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基于非线性径向基核函数支持向量机的堆肥产品
近红外光谱分析研究

黄光群　韩鲁佳
（中国农业大学工学院，北京１０００８３）

摘要　探讨了径向基核函数（ＲＢＦ）支持向量机（ＲＢＦＳＶＲ）建立定量分析模型时主要参数的优选方法及其在近红

外光谱分析畜禽粪便堆肥产品含水率、挥发性固体含量和碳氮比中的应用，并与偏最小二乘回归法所建近红外定

量分析模型的预测能力做了比较。供试样品为我国２２省市不同种类的１２０个畜禽粪便堆肥产品样品，利用傅里

叶变换型光谱仪获取样品在４０００～１００００ｃｍ
－１内的光谱数据信息。研究发现，逐步寻优循环优选支持向量机建模

参数方法具有较好的可行性，其所建近红外定量分析模型均优于基于偏最小二乘法所建模型，所建立的含水率和

挥发性固体近红外模型验证决定系数（狉２）均大于０．９０，相对分析误差（ＲＰＤ）均大于４．０，具有实际应用价值；所建

碳氮比近红外模型验证决定系数（狉２）为０．８５，ＲＰＤ值大于２．５，也可用于定量分析，但精度有待于进一步提高。
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１２期 黄光群等：　基于非线性径向基核函数支持向量机的堆肥产品近红外光谱分析研究

１　引　　言

随着畜牧养殖业集约化发展，我国畜禽粪便年

产量呈现不断增长的趋势。大量的畜禽粪便若处理

不当，极易造成生态和环境污染。近年来，畜禽粪便

高温好氧堆肥化处理已成为无害化和资源化利用的

重要途径［１］。含水率、挥发性固体含量和碳氮比对

于衡量堆肥腐熟度以及堆肥品质评价具有重要意

义。传统的分析方法不仅需要专用仪器设备，且操

作步骤繁琐、费时费力。国外已有研究表明近红外

光谱法测定畜禽粪便堆肥含水率、挥发性固体含量

和碳氮比具有较好的可行性［２～４］。

基于近红外光谱分析建立定量模型的常用方法

有多元线性回归和偏最小二乘法等。支持向量机

（ＳＶＭ）是借助最优化方法解决机器学习问题的新

工具，它利用核函数的思想在机器学习领域取得了

成功［５］，国内外研究者对其在近红外建模中的应用

进行了探讨［６～８］，但核参数优选方法尚不成熟。本

文探讨支持向量机在近红外光谱分析畜禽粪便堆肥

产品含水率、挥发性固体含量和碳氮比中的应用，并

探讨径向基函数（ＲＢＦ）核参数优选途径，旨在建立

和优化畜禽粪便堆肥产品含水率、挥发性固体含量

和碳氮比的近红外光谱定量分析方法和模型。

２　实验部分

２．１　实验样品的收集与制备

本研究自２００３年５月至２００５年１０月共收集

畜禽粪便堆肥产品样品１２０个。供试样品主要来源

于黑龙江、内蒙古、北京、河北、山东、河南、上海、湖

南、安徽、四川、福建、广东、贵州、海南、宁夏和新疆

等２２省市。堆制原料包括牛粪、猪粪和鸡粪等不同

种类畜禽粪便，调理剂以农作物秸秆为主，包括不同

堆制方式（条堆或跺堆、强制通风或自然通风、机械

翻堆或人工翻堆）、不同腐熟度（以成品为主）和不同

形状（粉末状或颗粒状）。样品收集后按四分法取

样，并分为两部分，一部分用于近红外光谱的采集，

一部分用于实验室化学分析。

２．２　堆肥样品成分含量的实验室化学分析

含水率的测定采用烘箱干燥法（７０℃，２４ｈ），

挥发性固体含量测定采用灼烧法（５５０℃下至恒

重），总有机碳含量的测定采用重铬酸钾外加热法，

总氮含量的测定采用凯氏定氮法，碳氮比为总有机

碳与总氮含量比。每个试样取两个平行样进行测

定，以其算术平均值为最终结果。以上方法参照我

国有机肥料农业行业标准和美国堆肥协会测定标

准［９，１０］。

２．３　近红外光谱仪与样品光谱扫描

实验中所用仪器有傅里叶变换型近红外光谱仪

（ＳＰＥＣＴＲＵＭ ＯＮＥ ＮＴＳ，美国 ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒ公

司），积分球附件，ＩｎＧａＡｓ检测器。样品近红外漫反

射光谱采集时仪器工作参数：光谱范围４０００～

１００００ｃｍ－１，扫描次数３２次，分辨率８ｃｍ－１。每个

样品重复装样３次进行扫描，取其平均光谱为样品

光谱。

２．４　近红外光谱定量分析模型的建立与评价

首先根据样品理化指标成分含量大小排序后隔

３取１作为独立验证集，其余样品组成校正集
［１１］。

回归方法除采用支持向量机方法外，同时选用偏最

小二乘法（ＰＬＳ）作比较，分别结合平滑（Ｓｍｏｏｔｈ）、

导数（Ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ）、变量标准化（ＳＮＶ）和多元散射校

正（ＭＳＣ）等光谱预处理方法建立近红外光谱校正

模型，并通过独立的验证集进行模型的外部验证。

校正模型建立过程中根据马氏距离和化学值绝对误

差分别对光谱和化学值进行异常值检验与剔除［１２］，

根据校正决定系数（犚２）、校正标准差（ＳＥＥ）、验证决

定系数（狉２）、验证标准差（ＳＥＰ）和相对分析误差

（ＲＰＤ，ＳＤ／ＳＥＰ）评价所建模型
［１３］，如果ＲＰＤ大于３，

说明定标效果良好，所建模型可以用于实际检测；如

果ＲＰＤ介于２．５和３之间，说明利用ＮＩＲＳ进行定

量分析是可行，但精度有待于提高；如果ＲＰＤ小于

２．５，则说明该成分难于进行ＮＩＲＳ定量分析
［２］。

偏最小二乘法和支持向量机建立近红外定量分

析模型过程分别使用美国 ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒ公司

ＱＵＡＮＴ＋定量分析软件和 Ｍａｔｌａｂ７．０平台实现。

２．５　支持向量机建模流程及参数优选方法

将经过预处理的样品光谱在４０００～１００００ｃｍ
－１

范围内对应的吸光度值以数据点格式表示，数据间隔

２ｃｍ－１，每个样品光谱得到不同厘米波数处对应的吸

光度数据点３００１个。将校正集样品光谱数据和样品

理化指标含量测定值作为原始空间中的训练集，独立

的验证集检验所建模型［１４］。

建模时选用高斯核函数（ＲＢＦ核）：犽（狓，狓犻）＝

ｅｘｐ（－γ狘狌－狏狘
２）。ＲＢＦ核支持向量机建模需优选

的参数主要有狏和γ和正则化系数犆。其中狏和γ对

模型预测效果影响最大。本研究中，固定狏，将（犆，γ）

作为一组优化对象，犆赋值为１０１ ～１０
７，γ赋值为

１０－４～１０
４，递进步调为１．１，狏值默认为０．１，以预测

标准差ＳＥＰ最小为原则进行逐步比较求优循环运

７５５３
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算。最后进行狏值在０～１区间的循环运算，选出建

模最优参数组合（狏，犆，γ）。

３　结果与讨论

３．１　堆肥样品理化指标测定分析结果

１２０个畜禽粪便堆肥产品样品的含水率、挥发

性固体含量和碳氮比见表１。由表中结果可知，所

收集堆肥产品样品的含水率、挥发性固体含量和碳

氮比涵盖了较大的范围，具有较好的代表性。

表１ 堆肥样品含水率、挥发性固体含量和碳氮比范围

Ｔａｂｌｅ１ Ｖａｒｉａｔｉｏｎｒａｎｇｅｏｆｍｏｉｓｔｕｒｅ，ｖｏｌａｔｉｌｅｓｏｌｉｄａｎｄ

Ｃ／Ｎｒａｔｉｏｉｎｃｏｍｐｏｓｔｓａｍｐｌｅｓ

Ｐａｒａｍｅｔｅｒ
Ｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒ
Ｍｉｎ Ｍａｘ Ｍｅａｎ ＳＤ

Ｍｏｉｓｔｕｒｅ

／（ｇ／ｋｇ）
１２０ ３１．９８ ８０９．３３ ２２４．９１ １５６．００

Ｖｏｌａｔｉｌｅ

ｓｏｌｉｄ

／（ｇ／ｋｇ）

１２０ １００．３７ ６４２．４２ ３８７．００ １４２．１１

Ｃ∶Ｎ １２０ ０．８３ ２６．７３ １１．１６ ４．４７

３．２　堆肥样品的近红外漫反射光谱

图１为堆肥样品的近红外漫反射光谱图，图中

横坐标为波数，纵坐标为吸光度。由图中可以看出，

样品来源（原料种类和腐熟度等）虽然具有较大的差

异性，但其光谱图具有一致的相似性，且光谱信息主

要集中于长波近红外谱区内。图中在６９４０ｃｍ－１和

５１５５ｃｍ－１附近出现的两个较明显的吸收峰表明水

分在该区获得强烈吸收。

图１ 堆肥样品的近红外漫反射光谱

Ｆｉｇ．１ ＮＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆｃｏｍｐｏｓｔｓａｍｐｌｅｓ

３．３　偏最小二乘法近红外光谱定量模型的建立

表２基于偏最小二乘法的近红外光谱建模的异

常样品剔除、最优光谱预处理方法及模型信息统计。

由表中可知，光谱的一阶导数光谱处理有利于光谱

特征变量信息的提取。根据 Ｍａｌｌｅｙ等
［２］关于近红

外定量分析模型评判准则，偏最小二乘法所建立的

含水率、挥发性固体含量和碳氮比 ＮＩＲＳ模型均具

有较高的预测精度，可以用于定量分析。

表２ 偏最小二乘法近红外建模信息统计

Ｔａｂｌｅ２ ＳｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆＮＩＲＳｍｏｄｅｌｓｕｓｉｎｇＰＬＳｍｅｔｈｏｄ

Ｐａｒａｍｅｔｅｒ
Ｎｕｍｂｅｒｏｆ

ａｂｎｏｒｍａｌｓａｍｐｌｅｓ

Ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔｓ

ｏｆｓｐｅｃｔｒａ
Ｆａｃｔｏｒ 犚２ ＳＥＥ 狉２ ＳＥＰ ＲＰＤ Ｂｉａｓ

Ｍｏｉｓｔｕｒｅ／（ｇ／ｋｇ） ２ １（９） ６ ０．９８２ ２１．９８ ０．９８３ ２０．９９ ７．４８ －２．２４

Ｖｏｌａｔｉｌｅｓｏｌｉｄ

／（ｇ／ｋｇ）
０ １（５） ６ ０．９３７ ３７．２９ ０．９３８ ３５．０７ ４．０５ －０．０３

Ｃ∶Ｎ ０ １（２５） ５ ０．７４１ ２．２９ ０．８３１ ２．０１ ２．３９ －０．０８

图２ 含水率支持向量机建模参数优选

Ｆｉｇ．２ Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｐａｒａｍｅｔｅｒｓ犆ａｎｄγｆｏｒｍｏｉｓｔｕｒｅｍｏｄｅｌｕｓｉｎｇＳＶＭ

注：１（９）为１阶９点导数

３．４　支持向量机近红外建模参数优选

利用支持向量机建立堆肥样品中含水率、挥发

性固体和碳氮比的近红外定量分析模型过程中

ＲＢＦ核参数狏，γ和正则化系数犆的优选过程如图２

中所示（以含水率为例）。人工试选方法通常需要操

８５５３
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作人员掌握专业的技术知识，且效率较低，而本研究

中提出的逐步比较寻优的循环方法与人工试选方法

相比更具有更好的操作性，依靠计算机更好的运行

效率和高可靠性可以最大限度的确保所选取的参数

组合最优，确保模型预测误差最小化。

基于ＲＢＦ核函数支持向量机的近红外光谱校

正模型的分集情况、最优光谱预处理方法及最优建

模参数如表３所列。其中，各指标建模时采用的校

正集和验证集样品与基于最小二乘法建模时采用的

校正集和验证集样品相同。

表３ 堆肥样品支持向量机 近红外建模最优参数

Ｔａｂｌｅ３ ＯｐｔｉｍａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒＳＶＭＮＩＲＳｍｏｄｅｌｓｏｆｃｏｍｐｏｓｔｓａｍｐｌｅｓ

Ｐａｒａｍｅｔｅｒ Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓａｍｐｌｅｓ Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓａｍｐｌｅｓ Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌｔｒｅａｔｍｅｎｔ狏 γ 犆

Ｍｏｉｓｔｕｒｅ ８８ ３０ １（９） ０．５ ２４．２３ ５．２７×１０４

Ｖｏｌａｔｉｌｅｓｏｌｉｄ ９０ ３０ １（５） ０．７ ４．７０ ９．１０×１０４

Ｃ∶Ｎ ９０ ３０ １（２５） ０．７ １３３７．６ １５４．０７

３．５　支持向量机所建近红外光谱定量分析模型

表４为利用支持向量机建立的堆肥样品中含水

率、挥发性固体含量和碳氮比近红外校正模型及外部

验证结果统计。根据 Ｍａｌｌｅｙ等关于近红外定量分析

模型评判准则，利用非线性ＲＢＦ核支持向量机所建

立的含水率、挥发性固体含量和碳氮比ＮＩＲＳ模型均

具有较高的预测精度，可以用于定量分析。尤其对于

含水率和挥发性固体含量而言，所建模型的验证决定

系数（狉２）和验证相对分析误差（ＲＰＤ）分别大于０．９和

４．０，完全可以用于实际定量检测。

比较非线性ＲＢＦ核支持向量机和偏最小二乘

法所建三种组分的近红外预测模型，由于非线性

ＲＢＦ核的支持向量机回归方法具有良好的机器学

习能力和模型泛化能力，其所建模型的预测能力均

优于偏最小二乘法所建模型。

表４ 支持向量机所建近红外模型与验证信息统计

Ｔａｂｌｅ４ ＳｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆＮＩＲＳｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓａｎｄ

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｕｓｉｎｇＳＶＭ

Ｐａｒａｍｅｔｅｒ 犚２ ＳＥＥ 狉２ ＳＥＰ ＲＰＤ Ｂｉａｓ

Ｍｏｉｓｔｕｒｅ

／（ｇ／ｋｇ）
０．９９１１５．４４０．９８８１７．９３ ８．７５ ２．８９

Ｖｏｌａｔｉｌｅ

ｓｏｌｉｄ／（ｇ／ｋｇ）
０．９４８３５．０２０．９４５３４．８６ ４．０７ ２．２３

Ｃ∶Ｎ ０．９５４ １．６３ ０．８５３ １．８４ ２．６１ ０．０３

　　如图３所示，两种回归方法所建立的碳氮比定

量分析模型预测精度略低，验证决定系数（狉２）和验

证相对分析误差（ＲＰＤ）分别为０．８５和２．５左右，预

测精度有待于进一步提高，可能是由于碳氮比为碳

氮两种组分质量的间接比值增加了累计误差。

图３ ＳＶＭ与ＰＬＳ所建碳氮比ＮＩＲＳ模型预测值与化学值相关关系（验证集）

Ｆｉｇ．３ ＣｈｅｍｉｃａｌｖａｌｕｅｖｅｒｓｕｓＮＩＲＳｖａｌｕｅｓｏｆＣ／ＮｕｓｉｎｇＳＶＭａｎｄＰＬＳ（ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ）

４　结　　论

利用非线性ＲＢＦ核支持向量机作为回归方法

建立畜禽粪便堆肥产品中含水率、挥发性固体含量

和碳氮比近红外定量分析模型具有良好的可行性。

逐步寻优循环参数优选方法选取ＲＢＦ核参数具有

高效、准确和易操作的特点，与偏最小二乘回归法所

建近红外定量分析模型相比较，非线性ＲＢＦ核支持

向量机所建近红外模型优于基于偏最小二乘法所建

模型，所建立的含水率和挥发性固体模型验证决定

系数（狉２）均大于０．９０，ＲＰＤ值均大于４．０，具有实际

应用价值；所建碳氮比模型验证决定系数（狉２）为

０．８５，ＲＰＤ值大于２．５，也可用于定量分析。

９５５３
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