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摘      要：为了探索利用代谢组学方法预测高水平男子中短距离游泳成绩的可能性。第 15 届亚

运会赛前 1 个月，每周 1 次，利用基于核磁共振(NMR)的代谢组学方法对 18 名准备参加亚运会的

男子运动员晨尿进行分析，然后采用有监督的模式识别方法——Fisher 逐步判别分析法，根据从

一维核磁共振氢谱获取的标准化数据，建立高水平男子中短距离游泳成绩预测代谢组学模型。结

果显示：模型的预测性能检验结果，对比赛中奖牌选手(进入前 3 名)与非奖牌选手(未进入前 3 名)、
决赛选手(进入前 8 名)与非决赛选手(未进入前 8 名)的样本预测准确率可达到 90%以上。初步证明

了利用代谢组学模型预测高水平男子中短距离游泳比赛成绩的可行性。 
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Abstract: In order to probe into the possibility to predict the performances of high performance male medium and 

long distance swimmers by utilizing metabonomical methods, the authors analyzed the morning urine of 18 male 

swimmers preparing for participating in the Asian Games once a week, 1 month before the 15th Asian Games, by 

utilizing metabonomical methods based on nuclear magnetic resonance (NMR), then established metabonomical 

models for predicting the performances of high performance male medium and long distance swimmer based on 

standardized data obtained from the one dimensional NMR spectrum of hydrogen by using a monitored mode iden-

tification method – the gradual discriminant analysis method created by Fisher, and revealed the following test result 

of the prediction performance of the models: the sample prediction accuracy rates of the medalists (top 3), non 

medalists (beyond top 3), finalists (top 8) and non finalists (beyond top 8) were up to 90%, which preliminarily 

proved the feasibility to predict the competition performances of high performance male medium and long distance 

swimmers by utilizing metabonomical methods. 
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运动成绩是运动员竞技能力的体现，除了技术、

战术等要求外，与运动员身体机能水平有密切的关系。

因此，运用某些生理生化指标来预测运动成绩，已逐

渐应用于体育科学研究和运动训练中[1]。例如，根据运

动员的最大摄氧量来预测中长跑的运动成绩，根据两

级负荷运动后血乳酸值和跑速来预测 400 m 跑的运动

成绩；根据尿肌酐排泄量来预测举重成绩等，都有相

应的文献报道[1]。这些指标部分反映了运动员的机能状

态，确实与运动员的运动成绩相关。然而，这类文献

的研究结果几乎都不是来源于优秀运动员群体。
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Myburgh[2]曾指出，在水平相对接近的一流运动员(elite 

athletes)中，甚至二流运动员(sub-elite athletes)群体中，

这些指标并不足以用来预测运动员的运动成绩。以最

大吸氧量(VO2max)为例，虽然至今仍然被认为是评价运

动员耐力水平的最佳指标[3]，但是众多的研究结果显

示，在训练良好的中长跑优秀运动员群体中，运动成

绩与 VO2max 的相关系数较低[4-6]；Abe 等[7]的研究显示即

使是日本的二流中长跑青年运动员，运动成绩与 VO2max

相关系数也仅仅是 0.39。因此，有识之士早已指出，优

秀运动员的运动成绩并不是由单因素或少数几个生理、

生化指标所决定的，只有多学科交差、整体的生物学方

法才可能对优秀运动员的运动成绩进行预测[2，8]。 

代谢组学是一种基于整体思路的科研方法，它试

图通过测量样本中所有的代谢产物来反映生物体对不

同刺激的反应[9]。与传统生物学将生命现象与少数几个

生物学指标进行相关研究的方法相反，代谢组学利用

整体的分析方法对生命系统进行研究[10]。李江华等[11]

曾经利用基于核磁共振(NMR)的代谢组学方法对参加 15

届亚洲运动会的游泳运动员进行了研究，通过无监督的

模式识别方法——主成分分析，证明了运动员尿液中包

含了运动员竞技水平的信息。本研究进一步采用有监督

的模式识别方法——Fisher 逐步判别分析法，利用从一

维核磁共振氢谱获取的标准化数据，探索利用代谢组学

方法预测高水平男子中短距离游泳成绩的可能性。 

 

1  研究对象与方法 

1.1  对象 

参加多哈亚洲运动会的 18 名男游泳运动员，分别

参与了 4 种不同游泳姿势和 3 种不同距离游泳项目的

比赛：蛙泳(50、100、200 m)、仰泳(50、100、200 m)、

自由泳(50、100、200 m)、蝶泳(50、100、200 m)和混

合泳(200 m)。进入决赛的项目包括蛙泳(50 m)、仰泳

(50、100、200 m)、自由泳(100、200 m)、蝶泳(50、100 

m)，其中 7 人进入了前 8 名，4 人进入了前 3 名(其中

2 人次获得金牌 2 枚，3 人次获得银牌 4 枚，2 人次获

得铜牌 2 枚)。本研究将运动员按亚运会的比赛成绩分

为决赛组(进入前 8 名)和非决赛组(未进入前 8 名)、奖

牌组(进入前 3 名)和非奖牌组(未进入前 3 名)。 

1.2  样品收集和处理 

亚运会赛前 1 个月内，每周 1 次，连续收集运动

员晨尿 3 次。18 名参与实验的运动员中，有 1 名运动

员只收集到 1 次尿液，3 名运动员收集了 2 次，其余

14 名运动员收集 3 次。尿液收集后，10 mL 离心管分

装，-20℃保存，直至进行核磁共振信号采集[11]。 

1.3  一维核磁共振氢谱 

尿液样品于室温下解冻，每个样品取 400 μL，加

入 200 μL 磷酸缓冲液(pH7.4，0.2 mol/L NaH2PO4 和 0.8 

mol/L Na2HPO4），质量分数 10%重水(D2O，锁场)，质

量分数 0.05%TSP(内标)。静置 10 min，再于 13 000 g

离心 10 min，取上清，用 Bruker DRX500 型超导傅立

叶变换核磁共振(NMR)仪在 500.13 MHz 共振频率下测

量。经过傅立叶变换，手动相位和基线校正，以 TSP

共振峰为参考调零，得到一维氢谱。 

1.4  数据处理 

为了消除核磁共振采集信号过程中压水峰所造成

的影响，去除了水峰和尿素峰附近 6.2~4.6 区段。然后

对 10~0.2 区段进行分段积分，每段为 0.02，结果从每

张氢谱获得了 409 个相应的积分数据。在建立数学模

型之前，每段的积分数据相对于每张氢谱进行了标准

化处理，计算公式如下： 

*
ikx =xik/∑

=

n

i
ikx

1
 

式中，xik 为第 k 个样本，i 区段的原始积分数据； *
ikx 为

标准化以后的数据。 

1.5  数学模型的建立 

    利用从一维核磁共振氢谱获取的标准化数据，采

用有监督的模式识别方法——Fisher 逐步判别分析，

建立中短距离男子游泳成绩预测数学模型。模型预测

的准确性与可靠性分别用两种方法进行检验。第 1 种

是“留一法”，即每次留 1 个样本做为未知样本(预测

集)，其它样本做为“训练集”建模，待模型建好后，

再把该未知样本的数据输入，让计算机自动识别该样

本的类别，有 n 个样本，则此过程重复 n 次，保证每

个样本的类别都是计算机预测出来的。第 2 种是“独

立检验法，即将每一类别的所有实验对象平均分成两

半，其中来自一半实验对象的样本做为训练集，计算

机经过训练之后，对来自另一半实验对象的样本类别

进行预测。 

1.6  主要仪器与软件 

信号采集使用德国 Bruker 公司 ARX-500 型 NMR

波谱仪，NMR 波谱处理使用 MestReC4.9.9.6，数据处

理及数学建模使用 SPSS11.0。 

 

2  结果 

2.1  Fisher 线性判别分析 

Fisher 判别分析方法的基本思想是投影，即将 K
类 p 维投影到某个方向，使得不同类别间的样本距离

最大，相同类别中的样本各自的距离最小，也即采用

方差分析的方法判断分类[12]。根据 SPSS 输出的 Fisher

线性判别函数(Fisher’s linear discriminant functions)做
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图，投影效果如图 1 所示。从图 1a 可以看出，投影取

得了良好的效果，比赛中进入了前 8 名的选手(决赛选

手，finalists)和没有进入前 8 名的选手(非决赛组）的

样本被明确地分开了，同时相同类别中的样本则出现

了聚集；图 1b 的效果虽然相对稍差，但比赛中进入了

前 3 名的运动员(奖牌组)和没有进入前 3 名的运动员

(非奖牌组)的样本还是出现了明显的距离。至此，对

于任一个样本 X，判断其属于哪个总体(类别)，可以按

马氏距离最近准则对 X 进行判别分类。如图 1a 所示，

图 1a 中只有决赛选手与非决赛选手两个类别，首先计

算样本 X 到决赛选手样本总体的马氏距离 2
1d (X，G1)，

然后计算样本 X 到非决赛选手样本总体的马氏距离
2
2d (X，G1)，通过比较 2

1d 与 2
2d 的大小，把样本 X 判归

距离较小的那个类别。图 1b 中样本类别的判别分析过

程与此一致。 

 

 

 

图 1  Fisher 线性判别函数投影效果图 

 

2.2  预测结果及模型的预测性能检验 

用 Fisher 判别分析法确立模型后，计算机的初始

识别正确率达到了百分之百，其中 19 个决赛选手样本

与 30 个非决赛选手样本、11 个奖牌选手样本与 38 个

非奖牌选手样本全部被正确识别。同样，在“留一法”

检验中，计算机也正确地预测了所有样本的类别。在

用“独立检验法”检验时，也只有 3 个非决赛选手的

样本和 1 个奖牌选手的样本的类别被计算机预测错

误，其中 91.5%的待测样本预测正确。 

 

3  讨论 

3.1  用代谢组学方法预测优秀运动员运动成绩的可行性 

代谢组学(metabonomics)是继基因组学、转录组学

和蛋白质组学之后新近发展起来的一门学科，是系统

生物学的重要组成部分[13]，相对于基因组学和蛋白质

组学，在人体研究中，代谢组学，尤其是以尿液为样

本的基于核磁共振(NMR)的代谢组学研究有其独特的

魅力，也正是由于代谢组学研究方法的优越性，为建

立高水平中短距离男子游泳成绩预测模型奠定了方法

学基础。 

(1)时效性。基因组学和蛋白质组学分别从基因和

蛋白质层面探寻生命的活动，但是基因组的变化不一

定能够得到表达，某些蛋白的浓度变化也可能因为这

个蛋白不具备活性，而对系统没有产生影响。并且由

于基因或蛋白的功能补偿作用，某个基因或蛋白的变

化会由于其它基因或蛋白的变化而得到补偿，最后反

应的净结果为零，而小分子的产生和代谢才是这一系

列事件的最终结果[14]。因此有人认为，基因组学和蛋

白质组学告诉你什么可能会发生，而代谢组学则告诉

你什么确实发生了[15]。 

(2)整体性。首先人体是由细胞构成的，细胞的任

何活动都会伴随相应的代谢反应，产生相应的小分子代

谢产物。其次，人类的整体代谢活动应该包括人体本身

的代谢、寄生菌群的代谢、两者的共代谢以及两者代谢

物质交换引起的变化[16-17]，建立这些生命活动的相互联

系才可能完成所谓“系统水平的认识”。尿液的代谢包

含了人体内每一个细胞的代谢信息(包括宿主和菌群)，

也包含了宿主和菌群代谢活动的相互作用[16-17]。因此，

以尿液为研究对象的代谢组学研究能够从整体的角度

反映人体这一复杂系统的状况。 

(3)灵敏性。代谢产物作为生物系统的生理终端，

对生理信号具有放大作用[18]。人体内各种代谢变化快

速而又协调，几乎都由酶催化或参与调节[19]，酶具有

巨大的催化能力，因此，人体内各种代谢反应中，任

何微小的生理调节，都会引起代谢产物的剧烈变化[20]。

所以代谢组学方法相对其他研究方法来说，具有高度

的灵敏性。 

3.2  模式识别方法与模型预测性能检验 
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模式识别方法可分为有监督方法和无监督方法[21]。

有监督的方法需要有一训练集，例如对于两类的情况，

在训练集中，有一些样本属于 A 类，另外一些样本属

于 B 类，然后教给计算机，计算机经过训练之后则可

识别未知样本，因此被广泛地用来建立各种预测模型。

并且由于“训练集”的存在，有监督的模式识别方法

往往更具有实用性和更高的预测精度。本文采用有监

督的模式识别方法——Fisher 逐步判别分析，建立了

中短距离男子游泳成绩预测代谢组学模型，并使用不

同的交差验证(cross validation，CV)方法对模型的预测

性能进行了检验。 

在“留一法”验证中，所有样本的类别都得到了

正确的预测，即使用最严苛模型预测性能检验方法“独

立检验法”，进行检验时，待测样本预测正确率还是达

到了 91.5%。CV 是著名统计学家 Seynour Geisser 提出

来的数学模型预测性能检验方法，这一方法的推出，

对于科研建模工作者来说，无疑具有里程碑式的意义。

尤其是当样本量较小，而进一步收集样本又很难，或

者根本不可能的情况下，CV 能够很好地对模型预测性

能进行检验。其核心思想是将测试的样本人为地分为

“训练集”和“预测集”，其中“训练集”用来训练建

模，“预测集”则用来检验所建模型的预测能力。验证

结果表明用 Fisher 逐步判别分析法建立的预测模型的

预测性能良好，初步证明了利用代谢组学方法预测高

水平男子中短距离游泳比赛成绩的可行性。 
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