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移动窗口平滑集成
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算法%
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&是一种稳定的特征变量提取算法$在前人研究的基

础上!提出了两种基于不同窗口平滑算法改进的
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对红茶光谱降维!并与原始的
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'常用的连续投影算法%
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&'竞争性自适应重加权算法%
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&'移动窗口偏最小二乘法%
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&比较!建立偏最小二乘算法回归模型%
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&!选择出最优红茶等级判别模型$两种改进的
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方法分别是窗口高斯滤波平滑集成
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&'窗口中值滤波平滑
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算法运行
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次%该研究
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&!整合波长及其对

应的挑选频率并用不同的窗口平滑算法对挑选频率进行平滑!窗口宽度均为
6

!

6A

!窗口步长均为
8

(将通

过不同窗口宽度和平滑算法平滑过的挑选频率进行阈值的设定!起始阈值及步长均为
8=

(最后选择出挑选

频率大于阈值的波长!建立
I(1+

模型!以预测集相关系数%

,
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W

&为判断因子!
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W

越接近
A

!说明建立的模型

预测能力更为准确$结果表明)改进后的
%!@]-;+1

算法提取的特征变量建立红茶等级判别模型的结果最

好!
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达到
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$原因是在窗口高斯滤波平滑算法中!随着窗口宽度增大!其曲线上各点的振幅差距会

变小$在高斯算法加权平均的过程中!不容易出现将低频的波长与高的权值相联系$在实际应用中!往往会

出现有效波段的挑选频率较低的情况!可以通过选择窄窗口宽度的高斯滤波对其进行平滑$另外!高斯曲线

的特征能使高斯滤波很好的保护窗口边缘图像的细节$虽然
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算法的建模结果比原始
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略差!但其
,

8

W

仍然达到了
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以上!表明改进后的算法能提高原始模型的预测能力$不同窗口平

滑算法的
/T1@]-;+1

提取特征变量不同!但随着平滑窗口宽度的增加!特征变量区间连续性都在增强!

数目均在减少$三种
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算法的预测集相关系数都显示出它们比常用的
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和
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三种降维算法更有效!更稳定$为光谱数据的选择性降维算法研究提供参考$
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Ĥ

#

AB6>2JU

引
!

言

!!

化学计量学是光谱分析技术中的重要组成部分!它包括

光谱预处理!光谱降维!光谱定量'定性模型建立等内容$

在实际应用中!由于光谱数据可能具有信号强度弱'信号重

叠'外界噪声干扰大等问题!导致分析结果精度低!稳定性
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$在此背景下!运用光谱降维算法与日俱增$常用的降

维方法有主成分分析%
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算法对烟草光谱降维!结合偏最小判别分析算法%
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对烟草商标进行判别"
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近红外光谱利

用蚁群算法和
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算法检测与分类葡萄酒的品质参数"
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&和极值学习机结合自适应增强算法将红茶

的发酵质量与近红外光谱建立定量分析模型!结果表明该算

法能够对红茶发酵品质实行在线监测"
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等利用
K&&4

!

1

Y

U

!

-J$e

和
:$J4

小波对遗传算法选择的光谱数据再次压

缩!然后根据各小波函数压缩的变量建立
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模型"
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红茶是全球范围内饮用最广的茶叶之一!遍及亚洲'非

洲'欧洲等各个国家$红茶带有独特的物质成分%茶黄素!茶



红素!茶褐素等&!使其受到医药'食品和各个相关领域的关

注与研究"
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等发现口服红茶提取物%
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&会改变实

验性白化大鼠妊娠期和哺乳期大鼠血液和肝脏的参数"
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等发现红茶多糖可以显著抑制
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肿瘤细胞的生长!有效保

护肿瘤小鼠的胸腺和脾脏"
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(&5L&5J

等通过对不同茶的冷热

浸泡!研究出提高绿茶与红茶中活性物质含量的新的浸渍方

法"
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#
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V&.X

等在海水体系中利用首次冲泡后产生的红茶残渣

生产生物乙醇!以减少生物乙醇工业对淡水的消耗"
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尽管现有的光谱数据降维算法层出不穷!研究人员仍然

不断在改善这些算法的不利之处"
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$在中国农业大学宋相

中提出的基于移动窗口平滑集成策略的特征波段挑选算法
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基础上!考虑在该算法中使用不同的窗口平滑算法来挑选特

征变量!并筛选出用于红茶等级判别效果最优的光谱数据降

维算法!为光谱数据的选择性降维提供参考$
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实验部分
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红茶样品的制备及可见
>

近红外光谱的采集

微型植物粉碎机!天津市泰斯特仪器有限公司生产$荷

兰
;Q&5L".

公司生产的
;Q&.
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标准型光纤光谱仪!测

定范围为
69=

!

AA==5U

!光谱采样间隔为
C2U

[A

!扫描次

数为
A=

次!探头视场角为
A9Z

$

9

个等级的红茶样本均购自贵州省太升茶行!分别为特

级'一级'二级'三级'四级!每个等级茶叶样品数分别为

C=

个!每个等级人为随机以
6mA

的比例划分为校正集与预

测集!最后得到校正集
A9=

个!预测集
9=

个样品$校正集用

于建模!预测集用于验证模型的可靠性$将
8==

个红茶样本

通过微型植物粉碎机粉碎后!用
C=

目标准分样筛筛滤!最后

盛放在高为
=>C2U

'直径为
8>82U

的黑色培养皿中!压平

样品表面!减少粗糙表面造成的光能量损失$在密不透光的

环境中测样品光谱!保持光纤头距离样品表面
A>B2U

!每次

测量先进行-白板.校正!后采集样品光谱!以减少环境和仪

器带来的误差$
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公司&软件进行数据的处理与分

析!
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计 算 过 程 由 自 编
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程 序 和
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软件共同实现$
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原理
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算法原理是)采用窗口平滑算法对多次重

复运行
-;+1

得到的波长累积被选频率做平滑处理!以保留

高频波长点及其附近的有效波长(通过设定频率阈值!将大

于阈值的波长选出作为特征波长!由于特征波长点邻近的有

效波长频率往往略低于高频特征波长!也会保留!所以最后

被挑选出来的特征变量通常会形成特征波段"
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结果与讨论
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红茶样本的可见
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近红外光谱
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个红茶样本的可见
@

近红外光谱如图
A

所示!光谱范

围为
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!
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!
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和
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!
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波段内的光谱受噪声影响较大!选取
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!

A===5U

范围的

波段参与后续的鉴别建模$

图
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红茶的可见
>

近红外光谱

L9

;

"$

!

]959'()>:)&69:16&6).5

8

)4/6&01'(&4W/)&

!"!

!

光谱数据预处理

在采集光谱的过程中!为了尽可能地减小噪声的影响!

实验选择移动均值平滑%
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&!高斯滤波平滑
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&!去趋势%
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&和多元散射校正
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种平滑算法对原始光谱平滑!
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的
,
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最大!为
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!所以用
%!@1UJJLX$5

0

预处理后的光谱数

据进行后续的数据分析$
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不同预处理方式与
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建模结果
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/;1UJJLX$5

0

=>AFAC =>FBC' =>86'9 =>FC9F

%!1UJJLX$5

0

=>6='6 =>FB86 =>6BCF =>FCGG

/!1UJJLX$5

0

=>866C =>FCGC =>8G98 =>F8GF

1%1UJJLX$5

0

=>68'' =>FB8F =>6'C' =>F68G

V"@L4"5O$5

0

=>CA8' =>F9AF =>9=F9 =>F8G'

/1- =>C96' =>FBGC =>9''9 =>FC9'

!"C

!

光谱数据降维

8>6>A

!

基于
/T1@]-;+1

的光谱数据降维

设定
-;+1

运行次数为
A===

!三种平滑算法的频率平

滑窗口宽度均为
6

!

6A

!宽度步长为
8

!频率阈值为
8=

!

G==

!阈值步长为
8=

$由于篇幅限制!仅列出特征变量挑选变

化明显的结果!黑色曲线是预处理以后的光谱曲线!彩色柱

形图是特征变量区域!柱形图与黑色曲线重叠区域是算法选

择的特征变量$图
8

是基于
/;@]-;+1

挑选的特征变量!

平滑窗口宽度分别是
6

!

AG

和
6A

!阈值均为
AC=

!窗口宽度

较小时!特征变量区间小且数目多!覆盖范围广$随着平滑

窗口宽度增加!特征变量离散程度逐渐降低!特征波段区间

变大!且大窗口宽度的区间数目比小窗口少$在三种
/T1@
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算法中%
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!

/!@]-;+1

!
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&都

不同程度上展现出这种规律$

!!

图
6

是以窗口中值滤波为平滑算法的
/!@]-;+1

提取

的特征变量部分情况!平滑窗口宽度为
9

!

A9

和
86

!阈值均

为
'=

$从图中可知!随着窗口宽度的增加!提取的变量区间

数目减少!连续性增强$但选择的平滑算法不同!挑选的特

征变量仍与
/;@]-;+1

提取有所不同$
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图
C

是以窗口高斯滤波为平滑算法的
%!@]-;+1

挑选

特征变量部分情况!平滑窗口宽度分别为
9

!

AF

和
6A

!阈值

均为
8==

$
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提取特征变量的情况也有所不同$
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基于不同窗口宽度的
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基于不同窗口宽度的
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基于不同窗口宽度的
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挑选的特征变量
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R9

(%

,

&)窗口宽
RAF

(%

2

&)窗口宽
R6A

L9

;

"#

!

@2&6&4/)695/94R&69&'()55)()4/).'

H

OL>*@-NA'&5).0:.911)6):/S9:.0SS9./25

%

&

&)

T$5OJ\\$OLXR9

(%

,

&)

T$5OJ\\$OLXRAF

(%

2

&)

T$5OJ\\$OLXR6A

8>6>8

!

基于连续投影算法!

1I;

"和竞争自适应重加权算法

!

-;+1

"的光谱数据降维

使用
1I;

算法和
-;+1

算法从预处理后的光谱数据中

挑选出特征波长!分别如图
9

!图
B

所示$

1I;

挑选出
9

个

特征波长)

C==>8F

!

C6=>F=

!

CG8>9C

!

BG6>AG

和
FC6>9=5U

$
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挑选出
F6

个特征波长!几乎分布在光谱变化明显的

位置$
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移动窗口偏最小二乘法!

/TI(1

"挑选特征波段

基于
/TI(1

算法挑选的特征波段如表
8

所示$设定窗

口宽度为
F=

!

8A=

!窗口步长取
A=

!主成分数目为
C

!

A=

$对
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于每一个特定宽度的窗口!在主成分数为
A=

时!交叉验证均

方根误差为最小值$由表中知道!选择的特征变量为

GFB>BF

!

FA6>G65U

区间!因为此时预测集均方根误差
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&最小$
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挑选的特征波长
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F= 'B8>AC

!

FA8>=G A= =>8''6

A== 'BA>9'

!

FAG>=C A= =>8GB'

AA= '9F>FA

!

F8=>FA A= =>8G='

A8= '9C>6C

!

F8=>FA A= =>8BCA

A6= '6F>'6

!

FA8>=G A= =>899F

AC= '66>B'

!

FAA>96 A= =>8CBG

A9= '66>B'

!

FAG>=C A= =>86G8

AB= '66>B'

!

F88>9G A= =>86=A

AG= '8'>=F

!

F88>9G A= =>88G6

A'= 'AB>'F

!

FAG>=C A= =>88=6

AF= 'AA>8F

!

FAG>=C A= =>8AC'

8== 'A=>AB

!

F8A>CB A= =>8A='

8A= GFB>BF

!

FA6>G6 A= =>8=C8
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建模结果分析

基于四种降维方法挑选出的有效波长%波段&建立偏最小

二乘回归模型%

I(1

&!结果如表
6

所示$同时可以从
,

8

W

看

出!

%!@]-;+1

相关系数最大!说明改进的
/T1@]-;+1

算法能提高红茶等级的预测能力$尽管基于三种不同的窗口

平滑算法的
/T1@]-;+1

挑选的特征变量不一样!但是建

模的效果都是优秀且稳定的!表明不同的
/T1@]-;+1

均

能够不同程度上弥补具有随机参数
-;+1

而导致模型不稳

定的不足$从变量选择的情况来看!

1I;

算法提取的变量数

过少!且是离散的波长点!

/T1@]-;+1

提取的几乎是特征

波段$有效波长附近的波长也具有物质的信息!相较于特征

波长来说!波段建模的结果会更好$

/TI(1

提取的有效波

段处于近红外区域!仅为一段有效波段!相较而言!更突出

/T1@]-;+1

降维效果好!覆盖信息全面的优点$所以实验

选择
/T1@]-;+1

中的
%!@]-;+1

作为实验模型$图
G

是

%!@]-;+1@I(1+

模型对
9=

个预测集样本的预测等级与实

际等级的对比情况!从斜率和截距可以看出所建红茶等级模

型是有效的$

表
C

!

不同特征变量挑选方法与
+=AN

建模
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%2)+=AN70.)(01.911)6):/5)()4/90:

7)/20.50142&6&4/)695/94R&69&'()5

特征波长选择方法
变量

数目

训练集 预测集

+/1]- ,

8

2

+/]1I ,

8

W

+;T A=9G =>6='6 =>FB86 =>6BCF =>FCGG

1I; 9 =>AC9C =>FA6G =>B886 =>'='A

-;+1 A8= =>A'AF =>F'69 =>68A8 =>FCG=

/TI(1 8AA =>6B'A =>F686 =>C8FG =>FA=8

/;@]-;+1 'B =>8CB6 =>FBFG =>8B9F =>FB99

/T1@]-;+1 /!@]-;+1 AC8 =>8C86 =>FG=B =>8BGG =>FBCC

%!@]-;+1 FB =>8688 =>FG6A =>89AG =>FBF8

图
U
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预测结果
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6

!

结
!

论

!!

为了较大程度上消去外界因素对模型建立的干扰!将获

得的
8==

个样本光谱进行
B

种方法预处理!其中高斯滤波平
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滑的建模效果最好!预测集相关系数最高!所以选择经高斯

滤波平滑后的数据进行后续的实验处理$其次!使用
/T1@

]-;+1

!

1I;

!

-;+1

以及
/TI(1C

种数据降维方式对预

处理后的数据提取特征变量$结果显示!

/T1@]-;+1

算法

中的
%!@]-;+1

算法提取的特征变量建立的偏最小二乘回

归模型结果最好!相关系数达到
=>FBF8

$

对于四种不同的降维算法!

1I;

由于选择的特征变量数

目过少!失去了样品光谱中部分细节信息$通过
-;+1

得到

的特征变量尽管建模的效果不错!但由于该算法中引入了随

机参数!每次运行后得到的特征变量和数目都不相同!所以

建立的定性定量模型稳健性较差$同时!从光谱建模的角度

上发现用特征波段的建模结果通常比用特征波长好!因为具

有样品信息的某一波长点邻近的部分波长也具有样品的光谱

信息!所以!用
/TI(1

和改进的
/T1@]-;+1

提取特征

波段建模效果相对较好$

/TI(1

选择的特征变量仅为某段

光谱区域!不够全面!建模效果不会十分出色$改进的三种

/T1@]-;+1

虽然提取的特征变量情况不同!但都在很大程

度上覆盖了光谱信息!提取的特征波段区间大小可变!具有

特征波长与波段同时选择!在一定程度上降低了变量的冗余

性和保留了有效信息的连续性$尽管窗口平滑算法不同!但

它们建模的结果都显示出
/T1@]-;+1

的稳定性和优异性!

对于基于可见
@

近红外光谱的红茶样品等级判别
%!@]-;+1

算法是最合适的$在前人的基础上!提出基于不同窗口平滑

算法的两种
/T1@]-;+1

算法对红茶等级进行光谱判别是

可行的$
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