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要
!

通过消除光谱中的冗余信息变量!挑选出代表样品性质的特征变量代替全谱建立定量模型!可以

提高近红外分析结果的准确性$基于进化论中适者生存原理的竞争性自适应重加权采样"

C8S.

#算法因具有

计算速度快(筛选得到的特征波长少等优点!在近红外特征变量筛选方面得到了广泛的应用$然而该方法在

计算过程中容易出现校正集和验证集结果不一致情况$这是因为算法过于强调校正集交叉验证结果!且并

未考虑相邻变量之间的协同作用$为了建立更加稳健的变量筛选方法!通过结合/窗口0以及
C8S.

算法的

优势!提出了一种基于窗口竞争性自适应重加权采样"

_C8S.

#策略的近红外特征变量筛选方法!并将其应

用于复杂植物样品近红外光谱与其化学成分含量之间的建模分析$采用
_C8S.

方法可以实现准确定量分

析!且通过与竞争性自适应重加权采样"

C8S.

#方法结果相比较!

_C8S.

方法得到的校正集和预测集结果

一致!在一定程度上减少了过拟合问题的出现$该策略能有效增强特征变量选择的稳健性!提高了定量模型

的可信度!具有一定的应用价值$
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随着近红外仪器和化学计量学方法的飞速发展!近红外

光谱得到了广泛应用$近红外光谱反应的是物质吸收的倍频

与合频信息!包含了绝大多数类型有机物组成和分子结构的

丰富信息$与传统方法相比!近红外光谱具有穿透力强!无

需复杂前处理操作!不破坏样品!可通过光纤进行远距离在

线检测等优点!因此被广泛用于食品(医药(烟草和环境等

多个领域复杂样品的快速分析)

*,!

*

$由于近红外光谱谱峰较

宽!实际样品中各种成分的吸收峰重叠严重!近红外光谱定

性和定量分析必须通过建立多元校正模型来实现$然而!其

光谱中通常包含大量冗余信息的波长变量!且变量之间存在

较为严重的共线性关系!如果直接采用全谱建立模型!不仅

会增大模型的计算量!且冗余变量会降低模型的准确性)

=

*

$

因此需要通过消除光谱中的冗余信息变量!挑选出代表样品

性质特征的变量代替全谱去建立定量模型!以提高近红外分

析的准确性)
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现阶段常见的近红外特征变量选择方法可以分为波段选

择和波长点筛选两大类$前者主要是通过采样窗口或间隔方

式将数据进行分段处理以得到连续的波长数据!主要包括间
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'后者通过搜索方法及评价变量重要性程度的标准

以得到最优的变量子集!主要有竞争性自适应重加权采样
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*等$其中基于进化论中适者生存原理

的
C8S.

算法因具有计算速度快(筛选得到的特征波长少等

优点!在近红外特征变量筛选方面得到了广泛的应用)
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然而该方法在计算过程中容易出现校正集和验证集结果不一

致情况$这是因为
C8S.

算法过于强调校正集交叉验证结

果!且并未考虑相邻变量之间的协同作用$
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为了建立更加稳健的特征变量选择方法!考虑相邻变量

之间的协同作用!通过结合"窗口#以及
!"#$

算法的优势!

提出了一种基于窗口竞争性自适应重加权采样$

%&'()%

*)+

,

-.&.&/-0(0

,

.&/-1-%-&

2

3.-(40+

,

5&'

2

!

6!"#$

%策略的

近红外特征变量选择方法&针对复杂植物样品近红外光谱数

据集!将
6!"#$

方法应用于近红外有效特征变量的筛选!

以建立简洁'稳定的定量模型!并将其模型结果与传统

!"#$

算法的结果进行了比较&

7

!

实验部分

!"!

!

#$%&'

算法原理

如果一个波长与目标组分相关!那么与之相邻的波长也

应该与目标组分相关&因此
6!"#$

算法把近红外变量沿着

波长方向均等分为多个"窗口#&对数据进行偏最小二乘$

,
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.&055-04.4

9

:01-4

!

;<$

%

(

7=

)计算!统计每个"窗口#内的回归系

数!使用其绝对值的均值作为是否保留该窗口变量的依据!

选择剩余变量建立
;<$

模型并计算交互验证均方根误差

$
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%!将
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值最小的变量集合作为最优变量子集&算法具体

步骤如下*
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*沿着波长方向将变量分为
!

个"窗口#!初始化
"
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*使用保留变量$

"B7

时为所有变量%建立
;<$

模

型!得到回归系数+
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,
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*统计保留的$

!H"E7

%个"窗口#区间内回归系

数绝对值的均值+
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,
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*删除回归系数绝对值均值最小对应窗口内的变

量+
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*使用
J

折交叉验证!检验保留窗口变量!计算

其对应模型的
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否者结束循环+

$.-

,

L

*使用
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"

最小值对应的保留窗口变量建

立
;<$

模型&

我们公开了
6!"#$

的源程序以及相关数据!具体下载

地址如下*

3..

,

4

*--

2

&.3:MN*)+

-

'O*3-+CP

-

?A!.))54

!"(

!

数据处理

研究使用的数据集为上海烟草集团有限责任公司技术中

心北京工作站提供的晒红烟近红外数据以及其常见化学成分

包括糖'还原糖'总植物碱'总氮和蛋白质的含量&样品共
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%采集光谱&采用漫反射模

式!波数范围为
FPIK

!

77PPI*+

H7

!间隔约为
G*+

H7

!共

DCLI

个波长点&扫描次数为
=G

次&图
7

为样品的近红外漫

反射光谱图&从图
7

可以看出原始光谱中存在明显的基线漂

移和噪声!因此在建立模型之前采用
$0/&.VO

U

8T)50

U

一阶导

数$窗口为
7K

%方法对原始光谱数据进行预处理&

图
!

!

样品的近红外光谱
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结果与讨论
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计算结果

利用
J-''01(8$.)'-

算法把
7F7

个晒红烟样品分建模集

样品和预测集样品!使用
LK

个建模集样品建立化学指标的

模型!再用剩余
GG

个预测集样品用于模型的验证&采用
;<$

方法建立定量模型&此外!为了提高建模结果的准确性!采

用
!"#$

算法选择合适变量以提高定量结果的准确性&表
7

总结了
7CC

次重复计算的
!"#$8;<$

模型的结果&从表中数

据可以看出!所有化学指标
#?$@!A

均小于预测误差均方

根$
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%!表明校正

集结果要优于更为重要的预测集结果&如果直接采用
!"#$8

;<$

建立的模型!容易导致模型的过拟合问题出现以及定量

结果可信度的下降&

表
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模型的计算结果
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参数确定

在
6!"#$

算法中引入了"窗口#概念&首先需要选择一

个合适的"窗口#大小&由于每一个近红外光谱信号包含有

DCLI

个波长点!因此对于所有化学指标数据我们分别取
7C

!

7PC

个"窗口#建立模型&图
D

分别显示了
#?$@!A

值随

着"窗口#数的变化情况以及
DI

!

KI

分位范围'

7NI

倍四分位

距'中位数'平均值和奇异值&从图中可以很明显地看出!

当"窗口#数大于
7C

时!

#?$@!A

值基本不随着"窗口#数的

改变而发生显著性变化!表明窗口数不会影响到结果的准确

性&此外!虽然不同"窗口#结果分布范围'四分位间距略有

差异!但这种差异较小!偏度及中位线接近!说明不同"窗

口#数据总体特征基本相似&因此!我们选取"窗口#数为
7CC

作为下一步研究的参数&

图
(

!

&D'E$F

值随着不同!窗口"数目的变化情况
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%分别为还原糖'总糖'总植物碱'总氮和蛋白质
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因子数的选择

在建立
;<$

模型之前需要选择合适的因子数&使用留一

交叉验证方法得到
#?$@!A

随因子数变化的走势图!然后

找到
#?$@!A

值最低点对应的因子数&以还原糖含量的测

定为例!对近红外光谱进行留一交叉验证!得到该光谱的

#?$@!A

随因子数变化的趋势图$图
F

%&从图中可以看出!

图
G

!

&D'E$F

随因子数变化的趋势图
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!

%

5

:8782&D'E$FA-/4?42.678/4

#?$@!A

最低点对应的因子数为
7C

!

77

!因此在测定还原

糖含量时!建立定量模型所用的最佳因子数应该为
7C

&依据

同样的方法我们选择了其他
G

个指标的最佳因子数&

("H

!

#$%&'

定量结果

分别利用
!"#$

和
6!"#$

算法筛选出与化学指标相

关的特征波长变量建立
;<$

检测模型!并对验证集样本进行

预测!比较两种检测模型的预测效果&图
G

为
!"#$

算法和

6!"#$

算法筛选的变量分布&由图可以看到两种方法筛选

的变量分布较为相似!且
6!"#$

所选窗口包含了所有

!"#$

所选变量&此外!

!"#$

所选变量的相邻波长也纳入

到
6!"#$

所筛选的变量中&

表
D

总结了
7CC

次重复计算的
6!"#$8;<$

模型交叉验

证结果&从表中可以看出!虽然
6!"#$

方法比传统
!"#$

方法增加了"窗口#数这一个参数!增加了其操作难度!但是

通过结合"窗口#和
!"#$

算法的优势!

6!"#$

方法能很好

地筛选出特征波长变量&虽然该方法在某些组分的预测效果

上不如
!"#$

方法!但是
6!"#$

方法得到的所有化学指标

#?$@!A

与
#?$@;

值较为一致!避免了传统
!"#$

方法

过拟合的风险&此外!为了更好说明方法的准确性!我们将
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方法结果与
?!8[A@

方法结果进行了对比&表
F

总

结了
7CC

次重复计算的
?!8[A@8;<$

模型交叉验证结果&

由表
D

和表
F

结果可知!

6!"#$

方法结果与
?!8[A@

结果

较为相似!在总糖和总氮指标上
6!"#$

方法结果略优于

?!8[A@

结果&综上所述!

6!"#$

方法建立的校正集模型

对验证集样品的预测效果较好!模型可以用于定量分析&

图
H

!

$%&'

算法和
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算法筛选的变量分布
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为了建立稳健的特征波长选择方法!结合"窗口#与
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方法的优势!提出了一种
6!"#$

方法用于近红外特

征变量的筛选!并应用于复杂植物样品近红外光谱与其化学

成分含量之间的建模分析&通过与
!"#$

方法结果对比表

明!

6!"#$

方法得到的校正集和预测集的结果较为一致!

在一定程度上避免了过拟合问题的出现&该策略能有效增强

特征波长变量选择的准确性和稳定性!提高了模型的可信

7FG7

第
I

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



度!具有一定的应用价值&

&-2-/-16-4

(

7

)

!

\]"XT &̂8.&'

2

!

6"XT!:&8*:&

!

W"X ?-'

2

85&

!

-.05

$张伊挺!王翠翠!樊梦丽!等%

_$

,

-*.1)4*)

,U

0'($

,

-*.105"'05

U

4&4

$光谱学与光

谱分析%!

DC7K

!

F=

$

7D

%*

G7CC_

(

D

)

!

60'

2

!!

!

!0&6$

!

$30)`T_"'05

U

.&*05<-..-14

!

DC7K

!

I7

$

G

%*

IFK_

(

F

)

!

6-&]^

!

<&]

!

<&:;

!

-.05_$

,

-*.1)4*)

,U

<-..-14

!

DC7K

!

IC

$

K

%*

GKC_

(

G

)

!

!][ &̀0)85&

!

[̂"X])'

2

8>:

!

<[ 60'8V3-'

$褚小立!袁洪福!陆婉珍%

_;1)

2

1-44!3-+&4.1

U

$化学进展%!

DCCG

!

7=

$

G

%*

IDL_

(

I

)

!

Z0'\

!

<):ZZ

!

]:0'

2

\`

!

-.05_a):1'05)>"

2

1&*:5.:1050'(W))(!3-+&4.1

U

!

DC7K

!

=I

*

=DKG_

(

=

)

!

]0'`

!

]:0'

2

\`

!

!3-'`b

!

-.05_W:-5

!

DC7K

!

DCK

*

7G=_

(

K

)

!

\30'

2

!`

!

Q&0'`]

!

<&:;

!

-.05_!3-+)+-.1&*40'(S'.-55&

2

-'.<0M)10.)1

U

$

U

4.-+4

!

DC7=

!

7=7

*

GF_

(

L

)

!

$0:(50'("

!

60

2

'-1a

!

X&-54-'a;

!

-.05_"

,,

5&-($

,

-*.1)4*)

,U

!

DCCK

!

IG

$

F

%*

G7F_

(

P

)

!

#0'V0'!

!

Z1&-1%-&5-1<W

!

]&.V+0''Q

!

-.05_!3-+)+-.1&*40'(S'.-55&

2

-'.<0M)10.)1

U

$

U

4.-+4

!

DC7I

!

7GD

*

KL_

(

7C

)

!

<&]b

!

<&0'

2

^\

!

:̀c$

!

-.05_"'05

U

.&*0!3&+&*0"*.0

!

DCCP

!

=GL

$

7

%*

KK_

(

77

)

!

!0&6$

!

<&^J

!

$30)`T_!3-+)+-.1&*40'(S'.-55&

2

-'.<0M)10.)1

U

$

U

4.-+4

!

DCCL

!

PC

$

D

%*

7LL_

(

7D

)

!

:̀]

!

<&:\!

!

!0&6$

!

-.05_!3-+)+-.1&*40'(S'.-55&

2

-'.<0M)10.)1

U

$

U

4.-+4

!

DCCP

!

PK

$

D

%*

7LP_

(

7F

)

!

]0'`

!

Z0'\

!

]:0'

2

\`

!

-.05_"'05

U

.&*05?-.3)(4DC7K

!

P

*

FKDC_

(

7G

)

!

X&-<`

!

b0&\

!

?0$!_"'05

U

.&*05<-..-14

!

DC7=

!

GP

$

7G

%*

DDIP_

(

7I

)

!

6:<a

!

60'

2

Q`

!

&̂'^W

!

-.05_"'05

U

.&*05<-..-14

!

DC7=

!

GP

$

7G

%*

DDPC_

(

7=

)

!

<&]b

!

:̀c$

!

<&0'

2

^\_!3-+)+-.1&*40'(S'.-55&

2

-'.<0M)10.)1

U

$

U

4.-+4

!

DC7L

!

7K=

*

FG_

%F./*.>:-'-:-67*81%

55

/8.6C82,-./J12/./-3'

5

-67/.K.4-381#*138B

$89

5

-7*7*A-%3.

5

7*A-&-B-*

+

C7-3'.9

5

:*1

+

'7/.7-

+L

<S;0)

7

!

\]R[a:'

D

!

aS"XT<&8%-'

7

!

<S[ &̀0

7

!

b[T:)81)'

2

7

!

D

"

7_!)55-

2

-)>W))($*&-'*-0'(Z-*3')5)

2U

!

]:'0'"

2

1&*:5.:105['&/-14&.

U

!

!30'

2

430

!

G7C7DL

!

!3&'0

D_Q-&

d

&'

2

6)1O$.0.&)'

!

Z-*3')5)

2U

!-'.-1

!

$30'

2

30&Z)M0**)T1):

,

!)_

!

<.(_

!

Q-&

d

&'

2!

7C77D7

!

!3&'0

%>47/.67

!

A01&0M5-4-5-*.&)'

,

50

U

40'&+

,

)1.0'.1)5-&'.3-

9

:0'.&.0.&/-0'05

U

4&4)>'-01&'>101-(4

,

-*.10_Z3-0**:10*

U

)>'-01&'8

>101-(4

,

-*.1)4*)

,U

*0'M-&+

,

1)/-(M

U

-5&+&'0.&'

2

.3-1-(:'(0'./01&0M5-40'(4-5-*.&'

2

.3-*3010*.-1&4.&*/01&0M5-4_!)+

,

-.&.&/-

0(0

,

.&/-1-%-&

2

3.-(40+

,

5&'

2

$

!"#$

%

+-.3)(&40'-%5

U

(-/-5)

,

-(4.10.-

2U

>)1%0/-5-'

2

.34-5-*.&)'M

U

-+

,

5)

U

&'

2

.3-

,

1&'*&

,

5-

"

4:1/&/05)>.3->&..-4.

#

)'%3&*3b01%&'

.

4@/)5:.&)'Z3-)1

U

&4M04-(_Z3-':+M-1)>4-5-*.-(%0/-5-'

2

.34M

U

!"#$&4+:*3

4+055-1.30'.3)4-)>).3-1+-.3)(4%&.3>04.*05*:50.&'

2

4

,

--(0'(3&

2

30**:10*

U

_])%-/-1

!

&.&4-04

U

.)

2

-.&'*)'4&4.-'.1-4:5.4

M-.%--'.3-*05&M10.&)'0'(/05&(0.&)'4-.(:-.).3--e*-44&/-0..-'.&)')'.3-*1)44/05&(0.&)'1-4:5.4_S')1(-1.)(-/-5)

,

0

1)M:4./01&0M5-4-5-*.&)'+-.3)(

!

M

U

*)+M&'&'

2

.3-0(/0'.0

2

-4)>!"#$0'(

"

%&'()%

#!

0'-%.0*.&**055-(%&'()%*)+

,

-.&.&/-

0(0

,

.&/-1-%-&

2

3.-(40+

,

5&'

2

$

6!"#$

%

&4-+

,

5)

U

-(.)4-5-*.*3010*.-1&4.&*/01&0M5-40'(0

,,

5&-(.).3-0'05

U

4&4)>.3-'-01&'8

>101-(4

,

-*.10)>.3-*)+

,

5-e

,

50'.40+

,

5-40'(.3-*)'.-'.4)>.3-*3-+&*05*)+

,

)'-'.4_!)+

,

01-(%&.3.3-1-4:5.4)>!"#$

+-.3)(

!

0**:10.-

9

:0'.&.0.&/-1-4:5.4*0'M-)M.0&'-(M

U

.3-6!"#$+-.3)(_W:1.3-1+)1-

!

.3-1-4:5.4)>*)11-*.&)'4-.01-*)'8

4&4.-'.%&.3.3)4-)>.3-

,

1-(&*.&)'4-.

!

0'(.3-

,

1)M5-+)>)/-1>&..&'

2

*0'M-0/)&(-(_Z3-1-4:5.443)%.30.6!"#$.0*.&**0'

->>&*&-'.5

U

&+

,

1)/-.3-0**:10*

U

0'(4.0M&5&.

U

)>/01&0M5-44-5-*.&)'0'()

,

.&+&V-.3-

,

1-*&4&)')>

,

1-(&*.&)'+)(-5

!

%3&*33040

*-1.0&'0

,,

5&*0.&)'/05:-_

M-

L

B8/34

!

X-01&'>101-(4

,

-*.1)4*)

,U

+

!3-+)+-.1&*4

+

6&'()%*)+

,

-.&.&/-0(0

,

.&/-1-%-&

2

3.-(40+

,

5&'

2

$

#-*-&/-(?01_=

!

DC7L

+

0**-

,

.-(a:5_D=

!

DC7L

%

!!

"

!)11-4

,

)'(&'

2

0:.3)1

DFG7

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
FP

卷




