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摘要　针对随机森林(RF)在高维空间特征选择过程中计算繁琐和内存开销大、分类准确率低等问题,提出了基于

二分搜索(BS)结合修剪随机森林(RFP)的特征选择算法(BSRFP);该算法首先根据纯度基尼指数获取特征重要性

评分,删除重要性评分较低的特征,然后利用BS算法结合基分类器差异性的修剪技术得到最优特征子集和最高分

类准确率的分类器;为了验证算法的有效性,构建卷烟质量识别模型并与其他方法进行比较.结果表明:BS算法

简化了特征搜索过程,RFP算法缩减了RF算法的规模;RFP算法的分类准确率可达９６．４７％;BSRFP算法选择出

的特征相关性更强,对卷烟质量识别具有更高的准确度.
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１　引　　言
近红外光谱分析技术是一种简单、高效、低成本的物理测量技术,已广泛应用于化工、制药、农业、烟草等

领域[１Ｇ４].近红外光谱包含了大量反映样品特征的信息,可用于物质的定量和定性分析[５].但近红外光谱数

据的高维、高噪特点使得全光谱建模分析计算过程异常繁琐,且样本的分类准确率较低[６].因此,如何从近

红外光谱中筛选与分类相关的特征尤为重要.
随机森林(RF)算法是一种基于分类回归树(CART)的集成学习算法,它可综合各决策树的投票情况对

样本类别进行判定,同时还可对属性的重要性进行度量,广泛应用于高维特征选择和分类研究中[７Ｇ８].杨珺

雯等[９]基于RF后向特征消除(RFＧRFE)法计算了特征的重要性,并对特征进行排序,通过与支持向量机

(SVM)对比,证明了RF分类器是一种较好的高维光谱数据分类器.姚登举等[１０]提出了一种基于RF的封

装式特征选择(RFFS)算法,该算法在特征数量不是非常大的情况下具有较高的分类准确率.许勇刚等[１１]

基于分类间隔加权对RF进行修剪,减小了RF的规模,避免了因存储过多的基分类器而开销大量内存的问

题,提高了分类准确率.虽然上述方法均取得了一定效果,但在消除低重要性分值的特征时,均采用了逐一

删除评分最低的特征的方法,并且在高维空间中未将特征选择与RF修剪过程进行有效结合,从而未从根本

上对算法的计算成本进行有效控制.
针对上述问题,本文提出了一种结合二分搜索(BS)算法和修剪随机森林(RFP)算法的特征选择算

法———BSRFP算法.该算法首先采用纯度基尼指数对特征变量的重要性进行评分,删除评分较低的特征,
然后结合BS算法和RFP算法搜索最优特征子集,以获得最优特征子集及其对应的RFP模型,解决了高维

空间中特征选择计算成本高、模型分类准确率低等问题.

２　算　　法
２．１　RF算法

RF算法是由Breiman提出的基于多个CART的集成学习算法[１２Ｇ１３],该算法利用Bootstrap重采样法生

成训练集,根据基尼指数最小原则对属性进行度量,逐步建立CART,然后综合各决策树的投票情况判别样

本的类别归属.同时,将未在训练集中出现的样本作为“袋外数据”来预测算法的准确度.RF算法可以对

属性的重要性进行度量,并根据投票机制确定样本的类别.
基尼指数是一种基于杂度的属性分裂方法.杂度与可获取的有用信息呈负相关.杂度越小,变量的离

散程度越差,得到的信息量越大[１４Ｇ１５].杂度基尼指数G 的计算公式[１４]为

G a( ) ＝１－∑
c

i＝１
p２

i, (１)

式中c为样本类别数,pi 为特征f 中属性a 对应的样本属于类别Ci(Ci 表示第i类,i＝１,２,,c)的概率.

２．２　纯度基尼指数

由于杂度基尼指数与可用信息呈负相关,因此,为了更直观地体现特征项对分类效果的影响,本研究采

用纯度基尼指数将纯度与可获得的有用信息转换为正相关,即

Gpuritya( ) ＝∑
c

i＝１
p２

i. (２)

　　特征f 的纯度基尼指数为

G f( ) ＝∑
K

l＝１

nl

NGpurityal( ) , (３)

式中N 为样本数,K 为某属性a 的类别个数,al 为某特定类别的属性,nl 为某特定类别属性对应的样本数.
特征的纯度越大,表明该特征对样本的识别能力越强.特征的重要性评分为

Sv( ) ＝
１
m′∑

m′

u＝１
G fuv( ) , (４)

式中m′为RF中训练集的个数;G fuv( ) 为第u 个训练集中第v 维特征的向量纯度,v＝１,２,,k,k 为样本

的维度.
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将特征重要性集合中的元素降序排列,设置阈值α,删除特征重要性评分低于α 的特征,获得与样本识

别具有一定相关性的特征集合.

２．３　RFP算法

RF算法在执行过程中,基分类器的存储和投票耗费大量的计算成本,尤其是内存开销[１６].由此本研究

提出了基分类器间相似度差异性的修剪方法,删除相似的基分类器,构造具有较强差异性的基分类器集合.

RFP算法和步骤如下:

１)采用Bagging策略生成RF训练模型.根据RF算法对样本的分类结果,构造n×m 型基分类器相

似度差异性矩阵Snm＝
s１１  s１m
⋮ ⋮

sn１  snm

é

ë

ê
ê
êê

ù

û

ú
ú
úú

,snm为在第m 个决策树中与第n 个样本被分到同一个叶节点的样本

数.矩阵Snm的每一列代表某个决策树对样本的分类效果.

２)将基分类器相似度差异性矩阵改为列向量的形式S＝ S１,S２,,Sm( ).此时,基分类器相似度差异

性度量转化为列向量之间差异性度量.采用欧氏距离法计算各列向量之间的距离Dxy＝ ∑
n

d＝１
sdx－sdy( )２,

其中x＝１,２,,m－１;y＝x＋１.得到列向量之间的距离矩阵D＝
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,矩阵D 是一个

主对角线及以下元素均为０的矩阵.

３)考 虑 到 矩 阵 D 中 与 基 分 类 器 Tx 和 Ty 有 关 的 变 量 有 Dx,x＋１,Dx,x＋２,,Dxm{ } 和

Dy,y＋１,Dy,y＋２,,Dym{ },则删除基分类器Tx 和Ty 后,列向量之间距离的改变量Δd＝ ∑
m

p＝x＋１
Dxp＋ ∑

m

q＝y＋１
Dyq,

对Δd 降序排列,删除Δd 的最大值所对应的Dxy,并将其对应的基分类器Tx 和Ty 加入最优基分类器集合T
中,计算此时集合T 中基分类器组成的RF对样本的分类准确率.

４)重复步骤３),直到D＝null,选取分类准确率最高的基分类器集合T 作为最优基分类器集合.

２．４　BSRFP算法

BSRFP算法流程如图１所示.BSRFP算法主要为删除无关变量的过程以及利用BS算法查找最优特

征子集并对节点所包含的特征构造RFP的过程.BSRFP算法的具体方法和步骤如下:

１)利用重采样方法构造t个训练集,记为F＝ F１,F２,,Ft{ },每个训练集含n′个样本和k′个特征,

Fw＝
f１１  f１k′
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＝ f１,f２,,fk′( ),w＝１,２,,t.计算G Fw( )＝ G f１( ),G f２( ),,G fk′( ){ },然

后根据(４)式获得特征重要性评分集合,将集合中的评分结果进行降序排列.根据设置的阈值,删除评分小

于该阈值的特征变量,得到长度为lh 特征集合F′.

２)将特征集合F′作为BSRFP算法的输入,根据排列好的特征构造二叉树.

BS算法的步骤如下:

１)二叉树的根节点R 包含了集合F′的r个特征,令Nmin指向f１,初始值为１;Nmax指向fr,初始值为

r;Nindex表示中间变量,初始值为１.根据２．３节所述方法,由根节点所包含的特征集合构造RFP模型,获取

最优基分类器集合,并记录修剪后的RF分类准确率a１.

２)Nmid表示中间特征,令Nmid＝Nmid＋ Nmax－Nmid( )/２.根节点R 左子树的根节点为R１,右子树的根

节点为R２,R１ 的左节点为R１１,右节点为R１２;同理,R２ 的左节点为R２１,右节点为R２２;以此类推.R１ 的特

征集合为 fmin,,fmid{ },R２ 的特征集合为 fmid＋１,,fmax{ }.可以看出,左节点的特征重要性明显大于右

节点的特征重要性.计算由节点R１ 的特征集合建立的RFP分类准确率a２.

３)若a２＞a１,则更新当前的精度,令a１＝a２;若 Nmax＞Nmid＋１,令 Nmax＝Nmid.若a２≤a１ 且
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Nmax＞Nmid＋１,则令 Nindex＝Nmid,Nmid＝Nmid＋ Nmax－Nmid( )/２,R２１节点的特征集合为 fmin,,fmid{ },

R２２节点的特征集合为 fmid＋１,,fmax{ }.

４)在二叉树上循环步骤２)和步骤３),直到Nmax＝Nmid＋１时,算法停止.
由此可以得到具有最高分类准确率的最优特征子集及其对应的最优基分类器组合.

图１ BSRFP算法流程图

Fig敭１ FlowchartofBSRFPalgorithm

３　实　　验
３．１　数据来源及样品制备

实验材料购自市售各品牌卷烟,按照价格进行等级划分.每个样品购买２盒进行制样,共制作５档不同

等级的卷烟样品,样品共３００个,每档卷烟样品６０个,随机选取其中的４０个作为训练样本,剩余的２０个作

为测试样本.将每支烟剥开取出烟丝并置于烘箱中,在４０℃下干燥２h,磨碎后过４０目(１目＝３５４μm)筛,
在(２０±２)℃下密封避光储存.为了取得比较精确的实验结果,取２０次实验结果的平均值.

３．２　近红外光谱采集

采用AntarisⅡ型傅里叶近红外光谱仪采集烟叶样本的漫反射光谱,扫描范围为４０００~１００００cm－１,分辨率

为８cm－１,共１５５７个光谱数据点.将１５g样品置于洁净的样品杯中,放置在光谱仪上进行扫描.每个样品重

复装样、扫描３次,然后计算其均值,将均值作为样本光谱数据.所有样本的原始近红外光谱图如图２所示.
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图２ 烟叶样本的原始近红外光谱图

Fig敭２ OriginalnearＧinfraredspectraofcigarettesamples

３．３　数据预处理

为了消除仪器误差、环境因素、基线漂移等干扰信息对光谱数据的影响,采用标准正态变量变换(SNV)
并求二阶导数的方法作为预处理方法,使用 Unscrambler９．７软件对原始光谱进行预处理,实验建模使用

MATLABR２０１４a软件.

４　结果与分析
４．１　特征选择

预处理后的全光谱中含有１５３９个特征.利用Bootstrap重采样法构建含有２０００个决策树的RF.由

(４)式计算特征重要性评分,重复实验１０次,求平均值,得到所有特征的综合评分.特征重要性度量结果如

图３所示.由图３可知,不同特征对卷烟质量等级分类的重要性不同,大多数特征的重要性为０~０．０５,特征

重要性较强的特征评分高于０．０５.
根据特征重要性评分删除对卷烟质量等级不重要的特征,简化模型.将所有元素按特征重要性评分进

行降序排列.调节特征重要性评分的阈值,得到对应的特征子集以及分类模型的准确度,并进行综合比较,
将阈值设置为α＝０．０２,删除特征重要性评分小于α 的特征,得到长度为３４２的特征子集F′.经过BSRFP
算法的第１)步,删除全光谱中的无关特征,得到与质量识别有一定相关性的特征集合;而特征集合F′中仍含

有相关性较弱的特征,为了提高分类准确率,需要获得最优特征子集.图４所示为BSRFP算法所选的最优

特征子集.由图４可知,BSRFP算法所选特征个数为６９,明显少于原特征个数１５３９和纯度基尼指数重要性

度量方法所选的特征个数３４２.

图３ 特征重要性的度量结果

Fig敭３ Measurementresultoffeatureimportance

图４ BSRFP算法的选择结果

Fig敭４ TheselectionresultofBSRFPalgorithm

４．２　RFP与RF算法的性能对比

图５所示为基于BSRFP算法所选的最优特征子集,采用RFP和RF算法的决策树数量(基分类器数

量)与测试集分类准确率的对比.由图５可知,当分类准确率达到最高时,RFP和RF基分类器数量分别为

８７和１３１,分类准确率分别为９６．４７％和９２．３５％.与未修剪的RF相比,基于基分类器相似度差异性的修剪
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技术不仅使基分类器的规模缩减了４４个,而且使分类准确率提高了４．１２％.此外,随着基分类器数量增加,

RF的分类准确率逐步升高,越来越多差异性较大的基分类器被组合成RF,分类能力逐步提高;然而当基分

类器数量达到８７之后,分类准确率开始下降,原因是随着RF规模增加,基分类器之间开始出现冗余,削弱

了RF的分类性能.

图５ RFP与RF算法的性能对比

Fig敭５ PerformancecomparisonofRFPandRFalgorithms

４．３　分类性能对比

为了进一步验证BSRFP算法的性能,分别采用预处理后的全光谱特征、纯度基尼筛选的特征、遗传算

法(GA)选择的特征、无信息变量消除(UVE)算法选择的特征和BSRFP所选特征作为RF分类器的输入来

建立分类模型,各算法选择的特征数量和分类准确率如表１所示.由表１可知,经过特征选择后建立的各分

类模型的分类准确率均比基于全光谱特征建立的分类模型高,这表明在近红外光谱分类中特征选择是有必

要的.全光谱特征中含有大量的噪声、无关信息和冗余信息,这些都会降低模型的分类准确率.与 GA、

UVE算法相比,基于BSRFP算法选出的特征所建立的分类模型对卷烟质量等级的分类准确率较高,并且

所选特征数量最少,这说明BSRFP算法选出的特征与卷烟质量等级的相关性很高.
表１　不同特征选择算法的特征数量与分类准确率

Table１　Featurenumberandclassificationaccuracyofdifferentfeatureselectionalgorithms

Featureselectionalgorithm Featurenumber Classificationaccuracy
Allfeatures １５３９ ０．７２４２
PurityGini ３４２ ０．８６０１
GA １０７ ０．８９６７
UVE １７６ ０．８８３３
BSRFP ６９ ０．９２３５

　　为了验证RFP算法的有效性,将RFP分类算法与传统RF算法、K最近邻(KNN)算法、最小二乘支持

向量机(LSＧSVM)算法、反向传输(BP)神经网络算法进行对比,以BSRFP算法选择的６９个特征变量作为

各分类算法的输入,各分类算法模型的分类准确率如表２所示.由表２可知,RFP分类算法具有最高的分

类准确率,并且分类准确率明显高于RF、KNN、BP神经网络、LSＧSVM算法的分类准确率,证明了本文所提

RFP算法的有效性.传统的RF算法和本文所提RFP算法的分类准确率高于KNN、LSＧSVM、BP神经网

络算法的分类准确率,这表明RF算法对近红外光谱分类具有一定的优势.与传统RF分类算法相比,本文

所提RFP分类算法不仅有较高的分类准确率,而且模型更简单,占用存储空间更少.
表２　不同分类算法的分类准确率

Table２　Classificationaccuracyofdifferentclassificationalgorithms

Classificationalgorithm KNN BP LSＧSVM RF RFP
Classificationaccuracy ０．８４６０ ０．８８７０ ０．９０２３ ０．９２３５ ０．９６４７

　　总体看来,BSRFP算法解决了逐一删除评分最低特征来获取最优特征子集方法计算异常繁琐的问题,
同时也解决了因基分类器数量过多导致的算法消耗大量内存的问题.上述结果表明,本文所提方法建立的

模型不仅具有较高的分类准确率,而且模型更简单.
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５　结　　论
针对高维空间中特征选择计算成本高和分类准确率低的问题,提出了BSRFP算法.在删除无关特征

的过程中,采用纯度基尼指数更直观地对特征重要性进行了度量.利用BS算法搜索效率高和RFP算法内

存开销小的优势,提高了BSRFP算法的执行效率.仿真实验结果表明,所提算法具有更低的计算成本和更

高的分类准确率,有望成为卷烟质量评估领域的一种有效解决方案.如何结合更多领域的实际应用,进一步

改进分类算法并提高分类性能是下一步研究的方向.
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