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摘要　为了提高近红外光谱快速检测烟草尼古丁含量的精度和稳定性，利用近红外光谱结合遗传算法 最小二乘

支持向量回归（ＧＡＬＳＳＶＲ）建立了回归预测模型。在ＬＳＳＶＲ模型建立过程中，采用遗传算法对ＬＳＳＶＲ参数进行

自动优化。相比于利用常规最小二乘支持向量机和遗传偏最小二乘法等建立的回归预测模型，ＧＡＬＳＳＶＲ法建立

的回归预测模型泛化能力更强，预测效果更好，验证集相关系数犚２ 为０．９７６６，预测均方根误差为０．１０６５。研究结

果表明，ＧＡＬＳＳＶＲ是一种快速准确的建模方法，为烟草尼古丁含量的近红外测定和近红外光谱数据的处理提供

了新的方法与途径。
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１　引　　言

烟草是一种重要的经济作物，其尼古丁含量是衡量烟草和卷烟质量的重要指标之一［１，２］。尼古丁对人

体产生毒副作用，最大的危害是吸食它会产生依赖性以至成瘾，其燃烧后大部分变成去甲烟碱亚硝胺，是一

种强烈的致癌物质。在烟草行业中，尼古丁是影响卷烟口感的主要因素之一，当某种烟叶中尼古丁含量较低

时，需要向烟叶中喷施一定量的尼古丁。因此，对烟草中尼古丁含量进行定量分析具有十分重要的实用价

值。但常规化学分析过程比较复杂，费时、费力、成本高。近红外（ＮＩＲ）光谱法因其快速、简便、低成本、非破

０２１２０１１
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坏性和多组分同时测定等优点受到人们的重视，在烟草成分分析中得到越来越广泛的应用［３～５］。

应用近红外光谱分析技术的关键是建立稳健的定标模型。近红外光谱分析中常用的定标方法有多元线

性回归、主成分回归和偏最小二乘回归，这几种算法适用于线性和近似线性的数据处理，但对非线性数据的

建模能力较弱。人工神经网络处理非线性数据具有一定优势，但训练中容易出现“过拟合”现象，导致拟合结

果较好，而泛化能力弱。支持向量机（ＳＶＭ）是在高维特征空间使用线性函数来假设空间的学习系统，通过

最优化理论的学习算法训练，已经成功用于解决非线性函数的逼近问题。在烟草尼古丁含量的近红外光谱

分析中，光谱参数和尼古丁的化学值存在一定的非线性关系。本文采用的最小二乘支持向量回归（ＬＳＳＶＲ）

是在经典ＳＶＭ基础上的改进，是解决多元建模的一种快速求解方法，具有全局最优及更好的泛化能力
［６，７］。

目前，ＬＳＳＶＲ参数大多凭经验选取，无法获得最佳的函数逼近效果
［８］。为了能够自动地获得最佳的ＬＳＳＶＲ

参数，本文研究基于自适应遗传算法的ＬＳＳＶＲ（ＧＡＬＳＳＶＲ）参数优选方法，从而确保ＬＳＳＶＲ参数选择的

准确性，以提高烟草尼古丁含量模型的预测精度，同时与遗传最小二乘法和常规ＬＳＳＶＲ法相比较，评价模

型优劣。

２　材料和方法

２．１　仪器设备及光谱采样方法

图１ 烟草样本的近红外光谱图

Ｆｉｇ．１ Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｏｂａｃｃｏｓａｍｐｌｅｓ

试验用烟叶为某烟厂提供，均产于２００９年，共１１０

个样本。从中随机选取７５个作为训练集，余下的３５个

作为验证集，然后将它们分别编号后置于４℃冰柜中贮

藏。光谱采集试验在温度稳定的试验室内（温度控制为

２５℃）进行。试验前，将冰柜中取出的烟叶置于试验室

中１２ｈ，以使烟叶整体温度与环境温度达到一致。试验

时，将烟叶样本放于样品杯中，采用 ＡｎｔａｒｉｓⅡ近红外光

谱仪（美国ＴｈｅｒｍｏＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃ公司）进行光谱扫描，扫描

波数范围为１００００～４０００ｃｍ
－１，扫描次数３２次，分辨率

４ｃｍ－１。样本采集完一次后倒出样品杯再重新倒入，重

复采集三次，取三次的平均光谱作为整个样本的原始光

谱。图１为训练集烟样的近红外光谱原始图。烟叶样品

采用ＡＡ３连续流动分析仪（德国ＢＲＡＮＬＵＥＢＢＥ公司）测定其尼古丁含量，方法参考ＩＳＯ１５１５２２００５
［９］。

２．２　遗传 最小二乘支持向量回归

支持向量机具有完备的统计学习理论基础和很强的学习性能，可用于小样本问题的学习，计算速度快，

预测能力强。ＬＳＳＶＲ方法采用最小二乘线性系统作为损失函数，将标准ＳＶＭ 中的不等式约束改成等式约

束，并把经验风险由误差的一范数改为二范数，求解二次优化的问题就转化成了求解一次线性方程组问题，

它能够进行线性和非线性的多元建模，并且降低计算的复杂性，提高了算法收敛速度［１０］。由于径向基

（ＲＢＦ）核函数作为非线性函数能够减少训练过程中计算的复杂性，本文选择 ＲＢＦ核函数进行ＬＳＳＶＲ

计算。

如何确定ＬＳＳＶＲ模型中的正则化参数γ和核函数参数σ
２，一直是提高最小二乘ＳＶＭ学习和泛化能力

的主要研究问题之一。目前许多学者做了这方面的研究，这些研究将调整超参数方法归纳为两类，分别为基

于分析的方法和基于启发式的搜索方法。第一类方法通过推广误差的梯度来确定参数，但不能保证搜索方

向为推广性能度量的最优值。本研究采用现代启发式算法中的遗传算法优选ＬＳＳＶＲ参数
［１１，１２］，实现过程

如图２所示。遗传算法能解决传统搜索方法难以解决的复杂的非线性问题，不需要目标函数明确的数学方

程和倒数表达式，是一种全局寻优算法，避免了传统算法易陷入局部最优解，寻优效率高。具体步骤如下：

１）选定ＬＳＳＶＲ的训练样本和校验样本，设定正则化参数ｌｇγ的选择范围为１～１０，ＲＢＦ核函数参数

ｌｇσ
２的范围为０～６，从而产生ＬＳＳＶＲ参数初始群；

２）设定基因交换概率０．８，变异概率０．０１，群体规模３０，遗传迭代次数１００；

０２１２０１２
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图２ ＧＡＬＳＳＶＲ参数优选流程图

Ｆｉｇ．２ ＦｌｏｗｃｈａｒｔｆｏｒＧＡＬＳＳＶＲｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

３）进行ＬＳＳＶＲ训练；

４）计算遗传算法适应度函数值犳＝
∑
犖

犻＝１

′狔犻－狔犻

狔犻

犖
×１００％，式中犖表示训练样本数，′狔犻表示第犻个样本

的实测值，狔犻表示第犻个样本的预测值；

５）根据计算ＧＡ适应度，对群体进行选择、变异、交叉操作，产生下一代参数群体；

６）若满足ＧＡ训练停止条件（训练误差小于等于０．００１或达到迭代次数）则停止训练，跳转７），否则转

向３）；

７）结束遗传训练，得到最终的ＬＳＳＶＲ参数向量，建立ＧＡＬＳＳＶＲ模型。

３　结果与分析

３．１　光谱数据预处理

控制光谱采集在相同的条件下进行，样品的装样厚度、装样的紧密性和颗粒均匀度等都力求一致，但在

采集近红外光谱时，有许多高频随机噪声、基线漂移、样本颗粒大小和光散射等噪声信息夹入［１３］。这将干扰

近红外光谱与样品内有效成分含量间的关系，并直接影响所建立模型的可靠性和稳定性。为消除光谱数据

中夹入的噪声信息，首先采用ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ平滑法，平滑点数取为５，用于消除光谱曲线中的高频成分，保

留有用的低频信息，然后进行多元散射校正（ＭＳＣ）处理，以降低烟叶样本的散射作用对光谱数据造成的影

响。从图１可以看出，在１００００～８０００ｃｍ
－１区间内曲线平滑，吸光度变化不大，在４５００～４０００ｃｍ

－１区间存

０２１２０１３
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在较强的末端吸收。为提高测量数据的信噪比，选取８０００～４５００ｃｍ
－１的光谱数据作为下一步建模数据的

输入。

３．２　犌犃犔犛犛犞犚参数优化与建模

ＬＳＳＶＲ建模中需确定正则化参数γ和核函数参数σ
２。γ为ＲＢＦ核函数的正则化参数，决定了结构风

险最小化和经验风险最小化之间的平衡，对模型非常重要。σ
２ 则控制函数回归误差，并且直接影响初始的

特征值和特征向量。σ
２ 过小会导致大量回归量的产生，并且最终导致过拟合。相反，σ

２ 过大会导致回归量

的减少，模型过于简单，从而影响预测精度。此外，σ
２ 还关系到ＬＳＳＶＲ模型对输入变量噪声的灵敏度。合

理选择参数能够解决“欠学习”和“过学习”的问题，同时，能够使机器学习的泛化能力提高。由于遗传搜索过

程具有较强的随机性，为了防止算法运行过程中随机性对结果的影响，研究采用多次运算相比较，选择预测

性能最好的模型，结果如表１所示。

表１ 各次ＧＡＬＳＳＶＲ建模的结果

Ｔａｂｌｅ１ ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＧＡＬＳＳＶＲｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｍｏｄｅｌｆｏｒｅａｃｈｏｐｅｒａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｄｕｒｅ

Ｎｏ． γ σ
２

犚２ｆｏｒ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ
ＲＭＳＥ

犚２ｆｏｒ

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ
ＲＭＳＥＰ

１ ６９．５２ ５．５７ ０．９８３７ ０．０８２１ ０．９７６６ ０．１０６５

２ ５８．４５ ６．８３ ０．９８０２ ０．０８９６ ０．９７０７ ０．１１６１

３ ８７．２２ ３．５４ ０．９７９５ ０．０９１０ ０．９６８１ ０．１２０５

４ ６３．５８ ６．２７ ０．９８１０ ０．０８８４ ０．９７５４ ０．１０９２

５ ７１．２３ ５．０８ ０．９７８８ ０．０９２７ ０．９６７２ ０．１２１５

图３ 烟草尼古丁测量值与近红外预测值散点图

Ｆｉｇ．３ ＲｅｆｅｒｅｎｃｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｖｅｒｓｕｓＮＩＲ

ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｆｏｒｎｉｃｏｔｉｎｅ

　　研究以相关系数（犚
２）、交叉验证的均方根误差

（ＲＭＳＥ）和预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）评价ＧＡＬＳＳＶＲ

模型的稳健性和预测性能。经遗传训练后，最优的ＧＡ

ＬＳＳＶＲ模型中正则化参数γ为６９．５２，核函数参数σ
２ 为

５．５７。烟草尼古丁含量的ＧＡＬＳＳＶＲ评价模型的结果

如图３所示。训练集样本预测值与实测值之间的相关系

数为０．９８３７，交叉验证的均方根误差为０．０８２１；验证集

样本预测值与实测值之间的相关系数为０．９７６６，预测均

方根误差为０．１０６５。

３．３　多元校正方法结果比较

ＬＳＳＶＲ算法中，采用人工多次搜索人为选取正则化

参数和核函数参数，以同样的光谱数据和参考值，根据误

差结果选择最优的参数，正则化参数γ为９０．８３，核函数

参数σ
２ 为６．５５。以同样的光谱数据和参考值，采用遗传偏最小二乘法（ＧＡＰＬＳ）建立烟草尼古丁的近红外

光谱定标模型并进行优化，运行５次所得模型结果变化很小，模型主因子数均为６，其中最好模型的验证集

样本验证值与实测值之间的相关系数为０．９１１３，预测均方根误差为０．２０５８。三种方法模型结果如表２所

示，可明显看出ＧＡＬＳＳＶＲ的效果最好，优于传统ＬＳＳＶＲ、ＧＡＰＬＳ等算法。

表２ 烟草尼古丁模型的多元校正方法比较

Ｔａｂｌｅ２ Ｒｅｓｕｌｔａｎｄｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｎｉｃｏｔｉｎｅｍｏｄｅｌｕｓｉｎｇｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｓ

Ｍｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄ
Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ

犚２ ＲＭＳＥ

Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ

犚２ ＲＭＳＥＰ

ＧＡＬＳＳＶＲ ０．９８３７　 ０．０８２１　　 ０．９７６６　 ０．１０６５　　

ＴｒａｄｉｔｉｏｎａｌＬＳＳＶＲ ０．９６９６　 ０．１１２０　　 ０．９４３２　 ０．１５６３　　

ＧＡＰＬＳ ０．９３９１　 ０．１５８７　　 ０．９１１３　 ０．２０５８　　

０２１２０１４
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　　相比于以经验人工选择ＬＳＳＶＲ的模型参数，全局搜索的遗传算法选取的正则化参数和核函数参数建

立的ＬＳＳＶＲ模型取得了较好的结果，预测精度和泛化能力均有所提高。可见，ＧＡＬＳＳＶＲ是一种行之有效

的非线性多元校正方法。ＳＶＭ学习算法是基于结构风险最小化准则，能同时兼顾经验风险和置信范围，在

样本有限的情况下，取得实际风险的最小值。烟草中尼古丁含量和光谱数据之间存在一定的非线性关系，因

此ＧＡＰＬＳ法建模结果不理想。

４　结　　论

利用遗传算法全局寻优的功能，对ＬＳＳＶＲ算法参数进行寻优，构建基于ＧＡＬＳＳＶＲ算法的烟草尼古

丁含量的预测模型。训练集样本预测值与实测值之间的相关系数为０．９８３７，交叉验证的均方根误差为

０．０８２１；验证集样本预测值与实测值之间的相关系数为０．９７６６，预测均方根误差为０．１０６５。相比于

ＬＳＳＶＲ、ＧＡＰＬＳ等多元校正模型，ＧＡＬＳＳＶＲ模型对烟草尼古丁含量的近红外光谱分析预测能力更强，既

提高了预测精度，又降低了预测差错率。因此，在近红外光谱分析中采用ＧＡＬＳＳＶＲ算法，既可以处理非

线性问题、抑止过拟合现象，又能自动优化参数，建立的数学模型更为可靠，得到的结果更为准确。
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