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光谱检测
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含量性能的关键要素!使

其兼顾准确性与稳健性可有效改善
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的定量分析结果$以猪肉为例!采集
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据用于建模$随后利用主成分分析"
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#对光谱信息降维!构建一个反向传播神经网络"
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#模型$在此

基础上!提出用平均影响值"
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#方法从有效波段中优选与肉质
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含量强相关的特征波长!最终基于
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个优选波长!构建一个
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预测模型$实验表明!初步构建的
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!模型稳健性指标为
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!优于经典的线性预测模型

主成分分析回归和偏最小二乘回归!证明
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健性最佳$另外!

;<$

方法筛选出的特征波长集中在
H

个波峰附近!皆分布于肉品中化学成分的吸收区内!
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中的含氢基团的特征吸收峰表现出高度一致性!为利用
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方法筛选波长变量提供了理论依

据$研究结果显示!

;<$
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相对于线性预测模型!
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全谱非线性预测模型准确性更

高$对比相关典型文献!大多数全谱线性预测模型可用于肉

质
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含量的定量分析!尽管其结合波长筛选一定程度

上提升了模型性能!但总体性能与全谱非线性预测模型
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相比仍有差距$然而!全谱非线性预测模型
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的

全谱信息中含有大量无关信息变量!严重影响模型性能!建
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量的检测采用半微量定氮法!据此方法测定结果如图
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所

示$从图中可看出!
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含量总体上随着时间推移而不断

增加!从第
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含量加速增加$该结果表明!
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含量是肉品腐败程度的反映!存放第
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日后!肉品表

面的微生物污染逐步向深层蔓延!蛋白质分解加剧!导致肉

品理化性质改变$
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为了建立
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含量的预测模型!从
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个样本中随机

选取
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个样本作为验证集!其余的
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个样本作为校正集!
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值统计结果如表
*

所示$
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预测模型的构建
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的输出节点$
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验证集
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图
B

!

V*LR=VTT

流程图
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每一个样本所携带的光谱信息含有近
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个波长变量!

如直接作为
UT((

的输入节点!必将延长其收敛时间$为

此!先用
TR9

对标准化后的样本光谱数据进行降维处理$选

定占原始光谱信息量
--'--j

的
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个主成分作为
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的

输入节点$通过以校正相关系数"
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隐含层传递函数
/:

=

@%:8

输出层传递函数
TK30&:7
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波长筛选

;<$

在神经网络应用中是评价变量对结果影响较为有

效的指标之一$根据
;<$

数值的相对大小!可以精确地定位

到与
I$U.(

含量强相关的波长变量$

;<$

波长筛选原理与

流程如图
#

所示!操作步骤为'

"
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#训练出
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和
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均大于
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的
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模型$
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"

的第
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个波长的反射强度数值分别增

减
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I

M

和
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和
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经
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降
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模型进行预测!得到两

组预测结果$将预测结果代入式"

*

#!得到样本变动后对输

出产生的影响变化值
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"
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#!随后对各样本

所得
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的绝对值求均值!即为各波长的平均影响值
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*
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组样本在第
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个波长的反射强度数值增加和减少
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的结

果!所得
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8

M

的符号代表作用方向(式"

,

#中
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为样本组数!

所得
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M

表示第
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个波长对网络影响权值!随后按照权值

大小进行波长筛选$
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K#\RV*LR=VTT

预测模型的构建

利用
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方法获得优选波长!最终建立
;<$.TR9.
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预测模型!以此提高预测模型的准确性和稳健性$建

模流程如图
A

所示$

图
X

!
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流程图
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工作流程包括波长优选与建模两个步

骤$波长优选把原始光谱数据中的无关波长变量剔除!将优

选的特征波长作为
TR9.UT((

模型的输入以构建
;<$.

TR9.UT((

预测模型$建模完成后!用验证集对模型准确性

和稳健性进行验证!得到其评价指标$在上述流程中!利用

;<$

去除光谱数据中的冗余信息!提高模型准确性和稳健

性!而
TR9

则用于简化网络规模!缩短模型收敛时间$
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模型性能评价

预测模型以
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作为评价性能

的指标$
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T612K6&

#槡
,

"

!

#

!!

式"

+

#与式"

!

#中
(

同式"

,

#的定义!为样本组数!

TM

!

612K6&

表示第
M

组样品的
I$U.(

测定值!

TM

!

)

308:1208

表示所建模型的

第
M

组样品
I$U.(

预测值$

评价预测模型性能时!先考虑其准确性!随后再评估其

稳健性$通常!

$

R

数值越接近
*

!

h;/fR

的数值越低!预测

模型的拟合精度越高(

$

T

数值越接近
*

!

h;/fT

的数值越

低!预测值与测定值的误差越小!预测模型的预测精度越

高$模型的准确性主要取决于拟合精度和预测精度$衡量预

测模型稳健性的指标是
h;/fT

/

h;/fR

!其数值越低!模

型的稳健性越好$通常!一个具有优良稳健性的模型
h;.

/fT

/

h;/fR

1

*',

*

*#

+

$

,

!

结果与讨论

!!

对
!#"

!

-""7@

的光谱数据进行
;<$

波长筛选!波长

分布结果如图
H

所示$从图中可以看出!在全光谱波段不同

波长变量的
;<$

数值有较大差异!为了减少无关信息的影

响!将
;<$

数值小于平均值
"'"+!

且与
I$U.(

含量相关性

较弱的
+H+

个波长变量全部剔除!从而得到优选的
,,*

个波

长变量$

图
Y

!

K#\

筛选出特征波长的分布

'(

)

%Y

!

!(04/(274(+1+:@6./.@43/(04(@5.83931

)

460393@43;2

I

K#\

!!

由图
H

可见!

;<$

数值较大的波段集中分布在
H

个波峰

附近$在
$</

波段"

!#"

!

HD"7@

#!第一个波峰出现在
!H*

7@

!即以波长
!H*7@

为中心!左右两侧
,"7@

内有
!#,

!

!##

!

!A*

!

!D"

和
!-*7@

特征波长!这些波长为肉品中高铁

肌红蛋白的吸收峰区$第二个波峰出现在
#!!7@

!即以波长

#!!7@

为中心!左右两侧各
,"7@

内有
#,H

!

#+"

!

#++

!

#!"

和
#!*

!

###7@

特征波长!这些波段为肉品中氧合肌红蛋白

的吸收峰区$第三和第四个波峰出现在
#DD

和
A*+7@

!这两

个波峰两侧各有
#HD

!

A""

和
A*+

!

A,#7@

特征波段!分别

为高铁肌红蛋白和硫肌红蛋白的吸收区$第五个波峰出现在

H!"7@

!以波长
H!"7@

为中心!左右
,"7@

内有
H!#

!

H#H

和
HA,7@

特征波长!这些波长为肉品
?

5

Q

键的第三倍频

的吸收峰区*

*A

+

$在
(<h

波段"

HD"

!

-#"7@

#!第六个波峰出

现在
D+,7@

!以
D+,7@

为中心波长!左右
,"7@

内有
D,D

和
D!H7@

特征波长!这三处特征波长为氨中
(

5

Q

键第三

倍频的吸收峰$最后一个波峰出现在
D-!7@

!其两侧的特征

波长
DA+

!

D-#

和
D-A7@

为肉品
R

5

Q

键第三倍频吸收

峰*

*H

+

$

I$U.(

是猪肉存储过程中由于蛋白质分解而产生氨以

及胺类等碱性含氮物质*

*!

!

*-

+

!这些碱性含氮物质中的含氢

基团"

R

5

Q

!

?

5

Q

!

/

5

Q

!

(

5

Q

等化学键#的特征吸收峰

与
;<$

方法所筛选出来的特征波长表现出高度一致性!由

此为利用
;<$

方法筛选光谱的波长变量提供了理论依据$

基于所构建的
;<$.TR9.UT((

预测模型获得的样本预

测值与测定值之间的散点图如图
D

"

6

#所示$与图
D

"

B

#中的

基于全谱的
I$U.(

预测模型
TR9.UT((

的结果相比较!图

D

"

6

#中校正集和验证集的数据点明显汇聚于斜线附近!且误

差大的极端数据点较少$可见波长优选获得了更好的模型拟

合和预测效果!在准确性和稳健性方面有较大提升$

;<$.TR9.UT((

模型的变量数较少!但主成分数较多$

究其原因!

;<$

波长筛选剔除了大部分非线性和不相关的

波长变量!使得变量之间相关性得到了增强!

TR9

降维光谱

数据时!所提取的主成分包含了大量的与
I$U.(

含量相关

的信息!因此主成分数增加!结果与文献*

-

+结论一致$

!!

为了进一步比较非线性预测模型与线性预测模型的性

能!参考文献*

*D

+的做法!组合多种常见的算法对样本光谱

信息进行预处理!其中包括'标准正态变量变换"

/($

#)多

元散射矫正"

;/R

#)

/6c:2b>

5

.]%&6

5

"

/.]

#平滑!窗口参数为

+

!

,*

"间隔为
,

#!拟合次数为
*

!

#

!求导阶数为一阶或二阶

"

*d

!

,d

#)均值中心化)标准化等$通过反复调整上述算法

的参数与输入的主成分数!构建了优化的
TY/h

和
TRh

模

型!结果如图
-

所示$

A*!*

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



图
O

!

K#\RV*LR=VTT

#

.

$和
V*LR=VTT

模型的 #

2

$

预测值和测定值散点图

'(

)

%O

!

<@.443/

-

9+40+:

-

/3;(@43;.1;.@47.98.9730

"

6

#'

;<$.TR9.UT((

("

B

#'

TR9.UT((

图
`

!

V*F

#

.

$和
V]<F

#

2

$模型的预测值和

测定值散点图

'(

)

%̀

!

<@.443/

-

9+40+:

-

/3;(@43;.1;.@47.98.9730

"

6

#'

TRh

("

B

#'

TY/h

表
$

!

对应不同预测模型的
C\=RT

含量分析结果

C.293$

!

L1.9

I

0(0/307940+:C\=RT@+14314:+/;(::3/314

-

/3;(@4(+1,+;390

建模方式 预处理方法
波长

点数

主成

分数
$

R

h;/fR

/

"

@

=

/

*""

=

#

$

T

h;/fT

/

"

@

=

/

*""

=

#

h;/fT

/

h;/fR

TRh ;/RV/.]

"

**

!

,

#

V,d #-! *" "'HA +'AH "'D# ,'+# "'A!

TY/h /($V/.]

"

-

!

,

#

V*d #-! # "'-+ ,'"# "'D, ,'A" *',H

TR9.UT((

标准化
#-! ** "'-A *'!H "'-+ *'H! *'*D

;<$.TR9.UT((

标准化
,,* *+ "'-D *'*, "'-A *',* *'"D

!!

如表
+

所示!

TRh

预测模型使用了
*"

个主成分!与表

中的其他建模方式相比其
h;/fT

/

h;/fR

值最低!模型稳

健性最强!但由图
-

"

6

#可以看出!其样本预测值和测定值数

据点分布散乱!没有出现明显汇聚$

TRh

预测模型的性能指

标
$

R

C"'HA

!

h;/fRC+'AH@

=

/

*""

=

!

h;/fTFh;/fR

'

"

!对校正集拟合误差较大!出现严重的欠拟合!模型准确

性表现最差!因此不能满足对
I$U.(

的定量分析$同为线

性预测模型的
TY/h

模型性能相较于
TRh

有较大提升$虽

然
TY/h

预测模型使用较少主成分降低了模型的拟合误差!

拟合精度相较于
TRh

模型也有了较大提升!但其预测精度

低于前者!且
h;/fT

/

h;/fRC*',H

!略大于要求的
*',"

!

因此模型稳健性不足$

从表
+

还可以看出!在构建的
TY/h

!

TRh

和
UT((

三

种基于全谱的预测模型中!

TR9.UT((

的
h;/fR

和
h;.

H*!*

第
#
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/fT

最小!

$

R

和
$

T

最大!模型准确性最高$因此!在本研

究显示!非线性预测模型比线性预测模型具备更好准确性和

稳健性$究其原因!光谱信息与待测组分
I$U.(

含量之间

不仅存在线性关系!而且存在非线性关系!本工作所检测的

I$U.(

正好表现出较强的非线性效应$

另由表
+

可知!使用
;<$

波长优选的
,,*

个波长变量

所建立的
;<$.TR9.UT((

预测模型!使用了
*+

个主成分!

与基于全谱的
TR9.UT((

预测模型相比!

$

R

从
"'-A

变为

"'-D

!

$

T

从
"'-+

上升到
"'-A

!并且其
h;/fR

和
h;/fT

为最小!分别为
*'*,@

=

/

*""

=

和
*',*@

=

/

*""

=

!在所有构

建的预测模型中!准确性和稳健性最佳$

+

!

结
!

论

!!

以猪肉背最长肌为研究对象!依据选定的
!#"

!

-""7@

$</

/

(<h

光谱数据!构建了
TY/h

!

TRh

和
UT((

三种

I$U.(

含量预测模型!开展了
I$U.(

含量的定量分析研

究$结果表明!非线性预测模型
UT((

优于线性模型
TRh

和
TY/h

!其中改进的
;<$.TR9.UT((

预测模型性能最佳$

;<$.TR9.UT((

性能指标
$

R

和
h;/fR

分别为
"'-D

和

*',*@

=

/

*""

=

!

$

T

和
h;/fT

分别为
"'-A

和
*'*,@

=

/

*""

=

!

h;/fT

/

h;/fRC*'"D

!相比全谱
UT((

预测模型!其

准确性和稳健性有较大提升$经
;<$

数值分析!获得了与

I$U.(

吸收峰一致的优选特征波长!表明
;<$

方法可有效

筛选光谱波长变量$本工作改进了
I$U.(

预测模型!为利

用神经网络剔除无关波长变量提供了新思路$
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