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近红外光谱是一种快速&无损的定量分析工具!现如今已广泛的应用在各个行业中$近红外光谱分

析技术应用的关键就在于如何建立一个有效而又精确的模型$目前常用的定量分析方法大多为浅层模型!

深度信念网络"

>-9

#是一种基于概率的深层模型!可以自动学习输入的有效特征表示!且只要设置最后隐

层输出节点数低于输入光谱维度!在对光谱数据完成特征提取的同时即可实现降维$对于近红外光谱样本

量大&变量多&维度高等问题!提出一种基于深度信念网络的近红外光谱建模方法!定量分析物性浓度$该

方法以近红外光谱数据作为输入信号!首先对多层受限玻尔兹曼机"

-̂W

#进行无监督学习!实现光谱自身

特征的提取+然后利用目标理化值对网络进行微调得到最优模型参数$在建立
>-9

校正模型的基础下对其

进行改进!建立
>-9,_:J

校正模型$通过建立
>-9

近红外光谱校正模型&

>-9,_:J

近红外光谱校正模型!

验证了
>-9

建模和
>-9,_:J

建模的可行性!并引入决定系数"

!

)

#和均方误差"

WJ8

#两个模型评价指标!

对比分析了传统
-_

建模和
>-9

建模的精度$分析结果表明!相较于传统定量分析方法建模!利用
>-9

方

法建模和
>-9,_:J

方法建模可以提高预测精度$
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近红外光的本质是一种电磁波!一般定义
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区间内的波段为近红外光谱区!近红外光谱主要是由有

机物质吸收光后分子振动从基态向高能级跃迁时产生的!反

映了含氢集团
S
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主要为
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和
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等#基频振动的倍

频和合频信息'
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$而应用近红外光谱分析技术的关键就在于

如何建立准确有效的模型'

)

(

$

在近红外光谱分析中!目前常用的模型建立方法有多元

线性回归法'
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#和支持向量机法"
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_:J

是目前近红外光谱分析中应用最广泛

的建模方法之一!它从自变量矩阵和因变量矩阵中提取主成

分!有效降维!并消除自变量间可能存在的复共线性关

系'

3

(

$但
_:J

无法准确拟合非线性关系$人工神经网络是目

前应用广泛的非线性建模方法!其中反向传播"

-_

#算法是目

前使用最多的神经网络算法之一'

4

(

!但
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网络算法易陷入

局部最优!收敛速度慢$支持向量机是一种基于统计学理论

的机器学习方法!它有较好的泛化能力并且能避免模型陷入

局部最优'

2
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!现在也越来越多的应用在近红外光谱分析建

模$但
JfW

没有准确的选用标准!而且无法从给定的输入

空间中选择有效特征用于建模$

深度信念网络是一种具有多个隐藏层的多层感知器!它

可以学习深层结构实现复杂函数的逼近!从大量输入数据中

学习有效的特征表示'
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$应用深度信念网络"
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#建模的优点是*"

#

#深度网络具有复杂的多层结

构!具有很好的表示能量!对于大数据的处理尤其有效+"

)

#
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通过逐层预训练初始优化网络参数!可以避免由于随

机初始化参数而导致模型陷入局部最优+"
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可以从输

入空间中自动学习有效的特征表示$
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应用
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网络对原油蒸馏装置建立软测量传感器模型+王

宇红等'
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(将
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与极限学习机"
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#结合建立软测量模

型+
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(应用
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对拉萨地区的太阳辐射进行估算$

考虑到近红外光谱内部波长之间的相关性!以及其与目

标值之间的非线性关系!提出利用深度信念网络对近红外光



谱建模$该方法不需要关于光谱数据的先验知识就可以实现

对光谱自身的特征提取!且只要设置顶层隐层节点数小于输

入光谱的维度!在实现光谱数据特征提取的同时也实现了降

维$将其应用在近红外光谱数据中!通过验证相关系数
!
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均方误差
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指标!对比说明
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模型和
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模型

预测的结果优于
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方法建模$
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实验部分

HIH

!

数据与处理

选用两个数据集验证本方法$第一个数据集为从
ZF$E,

G;L?<ULEGF$

食品和饲料分析仪上收集的猪碎肉近红外透射光

谱$波长范围为
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!分辨率为
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分析软件包!
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$采用
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法对
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个样品按
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划分校验集和验证集!得到
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个校验集光谱和
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个验证集光谱$

\F<<ELX,JG;<F

法的

原理是根据变量之间的欧式距离!在样品光谱的特征空间里

选择距离最大的样品作为校验集样品'
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为去除来自高频随机噪声&基线漂移&光散射等影响!

需对光谱进行预处理$平滑是光谱信号处理中改善信噪比最
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预处理后的光谱图
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常用的方法'
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卷积平滑法对光谱预

处理!经过预处理的近红外光谱如图
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方法
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基于深度信念网络的建模
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是深度学习的生成模型之一!由多层受限玻尔兹

曼机"
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构如图
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所示$基于
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的近红外光谱建模首先输入光谱

数据!对
-̂W

进行逐层预训练!完成对光谱数据进行特征

提取和降维!得到
-̂W

的初始权值+然后!利用目标理化值

对初始权值进行反向微调!得到最终优化权值+最后!添加

回归层!即可完成近红外光谱的预测建模$该算法的流程图

如图
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)

"

E

#所示!
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预测模型算法流程图
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即调整参数
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一般采用梯度法对其求偏导!但式中
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项!计算复杂度太大$因此
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其中!
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表示学习率$

在完成对
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的逐层预训练之后!利用目标理化值
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通过梯度下降算法最小化目标损耗函数
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改进的深度信念网络建模

在深度学习的过程中!无监督过程可以提取输入样本的

隐变量!监督过程通过
-_

算法对整个网络进行参数微调$

然而基于梯度的优化算法也会陷入局部最优!将
>-9

与

_:J

结合可以避免由于梯度下降算法带来的问题$
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最

后一层隐含层是对原始输入样本的若干次学习后得到的深层

特征!这一特征之间不存在相关性!符合
_:J

模型对自变量

的要求$因此!考虑将
_:J

运用到
>-9

的训练过程中!对

>-9

进行改进!提高模型的预测效果$
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模型结构图如图
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$运用
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对近红外

光谱建模的具体步骤如下*
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"
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#构建近红外光谱的
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模型!完成近红外光谱的特

征提取和降维+
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#将提取的有效特征输入
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模型!建立
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预测模型+
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#将验证集数据输入到
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模型中!进行验证$

图
L

!

F$8E?B;

模型结构图

N+

7

IL

!

F+&

7

2&50-F$8E?B;501)(

HIK

!

模型评价

为验证模型预测的准确性!本文选用决定系数"
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#和均

方误差"
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#两个评价指标对模型进行评价$
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) 表示真实

值和预测值的相关程度$
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可以评价数据的变化程度!
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的值越小说明预测模型有越好的精确度'
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结果与讨论
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参数选择

模型参数选择是影响
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模型特征提取能力以及模型

预测精度的重要因素$本文影响结果的参数主要有
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KGFLEGK;<

#和学习率"

HFELK<K<

=

LEGF

#$随着模型
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了
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层
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结构$图
3

为不同迭代次数下整个网络的训练

损失!迭代次数过小模型易欠拟合!迭代次数过大模型易过

拟合$图
4

给出了在不同学习率和不同迭代次数下的
!

) 大

小$由图
3

和图
4

可以看出!两个数据集在迭代次数大约为
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时!模型的训练损失趋于
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!数据集
#

在学习率
,
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时!模型的精度最高!
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) 为
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!
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为
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集
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,
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时!模型精度最高$表
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例举了
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的时候!猪肉含水量的近红外光谱预测模型
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迭代次数对模型的影响
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学习率选择表
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结果比较

对于猪碎肉近红外光谱数据集!我们对比了三种预测模

型!结果如表
)

$可以看出!用
-_

方法对近红外光谱建模的

!

) 为
"/1")4

!而用
>-9

模型和
>-9,_:J

模型建模后的
!

)

分别为
"/11"2

和
"/14!!

!预测精度都优于
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模型$图
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分别给出了猪肉含水量的
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模型&
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模型和
>-9,_:J

模型$图
2

"

E
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模型预测值与实际值的对比!图
2
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用
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模型建模的预测值和实际值对比!图
2
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#为用
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模型建模的对比图$可以看出!

>-9

模型和
>-9,_:J

模型的预测效果都优于
-_

模型$

图
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不同学习率下迭代次数对模型的影响
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对于第二个柠檬酸发酵液近红外光谱数据集!我们分别

应用了
_:J

模型和
>-9,_:J

模型对其建立校正模型!并计

算了其评价指标!结果如表
(

所示!并在图
.

给出了其模型

预测值和实际值的对比图$图
.

"
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#为
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模型建模效果!图

.
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#为利用
>-9

对光谱数据进行特征提取和降维后的建模

效果$可以明显看出!利用
>-9,_:J

对柠檬酸发酵液近红

外光谱数据集的建模效果明显优于
_:J

模型的建模效果$
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结
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论
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网络可以实现复杂函数的逼近!且由于其结构特

性!可以自动实现对输入数据的特征提取!得到输入数据中

更深刻的特征信息!运用
>-9

模型分析预测可以解决其他

建模方法初始参数难确定的问题$利用近红外光谱数据和

>-9

网络建立了
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和
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近红外光谱预测模型!

通过将其与
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预测模型对比!验证了
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模型的可行性!并且
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模型和
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模型预测精

度优于
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模型$
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