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纺织品近红外光谱定性分析的一种新方法
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近红外光谱分析技术可用于对样本的快速无损检测#在人们的生产和生活中发挥着越来越重要的

作用&支持向量机是建立定性分析模型的常用方法#可通过寻找最优分类超平面将两类样本分开&在小样本

情况下#支持向量机方法有其独特的优势&主成分分析是常用的数据降维方法#可将数据降维之后作为支持

向量机方法的输入变量#简化模型并提高模型识别的准确性&因此#基于主成分分析的支持向量机!简称

E01>'JT

"适合用于建立近红外光谱定性分析模型&多模型方法是人们使用较少的建模方法#用该方法建

立的模型一般具有较好的稳定性&将多模型方法与
E01>'JT

方法成功结合形成了新方法&以棉锦混合.棉

涤混合纺织品为例#用新方法建立了这两类纺织品样本的近红外光谱定性分析模型&建模时将光谱数据按

照波长分为
/

组#用每组光谱数据建立一个子模型#将子模型的输出值进行加权平均便得到最终的预测结

果&这样可以更充分地使用光谱数据中所包含的信息&为了便于对比不同的方法#仍使用上述校正集和验证

集#又用
E01>'JT

方法建立了这两类纺织品样本的近红外光谱定性分析模型&对预测结果做交叉验证#用

新方法所建模型判别的正确率的平均值为
A!$/6Y

#正确率的标准差为
"$"445

#用
E01>'JT

方法所建模

型判别的正确率的平均值为
A&$&/Y

#正确率的标准差为
"$#"64

&研究结果表明用新方法所建模型的分类

效果好于用
E01>'JT

方法所建模型的分类效果*用新方法建立的模型的稳定性明显高于用
E01>'JT

方

法建立的模型的稳定性&用
E01>'JT

方法所建模型的预测效果受校正集构成情况的影响较大#而用新方

法所建模型的预测效果则相对稳定&对废旧纺织品进行分类回收可大量节约纺织原材料#但采用人工分拣

方式效率低且成本高&采用近红外光谱分析方法对纺织品进行分类#为废旧纺织品的大规模精细分拣和分

级奠定了一定的基础&该新方法有望用于某些其他类型样本的分类&
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近红外光谱分析技术已被广泛应用于石化.食品.制

药.农业等领域'

#>/

(

#在人们的生产和生活中发挥着越来越

重要的作用&支持向量机是近红外光谱定性分析中常用的一

种方法#通过寻找最优分类超平面将两类样本分开#在小样

本情况下有着独特的优势'

!

(

&主成分分析是一种常用的数据

降维方法#可将数据降维之后作为支持向量机方法的输入变

量#简化模型并提高模型判别的正确率'

4>6

(

&因此#基于主成

分分析的支持向量机!

E01>'JT

"方法很适合用于建立近红

外光谱定性分析模型&多模型方法是目前使用较少的一种建

模方法#用此方法建立的模型一般具有较好的稳定性&文献

'

#"

(利用多模型共识偏最小二乘法建立了新生儿苯丙酮尿症

的红外光谱筛查模型#将模型与用偏最小二乘法建立的模型

进行对比#发现前者预测更准确#稳定性也更好&有研究探

讨了相思树的酸溶木质素含量预测问题#在多模型方法基础

上#用预测误差较小的
S,83-;

木质素含量协助构建了酸溶

木质素的近红外光谱定量分析模型#改进了酸溶木质素含量

的预测效果&

本研究将多模型方法与
E01>'JT

方法成功结合形成了

新方法&以棉锦混合.棉涤混合两类纺织品为例#建立了上

述两类纺织品样本的近红外光谱分类模型&该模型预测精度

高于用
E01>'JT

方法建立的近红外光谱分类模型的预测精

度#且模型明显具有更好的稳定性&纺织品的生产需要消耗

大量的天然纤维#如果能根据废旧纺织品所含成分对其进行



分类回收#使废旧纺织品的某些成分得到重新利用#可大量

节约纺织原材料&我国对废旧纺织品的回收目前基本上还是

靠人工分拣#这种工作方式效率低且成本高#不利于对废旧

纺织品进行大规模精细分拣和分级&本研究用近红外光谱分

析方法对纺织品进行分类#为废旧纺织品的大规模精细分拣

和分级奠定了一定的基础&

#

"

实验部分

!9!

"

样本的制备

为了能较好地建立纺织品的分类模型#建模时使用的纺

织品样本应该具有代表性#且样本中棉含量所占的比例应该

具有比较大的变化范围&在具体操作中#得到棉.锦.涤含

量数据的方法有两种)一种是通过收集具有代表性的纺织品

样本#用化学方法测出样本中棉.锦.涤的含量*另一种是

将棉组分与锦或涤组分混合#通过调整棉与锦或涤组分的重

量比例来得出一系列具有不同棉含量比例的样本&虽然用第

一种方法获得的数据具有代表性#但这种方法化学测量过程

复杂#工作量较大#试剂污染也比较严重&使用第二种方法

虽然操作比较简单#但需考虑得到的样本是否具有代表性&

本工作选择了第二种方法&为了使棉花及纯棉布样本具

有较好的代表性#从棉花的
5

个主要产地中选择了新疆.河

南.湖北.河北
/

个产地#从
/

个次要产地中选择了山西#从

其他产地中选择了湖南.山东.甘肃&选择产地时兼顾考虑

了产地的地域分布#然后收集上述产地的年份为
%"#!

年或

%"#/

年的棉花及纯棉布&项目组还收集了来自于河北.广

东.浙江.江苏的不同厂家#年份为
%"#!

年或
%"#/

年的锦

纶布样.涤纶布样&锦纶.涤纶的布料与原料的区别主要是

形态方面的差异#因此锦纶布样.涤纶布样与产地和生产厂

家关系不大#这部分样本也具有代表性&将收集到的各种样

本分别用植物粉碎机打成粉末#使之可通过
A"

目筛&每次按

预定数量用万分之一天平称取某种粉末#将棉和锦纶.或棉

和涤纶进行混合#制备了
AA

个棉锦混合样本和
#4"

个棉涤

混合样本&样本的实际棉含量!或锦纶.涤纶含量"由称重所

得数值确定&

!9$

"

仪器设备与光谱数据的采集

所用仪器为
fH/#!"

型近红外分光光度计#由日本
HQ>

<82̂Q

公司生产#具有双单色器棱镜
>

光栅光学系统#能够实

现低噪声和低偏振测定&将按照不同重量比例配置好的纺织

品样本放入仪器的样本池中#将分辨率设定为
!;K

#在
A""

"

%!"";K

谱区范围内对样本进行扫描#扫描速度为
#%""

;K

-

KQ;

+#

&在得到样本的初步近红外光谱数据之后#仪器

会将本底光谱从样本的初步光谱中扣除#由此得到样本的最

终近红外光谱数据&每个样本的光谱数据共包含
&/#

个反射

率的值&

%

"

结果与讨论

$9!

"

基于主成分分析的支持向量机方法建模

为便于对结果做交叉验证并讨论模型的稳定性#将
%/A

个纺织品样本随机分为
1

#

W

#

0

和
)

四组#但要让每组正好

包含
%%

个棉锦混合样本和
/"

个棉涤混合样本&将
1

组样本

编号为
#

#

%

#%#

4%

#将
W

组样本编号为
4&

#

4/

#%#

#%/

#

将
0

组样本编号为
#%!

#

#%4

#%#

#A4

#将
)

组样本编号为

#A5

#

#AA

#%#

%/A

&每个样本的光谱数据可由一个
&/#

维的

列向量来表示#设该向量的分量按波长从大到小的次序排

列#设第
Q

个样本的光谱数据为
;

)

*

'

;

)

!

#

"#

;

)

!

%

"#%#

;

)

!

&/#

"(

:

#

)*#

#

%

#%#

%/A

&

先用
1

组样本作为校正集建模#用
W

#

0

和
)

三组样本

构成验证集对模型进行测试&要对校正集的光谱数据做主成

分分析#需要先确定参加建模的主成分的个数#使用的主成

分太少或太多都会影响模型判别的正确率&研究中尝试了校

正集和验证集的多种划分方式#在建模时对每种划分方式尝

试了逐个使用不同个数的主成分#结果发现)当参加建模的

主成分的累积方差贡献率在
66$AAY

左右时#模型一般会有

比较好的预测效果&此处选取校正集光谱数据的前
#/

个主

成分作为支持向量机方法的输入变量#其累积方差贡献率与

66$AAY

相差最小&对光谱数据做标准化处理'见式!

#
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%
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#%#

;

)

!

&/#

"

'

+

&/#

*

! "

&/#

:

!

%

"

设
E

)

是由第
)

个样本的前
#/

个主成分构成的
#/

维列向量#

)*#

#

%

#%#

4%

&则存在
#/@&/#

的矩阵
%

#满足!

E

#

#

E

%

#

%#

E

4%

"

*%

!

+

;

#

#

+

;

%

#%#

+

;

4%

"&若第
)

个样本是棉锦混合样

本#规定其标签
F)

*#

#否则规定其标签
F)

*+#

&设用于分

类的超平面为
G

:

EDC*"

#其中
G

和
E

都是
#/

维列向量&

为了求
G

和
C

#需求解优化问题!

&

"

KQ;

#

%

G

:

G

3$<$

"

F)

!

G

:

E

)

,

C

"

!

#

#

)

%

#

#

%

#%#

4%

!

&

"

其对偶问题是二次规划问题

KQ;

#

%

$

4%

)

%

#

$

4%

*%

#

7

)

7

*

F)F

*

E

:

)

E

*

'

$

4%

)

%

#

7

)

3$<$

"

$

4%

)

%

#

7

)F)

%

"

7

)

!

"

#

)

%

#

#

%

#%#

4%

!

/

"

求出问题!

/

"的解
7

#

#

7

%

#%#

7

4%

#则问题!

&

"的解为式!

!

"

G

%

$

4%

)

%

#

7

)F)

E

)

#

C

%

'

#

%

!

KQ;

F

*

%

#

G

:

E

*

,

K8d

F

*

%'

#

G

:

E

*

" !

!

"

设
;*

!

;

!

#

"#

;

!

%

"#%#

;

!

&/#

""

: 是待分类样本的光谱数

据#令+

;

'见式!

4
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+
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%

;

!

#

"

'

+

#

*

#

#

;

!

%

"

'

+

%

*

%

#%#

;

!

&/#

"

'

+

&/#

*

! "

&/#

:

!

4

"

则用于分类的判决函数为
H

!

;

"

*G

:

%

+

;DC

&用验证集的样

本测试模型#若
H

!

;

)

"

*

"

#则判定第
)

个样本是棉锦混合样

本#若
H

!

;

)

"

'

"

#则判定第
)

个样本是棉涤混合样本#

)*4&

#
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4/

#%#

%/A

&结果表明模型判别的正确率为
A%$A"Y

&

$9$

"

用新方法建模

将多模型方法与
E01>'JT

方法相结合建立纺织品的分

类模型&为便于将不同模型的分辨能力进行对比#仍用
1

组

样本作为校正集#用
W

#

0

和
)

三组样本构成验证集&为确

定起见#将子模型的个数取为
/

&

因为
&/#z/

的整数部分为
A!

#所以设
;

/

)

*

'

;

)

!

A!

!

/+

#

"

D#

"#

;

)

!

A!

!

/+#

"

D%

(#%#

;

)

!

A!/

""

:

#

)*#

#

%

#%#

%/A

#

/*#

#

%

#

&

#

/

&用
;

/

)

!

)*#

#

%

#%#

4%

"来建立纺织品的

一个分类模型#称为第
/

个子模型&通过对
/

个子模型的输

出结果进行加权平均#可得到最终的判决函数的取值&由于

波长较小时反射率一般受噪声影响稍大#所以将
/

个子模型

的权重系数依次取为
.#

*"$&!

#

.%

*"$&!

#

.&

*"$%

#

./

*

"$#

&对每个固定的
/

#需要对
A!

维光谱数据
;

/

)

!

)*#

#

%

#

%#

4%

"做主成分分析&通过研究大量子模型的预测情况及

用子模型输出结果的加权平均值得到的预测结果#发现当参

加建立子模型的主成分的累积方差贡献率依次在
1

#

*66Y

#

-

%

*66$!Y

#

1

&

*66$!Y

#

1

/

*66$4Y

时#将子模型的输出结

果加权平均之后会有较好的预测效果&设光谱数据
;

/

)

!

)*#

#

%

#%#

4%

"的前
-/

个主成分的累积方差贡献率与
1

/

相差最

小#设
E

/

)

是由
;

/

)

的前
-/

个主成分构成的
-/

维列向量#令

+

;

/

)

,

-

%

;

)

!

A!

!

/

'

#

"

,

#

"

'

+

A!

!

/

'

#

"

,

#

*

A!

!

/

'

#

"

,

#

#

;

)

!
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!

/
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#

"
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%
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+
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!

/
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#

"
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*
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!

/
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#

"
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%
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;

)

!

A!/

"

'

+

A!/

*

A!

.

/

/

:

!

5

"

从式!

5

"看存在
-/

@A!

的矩阵
%

/

#满足!

E

/

#

#

E

/

%

#%#

E

/

4%

"

*

%
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!

+
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/

#

#

+

;

/

%

#%#

+

;

/

4%

"&仿照
%$#

节中的方法建立第
/

个子模

型#其分类超平面为
G

:

/

E

/

DC

/

*"

#其中
G

/

和
E

/ 都是
-/

维

列向量&令

+

;

/

,

-

%

;

!
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!
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#

;

!
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"

,

%
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/
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A!/

"

'

+

A!/

*

A!

.

/

/

:

!

A

"

由式!

A

"看#子模型的判决函数为
G

:

/

%

/

+

;

/

DC

/

&为便于进行

加权平均#将此判决函数写成下面的标准形式#见式!

6

"

G

:

/

%

/

+

;

/

,

C

/

#

G

/

#

!

#

G

/

#

是
G

/

的长度" !

6

"

定义最终的判决函数为式!

#"

"

H

!

;

"

%

$

/

/

%

#

./

G

:

/

%

/

+

;

/

,

C

/

#

G

/

#

!

#"

"

用验证集的样本测试模型#结果表明模型判别的正确率为

A&$A5Y

&

$98

"

结果的交叉验证

先用
%$#

节的方法建模&如果用
W

组样本作为校正集#

用
1

#

0

和
)

三组样本构成验证集#则模型判别的正确率为

6&$!!Y

&如果用
0

组作校正集#用
1

#

W

和
)

三组构成验证

集#则模型判别的正确率为
4A$%AY

&如果用
)

组作校正集#

用
1

#

W

和
0

三组构成验证集#则模型判别的正确率为

AA$5#Y

&结合
%$#

节的结果#在校正集和验证集的
/

种不同

构成情况下#用
E01>'JT

方法所建模型判别的正确率的平

均值为
A&$&/Y

#标准差为
"$#"64

&

再用
%$%

节的方法建模&为了统一建模方法#始终将子

模型的个数取为
/

&如果用
W

组作校正集#用
1

#

0

和
)

三组

构成验证集#则模型判别的正确率为
6/$"6Y

&如果用
0

组

作校正集#用
1

#

W

和
)

三组构成验正集#则模型判别的正

确率为
55$64Y

&如果用
)

组作校正集#用
1

#

W

和
0

三组构

成验证集#则模型判别的正确率为
A4$"%Y

&结合
%$%

节的

结果#用新方法所建模型判别的正确率的平均值为
A!$/6Y

#

标准差为
"$"445$

在校正集!和验证集"的
/

种不同构成方式

下#各子模型判别的正确率如表
#

所示&

表
!

"

各子模型判别的正确率#

^

$

()'*+!

"

(,+4-..+41.)1+-E6274.2D25)12-5

-E+)4,7#'D-6+*

!

^

"

校正集 子模型
#

子模型
%

子模型
&

子模型
/

1

组样本
A!$/A A&$A5 56$"& 4#$%6

W

组样本
6/$"6 6&$"# A6$5A AA$5#

0

组样本
55$64 A"$## 45$5/ 4A$%A

)

组样本
A%$%4 A%$A" A/$6! 5/$5&

""

根据
%$&

节的结果#用新方法所建模型判别的正确率的

平均值高于用
E01>'JT

方法所建模型判别的正确率的平均

值&其原因是新方法更充分地使用了光谱数据中所包含的信

息#因此新方法好于
E01>'JT

方法&

由于用新方法所建模型判别的正确率的标准差比用

E01>'JT

方法所建模型判别的正确率的标准差小很多#所

以用新方法建立的模型的稳定性明显高于用
E01>'JT

方法

建立的模型的稳定性&用
E01>'JT

方法所建模型的预测效

果受校正集构成情况的影响较大#例如用
0

组样本作校正集

时#模型判别的正确率大幅低于平均值
A&$&/Y

#而用新方

法所建模型的预测效果则相对稳定&

本文建模采用了校正集样本数少于验证集样本数的分组

方式#这是基于以下两方面的考虑)!

#

"在实际应用中#一

个模型使用的次数可能远高于建模时使用的样本数#因此采

用校正集样本数少于验证集样本数的分组方式更能体现不同

建模方法在实际应用中的对比情况&!

%

"支持向量机方法适

用于小样本建模#因此本工作所用的样本分组方式具有合理

性&

由表
#

的数据可以看出)用新方法所建模型判别的正确

率高于大部分子模型判别的正确率#更高于子模型判别正确

率的加权平均值&这说明经加权平均后#有些子模型的输出

值的偏差在一定程度上被其他子模型的输出值的偏差纠正

了&

&

"

结
"

论

""

用
E01>'JT

方法建立了棉锦混合.棉涤混合两类纺织

品样本的近红外光谱定性分析模型#又用新方法重新建立了

//#%
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上述两类纺织品样本的近红外光谱分类模型#并将两种模型

的分类效果进行了对比&结果表明)用新方法所建模型的分

类效果好于用
E01>'JT

方法所建模型的分类效果#且用新

方法所建模型明显具有更高的稳定性&这种新方法有望用于

某些其他类型样本的分类问题&

致谢%感谢张勇老师.姚胜博士的帮助4 本文所用数据

来源于浙江理工大学材料与纺织学院#在此致谢4
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=(âO;

.

>cO;

.

#

NfVC8;

.

>

g

Q;

#

L1IV Q̀8>

g

C;

#

O<8,

!李正风#徐广晋#王家俊#等"
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