84000 次回

归的 0.08%。 3l  时  i je M THM
一般也小。例如异常点在第 4

点时，    i ij je e M MTHM LSM
1.05 出现时均有  i je M THM

1.96 ，说

明“反常”对 THM 的稳健性影响不大。 

    MCM 计算前对千组正态随机数按 2 分布及 t 分布作了
截尾筛选，截去了概率小于 0.5%或 1%的部分。进一步的研究

将增大 m 以优化 MCM 的收敛性，研究  i je M 的分布规律。 
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图 1.  n=12 时粗差分别在第 1~6 点位    i ij je e
LSM THM

的曲线 
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左图中横轴是

l e  max 的值，

n=12。图中 6 条曲线

表示粗差点分别在

第 1~6 点时的情形. 
从图可定性看出：粗

差点在一端时 THM

的 稳 健 性更突出

（最上两条）。 
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图 2.  n=12 时粗差分别在第 1~6 点位    i ij je e
LAM THM

的曲线 

 

98%
100%
102%
104%
106%
108%
110%
112%
114%
116%
118%
120%
122%

2 4 6 8 10 12 14

LA/TH：1
LA/TH：2
LA/TH：3
LA/TH：4
LA/TH：5
LA/TH：6

左图中 6 条
曲线表示粗差点
分别在第 1~6 点
时的情形. 从图
可定性看出： 

粗差点在一
端时 THM 的稳健
性更突出。 

LAM 也有一
定的稳健性.  

l 愈大稳健
性差别愈明显.  
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5. 实验教学中应用的案例 
用 最 小 偏 向 角 法 测 三 等 角 棱 镜 材 料 的 色 散 曲 线

2.4
0 1i in b b    ，当分光计游标分度为1’时，由一般方位角 、

最小偏方位角 t 的不确定度 'U  1.0 6 、 'U t 1. 64 ，可得 ZF1、

ZF2 玻璃折射率的扩展不确定度 nU   -4 6.7 10 . [2] 往往有百

分之几的同学会将方位角 t 错读 1 大格，粗差为 '30 ，对应 in

的偏差约 n ne U   3
max 5. 1 10 7.6 . 用 He 光谱较亮的 7 谱线

实验时，6 对数据 in 的误差取  -46.7 10  区间内均匀分布随机

数，最短波长处 in 的粗差取 × -35.0 10 （这时对直线影响最大）. 
对 MCM 算得的千组数据统计量，结果的相对值见下表.  
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表 3.  色散曲线 7 波长直线化拟合时，不同方法的稳健性比较  
  最小二乘 最小一乘 技术综合 

残差 iv  
特征值 

标准差 ys 的千组均值 ( )y js  100% 121.7% 127.7% 

绝对值均值 iv 的千组均值 i jv  134.0% 100% 102.4% 

误差 ie  
特征值 

绝对值均值 ie 的千组均值 i je  438% 130% 100% 

最大绝对值 e max 千组均值 i je M  494% 131% 100% 

最大绝对值 ne Umax 1.2 的比例 100% 12.6% 1.6% 

从上表最后一行可看出，即使某一角度错读了 30’，用稳
健性好的技术综合法拟合，在测量范围内仍然可得出合理色
散曲线，使预报值 in 的误差不大于 nU1.2 . 从上表也可看出：
虽然 THM 的残差特征量与 LAM 相差小于 5%，但误差特征量
反映的 THM“抗差”性较显著地优于 LAM，更是大大优于 LSM.  
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附录 3 表 4A. n =12 时 SFM(含逐差法)与 LSM 的稳健性比较 

统计量比较     i ij je e
SFM LSM

   i ij je eM MSFM LSM
 

异常值点位序号 =l 2.56,  3 16  =l 2.56,  3 16  
1 84.5% 81.8% 
2 95.1% 93.3% 
3 106.3% 108.0% 
4 116.3% 127.1% 

 5 123.1% 151.4% 
6 126.1% 174.7% 

平均 109% 122.7% 

n=12 时表 4A 中的计算结果表明，仅当粗差点靠近直线段
端部时，SFM 的稳健性才比 LSM 略好，但当粗差点不靠近端
部时，SFM 的稳健性比 LSM 更差.  
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表 4B.  n=12 时 SFM(含逐差法)与 LSM 的  ,1bU A 比较 

统计量比较     , ,1 1b bU UA ASFM LSM
    , ,1 1b bU UA ASFM LSM

 

异常值点位序号 =l e  max 2.58  =l e  max 6  
1 133% 140% 
2 131% 135% 
3 129% 131% 
4 130% 130% 
5 127% 127% 
6 129% 128% 

平均 130.1% 131.7% 
因自由度减半，SFM 的斜率 A 类不确定度比 LSM 平均大

30%，这也是 SFM 在国内外学术界极少被运用的主因之一.  
用 MCM 可证：n=8,m=214 时 SFM 的斜率 A 类不确定度比

LSM 平均大 180%；若直线过原点，逐差法将比 LSM 大 12 倍！ 
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哲学反思： 
计算机普及前，理论优位的科学哲学占主导地位，实验统计学追求

方法表述的公理化体系的完整性与普适性，因为误差分布特征难以研究
而只能讨论残差分布特征. 科学不一定首先看作是表征与观察世界的方
式，而更需重视科学能作为操作、介入世界的方式，即是一种作用于世

界的方式. [
郭贵春等，科学哲学的新进展，200801 科学版 ] 现代科技中，在根据目标任务而

界定的广域内，能用 MCM 来研究误差分布特征量、误差类统计量，得
出与概率相联系的直线拟合方法比较的相对结论.  
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