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要
!

采用近红外$

O>A

%光谱快检技术实现对咖啡蛋白质的定量检测!研究支持向量机$

JN@

%和极限学

习机$

Ic@

%等机器学习方法在建模分析中的实用性&结合潜变量分析技术!建立潜变量
JN@

$

cN6JN@

%模

型和潜变量
Ic@

$

cN6Ic@

%模型!通过调试潜变量个数和机器学习关键参数的联合优选!实现数据降维和

机器学习关键参数的同过程优化&运用定标,验证,测试机制!利用定标集样本建立咖啡蛋白质的
O>A

分

析模型!随参数变动形成三维随动优选结构的建模预测结果!结合验证集样本对模型进行联合优选!然后将

优化模型应用于测试集样本进行模型评价&

cN6JN@

建模优选的验证集预测均方根误差为
UFQLQ

!对应的测

试集预测均方根误差为
TFKTD

&

cN6Ic@

建模优选的验证集预测均方根误差为
UFEET

!对应的测试集预测均

方根误差为
QFTKQ

&与常规偏最小二乘$

GcJ

%方法相比较!

cN6JN@

和
cN6Ic@

方法均取得更好的预测结

果!验证了潜变量机器学习方法在近红外定量分析中的应用优势!该方法有望应用于不同类型的咖啡各成

分含量检测&
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引
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!!

随着生活质量的提高!食品的生产质量和品质安全直接

关系到人们的健康!越来越多地受到人们的密切关注&咖啡

是最流行的非酒精饮料之一!咖啡成分复杂!包含多种化合

物!矿物质含量丰富!其中蛋白质是咖啡为人类提供能量的

主要成分-

E6K

.

&由于生长环境和加工方法的影响!不同种类

的咖啡中的蛋白质含量存在一定差异!对于咖啡蛋白质含量

的检测已经有比较成熟的实验室方法-

D

.

!然而化学检测技术

成本高'耗时长!需要化学试剂!容易造成污染!不能满足

当今社会快节奏的生活和高质量的检测需要!同时!速溶咖

啡粉末成品的制备和包装过程中不可避免地添加了一些食品

添加剂!这对于蛋白质成分的提纯和检测增加了复杂度&因

此!寻求一种快速检测技术来完成对咖啡蛋白质的检测具有

重要的社会意义&

随着计算机和信息技术的发展!光谱快检技术广泛应用

于农业'食品'生态环境'生物医学等领域-

M6Q

.

&近红外

$

O>A

%光谱以其快速无损'无试剂'实时在线'多组分同时

分析的特点得到相关行业认可-

T6EC

.

&而近红外光谱的分析过

程是多变量定标校正过程!需要结合化学计量学方法的研究

和应用&近些年!

O>A

分析技术在食品行业的应用逐渐趋于

成熟!利用近红外光谱分析进行食品安全和品质检测的精度

要求越来越高!如多元回归$

@cA

%'偏最小二乘法$

GcJ

%等

常规的线性分析方法已经不能满足建模定标需求-

EE6EB

.

#大数

据和智能计算技术的不断更新!涌现出一系列非线性计量学

分析方法!如支持向量机$

JN@

%'神经网络$

HOO

%'极限学

习机$

Ic@

%等!用于
O>A

光谱建模!在定量分析方面取得良

好的预测效果!能够提高模型预测精度的同时还肯定了机器

学习方法在
O>A

分析中的可行性-

EK6EM

.

&

针对速溶咖啡粉末的蛋白质快速定量检测的
O>A

光谱

建模分析!提出利用
JN@

和
Ic@

方法结合潜变量技术进



行建模!讨论两种方法的参数优选和潜变量提取的联合优化

模式!结合简单的建模前预处理!以达到提高
O>A

光谱分析

精度的目的&与常用的
GcJ

方法进行对比!验证潜变量机器

学习方法在近红外定量分析中的应用优势&

E

!

实验部分

232

!

样品采集与检测

收集
EQD

份咖啡粉末样品!采用常规食品蛋白质检测技

术$

[Z

/

<MCCLFM

,

BCCK

%测定每个样品的蛋白质含量!作为

O>A

分析的参考化学值&所有样品的蛋白质百分比含量最小

值为
DUFMMS

!最大值为
QKFKMS

!平均值为
UCFCCS

!标准

偏差值为
DFLQS

&使用
:WJJO>AJ

-

,*'#,MCCC

光栅型光谱

仪采集咖啡粉末样本的近红外光谱!以空气作为背景!每测

一个样品伴随着测量一次背景!用于光谱数据的基线校正&

实验环境温度为$

BMVE

%

Y

!湿度为
DMSVESA_

的情况

下!设置仪器内置光学系统对每个样品$包括背景测量%自动

扫描
KB

次!波长范围设置为
ECCC

"

BMCC&#

!光谱分辨率

为
B&#

&光谱数据经过基线校正处理!消除光谱漂移影响!

所得
EQD

个咖啡样本的
O>A

光谱如图
E

所示&

图
2

!

2WF

个咖啡粉末样本的
L./

光谱

,9

B
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潜变量机器学习方法

采用
JN@

和
Ic@

两种机器学习方法!结合潜变量分

析技术!对
EQD

个咖啡蛋白质的
O>A

光谱快速检测进行建模

优化&潜变量是通过分析光谱数据的信号分布情况!提取出

来的包含特定待测成分信息最大的综合变量-

EU

.

&潜变量分

析常用的方法有因子分析$

:H

%'主成分分析$

G!H

%'隐马尔

可夫模型$

_@@

%等#本工作利用
G!H

算法思想提取潜变

量!并将潜变量提取过程与
JN@

和
Ic@

进行联合优化!形

成操作方便的新型数据优化分析模型&

$

E

%潜变量支持向量机$

cN6JN@

%模型

cN6JN@

的基本思路是采用
G!H

潜变量技术!将原光

谱数据
P

通过潜变量提取形成光谱特征的潜变量特征数据

cP

!进一步利用非线性映射核函数将潜变量
cP

映射到一个

更高维的特征变量空间!使得原来变量之间的非线性对应关

系转换成高维空间中的线性关系#加入松弛变量
(

!在特征

空间中基于线性最优化理论构建目标函数!

#%&

E

B

-

A

-

B

4&

,

=

?.

E

(

B

$ %

?

,F*F

1

.

A

<

)

$

);

?

%

4

B

4

(

?

!

);

? /

cP

!

?

.

E

!

B

!2!

=

其中
&

为正则化参数!

(

?

为松弛变量!

);

?

为潜变量矩阵
cP

的向量元素!

B

为偏差因子&此为凸二次规划问题!可用
c.6

3

4.&

3

'

乘子法求解!经整理可以得到
cN6JN@

算法针对

O>A

光谱定量分析的预测模型为

C$

.

,

=

?.

E

%

?

)

$

);

?

%

4

B

$

!

!

$

.

E

!

B

!2!

#

其中
C$

为样本待测成分含量!

%

?

是
c.

3

4.&

3

'

乘子!

);

?

为潜

变量变换之后的特征光谱!

B

$

为基线校正偏差&

$

B

%潜变量极限学习机$

cN6Ic@

%模型

Ic@

算法是基于单一隐藏层的反馈式神经网络$

Jc:O

%

权值优化理论提出的一种机器学习方法!它可以为
Jc:O

系

统提供更优化的模型训练机制!以便更快速地确定最佳优化

权值和最小训练误差!使其具有更好的泛化应用能力-

EQ6ET

.

&

cN6Ic@

的基本思想是将
G!H

提取的潜变量$

cP

%作为

Jc:O

的输入变量!执行
Ic@

算法过程!构建潜变量极限学

习机模型!使得反馈式神经网络极限学习的模式完全作用于

待测成分特征的光谱数据&

对任意
#

个训练样本的
Jc:O

模型!3$

);

$

!

-

$

%4

#

$iE

!其

中
);

$

/

:

# 且
-

$

/

:

=

&具有随机
>

个隐含节点的系统输出为

,

$

.

,

>

?.

E

*

?

%

$

'

?

!

B

?

!

);

$

%

!

$

.

E

!

B

!2!

#

其中
'

?

/

:

# 和
B

?

/

:

$

E

!

B

!2!

>

%表示第
?

个隐含节点的学习

参数!

*

?

/

:

= 表示隐含层的第
?

个节点到输出层的连接权

值!

%

$

'

?

!

B

?

!

);

$

%表示第
?

个隐含节点输出值与输入样本特

征变量
);

$

之间的关系&

具有
>

个隐含节点的
Jc:O

若以零误差逼近于这
#

个样

本!即
,

#

?.

E

-

,

$

3

-

$

- .

C

!则存在
*

?

!

'

?

和
B

?

满足

!

!

i

"

其中
!i

3

&

$

?

i

%

$

'

?

!

B

?

!

);

$

%4为隐含层的输出矩阵!

!

i

$

*

E

!

*

B

!2!

*

>

%为输出权重矩阵!

"i

$

-

E

!

-

B

!2!

-

#

%为目标输出矩

阵&于是!

Jc:O

系统方程转化为线性模型!则输出权重可

通过最小二乘法来确定!即可以得到
!

的估计值为

#

!

i

!

R

E

"

其中
!

RE为
!

的广义逆矩阵&利用
Ic@

优化估计的值来预

测样本待测成分的含量&

23C

!

数据划分与模型评价指标

咖啡蛋白质定量检测的
O>A

建模采用定标,验证,测

试的模式进行!将全部
EQD

个样本按照大约
BmEmE

的比例

随机划分为定标集'验证集和测试集!其中定标集样本用于

构建定量模型!验证样本用于对定标模型进行对比验证和参

数优选!然后将优化模型应用于测试集样本进行模型评价&

经过划分之后的三个样本集的统计数据如表
E

所示&

!!

模型评价体系包括对验证集样品的评价和对预测集样品

的评价!评价指标有均方根偏差$

A@JI

%和相关系数$

D

%!通
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表
2

!

定标集(验证集和测试集样本的咖啡

蛋白质含量基本统计数据

-567"2

!

-8"(>5>9(>9:'5>5%?:%??""

=

&%>"9;:%;>";>?%&

>8":5796&5>9;

B

!

E579'5>9;

B

5;'>"(>9;

B

(">(

样本

个数

化学值

最大值 最小值 平均值 标准偏差值

定标集
TD QBFTC DUFMM UCFDKE DFLQQ

验证集
DM QKFKM DLFCE MLFTEE DFDMK

测试集
DM QEFKQ DTFMT MLFDCC MFDQU

过以下公式计算

A@JI

.

E

#

,

#

$

.

E

$

C$

3

C

8

$

%槡
B

D

.

,

#

$

.

E

$

C$

3

C(

%$

C

8

$

3

C

8

(

%

,

#

$

.

E

$

C$

3

C(

%

,

#

$

.

E

$

C

8

$

3

C

8

(

%槡
B

其中
C$

为样品
$

的化学检测值!

C

8

$

样品
$

的近红外预测值!

C(

为样品化学检测值的平均值!

C

8

(

为样品近红外预测值的

平均值&定标过程的模型评价指标分别记为
A@JIN

和
:

N

#

预测过程的模型评价指标分别记为
A@JI<

和
:

<

&

B

!

结果与讨论

!!

分别采用
cN6JN@

和
cN6Ic@

两种方法对咖啡粉末的

O>A

光谱建模!定量预测蛋白质含量!有利于人们选择咖啡

蛋白能量的摄取&针对
TD

个定标集样本建立
cN6JN@

模型

进行训练!首先基于全谱段数据提取潜变量信息!由于不同

潜变量个数将影响建模效果!调试前
KC

个潜变量!结合

JN@

学习过程进行联合优化!设置正则化参数的调整范围

为
&

iE

!

B

!2!

BC

!将每一个参数组合所对应的模型应用于

DM

个验证集样本蛋白质含量的预测!通过比较不同潜变量

个数$

cN

%'不同正则化参数$

&

%取值!依据模型评价指标

$

A@JIN

%确定建模优化参数&双参数调试的
cN6JN@

建模

验证结果如图
B

所示!其中图
B

$

.

%为双参数联合调试任一参

数组合的预测偏差!图
B

$

$

%和图
B

$

2

%分别为该预测结果分

别对应
D

和
cN

两个变量方向的最小预测偏差投影&依图
B

可以选择优化的
D

为
ED

!

cN

为
EM

!对应
cN6JN@

模型的优

化
A@JIN

为
UFQLQ

!对应的
:

N

为
CFTQQ

&

利用
cN6Ic@

模型针对定标集样本进行训练!基于全

谱数据提取潜变量
cP

!调试潜变量数量为
E

!

B

!2!

KC

!结

合
Ic@

的学习优化过程!设置
Jc:O

网络的隐含层节点数

量可变!调试取值为
>

/

3

M

!

EC

!

EM

!

BC

!

BM

!

KC

!

KM

!

DC

!

DM

!

MC

4!通过反馈式迭代确定各个隐含节点的参数!利用最

小二乘回归计算
Jc:O

隐含层至输出层的权值
*

!进而完成

对验证集样本的蛋白质含量预测&通过比较不同潜变量个数

$

cN

%'不同隐含层节点个数$

E

%的取值!依据
A@JIN

确定

建模优化参数&双参数调试的
cN6Ic@

建模验证结果如图
K

所示!其中图
K

$

.

%为双参数联合调试任一参数组合的预测偏

差!图
K

$

$

%和图
K

$

2

%分别为该预测结果分别对应
E

和
cN

两个变量方向的最小预测偏差投影&依图
K

可以选择优化的

E

为
DC

!

cN

为
ET

!对应
cN6Ic@

模型的优化
A@JIN

为

UFEET

!对应的
:

N

为
CFLCT

&

图
4

!

VSU+SI

定标验证模型的
/I+GS

优选

,9

B

34

!

-8"%

=

>9<9T5>9%;%?/I+GS?%&>8"VSU+SI
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图
C

!

VSUGVI

定标验证模型的
/I+GS

优选

,9

B

3C

!

-8"%

=

>9<9T5>9%;%?/I+GS?%&>8"VSUGVI

:5796&5>9%;<%'"7(

!!

利用上述定标和验证过程得到的最优建模参数!即
EM

个潜变量'正则化参数为
ED

的
cN6JN@

模型和
ET

潜变量'

DC

个隐含层节点的
cN6Ic@

模型!分别对测试集的
DM

个咖

啡样本的蛋白质含量进行预测!计算对应的
A@JI<

和
:

<

!

所得结果列于表
B

中#同时将常规
GcJ

定标的优化模型预测

结果也列于表中进行比较&对比可知!

cN6JN@

和
cN6Ic@

方 法在咖啡蛋白的
O>A

光谱快速定量分析中能够取得比常

规
GcJ

方法更优的预测精度!且
cN6Ic@

模型取得相对于

cN6JN@

模型更好的预测结果&经过定标,验证,测试结果

可知!潜变量提取结合机器学习的方法在近红外定量分析中

具有一定的应用优势!比常规的线性建模方法更有应用前

景&

表
4

!

VSU+SI

'

VSUGVI

和
*V+

方法对咖啡

蛋白质的
L./

建模预测结果

-567"4

!

-8"L./ <%'"7

=

&"'9:>9%;&"(@7>(?%&:%??""

=

&%>"9;

65("'%;>8"VSU+SI

!

VSUGVI5;'*V+<">8%'(

潜变量

个数

参数

优选
A@JIN

:

N

A@JI<

:

<

cN6JN@ EM

&

iED UFQLQ CFTQQ TFKTD CFTMT

cN6Ic@ ET >iDC UFEET CFLCT QFTKQ CFTUE

GcJ BD R TFQEL CFTDB LFCKQ CFTBL

K

!

结
!

论

!!

采用
O>A

光谱快速检测技术实现对速溶咖啡样本中蛋

白质含量的定量检测!在建模方法上采用潜变量结合机器学

习的联合优化方法!建立
cN6JN@

和
cN6Ic@

定标预测模

型!形成
JN@

或
Ic@

关键参数和潜变量优选的双参数联

合调试模式!使建模预测偏差结果形成三维随动优选结构&

该方法能够在实现变量降维的同时优选建模参数!对咖啡蛋

白质的定量分析取得良好的预测效果!经过定标,验证,测

试三个环节的建模对比!该方法普遍优于常规
GcJ

的建模预

测&结果表明!潜变量结合机器学习联合参数优化方法能够

为
O>A

快速检测技术提供良好的建模分析手段!有望推广应

用于其他类型的咖啡样本进行快速品质鉴定&
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