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近红外光谱技术是一种通过分析样本的特征光谱数据%实现定性或定量分析的无损检测方法%特

征数据的完整性和代表性决定了所建模型的性能%而现有分析方法只能实现光谱子区间特征筛选%导致分

析模型稳定性差0且难以再优化+为实现近红外光谱区间高维数特征提取%有效提高近红外光谱定性分析模

型的精度和稳定性%提出一种基于最小绝对收缩和选择算法&

M9<<F

!的光谱特征筛选方法%并以我国特色

高值外贸产品云南松茸为分析对象进行聚类应用研究%讨论了该方法对于高维光谱特征筛选的有效性0分

析对比了
M9<<F

筛选特征变量及主元分析&

HU9

!降维算法所建松茸真伪甄别及食用菌分类模型的预测精

度及稳定性+通过调研发现%云南产鲜松茸因其独特外形易于分辨%而片状的干松茸失去其独有的外形特

征%导致国内干松茸掺假事件屡禁不止+选取云南产松茸0杏鲍菇0老人头0姬松茸四种干样共
J&&

样本数

据进行分析%采用光谱范围为
)((

$

JQ((65

的
:OW/0-G,%J'

型近红外光谱仪获得
J&&f%J'

维原始光谱数

据%剔除异常数据后采用标准正态变换对光谱数据进行预处理+在此基础上%利用
M9<<F

筛选出全光谱区

间的特征变量%再使用
Z-66+.>D<,76-

法并结合典型线性&

Z::

!和非线性建模&

YH

!算法%构建松茸真伪甄

别模型和食用菌分类模型%对两种模型进行盲样测试%并分析了
M9<<F

与
HU9

算法的不同点%最后使用蒙

特卡罗方法检测两种模型的稳定性+实验结果表明基于
M9<<F

光谱特征选择的松茸真伪甄别模型和食用菌

分类模型预测精度和稳定性均高于
HU9

方法%其中基于原始光谱数据所建真伪甄别模型的预测准确率为

&)b%Qd

&

YH

!和
&(bKQd

&

Z::

!%食用菌分类模型准确率为
&Qb")d

&

YH

!和
&%b''d

&

Z::

!%基于
M9<<F

特征筛选的真伪甄别模型预测准确率分别达到
J((d

&

YH

!和
QKb'&d

&

Z::

!%食用菌分类模型预测准确率

分别达到
K)bJ"d

&

YH

!和
K(bA"d

&

Z::

!%对两种模型进行
J(

次蒙特卡罗实验%其结果平均值分别为

))b)"d

和
)Qb''d

%由此可知%与
HU9

等数据降维算法相比%

M9<<F

可实现全光谱区间的光谱特征选择和

数据降维%有效地提高了近红外定性分析模型的预测性能%为近红外分析提供了一种新的特征筛选方法+
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近红外光谱分析技术能够快速测定样品中化学成分含量

和特性%具有高效0快速0无损等特点%已广泛应用于农业0

食品0医药0石油及化工等生产领域%是我国目前产品定性0

定量检测分析的重要方法"

J

#

+

根据检测对象及分析指标的不同%近红外光谱分析样本

内部所含氢团的种类和数目存在差异%该差异在光谱图上体

现为特征峰之间的不同%近红外光谱分析技术正是通过分析

特征峰所对应的特征数据%完成对不同对象或同类对象的定

性和定量研究"

'

#

+但是%如何有效地从包含大量无关数据的

全光谱区间筛选特征数据%一直是光谱分析领域的难点之

一"

"

#

+目前近红外光谱特征提取方法主要有两种策略%一种

是通过主元分析&
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HU9
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CcI

等方法进行光谱数据压缩%如吴习宇等将
HU9

和
4HM<

%

<cV

相结合%建立了花椒粉掺假定性分析模型%有效降低了

模型复杂度"

A

#
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N0

等利用
HU9

和
YH

算法建立了肌肉腐变



预测模型%实现了低维数据模型下的定性分析"

%

#

+另外一种

方法是通过选择光谱区间进行特征筛选%如李路等通过将竞

争性自适应重加权技术和多元线性回归相结合%通过两次波

长筛选%完成对稻谷近红外特征数据波长区间的筛选%实现

对稻谷脂肪的高精度预测"

%

#

%吴瑞梅等提出间隔偏最小二乘

法&

G2HM<

!结合遗传算法&

B9

!的特征筛选方法%该方法通过

对比不同光谱子区间的预测结果%选择性能较优的区间组成

联合子区间%实现了对农药乳油中毒死蜱含量的精准测

定"

Q

#

+然而通过数据压缩或联合区间法筛选光谱特征数据%

只能筛选特征变量相对集中的波长区间以减少建模数据%未

实现全光谱区间数据降维和特征筛选%但是对于近红外建模

而言%由部分特征变量所构建的近红外模型稳定性差0预测

精度低%而且模型性能无法再优化+

一般而言%只有高维全光谱区间筛选变量同时具有代表

性和完整性%才能有效提高近红外光谱分析模型的精度和稳

定性%其中代表性即为所筛选变量是特征变量%完整性则为

所筛选变量全部特征变量+传统特征数据提取方法无法同时

确保筛选变量的代表性和完整性%因此无法实现全光谱区间

的特征提取+为此%提出一种基于最小绝对收缩和选择算法
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!的

光谱特征选择方法%通过在线性回归的基础上增加范式函数

约束%对全光谱区间数据进行特征筛选%只保留与目标变量

相关性高的解释变量实现特征变量筛选%基于该特征变量进

行建模分析%并将该模型应用于云南产松茸真伪甄别研究+
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实验部分
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!

仪器与参数

实验用近红外光谱仪为美国
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型近红外光谱仪%配置波长范围为
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的
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系列卤钨灯光源%光谱仪分辨率为
"65

%积

分时间为
A%5G

%扫描波长范围为
)((

$

JQ((65

%内置具有

%J'

个像素点0高精度的铟镓砷化物&

O6B+9G

!阵列探测器%

扫描次数为
"'

次+本实验所有数据处理软件为
V+,D

1+X'(J&X

+

ABD

!

样品制备

云南作为我国最大的食用菌产地%其松茸产量占全国松

茸总产量的七成以上+通过调研发现%鲜松茸外形独特%容

易分辨%但干松茸则丢失原有生物形态%市场存在的多种相

似形态食用菌干样本导致松茸干样本造假事件时有发生+本

实验以云南产松茸干样本及其主要假冒替代品作为检测对

象%进行真假鉴别和食用菌类别分析研究+

'(JK

年
)

月于云

南昆明市木水花食用菌交易市场购买野生松茸&优质0劣

质!0姬松茸0老人头0杏鲍菇共
J&&

个切片干样%为增加样

本代表性%所选样本包含检测食用菌各个生长周期内干样

本%图
J

为实验所采集样品照片%表
J

所示为所采集部分样

本重量+

ABC

!

数据采集

采用
Z-66+.>D<,76-

法选取
"K

个样本的
J(%

组数据作为

训练集%
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个样本的
A'

组数据作为校正集%其余样本数据
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检测样本重量!
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指标 最大值 最小值 平均值

杏鲍菇
JbJJ (bA" (bQA

老人头
'bAJ (b&& Jb'%

姬松茸
Jb)( (b&) Jb"A

松茸优质
'bK( (b)& Jb&A

松茸劣质
'bJ& (bK& Jb&(

做测试集+清理样品表面杂质并编号%放入保温箱内保存%

选取样品头部和中部位置各
"

个点采集光谱反射率%取平均

值作为该样品相应位置的光谱数据+在近红外建模中%原始

光谱数据除了包含检测样本的特征数据之外%还包含较多的

冗余变量和由外界因素引起的噪声信号%为提高模型的预测

性能%需要在建模之前进行光谱预处理"

K

#

+选取标准正态变

量变换&

G,+6>+.>67.5+1]+.2+,-,.+6G87.5+,276

%

<:c

!作为光

谱预处理算法%

<:c

算法主要用于消除漫反射数据采集过

程中因样本粒径大小分布不均匀0表面不平滑及光程所导致

的光谱差异%其计算表达式为
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'
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为样本原始光谱数据%

J

%

1

分别为波长数与样本数%
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"

#

J

1

"

1

%

#

J

'

%
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"

为样本光谱数

据均值%

,
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J
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J
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J
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' 为样本的标准差%
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'

%

%

J

%

'

%

%
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%

%

J

3

1

%

#

J

为经过
<:c

预处理后的光谱数据+

ABH

!
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光谱特征数据选择

原始数据维度高0建模复杂度高%基于光谱区间优化和

数据压缩等方法无法实现全光谱区间特征变量选择及数据降

维%

M9<<F

算法可对全光谱区间数据进行特征筛选%有效降

低建模数据维度+

M9<<F

方法是在线性回归的基础上%通过

增加范式函数%将模型回归系数的绝对值约束在某一个设定

的阈值%并最小化模型残差平方和"

K

#

+该算法通过优化目标

函数将相关性小于阈值的变量压缩为
(

并进行剔除%剩余变

量即为所需特征变量+

设定线性回归模型为

(JK"
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"
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'
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'
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JfJ为经过
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预处理的光谱数据%
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"

!J

%
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2%
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#

S
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1fJ为响应变量%

"

e

"
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J

%
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'

%2%

!

J
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S
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JfJ为

模型系数%

#

e

"

"

J

%

"

'

%2%

"

1

#

S

$

5

1fJ为误差向量+线性回

归 模 型 的 普 通 最 小 二 乘 法 估 计 为
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%可%
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%当增加

约束函数时%即
M9<<F

%具体表示为
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;
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"#
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式中参数
$

为参数估计的惩罚系数%其大小一般通过交叉验

证或者基于信息准则模型确定%参数
*

通过交叉验证确定+

M9<<F

回归算法的主要解法有坐标轴下降法&

=77.>2D

6+,->-G=-6,

!和最小角回归法&

1-+G,+6

;

1-.-

;

.-GG276

!+其中

坐标轴下降法是
M9<<F

回归的最快解法%但是其变量计算

过程只能沿坐标轴进行%而最小角回归法是一种基于前向选

择算法和前向梯度算法的变量筛选算法%能够得到更为精确

的特征向量%本文采用最小角回归法"

J(

#

%具体描述如下'

&

J

!前向选择算法的计算过程为'在
#e

"

'

J

%

'

'

%2%

'

%

%2%
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#

S 中选择和目标变量
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$

&
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#%有

1

!&

#

$

&

!
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其中%系数
!
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%

!确定
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变量残差为

!.-G

%

&

#

!&

2

1

!&

&

&

!

将变量残差定义为新的目标变量%同时将不含
$

&

的集合
#

作为新的自变量集合%重复上述过程%直至残差小于设定范

围或自变量集合个数为零%算法终止+

&

'

!前向梯度算法每次选取一个相关性最大的特征变量

$

&

逼近目标变量
!&

%跟前向选择算法不同的是%其残差定义

为
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%
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2

$

&
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Q

!

!!

将残差作为新的目标函数%原变量集
#e

"

'

J

%

'

'

%2%

'

%

%2%

'

1

#

S 作为变量集%根据式&

Q

!重新计算%直至残差

!.-G

%

&

小于设定阈值范围%得到最优解+

M9<<F

算法流程如图
'

所示%具体步骤如下'
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?

J

'"目标变量#根据式&

A

!和式&

%

!求解与目标函数

相关度最高的变量
$

&

%并将其从变量集合中剔除%根据式

&

Q

!确定新目标变量)

<,-

?

'

'"相关变量#重复
<,-

?

J

%直至得到新的变量
$

G

与

目标变量
!.-G

%

&

的相关度和变量
$

&

与
!.-G

%

&

的相关度相同)

<,-

?

"

'"特征变量#在
$

&

和
$

G

的角平分线上%利用式

&

Q

!重新逼近%得到变量
$

D

%使得
$

D

与
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%

&

的相关度和
$

&

%

$

G

与
!.-G

%

&

的相关度一样%将变量
$

D

添加到特征集合中%并

以该集合的共同角平分线作为新的逼近方向)

<,-

?

A

'"循环#循环上述过程%直至
!.-G

%

&

足够小或者变

量集合为空%最终特征集合为所求特征变量+

图
D

!

O+MM@

技术流程图

<(

;

BD

!

<*-?2"4&1-9O+MM@

'

!

结果与讨论

DBA

!

近红外光谱数据

对所有切片样本的头部和中部进行光谱数据采集%并对

姬松茸和野生松茸干样本的根部进行数据采集%共获得
J&&

组样本数据%所得原始光谱如图
"

所示+图
"

显示原始光谱

数据的特征峰不明显%基于该数据所建模型稳定性差%需采

用预处理去噪%图
A

为经过
<:c

预处理后的光谱数据+

DBD

!

O+MM@

特征筛选

使用
<:c

光谱预处理后的光谱数据谱线平滑%特征峰

明显%但该数据仍是高维数据%基于该数据所建模型复杂度

高0计算量大0预测性能低%因此采用
M9<<F

算法对经过预

处理的光谱数据进行特征筛选%挑选相关性较高的光谱数据

进行建模分析+

图
C

!

原始光谱数据

<(

;

BC

!

@&(

;

(.4*'

7

#21&4*5414

!!

M9<<F

算法是光谱分析领域一种较新的分析方法%但

是分析效果不逊于传统的数据优化算法%区别于其他算法其

JJK"
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图
H

!

预处理光谱数据

<(

;

BH

!

S&#

7

&-2#''#5'

7

#21&4*5414

图
I

!

交叉验证确定
!

参数

<(

;

BI

!

6&-''%4*(541(-.5#1#&,(.41(-.-9

!

%4*/#

主要特点在于可通过调节式&

"

!中
$

参数决定目标函数惩罚

系数%将无关变量压缩为
(

%降低数据维度+本实验
$

参数通

过
J(

次交叉验证确定%建模参数选取过程如图
%

所示%参数

$

与系数矩阵
"

的关系图如图
&

所示+

图
J

!

参数
!

与系数
"

<(

;

BJ

!

!"#&#*41(-.'"(

7

)#1?##.

!

4.5

"

DBC

!

松茸真伪甄别

将野生松茸样本标记为
J

&真!%其余样本标记为
(

&伪!%

以
M9<<F

算法所筛选的特征变量作为输入变量%相应属性

作为输出变量%分别选取了线性建模&

TD6-+.-G,6-2

;

@X7.G+1D

;

7.2,@5

%

Z::

!算法和非线性建模&

X+=T

?

.7

?

+

;

+,2766-0.+1

6-,E7.T+1

;

7.2,@5

%

YH

神经网络!进行松茸真伪鉴别分析+

Z::

算法通过计算待分类样本与已训练样本之间的距离完

成分类%是目前应用最广泛的线性分析方法"

JJ

#

)

YH

&

X+=T

?

.7

?

+

;

+,276

!神经网络是一种基于误差反向传播的多层前馈

神经网络%可根据建模对象的不同%调节其各层神经元个

图
K

!

筛选变量前后
3S

和
=FF

模型预测结果对比

&

+

!'基于原始数据的
YH

模型预测结果&

&)b%Qd

!)&

X

!'基于原始数据的
Z::

模型预测结果&

&(bKQd

!)

&

=

!'基于
M9<<F

筛选特征的
YH

模型预测结果&

J((d

!)&

>

!'基于
M9<<F

筛选特征预
Z::

测结果&

QKb'&d

!

<(

;

BK

!

6-,

7

4&('-.)#1?##.3S4.5=FF,-5#*')#9-&#4.5491#&#Z1&421(-.9#41/&#

&

+

!'

F.2

;

26+1>+,+

?

.->2=,276.-G01,G78YH57>-1

&

&)b%Qd

!)&

X

!'

F.2

;

26+1>+,+

?

.->2=,276.-G01,G78Z::57>-1

&

&(bKQd

!)

&

=

!'

H.->2=,276.-G01,G78YH57>-10G26

;

M9<<F+1

;

7.2,@5

&

J((d

!)&

>

!'

H.->2=,276.-G01,G78Z::57>-10G26

;

M9<<F+1

;

7.2,@5

&

QKb'&d

!
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数%其柔性的网络结构使其具有很强的非线性映射能力%能

够实现任何非线性逼近"

J'

#

+以两种模型的预测准确率为检

测指标%分别进行建模分析%所得结果如图
Q

所示+

!!

通过对比图
Q

的预测结果可知%基于
M9<<F

特征筛选

的建模变量均能提高
Z::

模型和
YH

模型的预测精度%但

是基于原始数据和
M9<<F

特征筛选的
Z::

模型预测性能

不如
YH

模型%基于
M9<<F

算法的
YH

模型预测准确率可达

到
J((d

+

DBH

!

食用菌类别分析

将所采集的样本分为老人头0杏鲍菇0姬松茸0松茸优

质0松茸劣质
%

类%分别讨论基于
M9<<F

算法
Z::

和
YH

模型的预测准确率%图
K

为
YH

模型使用
M9<<F

算法前后模

型训练及预测散点图%图
)

为
M9<<F

特征提取前后两种模

型性能对比结果+如图
K

所示%在食用菌多分类问题中%模

图
\

!

基于
MFXEO+MM@

特征提取食用菌类别分析模型性能对比

&

+

!'原始数据的
YH

模型)&

X

!'基于
M9<<F

筛选特征的
YH

模型

<(

;

B\

!

S#&9-&,4.2#-9#5()*#9/.

;

/'2*4''(9(241(-.,-5#*/'(.

;

MFXEO+MM@9#41/&##Z1&421(-.

&

+

!'

S.+>2,276+1YH57>-1

)&

X

!'

YH57>-1X+G->76M9<<F+1

;

7.2,@5

图
V

!

筛选变量前后
3S

和
=FF

模型预测结果对比

&

+

!'基于原始数据
YH

模型预测结果&

&Qb")d

!)&

X

!'基于原始数据
Z::

模型预测结果&

&%b''d

!)

&

=

!'基于
M9<<F

筛选特征
YH

模型预测结果&

K)bJ"d

!)&

>

!'基于
M9<<F

筛选特征
Z::

模型预测结果&

K(bA"d

!

<(

;

BV

!

6-,

7

4&('-.)#1?##.3S4.5=FF,-5#*')#9-&#4.5491#&#Z1&421(-.9#41/&#

&

+

!'

F.2

;

26+1>+,+

?

.->2=,276.-G01,G78YH57>-1

&

&Qb")d

!)&

X

!'

F.2

;

26+1>+,+

?

.->2=,276.-G01,G78Z::57>-1

&

&%b''d

!)

&

=

!'

H.->2=,276.-G01,G78YH57>-10G26

;

M9<<F+1

;

7.2,@5

&

K)bJ"d

!)&

>

!'

H.->2=,276.-G01,G78Z::57>-10G26

;

M9<<F+1

;

7.2,@5

&

K(bA"d

!
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型使用
M9<<F

特征变量选取前后预测准确率相差明显%传

统检测方法的预测准确率为
QJbK"d

%

M9<<F

特征选取后模

型的预测准确率为
)QbAd

%

M9<<F

算法明显提高了
YH

模

型食用菌类别分析性能+

!!

如图
)

所示%通过对比应用
M9<<F

算法前后
YH

模型及

Z::

模型的预测结果发现%基于传统分析方法所建模型的

预测准确率分别是
&Qb")d

&

YH

!%

&%b''d

&

Z::

!%基于

M9<<F

特征筛选变量所建模型预测准确率分别是
K)bJ"d

&

YH

!%

K(bA"d

&

Z::

!+由此可知%

M9<<F

算法能够提取全

光谱区间高维光谱数据特征%降低建模数据维度的同时提高

了
YH

模型及
Z::

模型的预测性能%实现了线性及非线性

建模方法的高精度定性分析+

!!

为验证
M9<<F

算法对于高维光谱数据特征提取及数据

降维的有效性%将
M9<<F

算法与常规数据压缩算法
HU9

对

比%采用盲样测试分析了两种算法特征数据筛选前后模型性

能的变化"

J"

#

%结果如表
'

所示%实验结果表明
HU9

数据压

缩对于高维数据处理能力有限%并且在建模数据维度较大时

模型性能无明显提高%而
M9<<F

算法能够有效筛选特征数

据%所得模型特征筛选预测性能得到明显提高%能够实现二

分类与多分类的高精度预测+

为分析基于
M9<<F

算法聚类分析模型的稳定性%针对

真伪甄别和食用菌类别分析模型分别采用蒙特卡罗方法进行

多次试验分析"

JA

#

+两个模型均进行
J(

次建模测试%分别记

录各自模型每次计算的预测精度和
WV<I

%结果如表
"

所

示+结果表明%基于
M9<<F

特征选择的松茸真伪甄别模型

预测准确率平均值为
)Kb(Kd

%食用菌类别分析模型的准确

率平均值为
)Qb''d

%基于
M9<<F

特征筛选所建聚类分析

模型稳定性好0预测精度高+

表
D

!

O+MM@

与
S6+

算法建模性能对比

!4)*#D

!

8-5#*(.

;7

#&9-&,4.2#2-,

7

4&('-.

-9O+MM@4.5S6+4*

;

-&(1",'

算法 二分类模型*
d

多分类模型*
d

HU9 QKb() &)b)&

M9<<F ))bK) KKbQK

表
C

!

蒙特卡罗方法测量结果

!4)*#C

!

$#'/*1'-98-.1#64&*-,#1"-5

指标

真假鉴别 食用菌分类

训练集

准确率*
d

WV<I

预测集

准确率*
d

WV<I

训练集

准确率*
d

WV<I

预测集

准确率*
d

WV<I

最大值
))b)) (b((K& ))b)K (bJQ(J )KbKJ (b("A( ))bQ% (bJ(((

最小值
))bK& (b((JA )(bA% (b((J( )&b&" (b(J(( )"b)A (b((AA

平均值
))b)" (b((AJ )Kb(K (b(A'' )QbQJ (b(''J )Qb'' (b("A"

!!

因此%与传统建模方法相比%

M9<<F

算法能够实现高维

光谱数据特征变量选择0降低建模数据维度%提高其聚类分

析模型预测精度%对于近红外分析等建模数据维度较高领

域%

M9<<F

算法是一种有效的特征提取方法+

"

!

结
!

论

!!

采用
M9<<F

进行光谱特征筛选%结合
YH

和
Z::

进行

松茸聚类建模分析%研究了
M9<<F

特征选择算法对于近红

外定性分析的作用+通过对比变量筛选前后模型的预测性

能%发现
M9<<F

特征筛选算法可以实现全光谱区间内光谱

特征选择%有效提高了光谱分析特征数据的代表性和完整

性%与传统分析方法相比较%该算法能够实现高维数据特征

筛选和高准确率聚类分析预测%并且基于所筛选特征变量所

建模型预测性能良好0稳定性高%在近红外特征变量筛选和

定性分析领域具有很大应用前景+
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