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农产品及食品的品质与安全一直以来都是人们关注的焦点#不仅关系着人们的身体健康#而且关

系着社会稳定甚至国家安全+由于农产品及食品的品质不合格引发的安全事件备受社会各界的广泛关注+

对农产品及食品的品质的监管长久以来都是分析检测领域的重点和难点+我国人口众多#对农产品和食品

的消费量非常大+面对如此大量农产品及食品品质的无损快速检测需求#光谱法以其快速)无损)高效)环

境友好)可现场检测等诸多特点#为农产品及食品品质的无损快速分析提供了良好的解决方案+然而#传统

的光谱法在检测过程中所使用的数据量十分庞大#不仅在建立校正模型过程中会消耗大量时间#而且难以

完成大量农产品及食品的品质在线高通量无损快速检测+大量数据的计算成为限制光谱类分析仪器工作效

率的主要瓶颈之一#并且大量数据的计算对仪器设备的硬件配置也提出了非常高的要求#从而间接地提高

了光谱分析技术的应用成本+近年来#关键变量筛选技术脱颖而出#并成为光谱分析的一个新热点+通过筛

选#采用少量关键变量建立校正模型即可得到和全谱数据建模准确度相差无几的分析结果#从而可以有效

提高分析仪器的工作效率并间接地降低光谱分析技术的应用成本#进而为农产品及食品品质的高通量检测

提供了可靠的技术支持)为满足人民日益增长的美好生活需要提供科技保障+针对光谱关键变量筛选在粮

食及粮食作物)蔬菜)水果)经济作物)肉类)食品品质与安全领域的无损检测应用进行综述#对光谱关键

变量筛选技术的应用从筛选方法)应用范围)应用效果等方面进行了分类总结归纳#并就光谱关键变量筛选

技术在农产品及食品品质无损检测中的应用从变量筛选方法特点及趋势)所选变量的稳定性和可靠性)所

选变量的实际意义等方面进行了展望+
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农产品和食品的品质优劣一直是人们关注的热点+农产

品及食品品质与安全不仅关系着人们的身体健康#而且关系

着社会稳定甚至国家安全+近年来#由于农产品及食品品质

不合格导致的安全事件依然多发#造成了不良的社会影响+

我国对农产品及食品的消费量非常大#对大量农产品及食品

品质的无损快速检测成为当前亟待解决的问题+长久以来#

对农产品和食品品质的高通量无损快速检测一直是分析检测

领域的重点和难点!

!

"

+

光谱分析法#尤其近红外光谱分析#以其无损)快速)

高效)环境友好以及可实现在线及现场检测等诸多特点#为

农产品及食品品质无损快速检测提供了良好的解决方案+然

而#传统的光谱分析法在分析过程中所涉及的大量数据成为

该方法应用过程中的瓶颈#主要表现为
=

个方面&$

!

%庞大的

数据量增加建模过程的计算成本*$

:

%庞大的数据量对仪器

装备的硬件提出了很高的要求#间接增加了技术应用成本*

$

=

%对样品的预测仍采用全谱数据导致仪器工作效率降低#

无法满足农产品及食品品质高通量无损快速检测的需求+

面对上述困难#近年来#尤其近十余年来#光谱变量筛

选算法脱颖而出#并成为光谱分析的一个新热点!

:
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+通过对



光谱数据筛选关键变量#基于所选的少量关键变量数据即可

建立准确度较高的校正模型#有效提高了工作效率#并间接

地降低光谱分析的应用成本#进而为农产品及食品品质的高

通量检测提供了可靠的技术支持+目前#常用的关键变量筛

选算法主要有以下几个类型&$
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%+此外#为了

提高变量筛选算法所选变量稳定性#近年来#蒙特卡洛

$

-1%3+CI$/41

#

-I

%方法!

!;C!!

"正越来越多地被运用到关键变

量筛选过程中#通过多次蒙特卡洛方法抽样选择关键变量#

对所选变量进行频次统计#以提高所选变量的稳定性+

本文针对光谱关键变量筛选在农产品及食品品质无损快

速检测中的应用#分别就粮食及粮食作物)蔬菜)水果)经

济作物)肉类)食品品质与安全等方向进行综述#对光谱关

键变量筛选技术的应用从筛选方法)应用范围)应用效果等

方面进行了分类总结归纳#并就光谱关键变量筛选技术在农

产品及食品品质无损检测中的应用从变量筛选方法特点及趋

势)所选变量的稳定性和可靠性)所选变量的实际意义等方

面进行了展望+
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光谱关键变量筛选在粮食及粮食作物品质

无损检测中的应用

!!

粮食是指烹饪食品中各种植物种子的总称#富含蛋白

质)维生素)膳食纤维)脂肪等营养物质#是人们获取能量

的最主要来源#是国家之根本#其重要程度不言而喻+对粮

食的品质检测关系到粮食储备)流通)消费等诸多环节+一

些学者就粮食及粮食作物品质的无损快速检测过程中关键变

量的筛选进行了研究#并取得了一定的成果+
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范围内的高光谱成像数据筛选

关键变量#筛选了高光谱图像的最优波段#基于支持向量机

分别建立了基于平均光谱)图像熵及二者联合特征的种子分

类模型*结果表明#在
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个最优波段条件下#联合特征分类

模型的识别准确度达到
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"采用高光谱技术研究

了玉米叶斑病的早期检测#整合了导向规则化随机森林
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森林$
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%算法用于分类*结果表明#健康玉

米叶片和处于叶斑病侵染早期阶段的叶片之间#生化浓度存

在统计学差异#有关的关键波长位于
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"使用高光谱

遥感技术估算光合色素的状况对于有效评估玉米产量的影

响#采 用 连 续 小 波 变 换 $
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#
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%结合
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算法筛选关键变量并建立
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模型*结果
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"采用随机森林算

法基于高光谱成像数据研究了杂草和玉米的分类方法#筛选

了
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个关键变量并建立随机森林模型#对玉米)卷心菜)土

大黄和桔梗的平均正确识别率分别为
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和
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%优化了小麦蛋白质定量模型#在优化参数下

用
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筛选关键变量#并建立
Ma-

模型#
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由此可见#关键变量筛选算法在粮食及粮食作物品质无

损快速检测方面有一定的应用效果#可为粮食及粮食作物品

质的高通量无损快速检测提供技术支持+其中#恰当地选择

关键变量甚至可以建立准确度更高的校正模型+
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光谱关键变量筛选在蔬菜品质无损检测中

的应用
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蔬菜是指可以做菜)烹饪成为食品的植物或菌类#是人

们日常饮食中必不可少的食物之一+蔬菜可提供人体所必需

的多种维生素和矿物质等营养物质#此外#蔬菜中还有多种

多样的植物化学物质#是人们公认的对健康有效的成分#对

慢性疾病)退行性疾病有很好的预防作用+目前#近红外技

术已在蔬菜品质无损检测中得以应用!

!P

"

#其中不乏一些学

者就蔬菜品质无损快速检测过程中关键变量的筛选进行了研

究#并取得了一定的成果+
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"采用近红外光谱研究了除草剂胁迫下油菜叶片

中总氨基酸含量测定模型#采用直接正交信号校正$
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%算法进行数据预处理#采用
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"采用近红外光谱研究

了除草剂胁迫下油菜叶片中天冬氨酸含量的定量模型#采用
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MXMCMa-

模型的判别准确率达到
P;b?j

#

!;;j

+

N%S/l- VU+S/1

等!

:Q

"采用近红外光谱测定番茄产

品中的总固形物)可溶性固形物和天然色素含量#采用
MUN

筛选关键变量#并建立
U@M

模型*结果表明#总固形物)可

溶性固形物)番茄红素)

(

C

胡萝卜素的相关系数$

:

%分别为

;bPPP<

#

;bPPP>

#

;bPPP>

和
;bPP<!

#

8-M9U

分别为

;b":

#

;b>=

#

:!b?<

和
;bQ=

+

#6

等!

:<

"采用可见
C

短波近红外

光谱对干紫菜中的蛋白质含量进行定量检测#对数据采用标

准正态变量变换$

23$%S$/S%1/J$4T$/.$3+

#

MOa

%预处理#建

立 了
Ha9CMUNC@MMa-

#

MUNC@MMa-

#

Ha9CMUNCU@M

#

MUNCU@M

#

Ha9CMUNC-@8

#

MUNC-@8

模型#其中采用了

Ha9

的模型较未采用
Ha9

的模型#其
8U(

值平均提高

=<b>>j

+

E.$1

等!

:P

"采用近红外高光谱成像测定双孢蘑菇切

片中可溶性固形物含量$

214604+214.SK1%3+%3

#

MMI

%#采用

GMI

进行数据预处理#采用
IN8M

算法筛选关键变量#采用

Ma-

建立校正模型+结果表明#所建模型
!

:

U

k;b<<=

#

8U(

k=b;"

+

V$T+*-144$[$S+

!

=;

"采用可见
C

短波近红外高光谱成

像研究了纽扣蘑菇褐变的无损鉴别#采用
IN8M

算法筛选关

键变量#建立
U@MC(N

模型#识别蘑菇褐变的准确率#校正

集和验证集分别为
<;b>j

和
<;b=j

+

从以上内容可见#变量筛选算法在蔬菜品质无损快速检

测中具有较好的应用效果#可为大量蔬菜的品质无损快速检

测提供技术支持+其中不乏将多种变量筛选算法相结合的报

道#例如将
Ha9

与
MUN

相结合#在消除无信息变量的基础

上进一步去掉变量间的共线性#其对关键变量的筛选结果优

于单一变量筛选算法+

=

!

光谱关键变量筛选在水果品质无损检测中

的应用

!!

水果是指多汁且主要味觉为甜味和酸味)可食用的植物

果实+水果不但含有丰富的营养物质#而且具有促进消化等

保健作用+水果品质无损快速分级正成为主流趋势#而基于

近红外技术对水果进行无损快速检测则可为水果品质无损快

速分级提供有效的解决方案+根据水果品质的不同制定差异

化价格进行销售#更好地实现物尽其用#在提高水果利用率

的同时还可避免浪费+一些学者就水果品质无损速测过程中

关键变量的筛选开展了研究#并取得了一定的成果+

王转卫等!

=!

"采用近红外漫反射光谱研究了富士苹果品

质指标的无损快速检测方法#采用主成分分析$

W

/.%K.

W

$4

K1J

W

1%+%3$%$4

D

2.2

#

UIN

%)

MUN

和
Ha9

筛选关键变量#并

结合
@MMa-

和 极 限 学 习 机 $

+]3/+J+4+$/%.%

&

J$K*.%+

#

9@-

%建立校正模型*结果表明#

MUNC9@-

模型预测
MMI

#

W

F

值准确度更高#

8-M9U

分别为
;b""

和
;b;;><

#

UINC

9@-

预测硬度)含水率准确度更高#

8-M9U

分别为
;b:>

和
;b>:

+

I*+

等!

=:

"采用可见
C

短波近红外光谱研究了苹果淤

伤的检测#采用随机森林算法筛选关键变量#平均准确度达

到
PPbPj

#并根据随机森林模型优选出
>Q?

和
P>;%J

附近

:

个特征波段+

(1%

&

等!

==

"采用近红外高光谱成像对富士苹

果在
!=

周储存期内的
MMI

)硬度)水分和
W

F

进行无损检

测#采用
MUN

)

Ha9

算法筛选关键变量#并结合
U@M

)

@MMC

a-

)反向传递网络建模$

0$K̂

W

/1

W

$

&

$3.1%%+3\1/̂ J1S+4C

.%

&

#

gUO-

%方法建立校正模型*结果表明#全部模型均可准

确预测
MMI

和水分#

MUNC@MMa-

和全谱
gUO-

可粗略估

算
W

F

值#而采用上述任何模型预测硬度皆无法得到准确结

果+在预测
MMI

)水分和
W

F

值方面#

MUNC@MMa-

模型更具

综合性#预测相关系数分别为
;bP>!

#

;bP<"

和
;b<<:

+

@.

等!

="

"采用近红外光谱研究了梨中
MMI

的无损检测#采用

-ICHa9

和
MUN

算法相结合筛选关键变量#结合
U@M

算法

建立校正模型*结果表明#与
-ICHa9CU@M

和
MUNCU@M

模

型相比#

-ICHa9CMUNCU@M

模型稳健性更好#而采用
-IC

Ha9CMUNCU@M

模型的
!<

个关键变量所建
MMI

模型的校正

集)预测集相关系数$

:

%分别为
;b<<

和
;b<<

#

8-M9

分别为

;b"P

和
;b=?

+进一步地#

@.

等!

=?

"采用可见
C

近红外光谱研究

了多品种梨硬度的无损检测#采用
-ICHa9CMUN

从全谱

!=""

个变量中筛选了
!Q

个关键变量#分别结合
U@M

和

@MMa-

建立校正模型*结果表明#

-ICHa9CMUNC@MMa-

模型预测准确度更高#-翠冠.)-黄花.)-清香.三种梨的预

测集相关系数$

:

%分别为
;bP"

#

;bP=

和
;bP:

#

8-M9U

分别

为
;bP!

#

;bP:

和
;bP>

+

)*$%

&

等!

=>

"采用可见
C

短波近红外高

光谱成像研究了砀山梨糖含量的无损快速检测#采用
-IC

Ha9

#

MUN

#

IN8M

#

RN

#

IN8MCMUN

和
RNCMUN

筛选关键

变量#分别结合
U@M

)

@MMa-

)反向传递人工神经网络

$

0$K̂

W

/1

W

$

&

$3.1%C$/3.7.K.$4%+6/$4%+3\1/̂

#

gUCNOO

%建立校

正模型*结果表明#

IN8MCU@M

和
RNCMUNCU@M

模型准确度

更高#预测相关系数$

:

W

/+

%分别为
;b<PQ!

和
;b<P>P

#

8-C

?P?!

第
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M9U

分别为
;b=Pj

和
;b=?j

+

R61

等!

=Q

"采用近红外光谱研

究了
"

个品种桃的无损鉴别#采用
UIN

#

Ha9

和
MUN

分别

从全谱
:;Q"

个变量中筛选出
<

个主成分)

!;>Q

个)

!;

个特

征波长#分别结合
@MMa-

和
9@-

建立桃品种鉴别模型*结

果表明#

UINC@MMa-

#

Ha9C@MMa-

模型以及
UINC9@-

模型的准确率可达到
!;;j

#其他模型准确率皆不低于

P>j

+

)*$%

&

等!

=<

"采用可见
C

短波近红外高光谱成像检测桃

表面缺陷#采用
-ICHa9

和
MUN

筛选关键变量#结合
U@M

算法建立判别模型*结果表明#基于少量特征波长可建立人

工缺陷)非人工缺陷模型#人工缺陷)非人工缺陷)对照和

样品总准确度分别为
<Qb?j

#

P>bQj

#

P?b;j

和
P=b=j

+

B6

等!

=P

"采用可见
C

短波近红外高光谱研究枇杷缺陷的识别#采

用
IN8M

算法选择了
!:

个关键变量#结合
U@MC(N

算法建

立判别模型*结果表明#

IN8MCU@MC(N

模型对有缺陷枇杷

的总体识别准确率为
P:b=j

+

F6$%

&

等!

";

"采用可见
C

近红外

高光谱成像研究了桑葚中总花青素含量和抗氧化活性的检

测#采用
MUN

#

Ha9

和
IN8M

三种波长选择算法筛选关键

变量#结合
U@M

和
@MMa-

建立校正模型*结果表明#

P

变

量
IN8MC@MMa-

模型预测总花青素含量的准确度更高#交

互验证
!

:

k;bP?P

#

8U(k"bP>"

#而
!<

变量
IN8MC@MMa-

模型预测抗氧化活性的准确度更高#交互验证
!

:

k;bPP?

#

8U(k!"b:??

+

)*$1

等!

"!

"采用可见
C

短波近红外高光谱成像

研究桑葚中总可溶性固形物$

313$4214604+214.S

#

LMM

%的检

测#采用随机蛙跳$

/$%S1J7/1

&

#

8X

%算法从
?!:

个变量中筛

选关键变量#结合
U@M

#

@MMa-

建立
LMM

的校正模型*结

果表明#

8XC@MMa-

$径向核函数%模型的校正集)交互验证

集)预测集相关系数$

:

%分别为
;bPPP

#

;bP?<

和
;bP?>

#校正

均方根误差$

/113J+$%2

`

6$/++//1/17K$4.0/$3.1%

#

8-M9I

%)

交互验证均方根误差$

/113J+$%2

`

6$/++//1/17K/122T$4.S$C

3.1%

#

8-M9Ia

%)

8-M9U

分别为
;b;>!

#

;b"?=

和
;b"=;

+

947$3.*N0S+4C8$*J$%

等!

":

"采用可见
C

近红外高光谱数据研

究甘蔗叶中氮浓度的检测#采用随机森林$

/$%S1J71/+23

#

8X

%算法筛选关键变量#结合逐步多元回归算法建立校正模

型*结果表明#非线性
8X

回归模型测定系数
!

:

k;b>Q

#验

证均方根误差$

/113J+$%2

`

6$/++//1/17T$4.S$3.1%

#

8-C

M9a

%

k;b!?j

+

)*$%

&

等!

"=

"采用可见
C

短波近红外光谱建立

哈密瓜
MMI

校正模型#采用
IN8M

#

Ha9

#

IN8MCMUN

#

Ha9CMUN

筛选关键变量#分别结合
U@M

和
@MMa-

建立校

正模型*结果表明#哈密瓜赤道区域多光谱模型略优于总体

多光谱模型#

Ha9CMUNCU@M

模型和
IN8MCMUNC@MMa-

模

型预测相关系数$

!

U

%分别为
;bP!"=

和
;bP!"=

#

8-M9U

分

别为
;b<=?P

和
;b<P?<

+

F6

等!

""

"采用可见
C

短波近红外光

谱对哈密瓜
MMI

进行定量测定#采用
MUN

#

-ICHa9

#

IN8M

和
-ICHa9CMUN

筛选关键变量#结合多元线性回归

$

J643.

W

4+4.%+$//+

&

/+22.1%

#

-@8

%#

U@M

和
@MMa-

建立校

正模型*结果表明#

-ICHa9CMUN

筛选的
!<

个变量建模准

确 度 更 高#

-ICHa9CMUNCU@M

#

-ICHa9CMUNC@MMa-

#

-ICHa9CMUNC-@8

模型预测哈密瓜
MMI

的
8-M9U

在

;bP?

#

;bPP

之间+

-.3*6%

等!

"?

"采用高光谱数据结合
8Rg

数据对天然成熟和人工催熟香蕉进行识别#采用随机森林

$

/$%S1J71/+23

#

8X

%筛选关键变量#结合多层感知前向神经

网络建立校正模型#自然成熟和人工催熟香蕉的识别准确度

分别达到
P<bQ"j

和
<Pb"Pj

+

从以上内容可见#变量筛选算法在水果品质无损快速检

测中具有较好的应用效果#可为大量水果的品质无损快速检

测提供技术支持#将为水果收购入库)精品出库)分级销售

过程中的品质无损快速检测提供重要技术支持+

"

!

光谱关键变量筛选在经济作物品质无损检

测中的应用

!!

经济作物亦称-工业原料作物.#一般指为工业#特别是

轻工业提供原料的作物+我国纳入人工栽培的经济作物种类

繁多#包括纤维作物$如棉)麻等%)油料作物$如芝麻)花生

等%)糖料作物$如甘蔗)甜菜等%)三料$饮料)香料)调料%

作物)药用作物)染料作物)观赏作物)水果和其他经济作

物等+近年来#近红外技术越来越多地被应用于经济作物品

质的无损检测!

">

"

#其中一些学者就关键变量筛选进行了探

索并取得了一定的成果+

)*+%

&

等!

"Q

"基于
IN8M

算法提出稳定
IN8M

$

23$04+

IN8M

#

MIN8M

%算法#用于建立烟草品质模型过程中关键变

量的筛选*结果表明#与
-#U@M

#

-IHa9

和
IN8M

相比#

MIN8M

可选择更少的变量#所建
U@M

模型的潜变量数更少

且
8-M9Ia

更小+买书魁等!

"<

"采用近红外光谱建立酿酒高

粱中支链淀粉和直链淀粉的定量分析模型#采用
Ha9

#

MUN

#

Ha9CRN

和
Ha9CMUN

筛选关键变量#结合
U@M

算法

建立校正模型*结果表明#基于
Ha9CRN

筛选关键变量所建

模型具有更高的准确度#支链淀粉)支链淀粉
!

: 分别为

;bP?:=

和
;bP"!Q

#

8-M9U

分别为
!b:<

和
;b;P

#

8U(

分别

为
!:b!

和
="b!<

+陈斌等!

"P

"采用近红外光谱建立油菜籽含

油率定量分析模型#采用
IN8M

#

RN

#

MUN

#

Ha9

#向后区

间偏最小二乘$

0$K̂\$/S.%3+/T$4

W

$/3.$44+$232

`

6$/+2

#

gAC

U@M

%)协同区间偏最小二乘$

2

D

%+/

&D

.%3+/T$4

W

$/3.$44+$23

2

`

6$/+2

#

MAU@M

%算法筛选关键变量#结合
U@M

)

@MMa-

建

立定量分析模型*结果表明#对于
U@M

模型#

gAU@MCRN

所

选的
:>

关键变量建模效果最好#预测相关系数$

:

U

%)

8-C

M9U

分别为
;bP==;

和
;b;;Q?

#对于
@MMa-

模型#

MAU@MC

RN

所选的
!=

关键变量建模效果最好#预测相关系数$

:

U

%)

8-M9U

分别为
;bP!P:

和
;b;;??

+

M6%

等!

?;

"采用近红外高

光谱成像研究茶叶中水分的分布情况#分别采用
MUN

#

IN8M

#

MUNC

逐步回归$

23+

W

\.2+/+

&

/+22.1%

#

M8

%#

IN8MCM8

算法筛选关键变量#结合
-@8

建立校正模型以实现茶叶中

水分分布的可视化*结果表明#采用
M$T.3[̂

D

CR14$

D

平滑结

合多元散射校正$

J643.

W

4+2K$33+/.%

&

K1//+K3.1%

#

-MI

%预处

理#结合
IN8MCM8C-@8

所建模型具有更好的预测性能#

!

:

U

和
8-M9U

分别为
;b<>=!

和
;b;!>=

+

I+K.4.$ -$2+J14$

等!

?!

"将蒙特卡洛交互验证
IN8M

$

-1%3+CI$/41K/122T$4.S$C

3.1%IN8M

#

-IIaCIN8M

%用于桉树叶片可见
C

近红外光谱的

关键变量筛选#结合
U@M

算法建立氮含量校正模型*结果表

明#鲜叶片)干叶片氮含量模型
!

:

U

分别为
;b<:

和
;b<<

#

>P?!
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8-M9U

分别为
;b!"

和
;b!=

+耿响等!

?:

"采用近红外光谱建

立棉)麻样品鉴别模型#采用
Ha9

#

MUN

和
IN8M

算法筛选

关键变量#结合
U@M

建立判别模型*结果表明#

IN8M

算法

将原光谱
!"Q?

个变量减少至
>Q

个#所建
U@M

模型较另两

种算法更佳#校正测定系数$

!

:

I

%)

8-M9I

)交互验证测定系

数 $

!

:

Ia

%)

8-M9Ia

分 别 为
;bP<Q

#

!b:"j

#

;bP<;

和

!b?Qj

+

B6$%

等!

?=

"将
"

种变量筛选算法
IN8M

#

-ICHa9

#

MUN

#特征投影图$

4$3+%3

W

/1

d

+K3.T+

&

/$

W

*

#

@UR

%用于茯苓近

红外光谱关键变量的筛选#并建立
U@MC(N

模型*结果表

明#

UIN

模式空间中#白茯苓和茯苓皮表现出明显差异#针

对白茯苓)茯苓皮所选关键变量数分别为
!=

和
!;

#根据变

量筛选结果所建
X.2*+/

判别函数模型可靠且有效+

E.+

等!

?"

"

采用傅里叶变换近红外光谱$

X16/.+/C3/$%271/J%+$/C.%7/$/+S

2

W

+K3/12K1

WD

#

XLCOA8M

%测定发酵冬虫夏草菌丝体中精氨酸

含量#采用
IN8M

和
MUN

筛选关键变量#结合
@MMa-

算法

建立校正模型*结果表明#

IN8MC@MMa-

模型的
!

:

U

#

8-C

M9U

和
8U(

分别为
;b<=Q;

#

;b;<"!

和
:b"Q"!

#经关键变

量筛选#输入变量数仅占原变量数的
:b;"j

+

从以上内容可见#变量筛选算法在经济作物品质无损快

速检测中具有较好的应用效果#可为经济作物的品质无损快

速检测提供技术支持#进而可为提高产品附加值)增强产品

市场竞争力提供技术保障+

?

!

光谱关键变量筛选在肉类品质无损检测中

的应用

!!

肉类是指动物的皮下组织和肌肉#可以提供丰富的蛋白

质)脂肪和热量+我国肉类消费总量近年来稳居世界前列*

在采用近红外技术研究肉类品质的无损快速检测!

??C?>

"中#针

对肉类品质无损检测过程中的关键变量筛选#一些学者进行

了探索并取得了一定的成果+

马世榜等!

?Q

"采用可见
C

近红外光谱对生鲜牛肉挥发性盐

基氮进行定量分析#采用
Ha9

和
MUN

筛选关键变量#结合

@MMa-

建立校正模型*结果表明#

M$T.3[̂

D

CR14$

D

平滑后#

Ha9CMUNC@MMa-

建模使变量数减少了
PPb?j

#预测相关

系数和标准差分别为
;bP:?

和
"b>!?J

&

,$

!;;

&

%

c!

+

U6

等!

?<

"采用近红外高光谱成像研究羔羊肉品质无损检测#采

用
Ha9

#

MUN

#克隆选择算法$

K41%$42+4+K3.1%$4

&

1/.3*J

#

IMN

%筛选关键变量#并将三种方法结合为
Ha9CMUNCIMN

#

经过合并与优化#对蛋白质)脂肪)水含量采用
Q

个关键变

量建立
-@8

模型*结果表明#脂肪)蛋白质)水含量的校正

相关系数$

:

I

%分别为
;bP?

#

;b<;

和
;bP!

#

8U(

分别为
"b!=

#

!b=!

和
:b?=

+王文秀等!

?P

"采用可见
C

短波近红外)长波近红

外及二者融合数据建立猪肉脂肪)蛋白质定量分析模型#采

用
IN8M

)随机蛙跳$

/$%S1J7/1

&

#

8X

%)

-ICHa9CMUN

算

法筛选关键变量*结果表明#融合数据基于
IN8M

筛选变量

数据建模效果最佳#脂肪)蛋白质
U@M

模型相关系数$

:

%分

别为
;bP?;?

和
;bP?!;

+

'.$

等!

>;

"采用可见
C

短波近红外高光

谱成像研究鲜鸡胸肉
W

F

值#采用
IN8M

算法筛选了
:;

个

关键变量#建立
U@M

回归模型*结果表明#基于所选关键变

量建模的验证集测定系数$

!

:

a

%#

8-M9a

和
8U(

分别为

;bP"

#

;b;>

和
=b??

#作为对比#未选择变量建模的
!

:

a

#

8-C

M9a

和
8U(

分别为
;b<Q

#

;b!>

和
:b;:

+崔腾飞等!

>!

"采用

近红外高光谱成像技术研究富硒鸡蛋)无公害鸡蛋)普通鸡

蛋的鉴别#从卷积平滑)基线校正)

MOa

)标准化四种预处

理中优选卷积平滑作为数据预处理方法#采用
MUN

#

Ha9

和
gAU@M

分别筛选了
<

#

!;Q

和
!??

个关键变量#并分别建

立全谱$

76442

W

+K3/$

#

XM

%#

MUN

#

Ha9

#

gAU@M

的
U@MC(N

模

型*结果表明#

gAU@MCU@MC(N

模型识别准确率最高#校正

集)预测集识别率分别为
P?b:"j

和
Q<b!<j

+

#6

等!

>:

"采用

高光谱成像研究了虾中掺入明胶的检测#采用
Ha9

结合

MUN

筛选关键变量#采用
@MMa-

算法建立校正模型*结果

表明#

Ha9CMUN

从原光谱
">:

个变量中筛选出
!=

个关键变

量#基于关键变量所建
@MMa-

模型预测测定系数$

!

:

U

%达到

;bP>?

+

F+

等!

>=

"采用高光谱成像建立三文鱼中假单胞菌分

布模型#分别采用
MUN

和
IN8M

算法筛选关键变量#结合

U@M

回归算法建立校正模型*结果表明#

IN8MCU@M

模型更

优#其预测测定系数$

!

:

U

%和
8-M9U

分别达到
;bP!

和
;b"P

+

I*+%

&

等!

>"

"采用可见
C

短波近红外高光谱成像研究针对鱼片

活菌计数的可行性#采用连续投影算法筛选了
Q

个关键波长

变量#分别结合
U@M

和
@MMa-

算法建立校正模型*结果表

明#

MUNCU@M

模型效果更优#其预测测定系数
!

:

U

#

8-M9U

和
8U(

分别为
;bP;

#

;b?Q

和
=b!=

+

从以上内容可见#变量筛选算法在肉类品质无损快速检

测中具有较好的应用效果#其中不乏采用所选关键变量建立

模型优于全谱建模的例子#可为肉类品质无损快速检测提供

技术支持#进而可为提高产品附加值)增强产品市场竞争力

提供技术保障+

>

!

光谱关键变量筛选在食品品质与安全无损

检测中的应用

!!

食品一直以来是人们获取能量的重要来源#对人类的重

要性不言而喻+食品安全$

711S2$7+3

D

%指食品无毒)无害#符

合应当有的营养要求#对人体健康不造成任何急性)亚急性

或者慢性危害+食品安全不仅关系着人们的身体健康#还关

系到社会稳定甚至国家安全+在食品品质与安全无损检测方

面#近红外技术近年来得以广泛应用*面对巨大的检测工作

量#一些学者就光谱变量筛选在食品品质与安全无损检测中

的应用开展了研究#并取得了一定的成果+

@.

等!

>?

"采用傅里叶变换近红外光谱建立苹果汁掺假的

鉴别模型#采用
MUN

结合遗传算法 $

&

+%+3.K$4

&

1/.3*J

#

RN

%)粒子群优化算法$

W

$/3.K4+2\$/J1

W

3.J.[$3.1%

#

UMG

%)

组搜索优化器$

&

/16

W

2+$/K*1

W

3.J.[+/

#

RMG

%)萤火虫算法

$

7./+74

D

$4

&

1/.3*J

#

XN

%四种群智能优化算法筛选关键变量#

并结合
U@M

算法建立校正模型*结果表明#

MUNCUMG

算法

可将建模变量数降低至
"

个#基于
"

个关键变量数据的
U@M

模型预 测 测 定 系 数 $

!

:

U

%)

8-M9U

分 别 为
;bPP<>

和

;b;>:<

+

#6

等!

>>

"采用近红外)中红外光谱建立奶粉中钙含

量的定量校正模型#采用
Ha9

结合
MUN

筛选关键变量#分

QP?!
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别从近红外)中红外光谱的
:Q?>

个)

=Q:Q

个变量中筛选了

!!

个)

!?

个关键变量#结合
@MMa-

算法建立校正模型*结

果表明#基于近红外
!!

个关键变量所建模型的测定系数
!

:

#

8U(

#

8-M9U

#

8M9U

分 别 为
;b>=>

#

!b?<Q

#

Q<b<!?

和

!=b";j

#基于中红外
!?

个关键变量所建模型的测定系数

!

:

#

8U(

#

8-M9U

和
8M9U

分别
;bP=;

#

=bQ;=

#

=;b!>:

和

?b::j

+温珍才等!

>Q

"采用可见
C

近红外光谱建立油茶籽油中

掺入大豆油)菜籽油的鉴别模型#采用
IN8M

#

Ha9

和
MUN

筛选关键变量#分别结合
U@M

回归算法建立校正模型*结果

表明#

IN8MCU@M

模型优于全谱
U@M

#

Ha9CU@M

#

MUNCU@M

模型#掺入大豆油)菜籽油及两种油的
IN8MCU@M

模型相关

系数$

:

%分别为
;bP?;

#

;bP:<

和
;bP<;

#

8-M9U

分别为

:"b?

#

:Pb;

和
=;b<

+

'.$%

&

等!

><

"采用傅里叶变换近红外光谱

建立发酵度分析模型#采 用
IN8M

算 法 和 稳 定
IN8M

$

MIN8M

%算法筛选关键波长变量#并分别结合
U@MC(N

建立

判别模型*结果表明#从
!??Q

个光谱波长变量中#

IN8M

和

MIN8M

算法分别筛选了
?<

个)

"Q

个关键变量#与全谱
U@MC

(N

模型相比#基于所选关键变量建模的正确率皆更高#其

中
MIN8MCU@MC(N

模型更优#正确识别率达到
P!b"=j

+熊

雅婷等!

>P

"采用近红外光谱检测黄酒中非糖固形物)酒精度)

总酸)氨基酸态氮#采用
MUN

算法筛选关键变量#上述
"

个

指标经
MUN

分别筛选了
:;

#

:=

#

!P

和
!=

个关键波长#并将

所选关键变量位置与分子中有关的化学键进行指认#结合

U@M

)

-@8

算法建立校正模型*结果表明#

MUNC-@8

模型

效果最好#上述
"

个指标的测定系数
!

: 分别为
;b<<!

#

;bPP<

#

;bP<=

和
;bP:"

+

)*$1

等!

Q;

"采用近红外高光谱成像对

全麦面粉中掺入的花生粉)核桃粉进行定量识别研究#采用

Ha9

)

MUN

筛选关键变量#结合
U@M

算法分别针对花生粉)

核桃粉)花生粉及核桃粉建立定量校正模型*结果表明#

Ha9CU@M

算法所建模型普遍优于
MUNCU@M

算法所建模型#

花生粉及核桃粉的
Ha9CU@M

模型的预测测定系数$

!

:

U

%)

8-M9U

分别为
;bP<Q

和
;b=Q=j

+

#$%

&

等!

Q!

"采用近红外光

谱测定腐竹品质#采用
-ICHa9

)随机森林$

/$%S1J71/+23

#

8X

%)

IN8M

算法筛选关键变量#并结合
U@M

算法建立校正

模型*结果表明#蛋白质)脂质)水分分别采用
IN8MCU@M

#

8XCU@M

和
IN8MCU@M

建模效果更优#测定系数$

!

:

%分别为

;bP?<

#

;bP>>

和
;bPQ>

#

8-M9U

分别为
;b>?>j

#

;b"":j

和

;b!:=j

+

综上所述#变量筛选算法在食品品质与安全无损检测领

域具有一定的应用成果#恰当地筛选关键变量可以使用较少

的变量建立和全谱模型效果相近甚至超越全谱模型的校正模

型#这将为食品品质与安全的无损快速检测)提高仪器工作

效率等提供技术参考+

Q

!

结
!

论

!!

农产品及食品是人们获取能量的主要来源#其品质与质

量安全不仅关系到百姓生活品质与身体健康#而且关系着社

会稳定甚至国家安全+面对大量农产品及食品的品质检测工

作#通过对样本采集全谱数据并筛选关键变量#从而简化校

正模型)提高仪器工作效率是一种较为有效的技术方案+

就本文献综述而言#关键变量筛选工作可主要归纳为以

下两方面趋势+$

!

%多种关键变量筛选算法相结合#取长补

短+很多学者将
Ha9

)

IN8M

等算法与
MUN

算法相结合#克

服了
Ha9

)

IN8M

算法第一轮筛选后所选变量仍较多的缺

点#并充分发挥了
MUN

去共线性的功能+$

:

%关键变量筛选

研究过程越来越多地引入蒙特卡洛$

-1%3+CI$/41

#

-I

%方

法#为所选变量稳定性提供了保证+在样本数有限的前提

下#根据
-I

方法随机生成多个子校正集并根据各子校正集

筛选关键变量#在此基础上统计关键变量出现的频次#从而

为稳健关键变量的筛选提供了可能#进而克服了基于不同校

正集所选关键变量有差异的困难+

然而#光谱关键变量的筛选目前仍存在一些问题#主要

体现在以下三个方面+$

!

%光谱数据预处理对关键变量筛选

的影响尚不明确+恰当的数据预处理可以增强光谱质量#有

利于光谱信息的提取*然而#光谱数据预处理对光谱关键变

量的筛选有何影响#目前尚无定论+因此#在将来的研究中#

针对不同状态)不同化学环境的样品#采用不同的光谱数据

预处理对关键变量筛选结果的影响将会是下一步工作中值得

研究的内容之一+$

:

%所选变量的可靠性以及方法的普适性

仍有待提高+光谱关键变量的筛选在精简建模变量的同时剔

除了冗余变量是目前对光谱变量筛选算法的共识+然而#在

关键变量筛选过程中#根据所选变量建立的校正模型的准确

度是否能达到实际工作需要#亦即所选变量的可靠性#以及

变量筛选方法的普适性仍然是需要注意的问题+一般而言#

对于统一体系#随着所选变量数目的减少#基于所选关键变

量数据所建校正模型的准确度大体上呈下降趋势#但也不乏

基于所选关键变量所建校正模型的预测准确度接近甚至优于

全谱模型的例子*目前普遍认为基于所选关键变量建模的准

确度和全谱建模准确度接近或能够满足实际工作需要即是可

行的+值得注意的是#虽然一些学者的研究表明#恰当地筛

选关键变量并基于所选关键变量数据建立校正模型的准确度

完全可以满足实际工作需要#接近甚至优于全谱建模结果#

但是上述结论对于种类)样式繁多的农产品及食品#以及各

种各样品质指标是否具有普适性#仍存在一定的不确定性+

因此#对于关键变量筛选工作#所选变量的稳定性)可靠性

以及方法的普适性仍是需要继续研究的内容之一+$

=

%所选

变量的理化含义有待进一步解析+以近红外光谱为例#近红

外光谱主要来源于分子中含氢基团的合频与倍频吸收#而对

近红外光谱筛选关键变量的过程很少有学者从分子角度讨论

所选波长变量的归属或其理化意义+虽然一些学者就所选关

键变量的归属做了简要的分析#但仍然停留在化学键的层

面#没有上升为分子层面+而对所选关键波长变量从分子层

面进行解析不仅可以间接验证变量筛选算法的正确性)有效

性和变量筛选算法的普适性#而且有利于从分子角度揭示所

建模型的机理+因此#对所选光谱关键变量从分子角度解释

其理化意义将成为今后有待进一步研究的内容之一+

综上所述#光谱关键变量筛选在精简光谱变量数)提高

建模和仪器工作效率方面可以提供良好的解决方案#可为大

量农产品及食品品质与安全检测工作提供有效的技术保障*
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此外#光谱关键变量的筛选在精简输入变量方面具有十分重

要的作用#因此还可为专用型仪器的研发提供可靠的技术支

持#从而可为降低光谱分析技术的应用成本)扩展光谱分析

技术的应用范围奠定坚实的理论基础+

+,0,.,)%,-

!

!

"

!

I1/3l2a
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