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高光谱成像已被应用于建立干贝水分含量预测模型%其模型性能受样本划分方法及建模方法影响&

样本划分方法决定着所选样本是否具有代表性%而建模方法决定着如何利用样本建立模型%但样本划分方

法与建模方法的内在联系却鲜有研究报道&在方法优选上%将样本划分方法与建模方法进行组合%探究不同

方法组合对干贝水分含量预测模型性能的影响%对干贝水分检测建模及分级方法的优选具有重要意义%同

时也能为其他样本的光谱建模提供参考&采集
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波段下
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个干贝样本的高光谱图像%提取干

贝样本的光谱数据%通过
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*,aK

和
8P

四种常用的方法划分样本%并以
,2*3

和
2*I*01

两种常用

的建模方法建立多个干贝水分含量预测模型%计算和比较各模型的性能指标&结果表明"

,2*3

模型使用
3*

法划分干贝水分含量样本最为适宜!其
3,7

为
A=?<9B
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模型使用
*,aK

划分法最为适宜!其
3,7

为
A=@<;B

#%划分样本方法的优劣与建模方法有关%其优选需要结合特定的建模方法进行&在常用的四种样

本划分方法和两种建模方法中%采用
*,aK

法划分干贝水分含量样本并结合
2*I*01

法建模的效果和精度

最好&
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水分含量是决定干贝品质的重要指标&水分含量较低%

有利于延长干贝的贮存期%但水分含量过低%则会严重影响

干贝的硬度'弹性和咀嚼性等品质指标&高光谱成像包含丰

富的光谱图像信息%具有无损'准确'快速等优点%可用于

检测干制品的水分含量&本课题组已采用高光谱成像系统对
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波段范围内的
B

个不同干燥时期共
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个干贝

样本高光谱图像建立了一种干贝水分含量预测模型(
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&由于

高光谱图像包含的数据量大%因而需要采用合适的样本划分

法使各划分集的样本数据具备代表性&样本划分方法对模型

性能有着重要的影响%其优选也是众多研究的热点&

样本划分方法用于将样本总体划分为建立预测模型所需

要的建模集和验证预测模型性能所需要的预测集%并保证各

样本划分集的数量能满足建模的数理统计要求&应用较为广

泛的样本划分方法有随机划分法!
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&利用划分好的样

本建立水分含量预测模型是高光谱检测干贝水分含量的核心

环节%不同建模方法建立的模型具有不同的预测效果&偏最

小二乘回归法!
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二乘支持向量机法!
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#拟合效果良好%且使用较为广泛的回归分析法&刘善

梅等(

B

)比较
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和
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等不同样本划分法下的土

猪肉含水率
,2*3

模型效果%认为
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模型下%

8P

法最适

合划分土猪肉含水率样本&刘雪梅等对
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等样

本划分法进行分析比较后%选择
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法划分样本并基于
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建模%获得了较为理想的水产养殖水体化学需氧量

预测模型&建模方法决定着如何利用样本数据%但鲜有研究

将样本划分方法与建模方法组合起来进行优选&

本研究将分别在
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和
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这四种常用的样

本划分方法下结合偏最小二乘回归法'最小二乘支持向量机



法这两种建模方法%建立
:

个干贝高光谱水分含量检测模

型%并采用校正集相关系数
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#五个性能指标对所建模型进行评估以得到用于干

贝水分含量检测的样本划分方法与建模方法最优组合&
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#和计算机&成像光

谱仪的光谱范围为
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%光谱分辨率为
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&

整套系统置于一个室温下的暗箱中%以防止环境光的影响&

实验所用的新鲜海湾扇贝肉购于杭州水产品市场%用保

鲜袋包装并编号'冷藏%运至实验室%所有样品均用去离子

水洗净后%晾干置于
g-?l

的冷冻柜中存储待用&
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样本数据获取

在冷冻柜中取出存储的所有样品%沥干水分后%置于
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的烘箱中干燥
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%取出放入干燥器中直到温

度冷却至
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时转到称重仪再次称重%记为
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&接着采用

高光谱成像系统采集光谱图像&循环烘干'称重'采集图像

这三步骤直到扇贝烘干至不再有弹性为止%称重记为
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最后得到
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个扇贝所对应的高光谱图像&水分含量!
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然后%将高光谱图像中的干贝肉部分划为感兴趣区域
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#%提取
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内所有像素点的平均光

谱反射率曲线%并将每个样本的平均光谱数据保存&
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样本划分法

分别采用随机划分法!
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理化值共生距离法!
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#和浓度梯度法!
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#这四种常

用的样本划分方法将总体样本划分为建模集和预测集&各划

分方法的原理如下"
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#随机划分法!
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随机选取一定数量的样本构成建模集和预测集%无规律

可循&
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法能保证划分的随机性%但可能导致选取的样本

之间存在差异化从而无法保证样本的代表性&
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法是按照样本光谱空间中的欧式距离进行样本挑选&

首先选择相互间有着最大的欧氏距离的两个样本加入建模

集%然后在剩余样本中选出与已挑选出的建模样本中欧氏距

离最大的样品加入到建模样品集%循环进行计算%直至挑选

出足够样本数量的建模集%此时将剩余样本作为预测集样
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法与
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本欧氏距离的计算方法不同&
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大值%
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#为兼顾样本光谱信息与被测指标参量的样本

$

和样本
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之间的距离%样本总个数用
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表示&
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#浓度梯度法!
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#

浓度梯度法!
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#是充分考虑被测指标参量的代表性的

方法&首先将样本按照被测指标参量递增或递减的顺序依次

排列%然后按照建模集与预测集的比例%间隔性地选择样本

加入预测集%并不将最后一个样本选入预测集!如果选中%

则从建模集中除了第一个外随机选择一个样本与之交换#&
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预测模型的建立方法

将通过
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%
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和
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四种划分方法得到的四个

建模集分别采用偏最小二乘回归法!

,2*3

#与最小二乘支持

向量机法!

2*I*01

#建立模型%得到
:

个干贝高光谱水分含

量检测模型&各建模方法的原理如下"
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#偏最小二乘回归法!
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#

偏最小二乘回归是一种在自然'经济和社会等众多科学

领域应用广泛的一种新型多元统计数据分析方法(
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&该算法

建立的模型是多个或单个因变量
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对多自变量
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的回归模

型%在建模的过程中%既包含主成分分析!
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和
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提取出的主成分之间的相关性最大

化这种典型关联分析!
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思想&因此%偏最小二乘回归是
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法和多元线

性回归分析法这三种分析方法组合而成的算法&
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#回归是分

类支持向量机推广应用到函数回归问题上的一种方法(
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方法是以结构风险最小原理和非线性映射为基本思想%将低

维空间非线性问题映射为高维空间线性问题进行求解%其核
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心为引入的核函数&
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平均值&模型的拟合效果与相关系数
<

接近
@

的程度成正

比&

31*6

C

@

%

-

%

)

C

@

!

&

)

E

7)

#槡
-

!

;

#

式!

;

#中%

31*6

在校正集中表示为
31*68

%在预测集中表

示为
31*6,

&

%

为对应样本集中的样本数%

&

)

为对应样本

集中的样本
)

实测值%

7)

为对应样本
)

的预测值&模型的预

测精度与均方根误差
31*6

成反比&

3,7

e

()V

!

7

#

31*6

!

B

#

式!

B

#中%

7

为所有样本的被测指标参量的集合%

()V

!

7

#为被

测指标参量的标准差&模型的预测效果与剩余预测偏差
3,7

成正比&

-

!

结果与讨论

H%G

!

干贝样本水分含量统计结果

经计算%

-<?

个 海 湾 干 贝 样 本 的 水 分 含 量 范 围 为

@<=99h

#

BB=<>h

%均值
>9=9>h

%标准差为
@-=-;h

&分别

采用
3*

%

]*

%

*,aK

和
8P

四种划分方法%将
-<?

个干贝样

本按
-r@

的比例划分成建模集!

@:?

个样本#和预测集!

9?

个

样本#%其划分后的水分含量统计结果见表
@

&

从表
@

可以发现%以上四种划分方法中%只有
]*

法在

划分样本时%水分含量的最大值
BB=<>h

没有出现在建模集%

没有满足建模集一般应包含最大值及最小值的要求%故而划

分结果欠缺代表性&

另一方面%由表
@

可计算得"

3*

法所得的建模集和预测

集的均值与样本集总体均值
>9=9>h

分别相差
?=<<h

和

?=;Ah

%标准差与样本集总体标准差
@-=-;h

相差分别为

?=B>h

和
?=9<h

&

*,aK

法所得的建模集和预测集的均值分

别与样本集总体均值相差
@=<>h

和
>=A;h

%标准差则分别

相差
?=>-h

和
@=A@h

&

8P

法所得的建模集和预测集的均值

与样本集总体均值分别相差
?=?>h

和
?=?<h

%标准差与样

本集总体标准差分别相差
?=?9h

和
?=@-h

&

表
G

!

;<

%

C<

%

<BWb

和
>_

法划分样本后的干贝水分含量统计结果

&+96(G

!

&'()*+*#)*#2+6.()36*)0150#)*3.(20,*(,*#,-.#(-)2+660

:

D#*'-#11(.(,*-#/#)#0,5(*'0-)

划分方法
建模集 预测集

样本数 浓度范围$
h

平均值$
h

标准差$
h

样本数 浓度范围$
h

平均值$
h

标准差$
h

3* @:? @<=99

#

BB=<> A?=<? @@=B- 9? -?=:?

#

BB=@> >9=>9 @>=--

]* @:? @<=99

#

BB=@> A@=A? @-=B: 9? -@=?-

#

BB=<> ><=?? @?=:@

*,aK @:? @<=99

#

BB=<> A@=BB @-=;< 9? @9=9:

#

B-=-: >B=A: @?=:A

8P @:? @<=99

#

BB=<> >9=9? @-=>A 9? -?=?<

#

B;=B; A?=?? @-=@>

!!

由此可见%单从水分含量数据这一被测指标参量而言%

8P

法得到的建模集和预测集的水分含量这一被测指标参量

的数据分布比较均匀%这是因为
8P

法是根据被测指标参量

按梯度排序后进行划分的方法&然而%划分方法的总体效果

不仅与被测指标参量有关%还与光谱信息量及建模方法有

关%需要根据模型性能进一步比较和分析&

H%H

!

模型的比较与分析

为进一步对比分析
]*

%

8P

%

*,aK

和
3*

这四种样本划

分方法对水分含量预测模型性能的影响&将
3*

%

]*

%

*,aK

和
8P

这四种划分方法得到的建模集样本数据分别建立

,2*3

和
2*I*01

模型&

-=-=@

!

干贝水分检测
,2*3

模型的样本划分法优选

分别使用
]*

法'

8P

法'

*,aK

法和
3*

法划分的样本

数据进行建模得到了对应的
A

个
,2*3

模型的建模集&

A

个

,2*3

模型性能指标见表
-

&

表
H

!

;<

%

C<

%

<BWb

和
>_

法划分样本后的干贝水分含量

<:@
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BL<;

模型结果

&+96(H

!

&'(BL<; 50-(6#,

$

.()36*)0150#)*3.(20,*(,*#,

-.#(-)2+660

:

D#*'-#11(.(,*-#/#)#0,5(*'0-)

划分方法
.

O

.

U

31*68

$

h 31*6,

$

h 3,7

3* ?=9>;< ?=9<>- A=@B@B >=-AA9 A=?<B9

]* ?=9AA? ?=9>-- A=@<A@ >=9?B: -=<B:@

*,aK ?=9A@@ ?=9AAB A=->:< >=<9-; -=:;:B

8P ?=9B-: ?=9;BA >=>-;B >=;>AA >=A>?B

!!

如表
-

所示%四种方法均获得了较好的校正和预测结

果&其中%基于
3*

法建立的水分含量预测模型效果最优%其

预测集相关系数
.

,

在所有模型中最高%达到了
9<=>-h

%预

测均方根误差
31*6,

以及剩余预测偏差
3,7

都是所有模

型中的最优值%分别为
>=-AA9h

和
A=?<B9

&

为了直观观察四种样本划分方法在
,2*3

模型的建模集

中的预测效果%绘制
,2*3

模型对建模集样本的预测水分含

量散点分布图&

!!

如图
@

所示%四种样本划分方法均在对建模集的水分含

量预测中取得了不错的拟合效果&使用
A

种样本划分方法对

应的
,2*3

模型对各自的预测集中的高光谱数据进行干贝水

分含量预测%得到的直观的预测效果见图
-

&

!!

综合考虑以上分析指标%基于
3*

法建立的水分含量预

测模型效果最优&说明在干贝水分含量
,2*3

预测模型的样

本划分上%应该选择更为注重划分的随机性的
3*

法&

-=-=-

!

干贝水分检测
2*I*01

模型的样本划分法优选

在
2*I*01

的建模方法下%分别使用
]*

法'

8P

法'

图
G

!

BL<;

模型下建模集水分含量实测值与预测值的拟合效果图

"#

$

%G

!

&'(1#**#,

$

(11(2*01

:

.(-#2*(-/+63(+,-5(+)3.(-/+63(#,BL<;50-(6

::@
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图
H

!

BL<;

模型下预测集水分含量实测值与预测值的对比曲线图

"#

$

%H

!

&'(205

:

+.#0,9(*D((,

:

.(-#2*(-/+63(+,-5(+)3.(-/+63(#,BL<;50-(6

*,aK

法和
3*

法进行样本划分%得到对应的
A

个
2*I*01

模型的性能指标见表
>

&

!!

对于
2*I*01

模型%基于
3*

%

]*

和
*,aK

法划分样本

而建立的干贝水分含量预测模型的性能均有较好的表现&

图
>

直观反映了
2*I*01

模型下%四种样本划分方法在

建模集中的拟合效果&其中%基于
3*

%

]*

和
*,aK

样本划

分法的
2*I*01

模型在建模集中都有不错的拟合效果%基于

8P

样本划分法的
2*I*01

模型在建模集中的拟合效果明显

次于其他三种样本划分法&这四个
2*I*01

模型对预测集中

样本水分含量的直观预测效果见图
A

&

由表
>

及图
>

和图
A

可得%基于
8P

划分法的
2*I*01

模型表现不如其他三个模型%其各项性能指标以及模型预测

效果都较差&与其他方法相比%基于
*,aK

划分法的
2*I

*01

模型的预测效果最佳%其预测相关系数
.

,

和剩余预测

偏差
3,7

最优%分别为
?=9<@;

和
A=@<;B

%同时也保证了

预测均方根误差
31*6,

较小&

表
I

!

;<

%

C<

%

<BWb

和
>_

法划分样本后的干贝水分含量

L<7<NO

模型结果

&+96(I

!

&'(L<7<NO 50-(6#,

$

.()36*)0150#)*3.(20,*(,*#,

-.#(-)2+660

:

D#*'-#11(.(,*-#/#)#0,5(*'0-)

划分方法
.

O

.

U

31*68

$

h 31*6,

$

h 3,7

3* ?=9;99 ?=9A;A >=>?A> A=>;;< >=?>::

]* ?=9BAB ?=9B<> >=>:?@ -=<<?? >=::BB

*,aK ?=9B-@ ?=9<@; >=A;9B -=:B-A A=@<;B

8P ?=B9<B ?=:>;@ @@=;<B@ @@=?<-; @=?:9?

图
I

!

L<7<NO

模型下建模集水分含量实测值与预测值的拟合效果图

"#

$

%I

!

&'(1#**#,

$

(11(2*01

:

.(-#2*(-/+63(+,-5(+)3.(-/+63(#,L<7<NO 50-(6

9:@
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图
J

!

L<7<NO

模型下预测集水分含量实测值与预测值的对比曲线图

"#

$

%J

!

&'(205

:

+.#0,9(*D((,

:

.(-#2*(-/+63(+,-5(+)3.(-/+63(#,L<7<NO 50-(6

!!

因此%在使用
2*I*01

法建模时%

*,aK

法'

]*

法和

3*

划分法均适用于划分干贝水分含量样本&

*,aK

划分相

对
]*

%

3*

和
8P

划分%与
2*I*01

模型结合具有更高的预

测精度%说明同时兼顾样本光谱数据以及水分含量的代表性

的
*,aK

样本划分法最适合应用于干贝水分检测的
2*I*01

模型&

为了进一步分析
8P

样本划分法在
2*I*01

模型中表现

较差的原因%求取在
2*I*01

建模中基于贝叶斯框架优选法

得到的参数组合!

-

%

#

-

#%结果见表
A

&

表
J

!

;<

%

C<

%

<BWb

和
>_

法划分样本的干贝水分含量
L<7

<NO

模型参数

&+96(J

!

&'(L<7<NO50-(6#,

$:

+.+5(*(.)0150#)*3.(20,*(,*

#,-.#(-)2+660

:

D#*'-#11(.(,*-#/#)#0,5(*'0-)

划分方法 正则化参数
-

核函数参数
#

-

3* ;A=;9:- @@<-=?<A:

]* ;A=;9:- @-A:=A@<<

*,aK ;A=;9:- @->-=;;9A

8P ?=?@:> @@AA=9B<@

!!

如表
A

所示%

8P

法划分样本的正则化参数和其他三种

划分法的差距很大%而其核函数参数与其他三种方法的差距

则较小&参数的选择直接决定了
2*I*01

模型的性能%

8P

样本划分法在贝叶斯框架优选下没有得到理想的正则化参

数%所以
2*I*01

建模的效果并不好&

-=-=>

!

干贝水分检测建模及其样本划分法优选

比较四种划分方法在两种不同建模方法下的水分预测的

表现%当选择
2*I*01

建模时%样本划分建议选择
*,aK

法

划分样本法*当选择
,2*3

建模时%样本划分建议选择
3*

法&具体而言%在使用
*,aK

法
n2*I*01

法和
3*

法
n

,2*3

法所建立模型的性能指标中"

*,aK

法
n2*I*01

法

建立的干贝水分含量预测模型的校正相关系数
.

O

为

?=9B-@

%略高于
3*

法
n,2*3

法!

.

O

e?=9>;<

#%而其预测

相关系数
.

U

为
?=9<@;

%与
3*

法
n,2*3

法的!

.

U

e

?=9<>;

#相近%说明两者具有相似的拟合效果*在预测精度

指标上%

*,aK

法
n2*I*01

法的校正均方根误差
31*68

为
>=A;9Bh

%预测均方根误差
31*6,

为
-=:B-Ah

%均较

3*

法
n,2*3

法 !其
31*68eA=@B@Bh

%

31*6,e

>=-AA9h

#小%其剩余预测偏差
3,7

为
A=@<;B

较
3*n

,2*3

法的!

3,7eA=?<B9

#大%说明
*,aK

法
n2*I*01

法

的模型具有更为理想的预测精度&因此%对于干贝水分含量

检测%建议使用
*,aK

法划分干贝水分含量样本同时配合使

用
2*I*01

法建立干贝水分含量预测模型&

此外%如表
-

及图
-

所示%

8P

法'

*,aK

法'

]*

法划分

干贝水分样本后%使用
,2*3

法建立的干贝水分含量预测模

型都能得到较好的预测效果&然而%在使用
2*I*01

建立干

贝水分含量预测模型时%基于
8P

法的模型预测效果较差

!见表
>

及图
A

#%显示了建模方法与样本划分方法的相互作

用&同一种样本划分方法不一定适用于所有的建模方法&因

此%在建立干贝水分含量预测模型中%划分样本方法的优选

需要结合建模方法进行讨论&

>

!

结
!

论

!!

采用
3*

%

]*

%

*,aK

和
8P

四种常用的方法划分干贝水

?9@
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分含量样本集%并以
,2*3

%

2*I*01

两种常用的建模方法

建立干贝水分含量预测模型%比较各模型的拟合效果和预测

精度%得到以下结论"

!

@

#在建立干贝水分含量预测模型时%对于
,2*3

模型

使用
3*

法划分干贝水分含量样本最为适宜!其
3,7

为

A=?<9B

#%对于
2*I*01

模型使用
*,aK

划分法最为适宜

!其
3,7

为
A=@<;B

#&划分样本方法的优劣与建模方法有

关%其优选需要结合特定的建模方法进行&

!

-

#在
3*

%

]*

%

*,aK

和
8P

这四种常用的样本划分方

法以及
,2*3

%

2*I*01

这两种常用的建模方法中%使用

*,aK

法划分干贝水分含量样本配合
2*I*01

或者
,2*3

建

模方法所建立的干贝水分含量预测模型%与其他组合建立的

预测模型相比%其预测效果和精度都较优&
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