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近红外光谱分析以其简便(快速(高效(低成本(绿色环保等优点"已广泛应用于诸多领域)然而"

近红外光谱同时存在变量维度高(多重共线性(包含冗余信息和高频噪声等问题"直接构建预测模型不但增

加建模复杂度"同时也会影响模型的预测性能和泛化能力"因此提出一种基于改进和声搜索算法#

L1

!的光

谱特征变量选择方法)

L1

常用于解决特征变量优化选择问题)在应用和声搜索算法进行最优光谱变量选择

时"首先通过偏最小二乘#

YS1

!载荷系数计算各光谱点的特征贡献度"作为和声搜索算法改进的扰动权重)

算法优选光谱特征变量过程中"引入变量特征贡献度作为激励因子"采用随机遍历和激励因子共同作用的

方式生成初始解向量)产生新和声向量时"应用变量特征贡献度作为惩罚项"通过加入平衡因子使选择参数

随迭代次数而动态调整"从而适应光谱变量的搜索"增强搜索过程的遍历性和种群的多样性)为验证本算法

的有效性"以烟叶样品烟碱(总糖(总氮三个指标的近红外光谱
YS1

建模应用为例"对采集的原始光谱进行

预处理后"应用该方法对光谱变量进行优选"根据变量被选择的累积频次分别计算不同变量个数的模型预

测性能"通过校正均方根误差#

ED1MQ

!随变量增加的变化趋势确定最终选择的光谱特征变量)在训练集上

分别建立各指标的
YS1

模型"应用测试集测试模型性能"并与全光谱(无信息变量消除法#

P[M

!和粒子群

算法#

Y1K

!进行比较)实验结果显示"应用该算法所选变量建立的烟碱(总糖和总氮三个模型的决定系数

#

!

!

!分别为
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"
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和
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"预测均方根误差#
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!分别为
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"
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和
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"与

其他方法相比"光谱特征变量更少"同时
!

! 和
ED1MY

值更优)由此表明"改进的和声搜索算法能有效筛选

特征光谱"降低建模复杂度"提升模型预测性能和泛化能力)

关键词
!

近红外光谱'特征变量'和声搜索算法'载荷系数'偏最小二乘法

中图分类号!

KI(b̂%

!!

文献标识码!

+

!!!

B28

!

#"̂%'I&

"

a

/̂HH0̂#"""N"('%

#

!"!"

$

"IN#$I'N"b

!

收稿日期!

!"#'N"&N#(

%修订日期!

!"#'N"$N"&

!

基金项目!国家重点研发计划课题#

!"#$J]X#b"#b"%

!"云南中烟工业有限责任公司科技项目#

!"#I.."#

!资助

!

作者简介!张
!

磊"

#'$b

年生"中国海洋大学信息科学与工程学院博士研究生
!!

3N>?/8

$

U6?0

9

83/

*

""%I

!

#I%̂27>

"

通讯联系人
!!

3N>?/8

$

W?88/H$

!

#!Î27>
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近红外光谱分析作为光谱测量和化学计量学结合的分析

技术"是近年来分析化学领域发展最迅速的高新分析技术"

以其简便(快速(低成本(绿色环保(涵盖信息量大和多组

分同时测定等优点"广泛应用于烟草(石油(纺织(食品等

领域的定量检测和定性分析"是现阶段开展广域范围(大规

模样品检测最佳的技术手段%

#

&

)然而"近红外光谱由于变量

维度高(包含众多与测定量无关的冗余信息和高频噪声等"

对其直接建模不但会增加模型的复杂度"同时也会影响模型

的预测性能和泛化能力%

!

&

)因此"如何从高维的光谱变量中

筛选与预测指标密切相关的特征变量"从而构建准确(稳

定(高效的预测模型就显得尤为重要)

目前"许多学者参与到近红外光谱的特征变量筛选研究

当中"取得了一定成果)李倩倩等%

%

&应用无信息变量消除法
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P[M

!剔除了光谱中不

含有效信息的光谱点"然后构建总氮和总糖的
YS1

定量模

型)但由于过度依赖光谱和指标关联关系"并且需要单个变

量逐一提取"容易忽略光谱变量全局贡献度)徐宝鼎等%
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&应

用粒子群算法#
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Y1K

!进行近红

外光谱特征选择"采用特征分层的方式划分初始粒子群)但

优化过程中只针对固定的初始粒子群内部进行优选"忽略了

不同粒子群光谱之间的比较)

鉴于此"本文提 出 了 基 于 改 进 和 声 搜 索 #

6?=>70
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!算法的光谱特征变量选择方法)首先通过偏最



小二乘#
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!载荷系数计算各光谱点的

特征贡献度"作为和声搜索算法改进的扰动权重)然后应用

和声搜索算法进行最优光谱变量选择"为了避免陷入局部最

优或者收敛速度过慢"引入变量特征贡献度#变量扰动权重!

对初始和声记忆库生成方法进行优化"并对和声搜索算法的

参数进行动态调整"提高了算法的自适应能力"为近红外光

谱的特征变量选择提供了更好的解决方案"有效降低了建模

复杂度并提高了模型性能)

#

!

理论与算法

CDC

!

光谱变量特征贡献度

为了计算光谱变量的特征贡献度%

(
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"首先应用
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方法

计算各光谱点的载荷#
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!系数
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)通过定义光谱矩

阵提取因子
+

,

和预测指标矩阵提取因子
>

,

之间最大的协方

差"求解如式#
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第二维的载荷矢量
&!

d8

5

#

+

!

/

-

+

!

-

!

)通过循环迭代"计算

得出每一维的载荷矢量
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)

最后应用式#
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!计算每个光谱变量的贡献度$其中"
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和声搜索算法的改进和光谱特征变量选择过程

和声搜索算法是一种相对较为新颖的启发式优化算法"

在
!""#

年由
-33>

等提出"主要用于解决组合优化和特征变

量选择问题"在许多研究领域展现了良好的性能)与演奏家

们的目标是合奏出最优美的和声一样"
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的标准就是优化

问题的目标函数%

I

&

)

和声搜索算法的改进和特征变量选择步骤如下)
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初始化和声记忆库

和声记忆库#
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第
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个解向量的目标函数值用
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!来表示"置为解向

量的最后一个分量)对应
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的矩阵结构由式#
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由于上述和声记忆库的初始解向量完全是随机生成的"

其在整个解空间
A

,

中的分布可能存在极端情况"经过不断

迭代很容易陷入局部最优的状态"在一定程度上影响算法的

搜索性能%

$

&

)为了增强全局搜索能力"在各分量生成时引入

该分量的特征贡献度
C,

作为激励因子"采用随机遍历和激

励因子共同作用的方式生成初始解向量"如式#
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本工作中"输入变量个数为
#(((

个光谱点"各光谱点

依次横向在和声向量中排列)如果该光谱点被选定"则其值

设为
#

"否则设为
"

)每一行的最后一位表示该解向量目标函

数)

F)

矩阵结构如图
#

所示)

图
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$矩阵结构

G%

)

DC

!

U."-,(

<

-#-,"

<

-.'"%V4'"H&'H"#

#̂!̂!

!

从和声记忆库生成新的光谱特征选择向量

L1

算法综合考虑随机扰动性和搜索效率"产生新的和

声向量
%Hd%H

#

"

%H

!

"+"

%H

4

"具体步骤如下$

#

#

!在%

"c#

&之间生成一个随机数
5

#

"与和声库取值概

率#
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QE

"则从解空间随机生成一个和声变量"如式#
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!所示
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!若这个和声变量是从
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中得到的"则对这个和声

变量进行微调)在%

"c#

&之间生成一个随机数
5

!

"与音调微
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!进行比较"若
5

!

#

Y+E

"

根据微调带宽#

V?0AW/A@6

"

X*

!对和声变量进行调整"得到

一个新的和声变量'若
5

!

.
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新的和声变量%
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)和声变量调整如式#
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其中"
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!对和声变量更新方式的改进)根据和声变量微调后
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传统
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算法中"

KL

在整个迭代过程中是不变的"在

某种程度上会影响搜索过程的遍历性和种群的多样性"容易

陷入局部最优%
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)因此"本文以光谱变量特征贡献度
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为惩罚项"引入
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作为
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和
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为当前迭代次数"
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为最大迭代数)产生新和声向量

的过程如图
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应用光谱特征选择向量构建
YS1

预测模型

光谱特征向量中各分量表示光谱点选择状态"非零列表

示该光谱点被选中)最后一个分量应用各训练子集均方根误
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&作为光谱特征

向量的目标函数"如式#
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!所示
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ED1M

/

$

4

,

/

#

N

!

,

槡4

/

$

4

,

/

#

#

&,

1

2

,

!

!

槡 4

#

#!

!

其中"

4

为样本个数"

N

,

为第
,

个样本的预测误差"等于第
,

个样本的预测值
&,

和真实值
2

,

之间的差值)

针对各训练子集数据"基于
LD

中每个光谱特征向量对

应选择的特征光谱点"分别构建
YS1

预测模型"最终计算各

训练子集模型
ED1M

的均值作为目标函数值)如果该目标函

数值比
LD

中最差的光谱特征向量好"即
G

#

A

03W

!

#

G

#

A

W7=H@

!"则用
A

03W替换函数值最差的光谱特征向量
A

W7=H@

'

否则"和声记忆库不做修改)将
LD

按照目标函数值进行降

序排列"重复上述步骤"直到迭代次数达到预先设定的最大

周期数为止%

#%

&

)

!

!

实验部分

IDC

!

样本数据

为验证算法的有效性"共选取
$""

个具有代表性的烟叶

样品"随机选取其中的
I""

个样品作为训练集"剩余的
!""

个作为测试集)进一步"又将训练集随机划分成
%

个数量相

等的训练子集"用于增强变量选择算法的泛化能力)样本数

据分布情况如表
#

所示)

表
C

!

样本数据分布情况

Q.@/#C

!

:.-

;

/#$.'.$%4'"%@H'%,(

样本数据集 检测项指标 样本数量

5=?/0/0

9

HFVH3@# 0/27@/03

"

@7@?8HF

9

?=

"

@7@?80/@=7

9

30 !""

5=?/0/0

9

H3@ 5=?/0/0

9

HFVH3@! 0/27@/03

"

@7@?8HF

9

?=

"

@7@?80/@=7

9

30 !""

5=?/0/0

9

HFVH3@% 0/27@/03

"

@7@?8HF

9

?=

"

@7@?80/@=7

9

30 !""

53H@H3@ 0/27@/03

"

@7@?8HF

9

?=

"

@7@?80/@=7

9

30 !""

IDI

!

仪器设备与采集方法

选用布鲁克公司的
D+5E;.N;

型傅里叶变换近红外光

谱仪采集近红外光谱"扫描范围为
&"""

"

#""""2>

c#

"分

辨率为
$2>

c#

"扫描次数为
I&

)将烟叶样品放置在
I"h

烘

箱中烘干
!6

"用旋风磨磨成粉末"过
&"

目筛"放入干燥皿

中)每个样品称重
#(

9

"放置于干净的
(2>

样品杯中"用压

样器自然压实后进行近红外光谱扫描)为保证光谱一致性"

每个样品均重复装样扫描三次"采用三次扫描的平均光谱作

为该样品的最终光谱"样品三次扫描的平均误差为$

#̂(e

#"

c%

+

"标准差为$

"̂&e#"

c%

)烟碱(总糖(总氮三个化学

指标含量均按照烟草行业规定的标准方法测定)

IDJ

!

光谱预处理

采用一阶导数加
1?T/@UB

:

N-78?

:

平滑的方法进行光谱预

处理%

#&

&

"移动窗口宽度为
'

"多项式数为
%

)图
%

为采用
!̂!

中方法采集的原始光谱图"图
&

为预处理后光谱图)

图
J

!

原始光谱图

G%

)

DJ

!

2"%

)

%(./4

;

#&'".

%

!

结果与讨论

!!

为充分验证算法的有效性"选取烟草化学分析中比较重

要且常用的烟碱(总糖(总氮三个指标"分别开展对应的光

图
K

!

预处理后光谱图

G%

)

DK

!

!"#7

;

",&#44#$4

;

#&'".

谱特征变量选择和预测建模实验)

JDC

!

光谱变量特征贡献度计算

在
I""

个样品的训练集上"采用近红外光谱的全谱段和

各指标检测结果构建
YS1

模型"得到第一主成分下各光谱点

的载荷矢量"然后求得各光谱变量的特征贡献度)不同预测

指标对应光谱变量的特征贡献度均不相同"各指标光谱变量

贡献度如图
(

所示)

JDI

!

光谱特征变量选择结果

改进和声搜索算法根据各训练子集
ED1M

均值最小化

作为约束标准进行光谱特征变量选择"以向量中取值为
#

的

分量作为筛选出的变量)算法在
%

个训练子集上各运行
#""

次)以烟碱指标为例"图
I

表示
#(((

个变量在总计
%""

次

训练中被选择的累积频次"频次越高说明该光谱变量对预测

指标越重要"可以选做特征变量)将各变量被选择的累积频

次从高到低排序"以
!(

为下降梯度不断增加变量数"分别计

算训练集上
YS1

模型预测结果的
ED1MQ

)图
b

为随变量数

的增加
ED1MQ

变化趋势图)由图可知"开始时"随着变量

数增加"

ED1MQ

逐渐降低"当选择变量频次为
!""

时达到

最小值)如果变量继续增加"会引入噪声和冗余信息"

!b$#
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图
M

!

不同指标对应的光谱变量贡献度

#

?

!$烟碱'#

V

!$总糖'#

2

!$总氮

G%

)

DM

!

R,('"%@H'%,(4,1#.&*4

;

#&'"./L."%.@/#

#

?

!$

,/27@/03

'#

V

!$

57@?8HF

9

?=

'#

2

!$

57@?80/@=7

9

30

ED1MQ

随之变大"对模型效果产生不利影响)因此以累积

频次
!""

作为临界点"最终得到烟碱指标光谱的特征变量个

数为
#''

)对于总糖和总氮指标"临界点分别
!""

和
#("

"光

谱特征变量个数分别为
!#%

和
!bI

)

图
O

!

光谱变量被选择的累积频次

G%

)

DO

!

RH-H/.'%L#1"#

W

H#(&

<

,14

;

#&'"./

L."%.@/#44#/#&'#$

JDJ

!

预测结果对比

为了验证算法的有效性"将改进和声搜索算法与全光谱

图
P

!

90:XR

随变量增加变化趋势

G%

)

DP

!

90:XR'"#($45%'*L."%.@/#4%(&"#.4%(

)

以及
P[M

和
Y1K

等光谱特征变量选择方法进行对比"分别

构建烟碱(总糖(总氮三个指标的
YS1

预测模型"以选择的

光谱 特 征 变 量 数( 训 练 集 和 测 试 集 的 决 定 系 数

及均方根误差作为评价标准"结果如表
!

所示)选择多次实

表
I

!

各类型特征光谱在三个指标训练集和预测集上的性能

Q.@/#I

!

!#"1,"-.(&#,1'".%(%(

)

.($

;

"#$%&'%,(4#'4H4%(

)

L."%,H4

'

<;

#4,1&*.".&'#"%4'%&4

;

#&'".,1'*"##%($%&.',"4

预测指标 变量选择方法
光谱特征

变量个数
主因子数

训练集 测试集

!

!

ED1MQ

!

!

ED1MY

烟碱

]F88H

G

32@=F> #((( I "̂'"(! "̂#&(" "̂$$b( "̂#&$#

P[M b'b I "̂'!(& "̂#!!( "̂'"I& "̂#%!!

Y1K $$! I "̂'#$# "̂#%#! "̂'"&' "̂#&(%

L1 #'' I "̂'(&( "̂"'$% "̂'!## "̂#"!%

总糖

]F88H

G

32@=F> #((( b "̂'"'# #̂#%%( "̂$b&% #̂#&(b

P[M b"! b "̂'%&$ #̂"'b! "̂'#(' #̂##I(

Y1K b&% b "̂'#(% #̂#!I' "̂$'"! #̂#%$&

L1 !#% b "̂'&!$ "̂'"!# "̂'!(b #̂"%&I

总氮

]F88H

G

32@=F> #((( ' "̂'&$( "̂"I(& "̂'#&' "̂"bI$

P[M $&' ' "̂'I%! "̂"(I' "̂'%!& "̂"II&

Y1K ''# ' "̂'(bb "̂"I!# "̂'#'b "̂"b#%

L1 !bI ' "̂'I$( "̂"&(! "̂'&#! "̂"(%#
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验中最小的
YEM11

值对应的主因子数作为最终
YS1

模型的

主因子数)

!!

决定系数
!

! 越大"预测均方根误差
ED1MY

越小"代表

模型的预测性能越好)由表
!

可见"各种特征变量选择方法

相对全光谱来说"均减少了波长点数"同时也提高了预测精

度)相较而言"本文提出的改进和声搜索算法对三个预测指

标都提取了最少的光谱特征变量#提取的光谱特征变量只占

全光谱的
#%i

"

#$i

!"具有最高的
!

! 和最小的
ED1MY

值)同时"经过专家对筛选谱段对应的官能团分析"所选谱

段均能够较好的反应其指标项特征信息"充分表明了本算法

提取的光谱特征变量能有效降低冗余信息和噪声(消减变量

间的多重共线性"使得模型更加稳健(泛化能力更强)

&

!

结
!

论

!!

基于改进的和声搜索算法提出了一种近红外光谱特征变

量选择方法)首先利用
YS1

载荷系数计算光谱变量对预测指

标的贡献度"作为变量权重)然后"利用和声搜索算法进行

特征变量筛选"过程中引入变量权重对和声搜索算法的初始

化和参数动态调整进行改进)最后针对筛选后的变量通过

YS1

建模在烟碱(总糖(总氮三个指标的训练集和测试集进

行验证"并与全光谱和几种常用的特征变量选择方法进行对

比)实验结果表明"采用本算法进行光谱特征变量选择对模

型性能优于全光谱和其他光谱变量选择方法"由此说明对近

红外光谱进行特征变量选择的必要性以及本算法的有效性"

既保证了模型预测性能又降低了建模的复杂度"为近红外定

量预测模型的构建和优化提供了参考)
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