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近红外光谱具有高维小样本的特点!变量选择是提高定量分析模型稳健性和可解释性的一种有效

方法#确定独立筛选$

/P/

%是一种基于边际相关性的超高维数据变量选择方法!广泛用于基因微阵列数据的

变量选择#

/P/

具有将数据维度降低至样本大小规模的能力!其降维能力与
Y9//?

相当!在相当宽泛的近

似条件下!由于具有安全筛选性质!所有重要变量被保留的概率趋于
,

#基于确定独立筛选偏最小二乘$

/P/+

/NY/

%的变量选择是一种迭代式的
/P/

变量选择方法!首先利用
/P/

方法完成光谱重要变量的初选'然后根

据重要变量的边际相关性大小进行逐步前向选择&建立偏最小二乘回归模型!依据贝叶斯信息准则$

TPF

%确

定最终的变量选择结果#

/P/+/NY/

以逐步前向选择的方式实现对重要变量的增量式筛选!随着潜变量个数

的增加及因变量残差的逐步减小!

/P/+/NY/

方法选择的变量个数将趋于稳定#然而仅以边际相关性对变量

重要性进行评价!当光谱变量个数远大于样本数时!该方法也存在选择的变量过多"变量选择结果不够稳健

等问题#为进一步提高小样本情况下变量选择的稳健性!将集成学习引入
/P/+/NY/

方法之中!提出了一种

集成
/P/+/NY/

变量选择方法$

J740DO&0+/P/NY/

%#该方法首先对校正集样本进行自助重采样!对采样得到

的每一个校正子集分别使用
/P/+/NY/

方法进行变量筛选!通过投票机制并设置频次阈值对所有校正子集的

变量选择结果进行集成!选择出现频次大于给定阈值的变量并建立偏最小二乘回归模型!计算
;

折交叉验

证均方根误差#对频次阈值和潜变量个数两个关键参数使用网格搜索法进行优选!根据子模型的交叉验证

均方根误差和变量个数对子模型性能进行综合评价!以最优子模型包含的变量作为最终的变量选择结果#

分别在
F%37

数据集和当归数据集上进行变量选择实验!比较
J740DO&0+/P/NY/

!

/P/+/NY/

和
_$J+NY/

三

种变量选择方法的性能#其中当归数据集共
**

个样本!样本采自甘肃岷县和渭源县!使用
(:1%&02+>*--

型

近红外光谱仪扫描得到所有样本的近红外光谱并对当归中的阿魏酸含量进行预测#

J740DO&0+/P/NY/

方法

在
F%37

数据集上选择的变量个数"

@L/JN

和决定系数分别为
..

!

-'---=

和
-'"""=

'

/P/+/NY/

方法在

F%37

数据集上选择的变量个数"

@L/JN

和决定系数分别为
"*

!

-'--*!

和
-'""==

#

J740DO&0+/P/NY/

方法

在当归数据集上选择的变量个数"

@L/JN

和决定系数分别为
.#

!

-'-,=,

和
-'"">!

'

/P/+/NY/

方法在当归

数据集上选择的变量个数"

@L/JN

和决定系数分别为
!=

!

-'-..>

和
-'""#!

#结果表明!该方法进一步提

高了变量选择结果的稳健性和预测能力#

J740DO&0+/P/NY/

变量选择方法有效结合了
/P/+/NY/

较强的变量

选择能力和集成学习良好的泛化能力!提高了变量选择的稳健性#此外!由于在子模型的预测能力和变量个

数之间进行了折中!一定程度上减少了选择变量的个数!提高了模型的可解释性#

关键词
!

近红外光谱'变量选择'确定独立筛选'偏最小二乘'集成学习

中图分类号!

ZN!",'#

!!

文献标识码!

9

!!!

!"#

!

,-'!">#

"

B

':447',---+-;"!

#

.-,"

$

-#+,-#*+->

!

收稿日期!

.-,=+-!+.-

%修订日期!

.-,=+-*+-=

!

基金项目!国家自然科学基金项目$

=,>>-;**

%!甘肃省自然科学基金项目$

,;->@b]9-#>

%!甘肃省高校中$藏%药化学与质量研究省级重点实

验室开放基金项目$

]]̂ +.-,=+-;

%资助

!

作者简介!李四海!

,"*.

年生!甘肃中医药大学信息工程学院副教授
!!

0+D6:&

&

&4H3%%D

"

,>!'1%D

引
!

言

!!

近红外光谱是一种绿色新型的分析检测技术!具有简

单"快速"无破坏性等特点!已被广泛用于农产品检测"食

品检测"石油化工及中药光谱的定性及定量分析等领域#近

红外光谱的变量之间通常存在严重的多重共线性!如果直接

对全光谱进行定量分析会导致模型过于复杂!计算代价大"



泛化能力不足等问题#因此!在建立定量分析模型之前通常

要进行重要变量选择!以提高模型的预测能力和稳健性(

,

)

#

目前!国内外学者提出了许多基于
NY/

的变量选择方

法!包括
NY/+$PN

!

_$J+NY/

!

F9@/+NY/

!稀疏偏最小二

乘等(

.

)

!这些方法大致可分为三类&过滤式$

V:&203D02H+

%84

%"封装式$

R36

))

03D02H%84

%和嵌入式$

JDO08808D02H+

%84

%

(

!

)

#基于确定独立筛选的偏最小二乘$

4G30+:780

)

078+

0710+413007:7

C

4

)

6340

)

632:6&&06424

E

G6304

!

/P/+/NY/

%是一种

封装式变量选择方法!该方法利用确定独立筛选$

4G30:780+

)

0780710413007:7

C

!

/P/

%方法的安全筛选性质!根据边际相

关性大小完成变量初选!初选变量数一般不超过样本个数!

然后使用偏最小二乘方法以逐步前向选择方式找到最优的初

选变量组合#然而!当变量数远大于样本数时!仅仅以自变

量和响应变量之间的边际相关性大小对变量重要性进行评

价!会导致一些边际相关性虽然较大但并不重要的变量也被

选择!其变量选择结果仍然存在冗余(

#

)

#

集成学习是一种较为新颖的机器学习方法!能够有效提

高模型的预测能力和稳健性#文献(

;+>

)分别建立了
K+

近邻

和支持向量机分类器对药物动力学中的构效关系进行了研

究!通过核方法和决策树集成!有效提高了分类模型的泛化

能力#

为进一步压缩选择变量的数量并提高变量选择结果的稳

健性!将集成学习方法(

*+=

)引入
/P/+/NY/

中!提出了一种

J740DO&0+/P/NY/

变量选择方法#通过对样本的自助重采

样!一方面能够更好地满足
L

/

H

的安全筛选条件!另一方

面!能够提高小样本情况下变量选择的稳健性!压缩选择变

量的数量!提高模型的可解释性#分别运用
_$J+NY/

!

/P/+

/NY/

及
J740DO&0+/P/NY/

方法对
F%37

数据集和当归数据集

进行变量选择!然后建立
NY/@

模型对
F%37

中的湿度及当

归中的阿魏酸含量进行预测!比较了三种变量选择方法的性

能#

,

!

J740DO&0+/P/NY/

变量选择方法

$%$

!

确定独立筛选

假设
$

为原始近红外光谱矩阵!

$

0

&

Hh

L

!

L

/

H

#共
H

个样本!

L

个波长变量!

"

Hh,为单变量响应变量#对
$

进行

中心化使每个波长变量均满足&均值为
-

"标准差为
,

#建立

光谱和响应变量之间的线性回归方程

"

A

$

!

A-

$

,

%

式$

,

%中!

!

为回归系数向量!

-

为随机误差项#

令
"

A

$

'

,

!

'

.

!8!

'

L

%

Z

!满足

"A

$

Z

"

$

.

%

!!

将
"

中的
L

个值依据绝对值大小进行降序排列并选择

值较大的前
2

个变量!

2

的取值一般为
H\,

或
H

-

&%

C

H

的整

数部分!文献(

"

)将这种变量选择方法称为确定独立筛选#

/P/

是一种硬阈值方法!在相当宽泛的近似条件下具有以概

率
,

保留所有重要变量的安全筛选性质(

,-

)

#

$%4

!

确定独立筛选偏最小二乘#

2#2C2)O2

$

确定独立筛选偏最小二乘是一种硬阈值稀疏偏最小二乘

变量选择方法!其变量选择分为两个阶段&首先根据
/P/

方

法对光谱数据按照变量边际相关性大小进行降序排列!然后

进行偏最小二乘变量选择#

设
$

为光谱矩阵!共
H

个样本!

L

个光谱变量!

"

为单

变量响应变量#将
$

中心化为零均值"标准差为
,

#记
"

为

潜变量个数!

+

为所有
L

个光谱变量的集合!

)

为当前的变

量选择结果集#

/P/+/NY/

变量选择方法的具体过程如下(

,,

)

&

,

%初始化
'A

1

!

$

-

A$

!

(

-

A(

.

%

I%3KA,k"

!

K

为潜变量&

$

,

%计算
$

K\,

和
(

K\,

在变量集
+

上的边际相关系数
)

K

!

将
$

K\,

按变量相关性大小进行降序排列#

)

K

<

$

Z

K

=

,

(

K

=

,

$

!

%

$

.

%进行
NY/

回归#依次选取前
F

个变量!根据贝叶斯信息

准则$

T6

5

04:67:7I%3D62:%713:203:%7

!

TPF

%!计算
TPF

值#

TPF

$

F

%

<

H&%

C

#!!

$

F

%

H

A

F

H

&%

C

$

H

A

&%

CL

% $

#

%

式$

#

%中!

TPF

$

F

%表示前
F

个变量的
TPF

值!

#!!

$

F

%表示

(

K\,

在前
F

个变量上的残差#选择
TPF

值最小的前
M

个变量

得到
)

K

'分别计算自变量和因变量在
)

K

上的残差
$

K

和
(

K

#

$

!

%

)A)

K

!

+A+\)

K

#

!

%输出变量选择集
)

#

$%=

!

M+9/<7./C2#2)O2

变量选择

J740DO&0+/P/NY/

方法在
/P/+/NY/

方法中引入集成学

习!通过对校正集样本的自助重采样!得到一定规模的校正

子集!然后对校正子集分别进行
/P/+/NY/

变量选择#统计

变量在所有校正子集上被选择的总频次并对所有校正子集的

选择结果进行集成#对频次阈值
'

和潜变量个数
K

两个关键

参数使用网格搜索法进行优化#具体流程如图
,

所示#

图
$

!

M+9/<7./C2#2)O2

变量选择方法流程图

&'

(

%$

!
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!!

J740DO&0+/P/NY/

方法的具体步骤如下&

/20

)

,

光谱预处理!划分校正集和验证集#

/20

)

.

对校正集样本进行自助重采样!抽样比为
.

-

!

!共

抽样
*

次!取
*A,--

#

/20

)

!

生成频次阈值
'

和潜变量个数
K

的网格化数据!

对每一对$

K

!

'

%!执行以下两步&

$

,

%对所有校正子集分别进行
/P/+/NY/

变量选择!基

于投票机制!选择总次数不小于
'

*

的变量!得到变量选择

结果
304G&2

$

K

!

'

%#

$

.

%在
304G&2

$

K

!

'

%上建立
NY/

子模型!计算
;

折交叉验

证的
@L/JF$

$

K

!

'

%的值#

/20

)

#

根据式$

;

%对子模型性能进行评价!选择最优的

$

K

!

'

%!以最优子模型包含的变量作为最终的变量选择结果#

$

K

!

'

%

<

D:7

K

!

'

@L/JF$

BI

*

I

$

;

%

其中!

@L/JF$

为网格法搜索得到的所有子模型的交叉验

证均方根误差!

2

*

2

为所有子模型各自选择的变量个数#以

上评价准则在子模型的预测能力和变量个数之间进行折中!

防止选择过多的变量#

.

!

结果与讨论

4%$

!

数据集

变量选择实验在两个数据集上进行&

F%37

数据集和当

归数据集#

F%37

数据集共
=-

个样本!选择
D;4

)

01

扫描得到

的近红外光谱!预测值为湿度$

D%:42G30

%#当归数据集的
**

个样本采自甘肃岷县蒲麻镇"甘肃渭源县会川镇#使用

(:1%&02+>*--

型近红外光谱仪扫描得到所有样本的近红外光

谱(

,.

)

!预测值为当归中的阿魏酸含量!其参考值通过
SNYF

法测定#当归数据集预处理方法为一阶导数结合正交信号校

正!

F%37

数据集未进行预处理#

4%4

!

W0*+

数据集实验结果及分析

F%37

数据集选择校正集样本
>-

个!验证集样本
.-

个#

使用
J740DO&0+/P/NY/

方法在校正集上进行变量选择!对频

次阈值参数和潜变量个数进行网格化寻优!搜索范围分别为

(

,

!

,-

)!(

;

!

"

)!步长均为
,

!子模型在校正集上的最优参

数空间如图
.

所示#

图
4

!

W0*+

数据集网格化寻优结果

&'

(

%4

!

BE/*/9:.601

(

*';0

-

6'<']56'0+

0+W0*+;5659/6

!!

从图
.

可知!频次阈值参数对
@L/JF$

的影响较大!

潜变量个数影响较小#随着频次阈值的减小!选择的变量逐

步增多!

@L/JF$

逐步减小!且存在一个较为平坦的区域!

@L/JF$

保持在较低水平#分别选择频次阈值参数
'

A-';

!

潜变量个数
KA"

!最终选择
..

个变量!所选变量大多具有

较好的化学意义!图
!

给出了变量选择结果#

图
=

!

W0*+

数据集变量选择结果

&'

(

%=

!

a5J/./+

(

6E9/./,6'0+*/9:.69 8'6E M+9/<7./C2#2)O2

</6E0;0+W0*+;5659/6

!!

为说明
J740DO&0+/P/NY/

方法的有效性!在相同的校正

集上!分别使用
_$J+NY/

(

,!

)

!

/P/+/NY/

变量选择方法对

F%37

数据进行变量选择!建立
NY/@

回归模型对相同的验证

集样本进行预测!三种方法的性能对比见表
,

!其中
@L/JN

为预测均方根误差#

表
$

!

W0*+

数据集预测结果对比

B57./$

!

W0<

-

5*'90+901,0*+;5659/6

-

*/;',6'0+*/9:.69

变量选择方法 变量个数
@L/JN

决定系数

_$J+NY/ !!> -'-,,> -'"">"

/P/+/NY/ "* -'--*! -'""==

J740DO&0+/P/NY/ .. -'---= -'"""=

4%=

!

当归数据集实验结果及分析

当归数据集选择校正集样本
;*

个!验证集样本
.-

个#

校正集中阿魏酸含量最大值为
,';#=*D

C

1

C

\,

"最小值为

-'#;..D

C

1

C

\,

"平均值为
-'=;!>D

C

1

C

\,

#验证集中阿

魏酸含量最大值为
,';">#D

C

1

C

\,

"最小值为
-'#.-,

D

C

1

C

\,

"平均值为
-'"*";D

C

1

C

\,

#使用
J740DO&0+/P/+

NY/

方法在校正集上进行变量选择!对频次阈值参数和潜变

量个数进行网格化寻优!搜索范围分别为(

,

!

,-

)!(

,

!

,-

)!

步长均为
,

!子模型在校正集上的最优参数空间如图
#

所示#

!!

选择频次阈值参数
'

A-'.

!潜变量个数
KA;

!共选择

.#

个重要变量!如图
;

所示#

!!

选择的
.#

个变量中!

>"!-'"

!

>"!#'=

!

>"!='>

!

>"#.';

!

>">"';

!

>"*!'!

!

>"**'.

!

>"=,'-

和
>"=#'"

1D

\,共
"

个波数位于
?

,

S

基的二倍频峰附近'

;=--'=

"#-,
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在相同的校正集上!分别使用
_$J+NY/

和
/P/+/NY/

方法对当归光谱进行变量选择!根据选择的变量在相同的验

证集上分别建立
NY/@

模型!三种方法的预测性能对比见

表
.

!其中
@L/JN

为预测均方根误差#

表
4

!

当归数据集预测结果对比
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变量选择方法 变量个数
@L/JN

决定系数

_$J+NY/ !,> -'--#, -'"""=

/P/+/NY/ != -'-..> -'""#!

J740DO&0+/P/NY/ .# -'-,=, -'"">!

4%>

!

性能比较分析

从表
,

和表
.

可以看出!

_$J+NY/

方法在两个数据集

上选择的变量均最多!主要原因在于
_$J+NY/

只能去除部

分噪声和冗余变量!因此对其选择的变量还需要进一步进行

筛选#

/P/+/NY/

和
J740DO&0+/P/NY/

方法选择的变量较少!

预测均方根误差较低#与
/P/+/NY/

方法相比!

J740DO&0+

/P/NY/

方法选择的变量数进一步减少!稳健性进一步提高#

主要原因在于根据机器学习中的偏差方差$

T:64+$63:6710

%理

论!通过对校正集样本进行放回抽样并构建一定规模的
/P/+

/NY/

子模型!一定程度上减小了集成模型的方差!增强了

集成模型的泛化能力#通过设置频次阈值参数
'

对子模型的

变量选择结果进行集成!可以灵活控制选择变量的个数#根

据网格搜索法得到的最优参数!可以看到
J740DO&0+/P/NY/

方法选择的变量数进一步减少!但选择的变量与响应变量之

间具有更好的相关性!预测能力有一定程度的提高!表明本

文方法进一步压缩了冗余变量!保留了重要变量!提高了变

量选择的稳健性#

!

!

结
!

论

!!

变量选择对于提高近红外光谱定量分析模型的预测能力

和可解释性具有重要作用#将集成学习引入
/P/+/NY/

方法!

提出了
J740DO&0+/P/NY/

变量选择方法!通过对校正集的自

助重采样!构建一定规模的校正子集!利用
/P/+/NY/

方法

得到各校正子集的变量选择结果!根据提出的投票机制对各

校正子集的变量选择结果进行了有效集成#使用网格搜索方

法对频次阈值及潜变量个数进行优选!结果表明!变量选择

结果主要与频次阈值参数有关!受潜变量个数影响较小#在

两个数据集上的实验结果表明!本方法提高了小样本情况下

变量选择的稳健性!进一步剔除了无效冗余信息!减少了选

择变量的个数!提高了定量模型的预测能力和可解释性#
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