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摘要　为了研究近红外光谱模型的优化方法，提高模型的精度，利用遗传算法对６４个掺加了肉骨粉的鱼粉样品近

红外光谱进行变量筛选，采用偏最小二乘法回归建模，并用２１个样品进行外部验证。遗传算法共选取３１０个波长

变量，相对于全谱的１５５６个变量减少了８０％，与全谱范围的偏最小二乘法相比，交互验证相关系数（犚ＣＶ）从０．８０

提高到０．９０，交互验证均方根误差从５．２２％降低到３．６２％，预测相关系数（犚Ｖ）从０．９１提高到０．９６，预测均方根

误差从３．８５％降低到２．９５％，模型的稳健性和预测精度都显著提高。试验结果表明遗传算法可以改善近红外光

谱法预测鱼粉中肉骨粉含量的效果。
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１　引　　言

近红外光谱（ＮＩＲＳ）分析技术是国内外发展较

快的一种新型定性、定量分析技术。由于其具有快

速、无损、无污染等特点，已广泛应用于农业、食品、

医药、石油等行业［１～４］。偏最小二乘法（ＰＬＳ）是

ＮＩＲ建模的常用方法，传统观点认为ＰＬＳ具有较强

的抗干扰能力，可全波长参与多元校正模型的建

立［５］。但是随着对ＰＬＳ方法的深入研究和应用，发
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现通过特定方法筛选变量（特征波长或波长区间）有

可能得到更好的定量校正模型［６］。变量筛选一方面

可以简化模型，更主要的是由于不相关变量的剔除，

可以得到预测能力强、稳健性好的校正模型［７］。变

量筛选方法主要有相关系数法、方差分析法、逐步回

归法、无信息变量的消除法（ＵＶＥ）、间隔偏最小二

乘法（ｉＰＬＳ）、遗传算法（ＧＡ）等
［８］。

遗传算法是应用较广泛的一种变量筛选方

法［９～１４］，最初是由 Ｈｏｌｌａｎｄ于１９７５年提出的，它借

鉴生物界自然选择和遗传机制，利用选择、交换和突

变等算子的操作，随着不断的遗传迭代，使目标函数

值较优的变量被保留，较差的变量被淘汰，最终达到

最优结果［１５，１６］。褚小立等［９］利用遗传算法对 ＮＩＲ

测定石油产品有关组成的波长变量进行筛选，结果

表明，通过遗传算法选取波长在简化ＰＬＳ模型的同

时也增强了所建立模型的预测能力，尤其适用于单

纯ＰＬＳ较难校正关联的体系。Ｒ．Ｌｅａｒｄｉ等
［１０］利用

傅里叶变换红外光谱法预测聚合物膜中的添加剂浓

度，利用ＧＡ优选ＰＬＳ回归的变量，结果表明遗传

算法选择变量的预测效果与专家选择变量的预测效

果相当，说明遗传算法可以可靠的选择变量，并且不

需要经验。李艳肖等［１３］采用ＧＡ筛选变量，ＰＬＳ建

立近红外模型，预测苹果的糖度。光谱被划分为４０

个区间，遗传算法选取了５个区间，得到的犚Ｃ 和

ＲＭＳＥＣＶ分别为０．９６２和０．３３５，犚Ｖ 和ＲＭＳＥＰ分

别为０．９３２和０．３８４，与全谱模型相比，遗传算法提

高了模型的预测能力，简化了模型。

目前遗传算法已经广泛用于近红外光谱分析研

究中，并且可以有效的提高近红外分析模型的精度，

但还没有人用于动物饲料来源的鉴别，把遗传算法

引入鱼粉中肉骨粉含量的检测，以提高近红外光谱

法检测鱼粉中肉骨粉含量的精度。

２　材料与方法

２．１　样品的收集与制备

共收集７６个纯鱼粉样品和７个肉骨粉样品。

样品均采用旋风磨（型号ＺＭ１００，ＲｅｔｓｃｈＧｍｂＨ ＆

Ｃｏ．ＫＧ，德国）粉碎，过１ｍｍ筛。从纯鱼粉和肉骨

粉的所有５３２个独立组合中随机选取９０个，分别配

制成肉骨粉含量为１％～３０％的鱼粉样品，含量梯

度为１％，则每个含量有３个不同的样品，样品配制

时采用电子天平称量。每个样品充分混合均匀，密

封，置于冰柜中冷藏保存。

２．２　近红外光谱的采集

光谱采集所用仪器为傅里叶变换型近红外光谱

仪（ＮｉｃｏｌｅｔＡＮＴＡＲＩＳ），光源为卤钨灯，检测器为铟

镓砷（ＩｎＧａＡｓ），参比为标准陶瓷片。

光谱 采 集 的 参 数 为：光 谱 范 围 １００００～

４０００ｃｍ－１（１０００～２５００ｎｍ），附件选用漫反射积分

球，旋转式石英样品池。仪器分辨率选用８ｃｍ－１，

增益为２ｃｍ－１，扫描３２次。

光谱采集前先取出冷藏样品，在室温条件下放

置两天，使其温度与室温平衡。为了确保装样的一

致性，统一按装满样品、刮平、压紧的步骤进行。以

随机顺序扫描样品，消除因扫描次序引起的偏差。

每个样品扫描三次，用平均光谱作为样品的光谱，降

低随机误差。

２．３　异常样品的剔除与样品集的划分

异常样品的判断采用两个指标［１７］：学生残差显

著异常，即化学含量值显著异常；杠杆值和学生残差

都较异常，即光谱和化学含量值均异常。以杠杆值

为横坐标，学生残差为纵坐标作图，以杠杆值平均值

的２倍为阈值，大于此阈值的即为光谱值异常样品；

同样以学生残差平均值的３倍为阈值，大于此阈值

的为化学值异常样品［１８］。判定光谱值和学生残差

都异常的样品为异常样品，予以剔除。而学生残差

是否显著异常则用Ｆ检验判断
［１７］，其计算方法为

犉犻＝
δ犻

１

狀－１∑
狀

犼＝１
犼≠犻

δ犼

＝
（狀－１）δ犻

∑
狀

犼＝１
犼≠犻

δ犼

其中δ犻为第犻个样品的浓度残差，狀为样品数。根据

犉犻≥犉０ 判断出学生残差显著异常的样品，犉０ 取

犉α（１，狀－１）（α为显著性水平，通常取０．０１）或者设定

为某一硬阈值（通常取１～５），本试验中设定犉０＝４。

样品集的划分采用Ｋｅｎｎａｒｄ～Ｓｔｏｎｅ方法，选取

３／４的样品作为定标集，剩余１／４的样品作为验

证集。

２．４　遗传算法的参数设定

遗传算法的控制参数设定为：种群大小６４，窗

口宽度１０个波长，两点交叉方式，适应度比例方法

选择染色体，基本位变异算子，变异概率０．０５，适用

度函数选用交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ），收敛

判据选用遗传迭代次数，设定最大遗传迭代次数

１００，在第７０代时开始收敛。

２．５　变量筛选前后鱼粉中肉骨粉的 ＮＩＲＳ定量分

析模型的建立

模型 采 用 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ９．１（ＣＡＭＯ Ａ／Ｓ，

１０８２
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Ｔｒｏｎｄｈｅｉｍ，Ｎｏｒｗａｙ）软件建立。在全谱范围内进

行线性基线校正（ＬｉｎｅａｒＢａｓｅｌｉｎｅＣｏｒｒｅｃｔｉｏｎ），再在

选定的光谱范围内用ＰＬＳ回归建模。定标过程采

用全交互验证（ＦｕｌｌＣｒｏｓｓＶａｌｉｄａｔｉｏｎ），设定最大的

主成分因子数为２０，最优的主成分因子数根据交互

验证的残差平方和最小的原则选出［１９］。

３　结果与讨论

３．１　异常样品的剔除和样品集的划分

所有样品中杠杆值和学生残差都较异常样品２

个，学生残差显著异常的样品３个，因此共剔除异常

样品５个，剩余８５个样品参与建模和验证，采用

ＫｅｎｎａｒｄＳｔｏｎｅ方法选择其中的６４个样品（３／４）为

定标集，剩余的２１个（１／４）为外部验证集。

３．２　变量筛选前鱼粉中肉骨粉含量的 ＮＩＲＳ建模

结果

对光谱进行线性基线校正后，在扫描的全部光

谱范围内采用ＰＬＳ建模，并用验证集进行外部验

证。交互验证的残差平方和随着偏最小二乘因子数

的增加而减小，在第１７个主成分时达到最小，为

２７．２７％，即前１７个主成分的累积信息贡献率为

７２．７３％，因此选取１７个主成分因子。所选因子数

较多，这也许是由于鱼粉和肉骨粉非常相似，鱼粉中

肉骨粉含量与近红外光谱之间的关系是非线性的，

需要更多的主成分因子来解释光谱信息，Ｃｈｅｎ

Ｑｕａｎｓｈｅｎｇ等
［２０］阐述了类似的道理。并且选取少

于１７个主成分因子时，外部验证结果均不如１７个

主成分因子，也说明没有过拟合。模型建立结果见

表１，得到的定标相关系数（犚Ｃ）为０．９７，定标均方

根误差（ＲＭＳＥＣ）为１．９７％，交互验证相关系数

（犚ＣＶ）为０．８０，交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）为

５．２２％，预测相关系数（犚Ｖ）为０．９１，预测均方根误

差（ＲＭＳＥＰ）为３．８５％。

３．３　遗传算法筛选变量后鱼粉中肉骨粉含量的

ＮＩＲＳ建模结果

将线性基线校正后的定标集光谱数据导入

Ｍａｔｌａｂ中通过遗传算法进行变量筛选，全谱的１５５６

个波长变量被分成１５６个区间，遗传算法共选取３１

个波长区间，即３１０个波长变量，变量数减少了８０％。

用选择的３１０个光谱数据建立ＰＬＳ模型，交互验证的

残差平方和随着偏最小二乘因子数的增加而减小，在

第１６个主成分时达到最小，为１３．１３％，即前１７个主

成分的累积信息贡献率为８６．８７％，因此选取１６个主

成分因子。变量筛选后的建模结果见表１。

表１ 遗传算法筛选变量前后的建模效果

Ｔａｂｌｅ１ ＣａｌｉｂｒａｔｉｏｎｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒｖａｒｉａｂｌｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎｕｓｉｎｇＧＡ，ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ（狀＝６４），ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ（狀＝２１）

Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

ｒａｎｇｅ

Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

ｎｕｍｂｅｒ

ＰＬＳ

ｆａｃｔｏｒｓ
犚ｃ ＲＭＳＥＣ／％ 犚ｃｖ ＲＭＳＥＣＶ／％ 犚ｖ ＲＭＳＥＰ／％

Ａｌｌ １５５６ １７ ０．９７ １．９７ ０．８０ ５．２２ ０．９１ ３．８５

ＧＡ ３１０ １６ ０．９８ １．７３ ０．９０ ３．６２ ０．９６ ２．９５

图１ 变量选择前（ａ）后（ｂ）验证集样品真值与ＮＩＲＳ预测值相关关系图

Ｆｉｇ．１ ＣｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｒｅａｌｖａｌｕｅｓａｎｄＮＩＲＳｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｖａｌｕｅｓｏｆｓａｍｐｌｅｓｉｎｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔｂｅｆｏｒｅ

（ａ）ａｎｄａｆｔｅｒ（ｂ）ｖａｒｉａｂｌｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎ

由表１可知，遗传算法筛选变量后 ＮＩＲＳ模型的定

标 相 关 系 数 （犚Ｃ）为 ０．９８，定 标 均 方 根 误 差

（ＲＭＳＥＣ）为１．７３％，交互验证相关系数（犚ＣＶ）为

０．９０，交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）为３．６２％，

预测相关系数（犚Ｖ）为 ０．９６，预测均方根误差

（ＲＭＳＥＰ）为２．９５％，由此可以看出遗传算法筛选

变量后交互验证相关系数（犚ＣＶ）和预测相关系数

（犚Ｖ）明显提高，交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）和

预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）明显减小。图１为变量

筛选前后验证集样品真值与近红外预测值的相关关

２０８２
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系散点图，结合表１可以看出，遗传算法筛选变量后

模型的预测效果显著提高。试验结果表明遗传算法

不仅可以减少变量数，简化模型，而且提高了模型的

稳健性和预测精度。

４　结　　论

利用遗传算法对掺加肉骨粉的鱼粉近红外光谱

变量进行筛选，用选择的变量进行ＰＬＳ回归建模，

预测鱼粉中肉骨粉的含量。遗传算法有效的筛选了

掺加肉骨粉的鱼粉近红外光谱变量，使其减少

８０％；用遗传算法选择的变量建立的模型与全谱范

围建立的模型相比，遗传算法筛选变量后模型的交

互验证相关系数（犚ＣＶ）和预测相关系数（犚Ｖ）明显提

高，交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）和预测均方根

误差（ＲＭＳＥＰ）明显减小。试验结果表明遗传算法

结合偏最小二乘法用于鱼粉中肉骨粉近红外光谱检

测中的变量筛选是有效的，不仅可以减少变量数，简

化模型，而且提高了模型的稳健性和预测精度。
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