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在近红外光谱数据定量建模中!数据的高冗余和高噪严重影响了建模的稳健性和精确性!因此提

出了一种特征分层结合改进粒子群算法$

J0Q

%的特征光谱选择方法#首先通过互信息度量特征的重要性得

分!并按特征的重要性降序排序!有效避免了因采用降维方法得到主成分而引起的丢失重要信息的问题#其

次!引入了跳跃度概念!并构造了一种特征分层的方法!重要性程度相似的特征并入同一个特征子集!将降

序排列的特征集分割为不同的特征子集!避免了筛选特征过程中因人为设定特征重要性得分阈值而导致的

不确定性#最后!采用收敛速度快"控制参数少的粒子群算法作为最优特征子集的优化方法!同时对粒子群

算法做了两方面改进'引入混沌模型增加种群的多样性!提高了
J0Q

的全局搜索能力!避免陷入局部最优&

将特征数目引入到适应度函数中!在迭代前期通过惩罚因子调节特征数目对适应度函数的影响!提高了算

法的适应能力#将分层后的数据以特征子集为单位!依次累加并作为改进粒子群算法的输入!从而选择出高

辨别力的特征子集#以烟碱指标为例进行了特征选择过程的描述!实验采用尼高力公司的
:8374;5

%

近红外

光谱仪进行近红外光谱数据的采集!光谱扫描范围为
C...

#
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Y/

#首先!利用互信息理论计算全光

谱
/**,

个特征对待测指标定量建模的重要性得分!得分取
!.

次实验的均值#其次!将所有特征按照重要性

得分降序排序!计算所有特征的跳跃度!依据跳跃度寻找特征分层的临界点!将特征划分到不同的特征层

中!构建了包含
S

个特征子集的特征集合
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6#然后!依次将特征子
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6作为初始粒子群的候选

集!以
>

7$

/rK<0EJ

%作为特征子集优劣的评价标准!各自重复实验
*.

次!比值最大的特征子集即为最优

特征子集#为验证该算法的有效性!选取了具有代表性烟叶近红外光谱数据作为训练集和测试集!建立了烟

碱"总糖两个指标的
JX0

定量模型!并分别与全光谱"分层后的特征光谱"粒子群算法选出的特征光谱进行

了比较#仿真结果表明!本算法所选特征烟碱"总糖的建模相关系数
"

分别为
.&"SS*

和
.&"S--

!交互验证

均方差
K<0E]#

分别为
.&."SC

和
.&SS"!

!预测均方根误差
K<0EJ

分别为
.&/..,

和
.&"./)

!模型准确

率均明显高于其他三种方法#从所选特征数来看!该算法所选特征数最少!有效剔除了原特征集中的弱相关

和噪声"冗余信息!所建模型的主因子数最少!降低了模型的复杂性!模型更加稳健!适应性更广#
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近红外$
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%光谱分析是化学计量学与光谱测量结合的

绿色分析技术!以其无损"高效"简便"高通量等特点越来

越引人注目!并在烟草"石油"食品等领域得到广泛应用(

/

)

#

在烟草行业!近红外技术主要用于定性识别不同类型"风格

的烟叶和定量分析烟草中的常规化学成分(

-

)

#但在实际应用

中!近红外光谱具有高维"小样本特点!样本数目一般为几

十或上百!而特征波长往往高达几千维!其中含有大量与预

测无关的冗余信息和噪声特征(

!

)

#冗余信息和噪声等因素不

但影响建模的效率!而且还会降低模型的稳健性和预测精



度#因此!如何从上千维特征中筛选与建模密切相关的特征

就显得尤为关键#束茹欣等(

C

)先用
J]:

对数据降维!再用支

持向量机$

0#<

%进行分类识别!构建烟叶样品产地识别模

型#但由于
J]:

是一种以最大方差理论为依据的降维方法!

方差小的主成分也可能含有对建模有用的信息!因降维丢弃

可能影响预测精度#陈孝敬等(

*

)利用模拟退火$

0:

%算法进

行特征筛选!用最小二乘支持向量机$

X0+0#<

%作为识别器!

对三种品牌润滑油进行了识别#但模拟退火算法本身全局搜

索能力不足!易陷入局部最优#邹小波等(

)

)将整个光谱等分

为
'

个特征子区间!对子区间利用遗传算法进行波长选择!

并构建了
JX0

定量模型!取得了一定效果!但特征子区间的

选择导致部分相关性强的特征变量未被选择!从而影响模型

的适用性和准确性#

针对上述问题!提出了特征分层结合改进粒子群算法(

,

)

的特征光谱选择方法#首先通过互信息(

S

)度量特征的重要性

得分!有效避免了因采用降维方法得到主成分而引起的丢失

重要信息的问题#其次!为了避免在筛选特征过程中因人为

设定特征重要性得分的阈值而导致的不确定性!引入了跳跃

度的概念并构造了一种特征分层的方法!将重要性程度相似

的特征并入同一个特征子集#最后!采用收敛速度快"控制

参数少的粒子群算法作为最优特征子集的优化方法!同时为

避免陷入局部最优!提高算法的适应能力!通过引入混沌模

型和将特征数目引入到适应度函数中对粒子群算法进行了改

进!从而得出最优特征子集#
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!

特征分层结合改进粒子群算法的近红外光

谱特征选择算法
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互信息

互信息$

AV3V7%;8D$4A73;$8

%用来衡量两个变量之间关系

的强弱程度!它表示一个随机变量中包含的关于另一个随机

变量的信息量#给定两个随机变量
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和
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!它们之间的互信
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其中
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为设定的两个随机变量!
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%为随机变量
2

和
1

的联合概率分布#由定义知!当变量
2

和
1

相互独立或

者完全无关时!

2

与
1

的互信息最小为
.

!这说明
2

和
1

变

量之间不存在相同的信息&反之!它们相互依赖程度越高!

互信息
6

$

2

&

1

%的值就越大!所包含相同的信息也越多#

由于实际应用中数据的真实概率分布通常未知!所以计

算互信息之前须先近似估计随机变量的概率密度分布#利用

高斯核函数的性质近似估计变量的概率密度分布
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其中
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;

为第
;

个样本数据!

+

为样本数!

8

为样本维度!

4

为协方差矩阵#

4

;

为第
;

个变量的协方差矩阵!它们经常取

相同值#
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特征分层方法

因后续步骤要采用粒子群算法对重要性评分较高的特征

子集进一步优化!而重要性评分的高低是一个模糊的概念!

现有的方法需要相关工作人员根据经验人工设定特征重要性

评分阈值!以筛选掉大量的无关特征$重要性得分低的特

征%#这种方法不仅要求工作人员具有相当丰富的经验!而

且效果很难达到最优#因此引入跳跃度的概念构造一种特征

分层方法!对特征集进行分层!重要程度相似的特征并入同

一层#
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的次序统计量!
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%

的期望
X

的点估计!则称
W

XSr/

WXS

为W

X

在
S

点的跳跃度#

特征集
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按照重要性得分降序排列$
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%为对应特征的重要性得分值!利用公式
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%小于前

面$$
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%个特征点的跳跃度!则
E

S

为不同层之间的临界

点!将之前$

S

5

/

%个特征作为一个特征层
Q

/

&将去掉
Q

/

后

的剩余特征重复上述步骤!计算出所有特征点的跳跃度!直

到所有特征分层为止#
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改进粒子群算法

粒子群算法$

(

743;2%15H74A$

(

3;A;P73;$8

!

J0Q

%是
c18+

819

6

和
EZ14=743

受人工生命研究结果的启发"通过模拟鸟

群觅食过程中的迁徙和群聚行为而提出的一种基于群体智能

的全局随机搜索算法(

/.

)

#主要用来解决数据的组合优化问

题#但是由于粒子群算法离散数据的优化处理不佳!

/"",

年

EZ14=743

与
c18819

6

又提出了离散二进制粒子群算法$

GJ+

0Q

%用来解决离散数据的全局优化问题(

//

)

!

GJ0Q

算法简

单"高效!但是存在易陷入局部最优等缺点#针对这些缺点

作出了改进并进行了特征选择#
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维空间中!有
8

个粒子!其中第
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!即
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为

第
;

个粒子在
C

维空间中的位置$坐标%!每一个粒子的位置

都可能是全局最优解#将
0

;

代入适应度函数计算出其适应

度!根据适应度的大小衡量
0

;

的优劣#第
;

个粒子的速度也

是一个
C

维的向量!记为
E

;
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#记第
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个

粒子迄今为止搜索到的最优位置为
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%更新粒子的速度与位置
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其中
#

为惯性权重&
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和
,
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是学习因子或加速常数!一般为

正常数!通常均设置为
-
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"
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和
"

-

是(

.

!

/

)之间的随机数&

6

为约束因子!通常设置为
/

&

+\/
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-

!0为迭代次数#

上述算法只适用于连续问题的求解!而对于离散问题则
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需要用离散二进制粒子群算法(

/-+/!

)来求解!即
GJ0Q

算法'

粒子速度的更新方式不变!将粒子位置的每一维分量仅用
.

或
/

表示$特征选择时!

.

代表特征不选择!

/

代表特征被选

择%#根据速度的
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A$;9

函数控制粒子的位置更新
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%

对
GJ0Q

算法改进如下'

$

/

%引入混沌模型增加种群的多样性(

/C

)

#传统粒子群算

法随机初始化种群!即
0

;!

\4789

'

.&*

!缺点是可能种群分

布单一而导致粒子陷入局部最优#为了增加种群的多样性!

避免粒子群陷入局部最优!本文在初始化种群的过程中引入

了混沌模型!初始化过程为
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%改进适应度函数#传统适应度函数设为

D

'
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其中
>

为采用
JX0

算法建模交互验证的相关系数!

K<0EJ

为预测均方根误差#

但是!在解决实际问题中!如果两个特征子集
>

7$

/r

K<0EJ

%相同!则特征数目少的特征子集应该被选中#所以

适应度函数要综合考虑
>

7$

/rK<0EJ

%和特征维数$

R

%!在

构造适应度函数时!以特征维数的倒数为惩罚项!引入
%

作

为
>

7$

/rK<0EJ

%和特征维数之间的平衡因子#改进后的适

应度函数如下
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其中!
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为当前迭代次数&

:

为迭代次数#

'+9

!

算法步骤
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/

'基于互信息理论计算特征
0

$

0

9

R

T

%与预测结果

.

的重要性得分$特征与预测结果的相关性程度%

E

+

$

+

9

T

%并

按得分降序排序!得到排序后的特征集
RG

#其中
T

为特征总

数!

R

T

为全体特征集合#

031

(

-

'将得到的排序后的特征集
Rt

利用特征分层方法

对特征进行分层#引入跳跃度作为临界点的评定指标!将重

要性程度相近的特征归为同一个特征子集!避免在筛选特征

过程中因人为设定特征重要性得分的阈值而导致的不确定

性#得到分组后的特征集合可以表示为'

RG\

5

RG

/

!

RG

-

!0!

RG

S

6#

031

(

!

'将
031

(

-

中得到的分组特征子集5

RG

/

!

RG

-

!0!

RG

S

6依次累加作为改进后的二进制粒子群算法$

GJ0Q

%的输

入!得到最优特征子集#具体先将特征重要性得分最高的特

征子集
Rt/

作为改进后二进制粒子群算法输入!之后再依次

累加一个重要性得分最高的特征子集!直到特征集为
Rt

!得

到
/

个特征子集!以此作为最优特征子集的候选集#

031

(

C

'用
031

(

!

中得到的
c

个最优特征子集的候选集

分别建立待测指标的
JX0

定量模型!以
>

7$

/rK<0EJ

%作

为特征子集优劣的评价标准!选出比值最大的特征子集!即

为最优特征子集#

-

!

实验部分

7+'

!

数据来源

为保证实验的有效性!采用某卷烟企业提供的具有代表

性的
-)S

个烟叶样品!随机选取其中的
-./

个样品作为训练

集!剩余
),

个样品作为测试集#本实验烟叶的化学成分指标

含量由权威机构根据常规化学分析方法测定#

7+7

!

近红外光谱数据采集和光谱预处理

外光谱数据采集选用尼高力公司的
:8374;5

%

近红外光

谱仪!光谱扫描范围为
C...

#

/....2A

Y/

#将样品放置在

).q

烘箱烘干
C=

!用旋风磨粉碎!过
C.

目筛!样品常温下

避光储存放在密封袋中#每个样品称重
-.

F

!将样品放置于

干净的样品杯$小杯直径
*2A

%中!用压样器压实样品!放入

近红外光谱仪中扫描!实验室温度在
/S

#

-*q

之间"湿度
&

).g

!采用漫反射方式!扫描样品杯底部
,

个不同位置光谱

取平均值#为降低样品均匀性不一致等因素的影响!每个样

品均重复装样扫描三次!计算三次扫描的平均值作为该样品

光谱#

采用二阶导数加
'$44;5

$

//

%点平滑预处理方法!以消除

基线漂移"仪器随机误差和背景噪声等干扰对光谱数据的影

响#

!

!

结果与讨论

!!

为了验证本算法的有效性!选取了烟碱"总糖两个指标

分别进行实验#由于烟碱"总糖的特征选择过程相似!以烟

碱指标为例进行特征选择过程的描述#

8+'

!

特征重要性得分

选取
C...

#

/....2A

Y/作为建模谱段#首先!利用互

图
'

!

特征重要性得分图

()

*

+'

!

$A/)B

D

-352:0/40-3/-65A/6/2513/4

"/,
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信息理论根据式$

/

%计算全光谱
/**,

个特征对待测指标定

量建模的重要性得分#重复计算
!.

次!重要性得分取
!.

次

的均值!所有特征重要性得分如图
/

所示#通常重要性得分

越高的特征对定量模型的构建越重要#

8+7

!

特征分层

将所有特征按照重要性得分降序排序!计算所有特征的

跳跃度!依据跳跃度寻找特征分层的临界点!将特征划分到

不同的特征层中!构建不同的特征子集#分层结果如图
-

所

示!图中黑圈代表了层与层之间的临界点#

图
7

!

特征分层图

()

*

+7

!

(/2513/45325)6)025)-:<)2

*

32B

!!

由图
-

得知!利用分层法把所有特征划分为
S

个特征子

集!特征重要性得分最高的子集记为
RG

/

!次高的记为
RG

-

!

最低的记为
RG

S

#可得所有特征集合为
R\

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

!

RG

*

!

RG

)

!

RG

,

!

RG

S

6#

8+8

!

最优特征子集

最后利用改进粒子群算法进行最优特征子集的选择!具

体步骤如下'

依次将特征子集
RG

/

!5

RG

/

!

RG

-

6!5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

6!0!

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

!

RG

*

!

RG

)

!

RG

,

!

RG

S

6作为初始粒子群的

候选集!粒子群个数为
S

!学习因子为
,

/

\,

-

\-

!

#

取值为

.&/

#

.&)

!线性递减#适应度函数为式$

/.

%!迭代次数
/\

/..

#本实验以
D\>

7$

/rK<0EJ

%作为评价特征子集优劣

的标准!

D

越大则所筛选出的特征子集越优#

S

个粒子群各

自重复实验
*.

次!

D

值为
*.

次的均值!即
D

;

'

/

*.

3

*.

@'

/

D

;

@

#

其中
;

为粒子群的标号!

@

为实验次数#

所有粒子群的
D

值如表
/

所示#

!!

由表
/

得知!随着重要性得分较高的样品特征子集依次

加入!

D

不断变大!直到样品的特征子集为5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

6时!

D

达到最大!当特征子集继续增加时!

D

随着特征

子集的增加而减小#由此可见!随着重要性得分相对较低的

特征子集加入!光谱数据的噪声特征和冗余信息随之增加!

从而导致
h

减小#所以!特征子集5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

6经

GJ0Q

筛选后得到的
/C!

个特征波长即为最优特征子集#

8+9

!

性能对比

为验证本算法的有效性!分别以全光谱"粒子群算法筛

选出的特征集合"特征子集5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

6$烟碱%"

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

6$总糖%和本文算法筛选出的最优特征集合!

构建烟碱"总糖赘标的
JX0

定量模型#以相关系数$

"

%"交互

验证均方差$

K<0E]#

%和预测均方根差$

K<0EJ

%作为模型

的评价指标!结果如表
-

和表
!

所示#

表
'

!

特征子集与
%

关系表

$2@./'

!

$A/3/.25)-:4A)

D

-66/2513/41@4/542:<%

特征子集

GJ0Q

筛选前

特征数

GJ0Q

筛选后

特征数

D

5

RG

/

6

!/ /) .&,*!*

5

RG

/

!

RG

-

6

)! -C .&S/-,

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

6

/S) /.- .&S,/C

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

6

-"C /C! .&S"S/

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

!

RG

*

6

,,) !/) .&SSC-

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

!

RG

*

!

RG

)

6

/."" *SC .&S*",

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

!

RG

*

!

RG

)

!

RG

,

6

/C!/ SC, .&S!,C

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

!

RG

*

!

RG

)

!

RG

,

!

RG

S

6

/**, SS- .&S!*!

表
7

!

不同特征子集烟碱模型性能对比

$2@./7

!

R/36-3B2:0/0-:53245-6:)0-5):/B-</.

?)5A<)66/3/:56/2513/41@4/54

特征光谱子集
因子

数

特征

个数
" K<0E]# K<0EJ

全光谱
, /**, .&"*S- .&/!!* .&/C,/

GJ0Q , SS- .&"*/C .&/!/- .&/C*!

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

!

RG

C

6

) -"C .&"S-! .&//-* .&/-"/

本文算法
) /C! .&"SS* .&."SC .&/..,

表
8

!

不同特征子集总糖模型性能对比

$2@./8

!

R/36-3B2:0/0-:53245-65-52.41

*

23

B-</.?)5A<)66/3/:56/2513/41@4/54

特征波长子集
因子

数

特征

个数
" K<0E]# K<0EJ

全光谱
) /**, .&"*!* /&/-!C /&/!)-

GJ0Q ) ,C! .&"*), /&/-*, /&/!,!

5

RG

/

!

RG

-

!

RG

!

6

* /S- .&",,* .&"SS/ .&""!.

本文算法
* /*" .&"S-- .&SS"! .&"./)

!!

由表
-

和表
!

可以看出!本算法所选特征建模相关系数

"

最高!

K<0E]#

和
K<0EJ

最低!模型准确性均较其他方

法高#从所选特征数来看!本算法所选特征数最少!有效剔

除了原特征集中的弱相关和噪声"冗余信息!所建模型的主

因子数最少!降低了模型的复杂性!模型更加稳健!适应性

更广#

C

!

结
!

论

!!

特征分层结合改进二进制粒子群算法的近红外光谱波长

选择算法有效的提高了模型的稳健性和预测精度#该算法融

合了互信息的高效与改进后粒子群算法全局搜索的优点!有

.-,
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效选出了相关性高的建模特征#同时!通过对特征集分层!

依次累加作为改进粒子群的输入!避免了依靠经验设置重要

性得分阈值!为粒子群的初始化提供了质量保证#实验结果

表明!本文算法所建模型精确性高!稳健性好!因子数少!

模型更加简单#该方法可为烟草质量检测与质量分析领域提

供科学依据!同时对近红外定量分析模型的建立具有普遍的
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