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在近红外光谱的建模预测分析中$数据的冗余及共线性会严重影响模型的预测精度和稳健性#特

征波长选择是提高定量分析预测精度的一种有效方法#随机蛙跳%

6#

&是一种依据不同的变量具有不同的被

选择可能性的特征波长选择算法$近年来在特征波长提取方面展现良好的性能#该方法通过多次迭代$计算

每个变量被选择的概率$以优选概率高的变量为特征波长#但由于其初始变量集
4

9

的产生是随机的$具有

较大的不确定性$可能会包含无用或干扰信息$难以保证初始信息的有效性$使得迭代次数过大$运行时间

过长#故而提出一种改进的联合区间随机蛙跳%

O2S6#

&特征波长选择算法$通过联合区间偏最小二乘法%

O2S

V?O

&对全谱进行变量初选$此时得到的波长对目标变量变化最为敏感$将其作为
6#

的初始变量子集$以解

决
6#

运行时间较长,效率较低的问题#另一方面$

6#

在选择特征波长时$选择被选概率值大于阈值的变量

为特征波长$但对概率值阈值的设定无理论依据$易受人为因素影响#通过对变量按被选概率值降序排列后

逐次增加一个波长建立多元线性回归%

0?6

&模型$以验证均方根误差%

60O&I

&值最低时的变量子集为特

征波长$以找到预测精度最高点所包含的波长$提高预测精度#针对上述两点进行改进$将其应用于一组土

壤样本近红外光谱数据集$进行特征波长选择后$建立
0?6

模型$与
6#S0?6

及全谱
SV?O6

模型的预测精

度进行比较#结果表明(

6#

经过
!9999

次迭代$优选出
!9

个波长点$建立的
0?6

模型的预测均方根误差

%

60O&V

&为
!:7/W7

*而改进后
O2S6#

只需进行
!999

次迭代$优选出
!W

个波长点$其
0?6

模型的
60O&V

减小到
9:E!E+

$大大提升了预测精度$提高运行效率#相较于全谱$也极大的提高了预测精度$简化模型的

复杂度$证明改进的
O2S6#

是一种有效的特征波长选择算法#

关键词
!

近红外光谱*特征波长选择*多元校正*随机蛙跳*联合区间偏最小二乘
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!!

$S<82>

(

F'b$$

$

X2N8:P=<

引
!

言

!!

近红外光谱区%

E99

#

/,99N<

&的含氢基团的倍频和合

频吸收峰组成的吸收强度较弱灵敏度较低$吸收带较宽且严

重重叠#若采用全谱建模$不仅会存在某些光谱区域与待测

组分相关性弱$而且相邻的波长高度相关$包含了大量的冗

余信息$这都会影响模型的精度和稳健性#克服这些问题的

有效途径是对所测得的光谱进行波长选择$减少建模所需的

波长点和计算工作量$进而得到预测能力强,鲁棒性高的模

型#在众多特征波长选择算法中$随机蛙跳%

F8N)=<aF=

1

$

6#

&

!

!

"是近年来提出的一种新型特征波长选择算法#其依据

不同的变量具有不同的被选择可能性$通过多次迭代$计算

每个变量被选择的概率$选择概率高的变量为特征波长#

陈立旦等!

/

"通过
6#

选出特征波长后$建立最小二乘支

持向量机%

>$8XQX

i

'8F$XX'

BB

=FQ_$PQ=F<8PD2N$

$

?OSOI0

&模

型$对生物柴油的含水量进行预测$发现
6#S?OSOI0

模型

的相关系数大于
9:3,

$可以准确地预测生物柴油的含水量#

胡孟晗等!

"

"通过
6#

对特征波长进行提取$建立
?OSOI0

模

型预测蓝莓硬度和弹性模量$与全谱模型对比$

6#

算法可

以有效地去除冗余信息$提升模型预测准确率#孙红等!

+

"采

用相关系数法%

P=FF$>8Q2=NP=$aa2P2$NQ

$

**

&和
6#

算法筛选对

叶绿素含量敏感的波长$建立偏最小二乘回归%

B

8FQ28>>$8XQ

X

i

'8F$XF$

1

F$XX2=N

$

V?O6

&模型对马铃薯作物的叶绿素含量



进行预测$结果表明
6#SV?O6

模型预测精度优于
**S

V?O6

$可实现马铃薯不同叶位叶绿素含量的无损检测#此

外$

]'

等!

,

"采用
6#

和
V?O6

建立校准模型$发现通过
"E9

#

!9"9N<

区域的波长可实现辣椒植物的总氮含量的预测#

ZD8=

等!

7

"通过
6#

算法选择特征波长$建立
6#SV?O6

和

6#S?OSOI0

模型预测桑葚果实的总可溶性固体值含量$两

个模型皆具有良好的性能#以上结果表明
6#

算法在数据降

维方面是有效的#

尽管
6#

算法在特征波长选择方面具有一定优势$但存

在两方面的不足(其一是$初始变量集
4

9

的产生是随机的$

难以保证初始信息的有效性*算法为保证运行过程中遍历整

个数据集$要求迭代次数
(

需足够大$从而导致算法的运行

时间长,收敛速度慢#其二是$

6#

在选择特征波长时$选择

被选概率值大于阈值的变量为特征波长$但对阈值的设定无

理论依据$易受人为因素影响#

针对上述两点$对
6#

算法进行了改进$提出一种联合

区间随机蛙跳%

X

`

N$F

1̀

2NQ$F_8>SF8N)=<aF=

1

$

O2S6#

&算法$

以一组公开的土壤样本近红外光谱数据为例$分别利用
6#

和改进的
O2S6#

进行特征波长选择$建立多元线性回归

%

<'>Q2

B

>$>2N$8FF$

1

F$XX2=N

$

0?6

&模型$比较预测精度$并

与全谱的
V?O6

模型进行对比$以证明改进的
O2S6#

算法的

有效性#

!

!

实验部分

!"!

!

样本数据

所用数据为一组土壤样本近红外光谱数据$来自于网站

f'8>2Q

`

eU$PDN=>=

1̀

#该数据集包含
!9E

个土壤样本#样本

光谱的波长范围为
+99

#

/,99N<

$采样间隔为
/N<

$共计

!9,9

个波长点#本文以土壤有机质%

X=2>=F

1

8N2P<8QQ$F

$

O.0

&的含量作为因变量进行波长选择及近红外光谱数据建

模预测分析#

!"#

!

随机蛙跳算法

!:/:!

!

算法步骤

6#

是
?2

!

!

"提出的一种类似于可逆跳跃马尔可夫链蒙特

卡罗%

F$_$FX2Y>$

g

'<

B

08FK=_*D82N0=NQ$*8F>=

$

6[0*0*

&

的算法$它以迭代的方式进行$计算每个变量在每次迭代中

被选择的概率$概率越高变量重要性越大$优选概率高的变

量为特征变量#

随机蛙跳的主要步骤包括以下三步!

!

"

(

%

!

&初始化(参数设置$随机选择一个包含
G

个变量的

变量子集
4

9

*

%

/

&概率引导模型搜索(基于
4

9

$选择包含
G

#

%随机产

生&个变量的候选变量子集
4

#

$以一定概率接受
4

# 作为

4

!

$并用
4

!

代替
4

9

$循环此步骤直至
=

次迭代完成*

%

"

&变量评估(计算每个变量被选择的概率$概率越高

变量重要性越大#

其中概率引导模型搜索和变量评估具体方法如下#

!:/:/

!

概率引导模型搜索

首先$从均值为
G

,方差为
9:"G

的正态分布中随机选

择一个整数
G

#

$之后通过以下三种方式之一产生一个包含

G

#个变量的候选变量子集
4

#

(

%

!

&如果
G

#

;G

$则令
4

#

;4

9

#

%

/

&如果
G

#

(

G

$则首先对
4

9

建立
V?O

模型$记录并

比较模型中每个变量的回归系数的值$将
G@G

#个最小回

归系数的相关变量从
4

9

中移除#剩余的
G

#个变量为候选子

集
4

#

#

%

"

&如果
G

#

"

G

$则从
4@4

9

%

4

代表包含全部
$

个变量

的集合&中随机抽取
*

%

G

#

@G

&个变量$

*

默认值为
"

$生成

一个变量子集
'

$通过
4

9

和
'

的组合建立
V?O

模型$保留

模型中回归系数最大的
G

# 个变量$并将其设为候选子集

4

#

#

简而言之$利用所提出的正态分布控制变量数$实现变

量的增,删操作#在得到候选变量子集
4

#后$下一步是确定

4

#是否可以被接受#分别对
4

9

和
4

#建立
V?O

模型$计算

交叉验证均方根误差%

PF=XXS_8>2)8Q2=NF==Q<$8NX

i

'8F$$FS

F=F

$

60O&*I

&$得到
60O&*I

和
60O&*I

#

#如果
60S

O&*I

#

)

60O&*I

$接受
4

#为
4

!

$否则接受
4

#为
4

!

概

率为
9:!60O&*I

)

60O&*I

#

#最后$使用
4

!

中的变量更

新
4

9

$并重复
=

次迭代$直至循环结束#

!:/:"

!

变量评估

=

次迭代之后$总共获得
=

个变量子集#对于每个变

量$可以使用式%

!

&计算其被选择的概率#

VF=Y

9

(

=

9

=

$

!

9

(

!

$

/

$4$

$

%

!

&

式%

!

&中$

=

9

为第
9

个变量在
=

次迭代中被选择的次数$变

量越重要$被这
=

个变量子集选择的机会就越多#因此$该

选择概率可以用作变量重要性的度量$可以用作变量选择的

标准#

!"$

!

对
4-

算法的改进

!:":!

!

4

9

子集的初选

在
6#

算法中$初始变量集
4

9

的产生是随机的$具有较

大的不确定性$可能会产生无信息变量或干扰信息$从而导

致算法的迭代次数大$运行时间长#为了提高初始集
4

9

变

量的有效性$减少迭代次数$对
4

9

子集的产生进行改进#

联合区间偏最小二乘法%

X

`

N$F

1̀

2NQ$F_8>

B

8FQ28>>$8XQ

X

i

'8F$X

$

O2V?O

&是
(=F

1

88F)

提出的一种波长选择算法#该

方法将光谱划分为等宽的
5

个子区间$对其中
;

个子区间任

意组合为联合区间#基于联合区间建立
V?O

模型$比较各

V?O

模型的
60O&*I

的值$将最小
60O&*I

值所对应的联

合区间的波长设为初始变量集
4

9

$开始迭代$可以消除
4

9

的随机性$避免无信息变量及噪声的干扰$从而减少迭代次

数#

!:":/

!

建模波长的优选

在
6#

算法中$一般选择概率值较大的前
!9

或
!,

个变

量$或者通过人为设定概率的阈值$取概率值大于阈值的变

量来选择符合要求的特征波长$建模波长数量选择存在不确

定性#

本文的改进是(对排序后的变量从第一个波长开始$每

次增加一个波长$建立光谱数据和有机质含量数据之间的

/,+"
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0?6

模型#计算每个模型的验证均方根误差%

F==Q<$8N

X

i

'8F$$FF=F=a_8>2)8Q2=N

$

60O&I

&值$其中最小
60O&I

值

所对应的变量子集即为特征波长#

60O&I

可以使用式%

/

&

计算

60O&I

(

$

5

7

(

!

%

87

-

H

87

&

/

槡 5

%

/

&

式%

/

&中$

87

为样本实测浓度值$

H

87

为模型计算出来的浓度

值$

5

为验证集的样本数量#

这样可以找到预测精度最优所包含的波长数$提高预测

精度#

!"M

!

建模方法

现有研究大多对
6#

所选特征波长建立
V?O6

模型#而

0?6

是一种常规的校正方法$直观简单$且具有良好的统

计特性$应用非常普遍$其优点是产生的模型比主成分回归

%

B

F2NP2

B

8>P=<

B

=N$NQXF$

1

F$XX2=N

$

V*6

&和
V?O6

模型更简

单$更易于解释#

本工作建立三种模型(基于全谱的
V?O6

模型,基于
6#

波长选择的
0?6

模型和基于
O2S6#

改进的波长选择的
0?6

模型#通过三种模型预测能力的比较验证本法的有效性#模

型的预测能力主要通过校正相关系数%

I

P

&,校正均方根误差

%

60O&*

&,预测相关系数%

I

B

&,预测均方根误差%

60O&V

&

指标来评价#其中$

I

取值越接近
!

$

60O&*

和
60O&V

越

接近
9

$模型的拟合性越好$预测精度越高#

!")

!

数据分析

软件采用
05U?5J6/9!,Y

及
UD$RNXPF8<Y>$FG!9:"

%

7+SY2Q

&$光谱数据的预处理,建模分析及预测在
RNXPF8<YS

>$F

软件中实现$特征波长提取,图形的绘制在
05U?5J

中

实现#计算机硬件的配置为
TNQ$>

%

6

&

*=F$

%

U0

&

2,S"+,9*VR

$

":,9d4b

处理器$

EdJ

内存$操作系统为
c2N)=cX!9

#

/

!

结果与讨论

#"!

!

光谱数据特征

土壤样本的原始近红外光谱图如图
!

%

8

&所示#为校正光

谱基线$消除其他背景的干扰$提高光谱分辨率$并且在一

定程度上减少各变量间的线性相关性$利用
O8_2QbK

`

Sd=>8

`

窗口宽度为
!!

的一阶求导法对原始光谱数据进行预处理$

预处理后的近红外光谱图如图
!

%

Y

&所示$可以发现通过预处

理后的近红外光谱曲线$能更精确地确定吸收峰的位置#

!!

将
!9E

个土壤样本通过
OVG]

%

X8<

B

>$X$Q

B

=FQ2=N2N

1

Y8X$)=N

g

=2NQhS

`

)2XQ8NP$

&算法分为
W,-

训练集和
/,-

预测

集$建模集包含
E!

个样本$预测集包含
/W

个样本$土壤有机

质含量统计数据结果如表
!

所示#划分后的建模集的
O.0

含

量范围涵盖预测集的
O.0

含量$建模集具有代表性#

#"#

!

特征波长选取

/:/:!

!

6#

变量选择结果

如前所述$首先对
6#

进行初始化参数设置$

=

设定为

!9999

$

G

设定为
!9

$开始运行#每个变量被选择的概率结

果如图
/

所示$选择概率大于
9:/

的变量为最终特征波长$

得到满足条件的有
!9

个波长点分别为
!+/9

$

!"39

$

!"3/

$

!"3+

$

!"EE

$

!+//

$

/"!E

$

!+/+

$

!"37

和
!3//N<

#

图
!

!

原始光谱图及预处理后的光谱图

%

8

&(原始光谱图*%

Y

&(

OSd

一阶导处理后的光谱图

-8

9

"!

!

+<8

9

8=2?2=/

:

<&F

:

<A7&>>&/>

:

&7;<2

%

8

&(

.F2

1

2N8>

*%

Y

&(

OSda2FXQ)$F2_8Q2_$

表
!

!

土壤有机质含量统计数据结果

J26?&!

!

Q;2;8>;872?/2;2AD>A8?A<

9

2=87C2;;&<7A=;&=;

样本类型 样本数 最小值 最大值 均值 标准差
变异

系数)
-

总体样本
!9E +/:3! 3,:E, E,:+" !9:E/ !/:W

建模集
E! +/:3! 3,:E, E":W" !!:W3 !+:9

预测集
/W W+:33 3":+7 39:,/ +:"9 +:E

图
#

!

4-

运行结果

-8

9

"#

!

J@&<&>1?;AD<2=/ACD<A

9

",+"

第
!!
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/:/:/

!

O2S6#

变量选择结果

首先利用
O2V?O

对全谱数据进行特征波长选择$将全谱

数据依次等分成
/9

$

/,

$

"9

和
",

个区间$由于联合区间的

组合会有
J

;

5

种情况$为避免计算量过大$组合数分别设置

为
/

和
"

$得到结果如表
/

所示#

表
#

!

Q8KLQ

子区间优选结果

J26?&#

!

Q16F8=;&<I2?A

:

;8C8E2;8A=<&>1?;>ADQ8KLQ

区间总数 组合数 所选区间
60O&*I

/9

/

!

!9!E

"

!:7WE

"

!

!9!,!3

"

!:,3,

/,

/

!

!//"

"

!:WEW

"

!

!/!3/+

"

!:,W,

"9

/

!

!,/E

"

!:,,7

"

!

!/!,/E

"

!:+77

",

/

!

!,!W

"

!:W9"

"

!

!W!E"/

"

!:,E"

!!

由表
/

可以发现$将全谱等分为
"9

个区间$组合数设置

为
"

时$

60O&*I

最小$此时所选的特征波长点为
!9+

个$

将这三个波段
!!E/

#

!/,9

$

!"3/

#

!+79

和
//EE

#

/",+

N<

$共计
!9+

个波长点作为初始变量子集
4

9

$

6#

算法的迭

代次数分别设置为
,99

$

!999

$

!,99

和
/999

次$得到结果

如表
"

所示#

表
$

!

不同迭代次数的优选结果

J26?&$

!

+

:

;8C2?<&>1?;>AD/8DD&<&=;8;&<2;8A=;8C&>

迭代次数 变量数
60O&I

<2N

,99 !" 9:3EE+

!999 !W 9:E!E+

!,99 /+ 9:EW7,

/999 !W 9:3E!3

!!

由表
"

可知$当
=

设置为
!999

次时$

60O&I

值最小#

该情况下
O2S6#

运行结果如图
"

所示$每个变量被选择的概

率结果如图
"

%

8

&所示#将每个变量被选择的概率值进行降序

排列$从第一个波长开始$逐次增加一个波长建立
0?6

模

型#各模型的
60O&I

值如图
"

%

Y

&所示$正方形标记所示为

最低
60O&I

值$为
9:E!E+

$此时选择的特征波长数为
!W

个$分别为
!"3/

$

!"3+

$

!+/9

$

/""/

$

/""9

$

!+!E

$

!++9

$

!"+E

$

!3/9

$

!+9/

$

/999

$

!+/+

$

/"!/

$

!++/

$

!+/7

$

!+++

和
/"7+N<

#

#"$

!

模型建立与比较

将全谱,

6#

以及
O2S6#

选择的特征波长$建立回归模

型比较预测能力$得到模型的校正,预测相关系数和校正,

预测均方根误差的值如表
+

所示#

!!

从表
+

可以看出$

6#

和
O2S6#

模型的各项参数均优于

全谱$改进的
O2S6#

算法模型的各项参数均优于
6#

#基于

6#

所选特征波长的
0?6

模型的
I

B

为
9:3",+

$

60O&V

为

!:7/W7

$而改进后
O2S6#

选择的特征波长
0?6

模型的
I

B

为
9:3E+E

$

60O&V

减小到
9:E!E+

$大大提升了预测精度#

图
$

!

Q8F4-

运行结果

%

8

&(各变量被选概率*%

Y

&(各模型
60O&I

值

-8

9

"$

!

J@&<&>1?;ADQ8F4-

%

8

&(

O$>$PQ2=N

B

F=Y8Y2>2Q

`

=a$8PD_8F28Y>$

*

%

Y

&(

60O&I_8>'$X=a$8PD<=)$>

表
M

!

不同波长选择方法下模型的结果

J26?&M

!

4&>1?;>ADCA/&?B8;@/8DD&<&=;B2I&?&=

9

;@

>&?&7;8A=C&;@A/>

模型 变量数
I

P

60O&* I

B

60O&V

#R??SV?O !9,9 9:37"" ":!+"! 9:393" !:3,+"

6#S0?6 !9 9:3E/W /:!W/9 9:3",+ !:7/W7

O2S6#S0?6 !W 9:33"7 !:"/W9 9:3E+E 9:E!E+

!!

图
+

分别为对建模集,预测集样本的全谱
SV?O

,

6#S

0?6

和
O2S6#S0?6

模型的
O.0

的实测值和预测值相关图#

从图中可以更加直观的看出$基于
O2S6#

波长选择算法的

0?6

模型优于全谱模型及
6#

算法的
0?6

模型#

由于
6#

算法对初始变量集的产生是随机的$有较大的

不确定性$可能会包含无信息变量或干扰信息$从而导致算

法的迭代次数大,运行时间长#而通过
O2V?O

特征波长初

选$得到的波长对于目标变量变化最为敏感$同时避免了其

他光谱无信息变量与噪声的影响#所以首先对全谱通过
O2S

V?O

进行特征波长初选$将其初选结果作为
6#

的初始变量

子集
4

9

$这样可以改善
6#

收敛速度慢的问题$减少
6#

算

+,+"

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
+9

卷



图
M

!

不同模型下土壤有机质的实测值和预测值相关图

%

8

&(全谱
SV?O

*%

Y

&(

6#S0?6

*%

P

&(

O2S6#S0?6

-8

9

"M

!

%A<<&?2;8A=6&;B&&=C&2>1<&/2=/

:

<&/87;&/

I2?1&>ADQ+*A6;28=&/D<AC/8DD&<&=;CA/&?>

%

8

&(

#'>>X

B

$PQF'<V?O

*%

Y

&(

6#S0?6

*%

P

&(

O2S6#S0?6

法的迭代次数$大大节省运行时间$并且由于初始变量子集

是针对于有效信息的波长$有利于
6#

每次迭代中
4

#所包

含的波长的选择$可以提高预测精度#在运行中$迭代次数

也由
!9999

次减少至
!999

次$提高运行效率#

!!

通过
O2S6#

选出的特征波长点的范围在
!"+E

#

!+++

$

!3/9

#

/"7+N<

之间$这与许多前人研究所选波长点范围

基本一致#如(白婷等!

W

"针对艾比湖
79

个表层土样$基于

*56O

算法提取的
O.0

特征波段主要集中在
!3W9

和
/"+9

N<

附近*朱亚星等!

E

"通过
RI&S*56O

优选出
E+

个变量做

为预测
O.0

含量的特征波长$分布于
,7!

#

W/!

和
!3/9

#

//E9N<

波段*于雷等!

3

"通过
*56OSOV5

优选出的
"W

个特

征波长$集中在近红外区域
!E99

#

/+99N<

$而且基于波长

选择建立的
O.0

含量的
V?O6

模型预测精度最优#本工作

O2S6#

优选出的波段与图
/J

近红外光谱曲线吸收峰的位置

也基本一致$符合高志海等!

!9

"的论点$即光谱曲线上的凸起

区可能对提取土壤有机质信息有实际意义#

对比
6#

及
O2S6#

所选波长点范围$

6#

的范围在

!"EE

#

!+/+

和
!3//

#

/"!EN<

之间$

O2S6#

的范围在

!"+E

#

!+++

和
!3/9

#

/"7+N<

之间$可以发现
O2S6#

已经

基本涵盖
6#

所选波长的大部分$这也在一定程度上说明可

以减少算法迭代次数#

"

!

结
!

论

!!

提出了一种近红外光谱分析中特征波长选择的
O2S6#

算

法$该方法通过对全谱进行
O2V?O

特征波长初选$将所得的

波长做为初始变量子集$使得初始变量子集涵盖有效信息$

以解决
6#

中迭代次数过多$运行效率较低的问题#将
6#

和改进的
O2S6#

应用于一组土壤样本近红外光谱数据集$将

由
6#

选择的特征波长和改进的
O2S6#

选择的特征波长提取

出来$建立
0?6

模型$发现
O2S6#S0?6

模型的预测精度优

于
6#S0?6

$并且在运行时间上也大大降低$提高运行效

率*相较于全谱的
V?O6

模型$也极大的提高了预测精度$

简化模型的复杂度#证明改进的
O2S6#

是一种有效的特征波

长选择算法#
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