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近红外光谱分析技术虽在多领域获得广泛应用!但应用时仍以实验室仪器为主!目前光谱仪存在

体积大&功耗高&价格贵等问题!有能力购买与使用此类仪器的主要是高校&科研院所&大型企业等!常用

的基于傅里叶变换或光栅原理的光谱仪价格通常高达几十万元!超出中小企业&普通百姓的经济承受能力!

因此近红外光谱仪的进一步推广应用仍有难度"降低仪器造价并实现微型化!是推广近红外光谱技术应用

的一个重要方向!近红外光谱仪小型化的努力方向有
%+

正交型光栅技术以及微机电系统技术!但这两种技

术方案对光谱仪体积缩小幅度有限!仍存在价格高&内部有移动部件等问题!难以做到真正微型化"据光谱

仪的工作原理可知!其价格高低及微型化难度与仪器所能检测波段以及分辨率密切相关!以线性渐变滤光

片与
07#:&I

探测器为例!分辨率越高!检测的波长点越多!其价格越高!制造难度越大"针对某一特定的

定性分析任务!若能从大量波长点中挑选出少量特征波长点!并利用挑选得到的少量特征波长点完成对被

测样本的定性分析任务!则可降低仪器制造成本!并降低光谱仪微型化难度!从而有利于近红外光谱分析技

术的推广与应用"以玉米单倍体和多倍体籽粒作为研究对象!针对两类籽粒分类任务!分多天以漫透射方式

采集被研究对象的近红外光谱!按时间顺序将所采数据分为
'

个数据集!对第
4

个数据集使用遗传算法提取

出
4L

个特征波长点!再将提取得到
4L

个特征波长点!用于剩余
S

个数据集的单倍体&二倍体鉴别!以检验

方法的有效性"实验结果表明使用
4L

个特征波长点能够获得与全光谱基本一致的鉴别效果!说明使用少量

特征波长点上的吸光度值也能够有效鉴别单倍体!可为其他领域某特定任务开发低成本便携式微型近红外

光谱仪提供借鉴"
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近红外光谱仪制造是我国仪器制造业的短板!目前国产

近红外光谱仪多应用于实验室场合'

4/K

(

!体积大&功耗高&价

格昂贵&难以二次开发!极大地限制了近红外光谱分析技术

的推广应用'

./S

(

"近红外光谱仪昂贵的价格及其较大体积制

约了近红外光谱分析技术的大范围推广应用!究其原因还是

近红外光谱仪本身价格昂贵且体积尚未做到便携化&微型

化"

"6(=>̂ 0-/41LL

光谱仪是美国
c0&c0

公司生产的一种

微型便携式光谱仪!该型光谱仪将近红外光源&分光部件及

近红外检测器集成于
#

S'oSK55

的体积之内!且内部不含

移动部件!重量仅为
RL

C

左右!是目前世界上体积最小的微

型近红外光谱仪!该型光谱仪能实现微型化主要原因是使用

了线性渐变滤光片技术及
07#:&I

探测器#

4KM

线元$!目前

国内仪器厂商及科研院所研发或生产的相关产品尚不能达到

该型光谱仪的技术性能%同时
c0&c0

公司出于技术保护的

目的!不对外出售相关元件!因此国内尚无厂家有能力生产

或仿制类似性能的微型光谱仪"据光谱仪的工作原理可知!

其价格高低及微型化难度与光谱仪所能检测波段以及分辨率

密切相关!以线性渐变滤光片与
07#:&I

探测器为例!分辨

率越高!检测的波长点越多!其价格越高!制造难度越大"

若能够借鉴
"6(=>̂ 0-/41LL

光谱仪的微型化设计思路!并在

其基础上设计只需要采集少量波长点吸光度的光谱仪!则分

光部件与
07#:&I

探测器元件成本与制造难度可大幅降低!



并进一步降低光谱仪整体造价"

针对某一特定的定性分析任务!若能够从大量波长点中

挑选出少量的特征波长点!并利用挑选得到的少量特征波长

点完成对被测样本的定性分析任务!则可以降低仪器制造成

本!并降低光谱仪微型化的难度!从而有利于近红外光谱分

析技术的大面积推广与应用"

以玉米单倍体和多倍体籽粒作为研究对象!针对二类籽

粒分类任务!多天以漫透射方式采集被研究对象的近红外光

谱!按时间顺序将所采数据分为
'

个数据集!对第
4

个数据

集使用遗传算法提取出
4L

个特征波长点!再将提取得到
4L

个特征波长点!用于剩余
S

个数据集的单倍体二倍体鉴别!

以检验方法的有效性"实验结果表明使用
4L

个特征波长点

能够获得与全光谱基本一致的鉴别效果!说明使用少量特征

波长点上的吸光度值也能够有效鉴别单倍体!针对玉米单倍

体鉴别这一特定任务!可以降低仪器制造的成本与微型化的

难度!为加快近红外光谱定性分析技术在单倍体育种行业的

应用提供技术基础"虽然研究对象为玉米籽粒!但是方法思

路亦可推广至其他被测对象!可为其他领域某个特定任务开

发低成本便携式微型近红外光谱仪提供借鉴"

4

!

基于遗传算法的特征波长点选择方法

G.G

!

算法原理

在近红外光谱定性分析'

'/1

(问题中!将遗传算法#

C

A7A;6(

:D

C

>=6;95I

!

#&

$与某一分类算法结合搜寻最有利于分类任

务的原始光谱特征波长点子集!即可构成基于遗传算法的近

红外光谱特征波长点选择方法"

遗传算法模仿自然界中生物进化过程!在算法中包含了

繁殖&交叉&变异等生物进化过程中的重要步骤"

在实际自然界生物进化过程中!生物染色体具有一定变

异概率!上一代染色体在繁殖时!染色体会相互交叉并遗传

给下一代!生物进化时总是选择并保留最能适应其生活环境

的遗传基因!而遗传算法则是选择最有利于分类的特征子

集!且在每一代分类时都选择一组当前最优的特征子集!进

行循环的变异&繁殖&交叉&分类等步骤!直至满足算法设

定条件"

遗传算法首先将需要特征筛选的向量编码成一条染色

体!对于特征选择!其目标是从
-

个特征中挑选
)

个特征!

首先需将全部特征表示成一个由
-

个二进制代码构成的字

符串!二进制字符串中的
L

表示该维对应特征未被选择!

4

则表示该维对应特征被选择!该字符串就代表遗传算法中的

染色体!可将其用
.

来表示"若在
-

维特征中选择
)

维全是

4

的有效特征!则存在种组合"

对于分类任务!遗传算法最优目标就是选择最适合分类

的特征子集!因此分类器的鉴别准确率就可作为遗传算法的

适应度函数值!对于算法中每个迭代步骤中的若干条染色

体!每一条染色体即对应一个适应度值!即分类器鉴别准确

率"

若待挑选的特征波长点为
(

个!基于遗传算法的特征选

择方法可由以下几个步骤实现)

#

4

$对所有特征是否被选择使用二进制编码)采用
L

和
4

对本节中数据中的全光谱所有波长点进行编码!每一个波长

点对应染色体中的一个基因"若编码为
D

则表示该波长点被

选中"若编码为
L

则表示该波长点未被选中!一种
L

和
4

编

码组合即可当作一条染色体"

#

K

$初始化染色体种群)染色体种群规模设定为
/

!采

用随机初始化的方式!产生
/

个编码长度为
(

的染色体!设

定迭代次数为
4LL

"

#

.

$解码并以
<c"

分类器的分类准确率作为适应度函

数)将染色体解码!并采用
<c"

方法进行鉴别"使用交叉验

证的方法!计算每一个染色体对应的平均正确识别率与平均

正确拒识率"

#

S

$计算适应度函数的值)正确识别率与正确拒识率的

均值越高!则适应度越高"考虑到收敛速度!将适应度函数

设为正确识别率与正确拒识率的均值"

#

'

$使用选择&交叉&变异操作繁殖下一代染色体)采用

-轮盘赌.选择法!按设定交叉概率对染色体进行交叉!采用

精英主义策略!只留下最优值!并按设定变异概率进行变

异"

#

R

$将步骤#

'

$中的新一代染色体代入步骤#

.

$!重复步

骤#

.

$0#

'

$!直到满足收敛条件"

G.H

!

算法设计

图
4

是采用基于遗传算法的选择波长点方法示意图"首

先采用遗传算法与分类算法结合从原始光谱中提取最有利于

分类的少量特征波长点!再利用少量特征波长点吸光度对待

鉴别光谱类别进行鉴定"为对提出的基于遗传算法的特征波

长点方法进行优化设计!选择如下近红外光谱数据集作为实

验数据集)

以中国农业大学国家玉米改良中心提供的某品种玉米单

倍体和二倍体籽粒作为研究对象!分
'

日连续采集其近红外

光谱!使用自制近红外光谱采集装置!并以漫透射采集方式

交替采集单倍体&二倍体单籽粒近红外光谱各
4LL

条!共
'

组数据!

'

个实验数据集按时间顺序依次编号为
+4

0

+'

"

图
G

!

基于遗传算法的选择波长点方法
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-
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遗传算法中的适应度函数值使用
<c"

分类器所得的被

测光谱正确识别率与正确拒识率'

2/4K

(的均值来衡量"

<c"

使用
N0B<c"

工具箱!设置
<c"

分类器'

M

(类型

为二分类类型!以最优识别率为标准!在高斯核参数
!

及正

则化参数
0

指数增长的过程中以网格的方式搜索最优高斯

核参数
!

及正则化参数
0

!高斯核参数
!

k.gK

!正则化参数

0kLg'R

"

基于遗传算法的特征选择方法中种群规模&交叉率&变

异率三个参数对识别性能&收敛速度具有明显影响"为确定

适合本任务的种群规模&交叉率&变异率!以单倍体二倍体

籽粒鉴别任务为例对三个参数进行如下分析研究"

图
H

!

识别率随种群规模变化曲线图

+,

-

.H

!

>2$0

-

5,4,051"42"7

:

0

:

=3"4,057,S2,5$12"7,5

-

图
I

!

收敛时间随种群规模变化曲线图

+,

-

.I

!

/=1M208$05M21

-

25$24,92"7

:

0

:

=3"4,057,S2,5$12"7,5

-

!!

由图
K

与图
.

可知!随着遗传算法中群体规模增大!迭

代次数及迭代时间显著变化!分类准确率随种群规模增大首

先出现上升趋势!当种群规模达到
ML

时分类准确率趋于平

缓!而程序运行时间始终是直线上升趋势"

由此可见!识别率满足条件时!增大种群规模需花费较

大计算代价!因此遗传算法种群规模设置不宜过大"综合考

虑特征波长点的分类识别性能与算法收敛时间!利用遗传算

法挑选特征波长点时!设置遗传算法种群规模为
ML

"

!!

由图
S

0图
1

分析可知!随交叉率与变异率增大!识别

率到达一定值以后!其变化趋势趋于稳定!增长趋势并不明

显!与此同时!收敛时间却呈现线性增长趋势!分析认为随

图
P

!

识别率随交叉率变化曲线图

+,

-

.P

!

/=1M20812$0

-

5,4,051"42"7$1077,5

-

1"42$;"5

-

,5

-

图
!

!

收敛时间随交叉率变化曲线图

+,

-

.!

!

/=1M208$05M21

-

25$24,92"7$10770M211"42$;"5

-

,5

-

图
T

!

识别率随变异率变化曲线图

+,

-

.T

!

/=1M20812$0

-

5,4,051"42"7M"1,"4,051"42$;"5

-

,5

-

着遗传算法中交叉率越大!遗传种群中产生新模式的概率相

应增大!在开始阶段有时能够扩展至整个编码空间!但原有

模式被破坏的可能性也随之增大!而交叉率过小导致每一步

搜索空间过小!导致算法难以收敛"

相比于交叉率!变异能够提高算法所得解的多样性!但

变异率较大时!易导致遗传算法变为随机搜索!变异率设置

过小!种群易出现早熟或易陷入局部最优解"综合考虑所选

特征建立模型的识别效果与收敛时间!使用遗传算法方法进

2.SK

第
M

期
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行特征波长点选择时!为使所获特征波长点具有最优分类性

能!交叉率设置为
Lg'

!变异率设置为
Lg.

"

图
U

!

收敛时间随变异率变化曲线

+,

-

.U

!

/=1M208$05M21

-

25$24,92"7M"1,"4,05

1"42$;"5

-

,5

-

图
V

!

识别率随特征波长点个数变化曲线

+,

-

.V

!

/=1M20812$0

-

5,4,051"42E;25$;"1"$421,74,$

E"M2325

-

4;

:

0,547,5$12"7,5

-

!!

图
M

是单倍体二倍体籽粒的识别率随特征波长点个数变

化曲线!由该曲线可以看出!在特征波长点数目增长过程

中!识别率表现出先升后降的趋势!特征波长点增加到
4L

时!识别率达到最高!其后随着特征波长点数增加!识别率

又出现下降趋势!说明选择
4L

个特征波长点能够获得最优

分类效果"特征波长点过少!模型出现欠拟合的情况!而特

征波长点过多时!一方面会增加模型训练时间!另一方面易

导致模型过拟合!因此以下实验选择挑选
4L

个特征波长点

进行实验"

以
+4

0

+'

作为实验数据集!利用
<c"

分类器的准确

率作为
#&

算法适应度函数!得到
4L

个特征波长点如表
4

所示"

表
G

!

特征波长点列表!

59

"

("#32G

!

/;"1"$421,74,$E"M2325

-

4;

:

0,543,74

#

59

$

4 K . S ' R 1 M 2 4L

21L44LL44224K41gM4K12gM4.LSg'4.K2g.4..'g'4'4'g44R.2

!!

表
4

中为使用遗传算法对
+4

数据集进行特征选择得到

的
4L

个特征波长点"由此可知!针对数据集
+4

中的单倍体

二倍体光谱数据!表
4

中的
4L

个特征波长点最能够反映被

测品种玉米籽粒单倍体与二倍体之间的差异信息"

K

!

结果与讨论

!!

为验证所挑选的
4L

个特征波长点用于近红外光谱定性

分析的可行性!进行如下实验)

H.G

!

实验
G

利用挑选得到
4L

个特征波长点!分别从
+4

0

+'

等
'

个

实验集单倍体&二倍体数据中各随机抽取
'L

条光谱建模!将

剩余光谱作为测试集进行测试!共实验
KL

次!识别率取平

均!如表
K

和表
.

所示"

全光谱方式采用平滑#平滑窗口
2

$&一阶导#

2

$&归一

化&

$N<

#

44

$及
N_&

#

S

$降维后!再使用
<c"

进行分类"

表
H

!

各数据集识别结果表

("#32H

!

>2$0

-

5,4,05127=347

#

/;"1"$421,74,$E"M2325

-

4;

:

0,54

$

测试集
+4 +K +. +S +'

正确识别率/
3 2SgM 2SgS 2'gR 24gK 24gM

正确拒识率/
3 2SgR 2.gK 2MgL 2.gK 2.gK

平均识别率/
3 2Sg1 2.gM 2RgM 2KgK 2Kg'

表
I

!

全光谱各数据集识别结果表

("#32I

!

>2$0

-

5,4,05127=347

#

E;0327

:

2$41"

$

测试集
+4 +K +. +S +'

正确识别率/
3 2'gL 2'gL 2'gL 2LgL 4LLgL

正确拒识率/
3 2'gL 2'gL 4LLgL 2'gL 2LgL

平均识别率/
3 2'gL 2'gL 21g' 2Kg' 2'gL

!!

对比表
K

和表
.

发现!在各个独立的测试数据集中!特

征波长点与全光谱两种方式下单倍体及二倍体的平均识别率

基本接近!具体分析如下)

#

4

$

4L

个特征波长点方式)在
+4

0

+'

数据集上!特征

波长点方法所得平均识别率在
2KgK3

!

2RgM3

之间"

#

K

$全光谱方式)在
+4

0

+'

数据集上!平均识别率在

2Kg'3

!

21g'3

之间"

由此可见!利用
4L

个特征波长点的方式时!单倍体识别

率相对于全光谱方式只略下降"说明采用特征波长点方式

时!利用当天光谱数据进行训练!当天数据作为测试集进行

测试!实验结果与全谱区识别性能相差不大!证明了使用特

征波长点方法能够在当日数据集上取得较高的识别效果"

H.H

!

实验
H

利用挑选出的
4L

个特征波长点!以
+4

作为训练集!利

用
+K

0

+'

等
S

个实验数据集进行测试!检验特征波长点方

式在多个测试集中的泛化能力"

!!

由表
S

和表
'

可知!利用
+4

实验集的数据进行训练!

+K

0

+S

数据集作为测试集测试时!

4L

个特征波长点方式所

得的识别率与全谱区方式所得的识别率也非常接近!具体分
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表
P

!

各数据集识别结果表!特征波长点"

("#32P

!

>2$0

-

5,4,05127=347

#

/;"1"$421,74,$E"M2325

-

4;

:

0,54

$

测试集
+K +. +S +'

正确识别率/
3 2RgL 2SgL 2RgL 2.gL

正确拒识率/
3 2RgL 2SgL 24gL 2KgL

平均识别率/
3 2RgL 2SgL 2SgL 2Kg'

表
!

!

各数据集识别结果表!全光谱"

("#32!

!

>2$0

-

5,4,05127=347

#

E;0327

:

2$41"

$

测试集
+K +. +S +'

正确识别率/
3 2'gL 2'gL 2RgL 2.gL

正确拒识率/
3 2MgL 2SgL 2KgL 2SgL

平均识别率/
3 2Rg' 2Sg' 2SgL 2.g'

析如下)

#

4

$以
4L

个特征波长点方式在
+K

0

+'

四个数据集上进

行测试!所得的平均识别率在
2Kg'3

!

2RgL3

之间"

#

K

$以全光谱方式在
+K

0

+'

数据集上测试!所得的平

均识别率在
2.g'3

!

2Rg'3

之间"

由此可见!特征波长点方式所建立的定性分析模型与全

谱区方式所建立的定性分析模型性能基本接近!在不同数据

集上都具有较强泛化能力"

以玉米单倍体和二倍体籽粒作为研究对象!针对两类籽

粒分类任务!分多天以漫透射方式采集研究对象的近红外光

谱!按时间顺序将所采数据分为
'

个数据集!对第
4

个数据

集使用遗传算法提取出少量特征波长点!再将提取得到少量

特征波长点!用于剩余
S

个数据集的单倍体二倍体鉴别!以

检验方法的有效性"实验结果表明使用少量特征波长点能够

获得与全光谱基本一致的鉴别效果!说明使用少量特征波长

点上的吸光度值也能够有效鉴别玉米单倍体"

.

!

结
!

论

!!

针对某一特定的定性分析任务!若能够从大量波长点中

挑选出少量的特征波长点!并利用挑选得到的少量特征波长

点完成对被测样本的定性分析任务!则可以降低仪器制造成

本!并降低光谱仪微型化的难度!从而有利于近红外光谱分

析技术的大面积推广与应用"本文研究了基于遗传算法的特

征波长点选择方法!采用遗传算法与分类算法结合的特征波

长点选择方法!以玉米籽粒为研究对象!从原始光谱中提取

最有利于单倍体二倍体分类的十个特征波长点!再利用十个

特征波长点的吸光度对多个测试集中的单倍体与二倍体籽粒

进行分类!并将特征波长点方法与全光谱进行了对比实验!

本研究可以为针对某一特定应用场景的近红外光谱仪小型化

和简单化提供理论依据!虽然所研究对象为玉米籽粒!但是

方法思路亦可推广至其他被检测对象!可以为其他领域某个

特定任务开发低成本便携式微型近红外光谱仪提供借鉴"
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