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光谱分析是化学计量学的一个重要应用方向!并已被广泛应用到各个领域!其中光谱变量选择又

是光谱分析的重要环节$研究不同的变量选择方法客观地识别有用的信息变量和消除无关或干扰变量十分

关键$提出了一种新的变量选择方法!命名选择比率的竞争性群体分析法"

.ASbC8

#$该算法采用选择比

率!自适应加权采样和模型群体分析的思想!并结合了变量排列和指数递减函数方法$关键波长定义为多元

线性回归模型中得分值较大的波长!将线性模型
CD.

下的选择比率的得分值作为评价各波长重要性的指

标!然后!根据每个波长的重要性!

.ASbC8

依次从蒙特卡罗采样中选择
9

个波长子集!以迭代和竞争的

方式运行$在每一次采样运行中!以固定比率的样品以建立校准的
CD.

模型并计算每个变量的选择比率值!

基于排序选择比率的得分值和作为权重的归一化的
.A

"选择比率#得分值!采用指数递减函数的强制选择和

自适应加权采样竞争选择的两步过程来选择关键变量$最后!应用交叉验证"

S#

#方法来选择具有最低交叉

验证均方根"

Ab.?S#

#的子集作为最优子集$该算法已在小麦蛋白数据集和啤酒数据集上进行了测试!并

使用三种高效算法作对比$通过对实验结果来评估算法优越性!该算法能够找到数据集的关键波长变量的

最佳组合!并能用于解释感兴趣的化学特性!通过建模后的评价结果也是最佳的$该算法在啤酒光谱数据集

的运行结果!相较于啤酒数据集的全光谱
CD.

模型!变量个数由
;F*

个减少到
!-

个左右$并且模型的
Ab+

.?S#

由
"&F--

下降到
"&,,;

!

Ab.?C

由
"&=-:

减少到了
"&-F:

左右!预测精度分别提高了
=,&;\

和

F=&,\

$

J-

7

S#

和
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也分别由
"&)!"

!

"&=;-

提高到了
"&))!

和
"&));

$在小麦蛋白数据集的运行结

果!相较于于小麦蛋白光谱数据集的全光谱
CD.

模型!变量个数由
,*;

个减少到
,=

个左右$并且模型的

Ab.?S#

由
"&F"*

下降到
"&-)-

!

Ab.?C

由
"&;,)

减少到了
"&-:!

左右!预测精度分别提高了
;,&)\

和

;!&)\

$

J-

7

S#

和
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也分别由
"&*!=

!

"&**!

提高到了
"&):,

和
"&=:)
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近几年来!近红外光谱"

'QA

#分析在石化%制药%环境%

临床%农业%食品和生物医学等领域得到了广泛的应用&有

时!不同样品的光谱包含的信息非常相近!变量提取困难$

灵敏%快速和准确的提取相关变量来预测样品的化学成分是

化学计量学的重要内容$一般来说!近红外光谱技术与多变

量技术结合用于对相关物质的定性或定量分析$在光谱化学

计量学中通常遇到的是具有大量波长变量和相对较少样本的

光谱数据情况!在这种情况下建模具有过度拟合的高风险!

并导致多变量校准模型不良或低效的预测结果$多变量分析

中的变量选择是一个非常重要的步骤!因为消除无关或无信

息变量和降低数据维度不仅可以简化校准建模!并在准确性

和鲁棒性方面也能改进预测结果$

鉴于变量选择带来的益处!基于不同策略的变量选择方

法已被大量提出$这不仅包括传统经典的方法!如前向选择

和后向消除(

,

)

&惩罚性方法!如最小绝对收缩和选择算子
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D8..G
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!弹性网和最小角度回归"

D8A.

#
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&智能学习

算法!如遗传算法"

U8

#

(

;

)

!蚁群优化"

8SG

#

(

F

)和粒子群优

化"

C.G

#

(

*
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$还有一些基于不同的变量排列标准的方法!如

回归系数(

=

)

!投影中的变量重要性"

#QC

#和选择性比率

"

.A

#

(

)

)

!蒙特卡罗无信息消除"

bS+T#?

#

(
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)和子窗口置换

分析"

.C8

#

(
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$随着模型群体分析"

bC8

#思想的发展!在此

基础上提出了一些新的算法如竞争自适应重加权采样

"

S8A.

#

(

,-

)

!变量迭代空间收缩法"

#Q..8

#

(

,:

)

!搜索空间的

交替通缩和膨胀法"

8@Q..

#

(

,!

)

!自加权变量组合集群分析法

"

8`#SC8

#

(
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!变量组合群体分析"

#SC8

#

(

,F

)

!自举软收

缩法"

_G..

#
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)等$

本算法继续了
bC8

"模型集群分析#策略算法的优点!

首先从大量的子模型中提取有用信息!避免单个模型的结果

或参数不可靠性$其次保留变量间的协同与组合效应!在随

机采样优化中产生随机变量的组合$并通过收缩策略逐步消

除无关变量!保留信息变量$同时还规避掉了此策略算法需

要大量的迭代和循环%算法效率低%收敛速度慢的缺点$本

算法将时间效率和变量选择效果考虑在内!即降低时间成

本!同时能够保证选择出近红外光谱中的信息变量!消除数

据集变量中的无信息和干扰变量!增加光谱模型的可靠性与

稳定性$还考虑了关键变量以回归系数绝对值定义的问题!

bC8

策略下的算法大部分以回归系数绝对值作为变量重要

性的依据!以采样技术"如二进制重采样#通过收缩策略逐步

消除无关变量!由于回归系数的绝对值并不总是反映变量重

要性的真实信息!会受到噪声等诸多因素的影响(

,=

)

!从而会

对变量选择算法造成不良影响!而以
.A

"选择比率#得分值

定义的重要变量会更有优势!可以消除噪声诸多因素对光谱

数据的影响$啤酒酵母底物数据集在采集光谱时在
,,""

"

-;""6E

处存在噪声!本算法可以消除噪声的影响!即采用

选择比率可以定位到信息变量区域!减弱噪声因素和无关变

量对变量选择算法的影响!减少噪声和无关变量被选入关键

变量的可能$

,

!

实验部分

(/(

!

数据来源

,&,&,

!

啤酒数据集

啤酒近红外光谱数据集(

,)

)是使用
'QA.

4

31/E3Q60&

收

集
-;m

下的分散近红外数据"包括视觉区域#$并以
-6E

的

间隔在
!""

"

--;"6E

范围内收集$对于该研究!选择了

'QA

区域
,,""

"

--;"6E

"

;*F

个数据点#$原始提取物浓度

表明酵母发酵成酒精的底物被认为是研究感兴趣的化学性

质!并用化学方法测量其浓度$通过对提取值进行分类!运

用
d/66527+.1$6/

分类法选取其中的
!"

个样本的近红外光

谱数据和化学值数据作为校正预测模型集!剩余的
-"

个样

本的近红外光谱数据和化学值数据作为预测集检验模型$

,&,&-

!

小麦蛋白数据集

小麦蛋白近红外光谱数据集(

-"

)由
,""

个小麦样品组成!

其中蛋白质值是感兴趣的研究性质!并用化学方法测量其蛋

白质浓度$在
,,""

"

-;""6E

区间!具有
*",

个光谱点!间

隔为
-6E

$由于.大
(

!小
6

/问题!原始光谱被适当的窗口大

小压缩 !将窗口大小设置为
!

!此数据集减少到
,*;

个变量!

每四个原始变量的平均值作为一个变量值$根据
d/66527+

.1$6/

"

d.

#方法将数据集分成
="

个样品的校准集和
-"

个样

品的独立测试集$
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模型校验

假设大小为
'k

@

的数据矩阵
1

包含行中
'

样本和列中

的
@

变量!并且大小为
'k,

的向量
!

表示所测量的感兴趣

属性$在建立
CD.

模型时!

1

和
!

都以均值中心化处理$

模型评价参数的作用是评价通过校正集样本建立的预测

模型可靠性$在近红外光谱多元校正建模过程中!由相关系

数
M

-

%预测均方根误差"

Ab.?C

#和交叉验证均方根误差

"

Ab.?S#

#对模型评价$模型相关系数
M

-

越高!即越接近
,

越好$

Ab.?S#

和
Ab.?C

越小!即越接近
"

模型预测能力

越强$

(/F

!

使用软件说明

使用的是一台通用联想计算机!内核为
9;:&-UVP

SCT

!内存为
!

L

!操作系统为
b902$3$a1 9̀67$O3*

$所有计

算均在
b8̂ D8_-",F5

中进行$数据可视化处理用
G29+

L

96-",F

$

-

!

.ASbC8

算法原理

!!

将功能指数递减函数"

?@B

#的迭代次数和蒙特卡罗采样

"

bS.

#次数设置为
9

$每次随机
bS.

采样的采样比率为
A

$

使用上述设置!

.ASbC8

可以在每次迭代中分为四个步骤'

"

,

#变量的子集使用固定选择比率的蒙特卡罗抽样随机建立$

*;",

第
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#计算每个变量的
5+

得分值!为一个
@

维的得分值向量!

并对其值排序!然后使用
?@B

强制消除排列靠后面的非信

息或冗余变量!以变量保留比例
2

(

YK/

ZN(

!即以
?@B

消除
2

(

k

@

数量以外的靠后变量$"

:

#标准化的
5+

分数作为每个波

长和自适应加权抽样方法进一步消除变量的权重$有较大权

重的变量被保留的概率更大!而权重弱的变量竞争力较弱!

并且在变量的群体内逐渐被消除$"

!

#

9

次迭代后会获得
9

变量子集!并应用交叉验证以评估每个子集$其中交叉验证

的最小均方根误差的子集被选为最佳子集$

@/(

!

蒙特卡罗采样

蒙特卡罗抽样是一个用于分析复杂"多元变量#问题十分

有效且应用广泛的重要统计工具!在每次采样运行中!样本

和变量都分别随固定数量随机选择$

bS.

在样本空间和校

准集的可变空间中实现!以此获得若干个子数据集!并利用

CD.

等一些回归方法在每个子数据集建立子模型!进而形成

模型空间$利用统计分析方法可对每个子模型输出参数分

析!来评价每个子数据集感兴趣的未知参数$

@/@

!

选择比率和回归系数

模型解释是偏最小二乘法"

CD.

#的大多数应用中的重要

任务$从作为潜在回归方法的性质看!偏最小二乘回归提供

了一种多对多线性回归建模的方法!能够处理具有严重多重

相关性高维度数据$然而!使用潜在变量也会给模型解释带

来困难$这种困难是由于
CD.

构造的潜在变量不仅是为了最

大化数据矩阵
1

和响应
!

的相关性!而且还同时尝试
1

解

释方差的最大化$因此我们无法使用诸如权重和负荷之类的

模型参数来直接解释模型$尤其是在受多种变异来源影响的

分析数据中!当主要变异源与
I

无关时!所解释的
1

方差的

最大化可能会将无关信息带入
CD.

模型$因此基于这些参数

对
CD.

模型和变量重要性解释并不容易$

-&-&,

!

回归系数

对于回归系数"

_/15

#重要变量的选择!直接的策略是量

化回归系数周围的置信区间!但在
CD.

线性模型下!响应向

量
!

依赖其正交投影到由
1

的列向量所生成的子空间上的

投影矩阵!即帽子矩阵$

CD.

回归系数也没有用于不确定性

的封闭分析形式$因此!重采样技术通常用于确定置信区

间$各种重采样技术可用于
CD.

回归系数!但并没有一种方

法可以在模型中提供变量重要性的直接排序$通常以回归系

数的绝对值作为指导!但回归系数的绝对值并不总是反映变

量重要性的真实信息!还会受到噪声等诸多因素的影响$

-&-&-

!

选择比率

关于选择比"

.A

#

(

-,

)

!在给定
CD.

的回归系数向量
2

(

%3

条

件下!

8?

分数是通过以
1

的行在归一化回归系数向量上的

投影来实现的!

-

Ĉ

是与预测值成比例的$对于载荷
?

Ĉ

是通

过投影
1

的列到分数向量得到的

-

Ĉ

$

13

(

%3

*

*

3

(

%3

*

"

,

#

?

Ĉ

$

1

^

-

Ĉ

*

-

^

Ĉ

-

Ĉ

"

-

#

解释和残差方差可以通过变量矩阵
1

和投影"

Ĉ

#分数和载

荷来计算

1

$

-

Ĉ@

^

Ĉ

0

F

Ĉ

"

:

#

5

(

!

/X

(

$ *

-
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$ *

J

Ĉ

(

*

-

!

(

$

,

!

-

!+!

@

"

;

#

由式"

!

#和式"

;

#确定选择比被定义为对于第
(

个变量的解释

的方差
5

(

!

/X

(

与每个变量的残差方差
5

(

!

2/3

之比

5+

(

$

5

(

!

/X

(

*

5

(

!

2/3

!

(

$

,

!

-

!+!

@

"

F

#

<

检验定义为高辨别能力的可变区域间的边界和非兴趣区

域$为了确定哪一个变量具有高辨别能力和拒绝零假设"解

释和剩余方差是相同#!其值必须超过
<

分布的临界值
<

0291

5+

(

$

<

0291

$

<

"

%

!

9

%

-

!

9

%

:

# "

*

#

应用
5+

来重新量化
1

方差!以通过目标旋转或正交滤波策

略改进对变量重要性的解释$目的是分配与
1

和
!

之间的协

方差成比例的信息!同时隔离正交无关变化$参考文献中提

出了确定变量重要性的临界阈值$在
5+

(

中评估
<

分布的
9

Z-

和
9Z:

自由度$这项工作中!选择了
<

检验"

);\

#标

准选择候选目标$

图
@

!

啤酒光谱数据集以选择比率和回归系数

绝对值的变量重要性图示

红色线是代表着变量重要性的阈值
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#'选择比率得分值&"
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#'回归系数绝对值
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=D:Q2*-2>7:-<

1

4*329;:453D:>::*6

1

:;3*27,2326:3

C-3D3D:6:7:;3-49*23-429,3D:2>64783:Q278:453D:

*:

.

*:66-49;4:55-;-:93

N̂/2/7%96/2/

(

2/3/6131N/1N2/3N$%7$a9E

(

$21561e5295M%/

"

5

#'

./%/019e91

4

2519$30$2/3

&

"

M

#'

8M3$%K1/e5%K/$a2/

L

2/339$60$/aa909/61

!!

用含有噪声的真实的啤酒光谱数据来比较
.A

和回归系

数
_/15

绝对值来定义变量重要性的情况!以表明
.A

作为重

要变量选择标准的可行性$

!!

图
-

中
5+

定义的重要变量的曲线比较平滑!干扰较少$

而回归系数的绝对值定义的重要变量还包括了大量无关变量

的存在!曲线出现大量的干扰变量!这会对以此为变量重要

性的变量选择算法会造成非常大影响!会大大增加无关和干

扰变量被选入关键变量的可能性$并且
5+

定义的重要变量

=;",
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区域与啤酒数据集酵母底物化学性质的重要变量吻合!在啤

酒光谱数据集中
,,""

"

,:;"6E

区域对应
G

0

V

拉伸键振

动的第一倍频和
S

0

V

拉伸键的第二倍频$它符合啤酒光谱

集所要研究的感兴趣的酵母底物的化学性质$所以
5+

作为

变量选择方法的重要变量定义更具有优势!它可以将噪声影

响剔除掉$

5+Y

(

B2

,

!

B2

-

!+!

B2

@

)

^ 是
@

维
5+

分数向量!其中

5+

向量里的值都大于临界阈值!

5+

分数中第
(

个元素
B2

(

反映第
(

个波长对于
#

贡献$我们评估每个波长的重要性!

将
5+

进行排序!排名越靠前的变量越重要$我们在这里对

于评估每个变量!还要定义归一化的权重用于自适应抽样来

竞争选择重要变量

O

(

$

B2

(

#

@

(

$

,

B2

(

!

(

$

,

!

-

!+!

@

"

=

#

!!

另外注意的是被消除的波长的权重被强制变为零!并使

得权重向量总是
@

维的$

@/F

!

功能递减函数和自适应竞争抽样

?@B

被用来模仿.物竞天择/原则$

?@B

的选择可分为

两个阶段(

,-

)

!第一阶段被名为.快速筛选/!有很多不重要的

变量会被迅速消除!对于指数递减函数在开始阶段对应的消

除比率比较大!消除无信息力度比较大$第二阶段被名为

.精细筛选/!随着无信息和不重要的变量的减少!指数递减

函数对应的消除比率越来越小!且接近于
"

!是为了避免错

误的消除关键变量$

在基于
?@B

的强制波长减少之后!

.ASbC8

中采用自

适应重加权采样"

8A.

#以竞争方式进一步消除波长$采用自

适应采样进一步消除较弱权重的变量!这类似于进化论中的

.适者生存/$权重越大的变量具有较大的概率被保留!而其

较弱权重的变量竞争性比较差!在变量种群会被逐渐淘汰$

:

!

结果与讨论

!!

基于
d/66527+.1$6/

"

d.

#方法将所有数据集分成校准集

和独立测试集$

d.

方法旨在通过最大化每对所选样本之间

的欧几里德距离来覆盖多维空间$校准集用于变量选择和拟

合优度!独立测试集用于验证校准模型以进行预测$校准集

进行变量选择时!用交叉验证$此外!为了评估
.ASbC8

的

性能!我们将与优秀方法
S8A.

!

_G..

!

#Q..8

进行比较$

通过交叉验证与蒙特卡罗采样次数之间的参数优化选择!对

于
S8A.

和
.ASbC8

的蒙特卡罗采样运行的次数都选择为

:""

!并且蒙特卡罗采样比率都为
"&)

$

_G..

算法的二进制

采样次数为
,"""

!优秀子集占优比率为
"&,

$

#Q..8

算法二

进制采样次数为
;"""

!子集选择比率为
"&";

$对于所有方

法!最大潜在变量限制为
,"

!潜在变量的数量由
,"

倍交叉

验证确定$在建模之前!每个数据集将被均值中心化$所有

方法进行
;"

次运行以获得统计结果并公平地比较这些方法$

F/(

!

H$AG)0

算法的变量提取结果

在图
:

"

5

#中!啤酒近红外光谱所选中的信息变量区域主

要分布在
,,""

"

,:;"6E

之间!这个区域与
G

0

V

键伸缩

振动第一倍频区一致$这与本研究感兴趣的酵母底物的化学

性质相一致!说明本方法
.ASbC8

能够很好地消除无信息

或干扰变量!达到较好的选择信息变量的目的$

在图
:

"

M

#中小麦蛋白数据集中所选的波长变量集中在
,

,""

"

,!""6E

的区域!这部分区域属于
S

0

V

拉伸模式的

第二倍频和
G

0

V

的拉伸模式的第一倍频$光谱特征和官能

团的振动模式有关$样品中存在的有机物在
'QA

区域具有明

显的光谱特征!对应于几个官能团相对强烈的组合模式的吸

收强度$本算法选择了相关的信息区域变量!达到消除无关

或无信息变量的目的!这也与我们选择研究的小麦蛋白化学

有机物的性质相一致!说明本算法
.ASbC8

有很好的选择

特性$

图
F

!

H$AG)0

运行
P[

次后#

2

$啤酒光谱变量被选取的频率

和#

>

$小麦光谱变量被选取的频率

%-

.

/F

!

"

2

#

%*:

S

8:9;

K

45>::*6

1

:;3*27Q2*-2>7:66:7:;3:,29,

"

>

#

5*:

S

8:9;

K

45CD:236

1

:;3*27Q2*-2>7:66:7:;3:,253:*

*899-9

.

H$AG)054*P[3-<:6

F/@

!

不同方法建模结果与统计分析

将均值中心化的啤酒和小麦近红外光谱数据在相同条件

下分别采用
!

变量选择方法"

S8A.

!

#Q..8

!

_G..

!

.ASb+

C8

#进行
;"

次变量选择选取特征波长!然后利用
CD.

建立

预测模型$对模型输出结果平均值和标准差来说明$表
,

和

表
-

分别是啤酒中酵母浓度和小麦蛋白以不同方法建模后的

结果$本算法在啤酒数据集的运行结果!相较于全光谱
CD.

模型!变量个数已由
;F*

个减少到
!-

个左右$并且模型的

Ab.?S#

由
"&F--

下降到
"&,,;

!

Ab.?C

由
"&=-:

减少到

了
"&-F:

左右!预测精度分别提高了
=,&;\

和
F=&"\

$

J-

7

S#

和
J-

7

1/31

也分别由
"&)!"

!

"&=;-

提高到了
"&))!

和

"&));

!啤酒酵母底物数据集在
,,""

"

-;""6E

内采集时存

在噪声!本算法消除了噪声的影响!使得建模效果要比其他

的算法更有优势$本算法在小麦蛋白数据集的运行结果!相

);",

第
!
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较于全光谱
CD.

模型!变量个数已由
,*;

个减少到
,=

个左

右$并且模型的
Ab.?S#

由
"&F"*

下降到
"&-)-

!

Ab.?C

由
"&;,)

减少到了
"&-:!

左右!预测精度分别提高了
;,&)\

和
;!&)\

$

J-

7

S#

和
J-

7

1/31

也分别由
"&*!=

!

"&**!

提高

到了
"&):,

和
"&=:)

$

表
(

!

不同建模方法对啤酒中酵母浓度的预测结果

=2>7:(

!

$:6873645,-55:*:93<:3D4,654*>::*

K

:263,2326:3

SN52501/2931903 CD. S8A.+CD. #Q..8+CD. _G..+CD. .ASbC8+CD.

6#8A ;F* !,&"n,*&= ;"&*n"&)= !*&*n,=&; !-&,n)&:

6D#3 ," ;&*n,&, )&;n"&* *&)n,&) *&;n,&:

Ab.?S# "&F-- "&,F=n"&":" "&,-;n"&",F "&,,"n"&""F "&,,;n"&","

Ab.?C "&=-: "&;!"n"&"") "&;,;n"&!-, "&;),n"&"!) "&-F:n"&"-)

J-

7

S# "&)!" "&)=Fn"&"), "&))Fn"&"": "&));n"&""- "&))!n"&"",

J-

7

1/31 "&=;- "&)::n"&"=, "&):!n"&""- "&)-:n"&",- "&));n"&"",

8

*

3 '

*

8 ,&,: ,F-&, ;F&- ,&"-

!

注'

6#8A

'选择变量数&

6D#.

'潜在变量数&

Ab.?S#

'交叉验证均方根误差&

Ab.?C

'预测均方根误差&

J-

7

S#

'交叉验证相关系数&

J-

7

1/31

'测试集的相关系数&

8

*

3

'运行
;"

次的平均时间&所有的统计结果均为
;"

次运行的平均值
n

标准差!下同

'$1/

'

6#8A

'

'KEM/2$ae5295M%/3

&

6D#3

'

'KEM/2$a%51/61e5295M%/3

&

Ab.?S#

'

A$$1+E/56+3

c

K52//22$2$a02$33+e5%97519$6

&

Ab.?C

'

A$$1+

E/56+3

c

K52//22$2$a

(

2/79019$6

&

J-

7

S#

'

S$/aa909/61$a7/1/2E96519$6$a02$33+e5%97519$6

&

J-

7

1/31

'

S$/aa909/61$a7/1/2E96519$6$a1/31

3/1

&

8

*

3

'

8e/25

L

/19E/a$2;"2K63

&

8%%3151931905%2/3K%1352/1N/E/56e5%K/3n315675277/e9519$63$e/2;"2K63

!

1N/35E/M/%$O

!!

表
,

和表
-

说明所有变量选择方法的建模结果都优于全

光谱建模!变量选择是十分必要的!可以剔除无信息或干扰

变量!消除全光谱建模时的过拟合或不可靠的问题$对比本

算法
.ASbC8

与
S8A.+CD.

!

#Q..8+CD.

!

_G..+CD.

可

知!本算法在建模的预测与交叉验证的统计结果上!总体都

有最佳的结果!并且在算法运行时间效率上也是最佳的$可

以通过节省大量的时间成本!来达到快速建模的目的!预测

结果也同时得到保障$

.ASbC8+CD.

在啤酒数据集的预测

均方根误差"

Ab.?C

#

"&-F:

!比
S8A.+CD.

!

#Q..8+CD.

!

_G..+CD.

的
Ab.?C

都要低!预测的相关确定系数"

J-

7

1/31

#

"&));

!比
S8A.+CD.

!

#Q..8+CD.

!

_G..+CD.

的都要

高!凸显了本算法的优势$同样在小麦蛋白数据集上模型预

测也都有良好的结果$

#Q..8+CD.

和
_G..+CD.

虽然可以达

到选择信息变量建模提高效果的目的!但效率低!需要非常

多的时间消耗在选择变量步骤上面$近红外光谱分析也要考

虑到时间成本问题!快速有效的分析模型对现实应用十分重

要$

表
@

!

不同方法小麦蛋白的预测结果

=2>7:@

!

$:6873645,-55:*:93<:3D4,649CD:23

1

*43:-9,2326:3

SN52501/2931903 CD. S8A.+CD. #Q..8+CD. _G..+CD. .ASbC8+CD.

6#8A ,*; ,F&)n!&! ,"&)n,&" F&Fn"&* ,=&-n"&*;

6D#3 ," =&!n,&: =&;n,&, *&)n"&; =&-n,&-

Ab.?S# "&F"* "&-**n"&":! "&:-)n"&",) "&:-;n"&":- "&-)-n"&":-

Ab.?C "&;,) "&!,=n"&",) "&-F)n"&",- "&:";n"&""! "&-:!n"&"";

J-

7

S# "&*!= "&=**n"&",* "&)-,n"&"", "&)-;n"&"", "&):,n"&",,

J-

7

1/31 "&**! "&=-*n"&";- "&=-)n"&"-= "&=;-n"&":) "&=:)n"&",-

8

*

3 '

*

8 "&=-F ,F-&") :F&: "&=";

!

!

结
!

论

!!

提出了一种新的变量选择方法
.ASbC8

!该算法结合

了选择比率!自适应加权采样和模型群体分析"

bC8

#!变量

排列和指数递减函数"

?@B

#竞争的方法$

S8A.

!

#Q..8

和

_G..

都以
CD.

的回归系数作为重要信息变量思路!在啤酒

和小麦蛋白两种真实光谱的建模情况下!总体效果都不具备

.ASbC8

算法的优势$本算法规避掉了从
CD.

模型以回归

系数作为提取重要信息思路的弊端!而采用新的重要变量表

示方法选择比率$并且
#Q..8

和
_G..

算法都会在变量选择

时花费较多时间!效率比较低!而本算法同样解决了时间效

率上的问题$证明了
.ASbC8

能够消除无信息变量和进行

波长选择以构建高性能校准模型$

"F",
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