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>

可见特征波长选择方法
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针对多组分金属离子混合溶液的紫外
?

可见吸收光谱"

7A?A)0

$重叠严重%难以分离的问题#提出了

一种基于稳定性和可信度偏最小二乘法"

@M"3@

$的特征波长选择方法!在
@M"3@

中#引入指数衰减函数

"

R46

$以迭代的方式对波长变量进行选择!在每次迭代中对蒙特卡罗采样所得到的数据集建模#计算各波

长变量的稳定性和可信度指标#并通过
R46

选择具有较高稳定性和可信度的变量#选择的变量作为新的变

量集进入下一次变量选择迭代!迭代全部完成后#计算每一次迭代所选的变量集建模的交叉验证均方根误

差"

LB@RMA

$#选择
LB@RMA

最小的变量集作为波长变量选择的结果!利用
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$混

合溶液的紫外
?

可见光谱数据集和
a(

"

$

$和
M-

"

$

$混合溶液的紫外
?

可见光谱数据集对所提方法性能进行了

验证#并与全波段偏最小二乘%移动窗口偏最小二乘法"

BW"3@

$%蒙特卡罗无信息变量消除方法 "

BM?

7AR

$%竞争性自适应加权算法 "

M1L@

$和稳定性竞争自适应加权算法"

@M1L@

$进行了比较分析!结果表

明&该方法不仅能降低波长选择的复杂度#还能在保证波长选择过程稳定的情况下#选出对模型重要的波长

变量#较之其他方法所提出的方法选取的变量建立的模型
LB@RMA

最小#对于
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$

数据集#使用
@M"3@

方法得到的
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$的
LB@RMA

值分别比全光谱
"3@

下降
INDHU

#

FND9U

和
E8D>U

#与
@M1L@

相比分别下降
9CD>U

#

9ID8U

和
ND>U

#

a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$平均相对误

差分别为
9D8FU

#

8D9HU

和
NDJFU

#其中
a(

"

$

$的最大相对误差为
FDIJU

#

MG

"

$

$的最大相对误差为

EDCCU

#

M-

"

$

$的最大相对误差为
ED89U

(对于
a(

"

$

$和
M-

"

$

$数据集#使用
@M"3@

方法得到的
a(

"

$

$

和
M-

"

$

$的
LB@RMA

值分别比全光谱
"3@

下降
ECDFU

和
9FDCU

#与
@M1L@

相比分别下降
EHDEU

和

8EDEU

#

a(

"

$

$和
M-

"

$

$平均相对误差分别为
8D9EU

#

8D8NU

#其中
a(

"

$

$的最大相对误差为
FDFHU

#

M-

"

$

$的最大相对误差为
FDHJU

#有效提高光谱建模精度!
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紫外可见分光光度法"

7A?A)0

$

)

8

*是一种广泛应用于金

属离子浓度检测的方法#具有操作简单%准确度高%重现性

好%测量方便等特点!该方法通常联合多元分析方法对全波

段数据进行建模#分离计算多金属离子的浓度#实现复杂混

合样品中多金属离子浓度同时检测)

9

*

!然而#当各金属离子

吸收光谱互相干扰和重叠严重时#传统的全波段多元分析建

模方法存在很大的误差及大量冗余信息#导致模型精度低且

实时性差!因此#如何选择有效的特征波长变量参与建模具

有重要意义!

目前#大量国内外学者对波长选择方法进行了相关研

究#提出了更可靠%更精确的模型!其中一些方法基于模型

性能的统计量来评价变量#如区间偏最小二乘法"

T"3@

$

)

E

*和

移动窗口偏最小二乘法"

BW"3@

$

)

F

*

!其他的方法是根据变

量的统计特性#如相关系数和信噪比等#这种方法包括无信

息变量消除"

7AR

$

)

H

*

#蒙特卡罗无信息变量消除方法"

BM?

7AR

$

)

I

*和竞争性自适应加权算法"

M1L@

$

)

J

*等!蒙特卡罗

无信息变量消除方法"

BM?7AR

$将蒙特卡罗采样应用于

7AR

#以降低过拟合的风险#从而获得更好的结果!竞争性

自适应加权算法"

M1L@

$以回归系数的绝对值大小作为衡量

指标对光谱数据进行变量筛选!基于
M1L@

的稳定性竞争自

适应加权算法"

@M1L@

$

)

>

*以变量的稳定性作为衡量指标#延



续了
M1L@

方法的变量选择流程!但在光谱重叠严重的情况

下#前一类方法是对变量区间进行选择的#并未针对性地选

择特征变量#选择过程中通常会出现特征波长变量多选或漏

选的情况)

C

*

(后一类方法单独对每一个波长进行抽样)

8N

*选

择#但抽样过程随机性大#导致变量指标计算不准确#影响

特征波长变量的选择结果!

为了克服上述波长选择方法的不足#提出了一种新的波

长选择方法#即基于稳定性和可信度偏最小二乘法"

0%#:)$)%

[

#(+,'&+):)$)%

[/

#'%)#$$&#0%0

Y

G#'&0

#

@M"3@

$!首先根据稳定

性选取贡献较大的变量#然后应用可信度指标从高稳定性变

量中选择更可信的变量"对模型性能影响较大的变量$!

@M?

"3@

应用
R46

以迭代的方式筛选变量#以避免信息不丰富

的变量产生误导性结果!通过交叉验证)

88

*评价用子集建立

模型的性能!以最小的
LB@RMA

值的变量子集被认为是最

佳变量子集!为了测试
@M"3@

的性能#将该方法应用于两个

7A?A)0

数据集#即来自
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$混合溶

液的数据集和
a(

"

$

$和
M-

"

$

$混合溶液的数据集!与
BW?

"3@

#

BM7AR

#

M1L@

和
@M1L

方法相比#用
@M"3@

方法

选取的变量建立的模型达到了最小
LB@RMA

!

8

!

实验部分

!!

矩阵
!

&=

@

为所测样本的光谱吸光度矩阵#

&

为混合溶液

样本数#

@

为波长变量数(矩阵
*&=6

表示浓度矩阵#

&

为混

合溶液样本数#

6

为组分数!在建模过程中#

!

&=

@

和
*&=6

都

是以均值为中心#在
"3@

模型中#

!

@

=6

和
%

&=6

分别定义为回

归系数矩阵和误差矩阵#浓度矩阵
*&=6

可以描述为

*&

2

6

Q

!

&

2@

!

@2

6

K

%

&

2

6

"

8

$

!!

以稳定性和可信度作为评价变量重要性的指标#先用稳

定性来选择对
*

贡献较大的变量#然后根据可信度选取对模

型性能影响较大的变量!通过交叉验证来评价模型的性能#

降低了过拟合风险!

!"!

!

基于蒙特卡罗采样的变量稳定性定义

蒙特卡罗采样是从多个角度对数据集进行评估#因此可

以减少过拟合的风险!采用蒙特卡罗采样法从数据集中随机

抽取
!

个样本"通常占数据集的
>NU

"

CNU

$建立
"3@

回归

模型并计算相应的回归系数矩阵#经过
9

次采样后可得到

一个回归系数矩阵
#

9=

@

")

'

8

#

'

9

#'#

'

#

#'#

'

@

*$#并计算

第
#

个波长变量的稳定性值为

A

#

$

B

&

(

#

B

8

9

"

9

"

$

8

"

(

"

#

/

&

(

#

$槡
9

"

9

$

其中#

A

#

表示
9

次采样后第
#

个变量的稳定性值#

(

"

#

是第
"

次蒙特卡罗采样中第
#

个变量的回归系数#

&

(

#

为
9

次采样

后第
#

个变量回归系数的平均值!从式"

9

$可以看出#

'

&

(

#

'

值

越大#标准偏差越小#表明该变量的稳定性值越大#重要性

越强!

!"#

!

基于后向选择的可信度定义

计算当前变量集剔除某个变量后模型性能的变化#分析

每个变量对模型性能的可信程度#则采用一种后向选择方

法!该方法每执行一次都会从初始数据集中删除一个变量#

形成一个新的数据集#并使用该数据集生成一个新模型!以

第
#

个变量为例#分别计算当前变量集的校正均方根误差

"

'--%.&#(0

Y

G#'&&''-'-Z,#$):'#%)-(

#

LB@RM

$

LB@RM

N

和

当前变量集剔除第
#

个变量后的校正均方根误差
LB@RM

#

!

与
LB@RM

N

相比#

LB@RM

#

变小表明新模型的性能有所提

高#意味着第
#

个变量对模型性能有负面影响!第
#

个变量

的可信度定义为
<

#

<

#

$

LB@RM

#

/

LB@RM

N

"

E

$

!"(

!

基于
T'B

的变量保留率

变量的性能相互影响#尚未淘汰的冗余变量可能会误导

变量的选择!因此通过迭代选择变量更为可靠!模型随变量

的选择而变化#变量的稳定性和可信度也随每次迭代发生变

化!每一次迭代变量消除率并不相同!最初#变量集包含许

多信息不丰富和不重要的变量#这些波长点将被迅速消除#

这是一个+粗略选择-阶段!然后#随着信息不足和不重要变

量的减少#消除速度会减慢#因为如果波长点仍然被迅速消

除#关键变量可能会被错误地消除!这一阶段称为+精选-!

为了实现这两阶段变量的选择#使用指数衰减函数"

R46

$强

制消除变量!

8

"

被定义为第
"

次迭代时的变量保留率!其

中#

'

和
!

为第
8

次和第
%

次循环时样本集中建模数目#为

遍历所有变量#第
%

次设为
9

个变量#所以
8

8

Q8

(

8

%

Q9

/

@

#在以上条件下#

8

"

可以表示为

8

"

$

'&

/

!"

"

F

$

参数
'

和
!

表示为

'

$

@

" $

9

8

%

/

8

!

$

$(

"

@

/

9

$

%

/

8

"

H

$

!"I

!

1;*&1

波长选择方法

@M"3@

以稳定性和可信度作为评价变量重要性的指标#

该方法通过交叉验证来评价模型的性能#降低了过拟合的风

险!

@M"3@

算法具体步骤如下&

@%&

/

8

&设定循环次数初始值
"Q8

(

@%&

/

9

&对数据集进行蒙特卡罗采样建立
9

个模型(

@%&

/

E

&计算第
"

次迭代的变量保留率
8

"

(

@%&

/

F

&依据回归系数计算各波长变量的稳定性指标#剔

除稳定性低的变量#选择对浓度矩阵
*

贡献较大的变量(

@%&

/

H

&计算每个波长变量的可信度#并利用
R46

选择

可信度高的变量#把所选定的变量作为下一次迭代的新子

集(循环次数
"Q"K8

(

@%&

/

I

&若
"

(

%

#依次执行
@%&

/

9

#

@%&

/

E

#

@%&

/

F

#

@%&

/

H

(

若
"Q%K8

#执行
@%&

/

J

(

@%&

/

J

&经过
%

次循环#获得
%

个变量子集#分别用这

%

个变量子集建立偏最小二乘"

"3@

$模型#计算各模型的

LB@RMA

#并选取
LB@RMA

最小的变量集作为最优变量

集!

!"V

!

数据集

在两个真实数据集上进行测试
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$混合溶液的紫外
?

可见光谱数据集和
a(

"

$

$和
M-

"

$

$混

CEFE

第
88

期
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合溶液的紫外
?

可见光谱数据集!

8DHD8

!

7A?A)0

数据集
8

7A?A)0

数据集
8

使用北京普析
2C

紫外可见分光光度

仪获得!该数据集含有
9J

个
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$混合

溶液样品的紫外
?

可见光谱数据#在
FNN

"

JNN(.

范围内#间

隔
8DN(.

测量并打印各点的吸光度!混合溶液中
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$的浓度范围是
ND8

"

8DN.

*

,

3

P8

#用
9?

"

H?

溴
?9?

吡啶偶氮$

?H?

二乙氨基苯酚"

H?!'?"141"

$溶液作为

显色剂!吸光度矩阵
!

包含
9J

个样品在
EN8

个波长点"

FNN

"

JNN(.

$的吸光度!浓度矩阵分别为
*a(

#

*MG

和
*M-

!该数

据集的原始紫外
?

可见光谱如图
8

所示!

图
!

!

数据集
!

的原始紫外
>

可见光谱

B7

+

"!

!

%C0857

+

79-/FY>Y744

3

0:65-8<=-6-406!

8DHD9

!

7A?A)0

数据集
9

7A?A)0

数据集
9

采用与
7A?A)0

数据集
8

相同的方法

获得!该数据集含有
>N

个
a(

"

$

$和
M-

"

$

$混合溶液样品的

紫外
?

可见光谱数据!

混合溶液中
a(

"

$

$和
M-

"

$

$的浓度范围分别为
NDH

"

FDN

和
ND9H

"

9DHN.

*

,

3

P8

#用二甲酚橙溶液作为显色剂!

吸光度矩阵
!

包含
>N

个样品在
EN8

个波长点"

FNN

"

JNN

(.

$的吸光度!浓度矩阵分别为
*a(

和
*M-

!该数据集的原始

紫外
?

可见光谱如图
9

所示!

图
#

!

数据集
#

的原始紫外
>

可见光谱

B7

+

"#

!

%C0857

+

79-/FY>Y744

3

0:65-8<=-6-406#

9

!

结果与讨论

#"!

!

参数的影响

@M"3@

方法的性能受以下
E

个参数的影响&蒙特卡罗采

样率#蒙特卡罗采样数和迭代次数#分别表示为
8

#

9

和
%

!

为了分析
8

#

9

和
%

对
@M"3@

性能的影响#采用了一系列

不同的
8

#

9

#

%

的值对
@M"3@

的性能进行了测试&

9

范围

设置为
HN

"

ENN

#间隔为
HN

并且
8QNDC

#

%Q8NN

(

8

的范

围设置为
ND>

"

NDC

#间隔为
NDN9H

并且
9Q8NN

#

%Q8NN

(

%

设置为
8N

"

9NN

#并且
8QNDC

#

9Q8NN

!

7A?A)0

数据集

8

中
a(

"

$

$的三个参数的箱形图如图
E

所示!

图
(

!

FY>Y74

数据集
!

中
S9

!

"

"的
+

!

-

"&

,

!

.

"和
-

!

:

"的箱形图

B7

+

"(

!

%C0.8H>

3

/8648<+

"

-

$#

,

"

.

$

-9=-

"

:

$

<85S9

"

"

$

79FY>Y74=-6-406!

!!

从图
E

中可以看出#在
7A?A)0

数据集
8

中#

a(

"

$

$的

最佳蒙特卡罗采样率
8

和采样数
9

分别为
ND>9H

和
HN

#并

且迭代次数
%

的最佳范围为
8NN

"

9NN

!

#"#

!

FY>Y74

数据集
!

分析
a(

"

$

$的波长变量选择过程#并采用留一交叉验

证方法对模型性能进行评价!

LB@RMA

的变化趋势和所选

变量的数量如图
F

所示!

图
I

!

LM1T;Y

值的变化趋势!

-

"和
S9

!

"

"的所选变量数!

.

"

B7

+

"I

!

%C0:C-9

+

06509=8<6C0LM1T;YD-/@04

"

-

$

-9=

9@2.058<40/0:60=D-57-./04<85S9

"

"

$"

.

$

NFFE

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
EC

卷



!!

图
F

"

#

$表明
LB@RMA

的值在开始时"迭代
8

"

EH

次$明

显下降#是因为消除了最不重要的变量!然后#

LB@RMA

值

的下降"迭代
EH

"

H>

次$是由于消除率较低和被淘汰变量的

重要性增加所致!在
LB@RMA

到达最低点"迭代
H>

次$后#

继续迭代则会消除关键变量#因此
LB@RMA

值开始增加"迭

代
H>

"

8NN

$!在所有迭代完成之后#选择具有最小
LB?

@RMA

值的子集作为最优子集!图
F

"

:

$表明变量的数量先是

迅速减少#然后随着迭代次数的增加而减慢#这两个阶段被

认为是+粗略选择-和+细化选择-阶段!

图
V

!

V

种不同方法对
FY>Y74

数据集
!

中
S9

!

"

"的波长选

择性能的比较

"

#

$&

LB@RM

较小("

:

$&

BM7AR

法稳定性较高("

,

$&各方法比较

B7

+

"V

!

;82

3

-574898<A-D0/09

+

6C440/0:60=.

K

<7D0=7<<05096

206C8=4<85S9

"

"

$

8<FY>Y74=-6-406!

"

#

$&

BW"3@.&%S-+Z-'0.#$$&'LB@RM

(

"

:

$&

BM7AR.&%S-+Z-'.-'&0$#:)$)%

[

(

"

,

$&

M-.

/

#')0)-('&0G$%0-Z]#X&$&(

*

%S0&$&,%)-(-Z&#,S.&%S-+

!!

为了进一步评估
@M"3@

方法的性能#在同一数据集上

应用了几种常用的变量选择方法#即
BW"3@

#

BM7AR

#

M1L@

和
@M1L@

#所选波长结果如图
H

"

#

#

:

#

,

$所示!

!!

图
H

"

#

$表明用
BW"3@

"窗口大小为
8H

$筛选出较小

LB@RM

的波长区域为
HNH

"

H8C

和
H9J

"

H>E(.

#图
H

"

:

$表

明用
BM7AR

筛选出较高稳定性的波长区域为
FEN

"

FHI

#

FJI

"

HN8

#

H98

"

H9F

#

HEH

"

HHF

和
HHI

"

H>N(.

!在图
H

"

,

$

中可以看到与
BW"3@

和
BM7AR

相比#

M1L@

#

@M1L@

和

@M"3@

会优先选择离散波长变量!尽管这
H

种波长选择方法

筛选出一些相同的波长点#但是它们仍有许多不同之处!

BM7AR

没有选择稳定性的局部峰
FI8

"

FJ8(.

#相反#使

用
M1L@

#

@M1L@

和
@M"3@

从该区域中选择了几个波长点#

表明这些方法以迭代方式可以更好地选择潜在变量!并且通

过
M1L@

#

@M1L@

和
@M"3@

选择的波长点也不相同!

BW?

"3@

选中波长区域
HNH

"

H8N

和
H9J

"

HEE(.

#

@M"3@

在该

区域选中
E

个波长点#但
BM7AR

#

M1L@

和
@M1L@

在该区

域没有选中波长点!这是因为
BW"3@

和
@M"3@

都以变量

对模型性能的影响为标准进行选择的!

同样#在
7A?A)0

数据集
8

中#

@M"3@

对
MG

"

$

$和
M-

"

$

$的波长选择性能也与
BW"3@

#

BM7AR

#

M1L@

和

@M1L@

进行了比较#结果如图
I

"

#

.

Z

$所示!

从图
I

"

,

$中可以看出
M1L@

#

@M1L@

和
@M"3@

比
BW?

"3@

和
BM7AR

选择的变量少!

@M"3@

在
H8H

"

HEN

和

HJN

"

H>N(.

波段的波长选择与
BW"3@

#

BM7AR

#

M1L@

或
@M1L@

方法的选择相似#但是
@M"3@

选择的波长比

M1L@

和
@M1L@

所选择的波长要少!在图
I

"

Z

$中#

M1L@

#

@M1L@

和
@M"3@

的波长选择差异更大!

@M"3@

在
LB@RM

的局部槽或稳定性的局部峰中选择了许多其他方法没有选择

图
G

!

V

种不同方法对
FY>Y74

数据集
!

中
;@

!

"

"!

-

(

:

"和
;8

!

"

"!

=

(

<

"波长选择性能的比较

B7

+

"G

!

;82

3

-574898<A-D0/09

+

6C440/0:60=.

K

<7D0=7<<05096206C8=4<85

;@

"

"

$"

-

.

:

$

-9=;8

"

"

$"

=

.

<

$
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8FFE

第
88

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



的波长点#例如
FNN

"

FJH

和
H8H

"

H9N(.

波段!这个结果反

映了
@M"3@

具有更好地选择潜在变量的能力!

!!

表
8

展示了使用全光谱
"3@

#

BW"3@

#

BM7AR

#

M1L@

#

@M1L@

和
@M"3@

的
LB@RMA

值%潜在变量数以及

选定变量数!与全光谱
"3@

相比#波长选择方法选择较少的

变量#并获得较小的
LB@RMA

值!在所有方法中#

@M"3@

获得最小的
LB@RMA

值#并且使用
@M"3@

得到的潜在变量

数和选择的变量数与
M1L@

和
@M1L@

相似!此外#使用
@M?

"3@

方法得到的
a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$的
LB@RMA

值

分别 比 全 光 谱
"3@

下 降
INDHU

#

FND9U

和
E8D>U

#与

@M1L@

相比分别下降
9CD>U

#

9ID8U

和
ND>U

!

表
!

!

FY>Y74

数据集
!

的
G

种方法的性能结果

%-./0!

!

L04@/648<47H206C8=48<D-57-./040/0:6789<85FY>Y74=-6-406!

B&%S-+

a( MG M-

LB@RMA

(3A0

#

(A1L

:

LB@RMA

(3A0

#

(A1L

:

LB@RMA

(3A0

#

(A1L

:

"3@

,

NDNJ8E8 J EN8 NDNFFFF I EN8 NDN8JIE H EN8

BW"3@ NDNIHIE J J9 NDNE>CN I CI NDN8EC9 H H8

BM7AR NDNIN8> J JJ NDNEJF9 I FE NDN89CH H 9>

M1L@ NDNFINI I C NDNEICF H 9I NDN898E H >

@M1L@ NDNFN8H I 8E NDNEHC> H 9N NDN898J H H

@M"3@ NDN9>9N J 8F NDN9IH> I 8E NDN89NJ H >

!

注&

(3A0

#表示
"3@

的潜在变量的数量(

(A1L

:表示选定变量的数量(

"3@

,采用全光谱"

FNN

"

JNN(.

$

"3@

建模

!!

7A?A)0

数据集
8

经
@M"3@

建模后样本浓度预测值和实

际值之间的散点图如图
J

所示#

a(

"

$

$#

MG

"

$

$和
M-

"

$

$平

均相对误差分别为
9D8FU

#

8D9HU

和
NDJFU

#其中
a(

"

$

$

的最大相对误差为
FDIJU

#

MG

"

$

$的最大相对误差为

EDCCU

#

M-

"

$

$的最大相对误差为
ED89U

#该方法检测精度

较高#效果较理想!

图
X

!

实际值与预测值的散点图

"

#

$&

a(

"

$

$("

:

$&

MG

"

$

$("

,

$&

M-

"

$

$

B7

+

"X

!

1:-6605=7-

+

5-28<-:6@-/D-/@0-9=

3

50=7:60=

"

#

$&

a(

"

$

$("

:

$&

MG

"

$

$("

,

$&

M-

"

$

$

#"(

!

FY>Y74

数据集
#

将
@M"3@

方法应用于
7A?A)0

数据集
9

#与
7A?A)0

数

据集
8

相似#也对三个参数进行了优化!对于
7A?A)0

数据

集
9

中的
a(

"

$

$#

8

#

9

和
%

分别设为
NDC

#

HN

和
8HN

(对于

7A?A)0

数据集
9

中的
M-

"

$

$#

8

#

9

和
%

分别设为
NDC

#

9HN

和
8NN

!采用十折交叉验证
LB@RMA

对模型性能进行了

评价!

图
>

显 示 了 五 种 方 法 "

BW"3@

#

BM7AR

#

M1L@

#

@M1L@

和
@M"3@

$对
7A?A)0

数据集
9

的波长选择情况!许

多变量既被
@M"3@

选择#也被
M1L@

或
@M1L@

选择#但是

仍有许多不同!例如#在图
>

"

,

$中#

@M"3@

在
F9N

"

FHN(.

波段范围内选择了三个波长点#其中一个在稳定性的局部峰

和一个在
LB@RM

的局部槽#而其他方法则没有选择!

!!

表
9

展示了使用六种方法的
LB@RMA

值%潜在变量数

以及选定变量数!波长选择方法的
LB@RMA

值都小于全光

谱
"3@

方法的
LB@RMA

值!与
7A?A)0

数据集
8

的结果相

比#使用
BW"3@

的结果要好于使用
BM7AR

#

M1L@

和

@M1L@

方法的结果#这表明基于模型统计性能评价变量的
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表
#

!

FY>Y74

数据集
#

的
G

种方法的性能结果

%-./0#

!

%C0504@/648<47H206C8=48<D-57-./0

40/0:6789<85FY>Y74=-6-406#

B&%S-+

a( M-

LB@RMA

(3A0

#

(A1L

:

LB@RMA

(3A0

#

(A1L

:

"3@

,

ND8EJHC H EN8 NDN>NNJ F EN8

BW"3@ ND88N8I H HJ NDNIJF> F H>

BM7AR ND89I88 H EH NDNJ9EC F 8F9

M1L@ ND89989 H J NDNICFN E H

@M1L@ ND89>JC F H NDNICEF E H

@M"3@ NDN>EEC H 8N NDNIN89 F H

注&

(3A0

#表示
"3@

的潜在变量的数量(

(A1L

:表示选定变量的数量(

"3@

,

采用全光谱"

FNN

"

JNN(.

$

"3@

建模

选择方法要比基于此数据集中的变量属性评价变量的选择方

法有更好的性能!

@M"3@

是基于变量稳定性和可信度来评价

变量的#该方法得到了所有方法的最小
LB@RMA

值!并且

使用
@M"3@

方法得到的
a(

"

$

$和
M-

"

$

$的
LB@RMA

值分

别比全光谱
"3@

下降
ECDFU

和
9FDCU

#与
@M1L@

相比分别

下降
EHDEU

和
8EDEU

!

!!

7A?A)0

数据集
9

经
@M"3@

建模后样本浓度预测值和实

际值之间的散点图如图
C

所示#

a(

"

$

$和
M-

"

$

$平均相对

误差分别为
8D9EU

#

8D8NU

#其中
a(

"

$

$的最大相对误差为

FDFHU

#

M-

"

$

$的最大相对误差为
FDHJU

#该方法检测精度

较高#效果较理想!

图
W

!

V

种不同方法对
FY>Y74

数据集
#

中
S9

!

"

"!

-

(

:

"和
;8

!

"

"!

=

(

<

"波长选择性能的比较

B7

+

"W

!

;82

3

-574898<A-D0/09

+

6C440/0:60=.

K

<7D0=7<<05096206C8=4<85S9

"

"

$"

-

.

:

$

-9=;8

"

"

$"

=

.

<

$

8<FY>Y74=-6-406#

图
Z

!

实际值与预测值的散点图

"

#

$&

a(

"

$

$("

:

$&

M-

"

$

$

B7

+

"Z

!
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+
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E

!

结
!

论

!!

针对多组分金属离子混合溶液的紫外
?

可见吸收光谱重

叠难以解析分离的问题#提出了一种紫外
?

可见特征波长选

择方法#该方法基于稳定性和可信度来选择贡献大%噪声

低%对模型有积极影响的变量!以迭代的方式选择光谱波

长(然后#选择的变量作为新的变量集进入下一次迭代进行

变量选择!模型性能最好的子集"最小
LB@RMA

$被认为是

最优子集!用两种紫外
?

可见光"

7A?A)0

$数据集对
@M"3@

的

性能进行了测试#结果表明
@M"3@

选择的潜在变量数和波

长数比
BW"3@

和
BM7AR

少#与使用
M1L@

和
@M1L@

获

得的潜在变量数和波长数相近!

@M"3@

有效增强了波长变量

选择方法对变量重要性的评估能力#所选择的波长变量建立

的模型性能得到有效提高#并得到了所有方法中最小的
LB?

@RMA

值#为复杂光谱波长变量选择提供了一种新方法!
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)光谱学与光谱分析*对来稿英文摘要的要求

!!

来稿英文摘要不符合下列要求者#本刊要求作者重写#这可能要推迟论文发表的时间!

8D

请用符合语法的英文#要求言简意明%确切地论述文章的主要内容#突出创新之处!

9D

应拥有与论文同等量的主要信息#包括四个要素#即研究目的%方法%结果%结论!其中后两个要

素最重要!有时一个句子即可包含前两个要素#例如 +用某种改进的
TM"?1R@

测量了鱼池水样的痕量铅-!

但有些情况下#英文摘要可包括研究工作的主要对象和范围#以及具有情报价值的其他重要信息!在结果

部分最好有定量数据#如检测限%相对标准偏差等(结论部分最好指出方法或结果的优点和意义!

ED

句型力求简单#尽量采用被动式#建议经专业英语翻译机构润色#与中文摘要相对应!用
1F

复印

纸单面打印!

FD

摘要不应有引言中出现的内容#换言之#摘要中必须写进的内容应尽量避免在引言中出现!摘要也

不要对论文内容作解释和评论#不得简单重复题名中已有的信息(不用非公知公用的符号和术语(不用引

文#除非该论文证实或否定了他人已发表的论文!缩略语%略称%代号#除相邻专业的读者也能清楚地理

解外#在首次出现时必须加以说明#例如用括号写出全称!
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