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摘要 为了对花椒挥发油的含量进行快速、无损、低成本的检测,以汉源县花椒为实验对象,采集其在400~
1000

 

nm波长范围内的光谱数据,然后采用标准正态变量变换(SNVT)方法对光谱数据进行预处理,利用迭代保留

信息变量算法(IRIV)进行特征变量的提取,并建立极限学习机(ELM)回归模型,模型结果如下:校正集的决定系数

R2C 为0.8522,均方根误差RMSEC为0.3475;预测集的决定系数R2P 为0.8365,均方根误差RMSEP为0.5737。为

了进一步提高模型的预测性能,利用果蝇优化算法(FOA)对极限学习机的输入权值进行自适应优化。最终,优化后

模型(IRIV-FOA-ELM)的决定系数R2C 为0.8792,RMSEC为0.3323,R2P 为0.8659,RMSEP为0.3621。结果表明,高
光谱成像技术可以对花椒挥发油进行快速无损检测,同时为其他农产品挥发油检测提供一种新的方法和思路。
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Abstract For
 

quick 
 

nondestructive 
 

and
 

cheap
 

testing
 

of
 

the
 

volatile
 

oil
 

of
 

Zanthoxylum
 

bungeanum 
 

Chinese
 

prickly
 

ash
 

samples
 

were
 

selected
 

as
 

the
 

experimental
 

object
 

and
 

collected
 

from
 

Hanyuan
 

County
 

for
 

hyperspectral
 

analysis
 

in
 

the
 

400-1000-nm
 

wavelength 
 

Standard
 

normal
 

variable
 

transformation
 

 SNVT was
 

used
 

to
 

preprocess
 

the
 

spectral
 

data
 

and
 

the
 

method
 

of
 

iteratively
 

retains
 

informative
 

variables
 

 IRIV 
 

was
 

used
 

to
 

extract
 

the
 

feature
 

variables 
 

The
 

regression
 

model
 

of
 

extreme
 

learning
 

machine
 

 ELM 
 

was
 

established 
 

The
 

following
 

results
 

were
 

obtained
 

using
 

the
 

model 
 

the
 

coefficient
 

of
 

determination
 

 R2C 
 

and
 

root-mean-square
 

error
 

of
 

the
 

calibration
 

set
 

 RMSEC 
 

were
 

0 8522
 

and
 

0 3475
 

and
 

the
 

coefficient
 

of
 

determination
 

 R2P 
 

and
 

root-mean-square
 

error
 

of
 

the
 

prediction
 

set
 

 RMSEP 
 

were
 

0 8365
 

and
 

0 5737 
 

To
 

improve
 

the
 

prediction
 

performance
 

of
 

the
 

model 
 

the
 

fruit
 

fly
 

optimization
 

 FOA 
 

algorithm
 

was
 

used
 

to
 

optimize
 

the
 

input
 

weights
 

of
 

ELM 
 

Finally 
 

R2C and
 

RMSEC
 

of
 

the
 

optimized
 

model
 

 IRIV-FOA-ELM 
 

were
 

0 8792
 

and
 

0 3323 
 

respectively 
 

and
 

R2P and
 

RMSEP
 

were
 

0 8659
 

and
 

0 3621 
 

respectively 
 

The
 

results
 

show
 

that
 

the
 

hyperspectral
 

imaging
 

technique
 

can
 

be
 

used
 

for
 

the
 

rapid
 

nondestructive
 

testing
 

of
 

the
 

volatile
 

oil
 

of
 

Z 
 

bungeanum 
 

providing
 

a
 

new
 

method
 

and
 

concept
 

for
 

the
 

testing
 

of
 

volatile
 

oil
 

of
 

other
 

agricultural
 

products 
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1 引  言

花椒属植物属芸香科,全世界约250种,分布于

亚洲、美洲、非洲及大洋洲的热带和亚热带地区[1]。
四川汉元花椒有着悠久的历史,在古代被列为贡品,
又名“贡椒”。花椒的常规指标有花椒麻味强度、花
椒颜色、含水率、花椒挥发性含量等。其中,挥发油

含量是分析中药材内在质量的重要参数。测定挥发

油含量的方法通常有萃取法、萃取回流法、常规水蒸

气蒸馏法等[2]。这些方法不仅需要琐碎的预处理,
而且非常耗时。因此,研究一种快速、准确、无损的

挥发油含量测量方法极为重要。
近年来,不少学者利用很多方法对不同产地花

椒的分类和花椒挥发油的成分进行了分析。司昕蕾

等[3]采用气相色谱-质谱法对陇南大红袍花椒的质

量和化学成分含量进行了测定。赵志峰等[4]先用挥

发油测定仪提取挥发油,再用气相色谱-质谱法对其

进行分离、鉴定,最后用面积归一法确定了两种花椒

挥发油的相对含量。吴习宇等[5]利用近红外光谱技

术对花椒产地进行了检测。随着科学技术的发展,
高光谱成像技术已成为对农产品进行无损检测的手

段之一,但利用高光谱成像技术检测花椒挥发油含

量目前还未看到相关报道。国内外研究人员利用高

光谱成像技术对农作物的含水量、含糖量、叶绿素含

量、硬度等进行了研究,如:洪添胜等[6]采用高光谱

技术对雪花梨进行了无损检测,并针对其含糖量、含
水量建立了人工神经网络的预测模型;潘蓓等[7]利

用高光谱植被指数对苹果树冠层叶绿素含量进行了

估测;饶利波等[8]利用高光谱技术对苹果中的可溶

性固形物含量进行了检测,并提出了后向区间偏最

小二乘法结合自适应重加权算法选择特征波段的

方法。
果蝇优化算法(FOA)[9]是一种新型群体智能

优化算法,该算法可以通过优化一般回归神经网络

和多元回归构建财务困境模型。FOA优于灰狼优

化算法(GWO)[10]、粒子群算法(PSO)[11]、万有引力

搜索算法(GSA)[12]等。果蝇优化算法已被广泛应

用于发电优化调度[13]、语音信号盲分离[14]、优化广

义回归神经网络[15]等领域,但在高光谱技术领域的

应用还未见报道。本研究团队发现,利用迭代保留

信息变量算法(IRIV)[16]选取特征变量,再利用果蝇

优 化 算 法 对 具 有 单 隐 含 层 结 构 的 极 限 学 习 机

(ELM)[17]进行优化建立的回归模型不仅具有良好

的收敛性,还具有良好的分类和预测能力。

2 材料与方法

2.1 样  本

所用实验样本为四川汉源花椒,将样本分为

150组,每组100
 

g,然后将每组样本单独包装在密

封且不透光的铝箔袋中,贴好标签。将所有样本分

为训练集和预测集,训练集中有120个样本,测试集

中有30个样本。

2.2 仪器与设备

采用 GaiaSorter高光谱分选仪进行光谱的采

集,该光谱仪主要由成像光谱仪和CCD组成。光源

采用 的 是 LSTS-200 型 溴 钨 灯,其 额 定 功 率 为

200
 

W,输入电压为12
 

V;相机的光谱采集范围为

387~1034
 

nm,光谱分辨率为2.8
 

nm,相机像素为

1344×1024,像素尺寸为6.45×6.45;测定速度为

0.5
 

cm/s,光谱范围内共有256个波段,系统曝光时

间为15
 

ms。

2.3 光谱采集

将待测样品放置电控移动平台上。在均匀光源

的照射下移动该平台,高光谱相机就可以获得平台

上样品的连续高光谱图像。待所有样品采集完成

后,盖上高光谱相机镜头的盖子,获得黑色校准图

像,并在相同的采集条件下获取白色标准图像,然后

对原始图像进行校正,得到校正后的图像。校正公

式为

I=(Io-B)/(W -B), (1)
式中:I为校正后图像;Io 为原始图像;B 为黑色标

准图像;W 为白色标准图像。

2.4 数据提取与预处理

利用ENVI
 

5.1软件计算高光谱图像感兴趣区

域(ROI)的平均光谱值。本次实验共有150个样

本,每 个 样 本 有 256 个 波 段 数,但 由 于 387~
400

 

nm、1000~1034
 

nm 波段内有明显的噪声,故
选择400~1000

 

nm范围的波段(共237个波段)进
行进一步分析。预处理方法采用的是标准正态变量

变换(SNVT)方法,该方法可以消除粒子散射对光

谱数据的影响。SNVT公式为

xik,SNVT=
xik-x

-
i

∑
m

k=1
xik-x

-
i  2

m-1

, (2)

式中:xik,SNVT 表示第i(i=1,2,…,n
 

)个样本在第

k(k=1,2,…,m
 

)个波段数处的光谱数据经SNVT
处理后的值;xik 表示第i个样本在第k个波段数处
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的光谱数据;x-i 表示第i个样本的光谱在所有m 个

波段数处光谱数据的平均值。

2.5 花椒挥发油含量的测定

采用水蒸气蒸馏法测定每组花椒样本中挥发油

的含量。将花椒与水置于烧瓶中,装好冷凝管、分液

漏斗与接收瓶,将烧瓶中的水和待蒸馏的物质加热

至沸腾,当水蒸气与挥发油一起蒸发时,从分液漏斗

中逐渐加入水。挥发油和水的混合物蒸气经冷凝管

冷 凝 成 乳 浊 液 进 入 接 收 瓶,控 制 馏 出 速 度 为

2~3滴/s,直至蒸馏结束,蒸出液由混浊变澄清,然
后测量花椒中挥发油的含量。

2.6 建模方法

2.6.1 迭代保留信息变量算法

迭代保留信息变量算法是一种多元校正中选择

最优变量的方法。该算法通过计算模型的有益程度

将所有变量分为强信息变量、弱信息变量、无信息变

量和干扰信息变量。经多次迭代移除无信息变量和

干扰信息变量,保留强信息变量和弱信息变量,然后

利用反向消除策略消除弱信息变量,将剩下的变量

作为特征变量。
迭代保留信息变量算法的具体流程为:

1)
 

初始化样本数量,生成N×P 只包含0和

1,且0和1的数量相等的二进制矩阵。其中,1表

示需要建模的变量,0表示不包含的变量,P 为变量

个数,N 为样本数量。

2)
 

用最小二乘法对矩阵的每一行进行建模,使
用5折交叉的交互验证均方根误差(RMSECV)来
评估变量子集的性能,计算每个变量包含与不包含

的差 异。引 入 一 种 非 参 数 检 验 方 法,即 Mann-
Whitney

 

U检验,然后生成4种变量,排除无信息变

量和干扰信息变量。随后生成新的子集,直到不提

供无信息变量和干扰信息变量。

3)
 

最后剩余t个变量,对剩余的t个变量建立

最小二乘模型得到RMSECVt,然后通过消除第j
(j=1,2,3,…,t)个变量对其他变量进行最小二乘

建 模 得 到 RMSECVj。 若 RMSECVj 小 于

RMSECVt,则消除第j个变量,否则保留,剩余的

变量即为特征变量。

2.6.2 极限学习机

极限学习机是一类单隐含层的前馈神经网络,
其主要思想是:激活函数无限可微,所以模型训练过

程中输入层与隐含层的连接权值可随机生成(无需

训练),学习过程仅需计算输出权重。相比于传统的

前馈神经网络,极限学习机具有学习速度快、泛化性

能好等优点。

2.6.3 果蝇优化算法优化极限学习机

果蝇优化算法是一种基于果蝇觅食行为推演出

的寻求全局优化的新方法。果蝇的嗅觉极其敏锐,可
以闻到40

 

km以外的气味。该算法通过模拟果蝇依

靠嗅觉觅食和计算距离等过程来达到优化搜索的目

的。极限学习机用于回归预测时,输入层与隐含层的

连接权值是随机给定的,所建立的模型容易出现泛化

能力和稳定性不理想等问题。所以,本文引入果蝇优

化算法对极限学习机进行优化,流程图如图1所示。

图1 果蝇优化算法优化极限学习机的流程图

Fig 
 

1 Fruit
 

fly
 

optimization
 

algorithm
 

optimized
 

extreme
learning

 

machine
 

flowchart

果蝇优化算法对极限学习机进行优化的具体步

骤如下:

1)
 

初始化果蝇优化算法参数和极限学习机网

络 结 构 参 数,即 果 蝇 优 化 算 法 最 大 迭 代 次 数

maxgen、种群规模、输入神经元个数inputNum、隐
含层神经元个数hiddenNum;

2)
 

初始化输入权值和偏置;

3)
 

将训练样本输入极限学习机,根据适应度函

数计算果蝇个体的适应度函数值,寻找果蝇个体和
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全局最优果蝇个体的位置和最优值;

4)
 

更新果蝇的位置和搜索方向;

5)
 

计算评估适应度的大小并更新果蝇的位置

和搜索方向;

6)
 

若迭代次数gen>maxgen,则保存最优的输

入权值和偏置,否则,gen=gen+1,返回步骤4);

7)
 

将最优输入权值和偏置代入极限学习机中

进行预测。

3 结果与讨论

3.1 样本划分

为了使模型的建立具有一定的代表性,训练集

与预测集的划分尤为重要。本文利用 K-S算法[18]

基于样本的欧氏距离将150组样本按4∶1的比例

划分为训练集与预测集。划 分 后 的 结 果 如 表1
所示。

表1 训练集与预测集中花椒挥发油含量统计表

Table
 

1 Statistics
 

of
 

pepper
 

oil
 

content
 

in
 

training
 

set
 

and
 

prediction
 

set

Sample
Number

 

of
samples

Pepper
 

oil
 

content
 

/(mL·g-1)

Minimum Maximum Mean Standard
 

deviation
Total 150 0.03 0.08 0.056353 0.011984

Training
 

set 120 0.03 0.08 0.056108 0.012253
Prediction

 

set 30 0.031 0.075 0.057333 0.010978

3.2 基于标准正态变量变换的预处理

受实验环境和花椒本身质地的影响,采集的高

光谱数据中常伴有许多随机噪声以及基线漂移、样
本颗粒大小和光散射等噪声信息,故采用标准正态

变量变换对光谱数据进行预处理,主要用来消除固

体颗粒大小、表面散射以及光程变化对漫反射光谱

的影响。图2为标准正态变量变换预处理前后的光

谱对比图。

图2 标准正态变量变换预处理前后的光谱。(a)处理前(原始光谱);(b)处理后

Fig 
 

2 Spectra
 

before
 

and
 

after
 

SNVT
 

processing 
 

 a 
 

Before
 

processing
 

 raw
 

spectra  
 

 b 
 

after
 

processing

3.3 基于迭代保留信息变量算法的特征变量选取

迭代保留信息变量算法在每次迭代过程中用5
折交叉验证建立最小二乘法(PLS)模型,并利用均

方根误差作为评价指标,选出最优变量;产生新的变

量后采用同样的方法保留变量,最终通过反向消除

得到所需要的变量。对于237个波段,经7次迭代

后,将237个变量缩减到14个,反向消除3个后,最
终可得到11个特征变量,其对应的波长为405,

413,430,443,630,772,871,914,949,959,964
 

nm。

3.4 回归建模

本文将迭代保留信息变量算法选取的特征变量

作为自变量来建立回归模型,将挥发油含量作为因

变量。为了得到较好的预测模型,分别采用最小二

乘法和极限学习机建立两个不同的回归模型进行比

较。极限学习机取4种隐含层神经元个数,分别是

17、18、19和20个。建模结果如表2所示(R2C 为校

正集的决定系数,R2P 为预测集的决定系数,RMSEC
为校正集的均方根误差,RMSEP为预测集的均方

根误差)。
从建模结果来看,与原始变量建立的PLS模型

相比,经预处理后的全变量-PLS模型的预测效果更

好。因此,本文在后面的实验中均使用标准正态变

量变换算法对光谱数据进行预处理。对比评价系数

可以看出,采用迭代保留信息变量算法结合隐含层

神经元为18的极限学习机建立的IRIV-ELM(18)
预测模型具有较高的预测能力。从预测效率来看,
迭代保留信息变量算法选取的变量较少,可以大大

缩短预测所用的时间。对比全变量模型,基于迭代

保留信息变量算法的模型虽然减少了运算量,但预

测集与训练集的决定系数差距过大,需要提高模型
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表2 基于迭代保留信息变量算法建立模型的建模结果

Table
 

2 Modeling
 

results
 

of
 

different
 

models
 

based
 

on
 

IRIV

Model
Calibration

 

set Prediction
 

set
R2C RMSEC R2P RMSEP

Primitive
 

variables-PLS 0.5714 0.6922 0.4933 0.7565
All

 

variables-PLS 0.6157 0.6702 0.5614 0.7477
IRIV-PLS 0.6732 0.5944 0.6362 0.6524

All
 

variables-ELM(17) 0.7409 0.7219 0.6952 0.8057
 

IRIV-ELM(17) 0.8547 0.4311 0.6557 0.6059
All

 

variables-ELM(18) 0.8312 0.5872 0.7522 0.6700
 

IRIV-ELM(18) 0.8522 0.3475 0.8365 0.5737
All

 

variables-ELM(19) 0.8425 0.4840 0.6862 0.5014
 

IRIV-ELM(19) 0.8446 0.4121 0.6952 0.6688
All

 

variables-ELM(20) 0.8392 0.6126 0.7494 0.6965
 

IRIV-ELM(20) 0.8546 0.4673 0.7609 0.5994

的预测精度,故引入果蝇优化算法对极限学习机算

法中输入层与隐含层的连接权重进行寻优。本文通

过设置果蝇优化算法的最大迭代次数和种群规模,
观察了不同参数对模型的影响。经过多次实验后发

现:随着最大迭代次数和种群规模这两个参数增大,

预测时间也会延长,但预测精度会提升;当这两个参

数增大到一定程度时,预测精度达到稳定。所以,本
文将果蝇优化算法的最大迭代次数设置为100,种
群规模设置为20。FOA-ELM 模型的结果如表3
所示。

表3 FOA-ELM模型的结果

Table
 

3 FOA-ELM
 

model
 

results

Model
Calibration

 

set Prediction
 

set
R2C RMSEC R2P RMSEP

All
 

variables-FOA-ELM(18) 0.7573 0.5170 0.7004 0.5939
IRIV-FOA-ELM(18) 0.8792 0.3323 0.8659 0.3621

图3 果蝇优化算法的适应度曲线

Fig 
 

3 Fitness
 

curve
 

of
 

FOA

  通过对比表2和表3可以看出,与全变量建模

相比,采用迭代保留信息变量算法选出的变量建模

的结果更好,这说明了变量筛选的必要性。从表3
可以看出,采用果蝇优化算法对隐含层神经元为18
的极限学习机算法进行优化的IRIV-FOA-ELM
(18)模型,其预测效果优于全变量模型,而且预测集

与训练集的决定系数之差有了一定的减小,过拟合

问题得到了一定解决。果蝇优化算法在寻找最优个

体过程中,设置迭代次数为100次。由图3可以看

出,随着迭代次数增加,适应度曲线趋于平缓;当迭

代次数为50次左右时,适应度基本稳定。这也就表

明了预测值与实际值误差趋于稳定。
图4为IRIV-FOA-ELM 模型的预测结果,可

见:部分结果有一定偏差,但整体的预测效果较为不

错,基本达到了预测挥发油含量的目的。因此,最终

本文确定IRIV-FOA-ELM(18)为花椒挥发油含量

的预测模型。

4 结  论

本文采用IRIV-FOA-ELM 算法建立了预测花

椒中挥发油含量的模型,对比了采用迭代保留信息

变量算法选取特征波段建模和全变量波段建模的结

果。结果表明,波段选择不仅可以剔除无信息变量

和干扰信息变量,达到简化模型的目的,还能够有效

提升模型的预测精度与稳健性。通过对比不同的建

模方法,本文选取极限学习机进行更进一步的研究,
引入果蝇优化算法对输入层连接隐含层的权值进行

寻优处理,达到了较好的效果,模型的预测精度有所

提高。
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图4 优化前后测试集的对比。(a)优化前;(b)优化后

Fig 
 

4 Comparison
 

of
 

test
 

sets
 

before
 

and
 

after
 

optimization 
 

 a 
 

Before
 

optimization 
 

 b 
 

after
 

optimaization

  本实验所用的极限学习机也是有效的分类器,
可以应用到半监督学习中。在机器学习领域,无监

督学习和半监督学习正被广泛关注。在接下来的工

作中,本研究团队将把极限学习机引入到半监督学

习中,进行更深一步的研究。
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