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法可以有效提取出与玉米种子生化物质近红外吸收特性一致的特征波长"为了测试该算法对模型性能的影

响!建立了全谱
D!

模型,

IKNOD!

模型,

(!G

@1

OD!

模型,

IKN

?

A

;

O(!G

@1

OD!

模型和竞争自适应重加权

+GP(OD!

模型对
.

个等级的玉米种子活力进行分级!

IKN

?

A

;

O(!G

@1

OD!

模型的预测平均准确率可达
CC-*d

!

预测精度高于其他模型+其计算平均时间为
*#-)̂$@

!低于
IKNOD!

模型的计算时间#

$#-.$)@

$,

+GP(OD!

模型的计算时间#

C&-$$\@

$和
(!G

@1

OD!

模型的计算时间#

*,*-$$#@

$!但高于全谱模型的平均计算时间

#

,-$.)*@

$+其最佳表现交叉熵为
,-,,& Ĉ$
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以有效地提高玉米种子活力近红外检测模型的精度!实现种子活力多等级,精确,无损检测!为种子活力检

测模型的优化提供参考"
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种子活力是指种子的潜在发芽能力或者种胚所具有的生

命力!是预期种子具有长成正常幼苗的潜在能力"种子活力

水平测定在育种,种子生产,种子加工,种子收购,种子贮

藏,种子检验及种子调运等环节中是不可缺少的重要方
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"国际种子检验协会规定的常规种子活力测定方法主要

有标准发芽试验,四唑染色试验,离体胚测定法,电导率测

定法等"上述方法不仅检测周期长,操作步骤复杂!而且都

是有损检测"
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有机分子的倍频与合频的吸收光谱!能够反映分子的结构,

组成和状态信息"随着
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$等变量筛选

方法对甜玉米种子的近红外光谱进行特征波长区域选择!采

用
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建立发芽率,发芽指数和活力指数的预测模型!取得

了较好的预测效果"金文玲等&
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建立带稃壳水稻种子的

近红外超连续激光光谱的预测模型!对
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种不同年份的水稻

种子进行分类!训练集和预测集的准确率分别为
C#-##d

和
C.-C$d
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从以上研究中可以看出!

_KP(

技术在种子活力检测方

面是有效的!可以对
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种活力等级的种子进行较为准确的区

分"采用的建模方法主要是适合于线性预测的
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和适合于

小样本分类的
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!而适合于非线性大样本建模的
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神经

网络用的不多"从目前的文献来看!种子活力检测所采用的

特征波长优选方法只有少数的几种常规算法!譬如
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等!或几种方法的简单组合"以上两点使

得目前的种子活力检测陷于等级少#
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个等级以下$,检测精

度不够高的状况"

在
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分析领域!特征波长优选和预测方法的确定始

终是决定模型优劣的关键"针对不同研究对象!学者们采用

不同的波长选择方法&
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,多种选择方法组合&
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'以增强模型的鲁棒性

和准确性"为了构建多等级,高精度的种子活力检测模型!
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利用向量的投影分析来寻找含有最低冗余信息的变量组合!

能够有效地消除光谱波长共线性,奇异性和不稳定性的影

响!使向量间的共线性达到最小!减少建模所用变量的个

数!降低模型复杂度"对于光谱矩阵
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机选取的!因此令光谱中的每个波长都作一次初始变量!进

行上述迭代!每次迭代选取
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个变量!即可得到
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迭代所选取的
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个候选变量集"然后对每个变量集进行
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交叉验证!得到交叉验证均方根误差
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所对应的
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$和所选出的变量组合!即

为最终筛选出的最优组合"
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改进的
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算法#
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方法在特征波长选择方面具有一定的优势!但存在

两方面的不足(一是候选变量个数的确定没有标准!
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过小

会造成所选变量不能包含光谱中的大部分关键信息!而由于

变量之间的共线性!

8

又不能设置过大以至于超过独立变量

的个数!因此需要寻找取得最优
8

值的方法+二是将每一个

光谱变量都作为初始变量进行迭代!得到备选变量组合!之

后要对每组变量进行
!E(

交叉验证!当光谱变量较多时!算

法的效率不高!需要寻找合适的降维方法!在
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之前对光

谱数据进行预降维"针对
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确定的问题!采取的改进方法如
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针对
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预降维的问题!提出一种改进的平均影响值
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$方法"
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'最初由
Z?>[0

提出!用于表示神

经网络中权重矩阵的变化!且可用于评估输入变量对神经网

络模型性能的影响!通常应用于质谱分析,生物医学
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"本研究中的最终建模方法采用
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神经网络!使用
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方法可以精确给出波长变量对种子活力等级影响程度

的排序!然后使用
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方法从排序靠前的波长中进一步进

行优选!达到提高算法效率的目的"
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的具体步骤如下!

对于光谱矩阵
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何确定序列前多少个波长作为有效波长不同文献的方法不
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总和的百分比"在其研究中!全部因素只

有
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个!以相对贡献率超过
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作为特征筛选的依据可以有

效地实现
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神经网络输入特征的筛选"但对于数目众多的

近红外全谱数据来说!每个波长的相对贡献率很小且相互之

间的差异不大!以相对贡献率作为筛选指标不够妥当"因

此!提出相对距离比
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模型预测用于平均影响值排序!

剔除了非线性模型无关的波长变量+在
(!G

@1

阶段!使用相

对全谱变量较少的波长变量!并采用线性的
!E(

作为交叉验

证!剔除了与线性模型无关的波长变量!并进行自适应的筛

选!得到最优的波长变量组合"

$

!

实验部分

BA@

!

材料与仪器

实验用种子样本购自大庆市萨尔图萨中种子公司!为黑

龙江省农垦科学院作物所玉米育种研究室杂交培育的垦粘一

号玉米品种"实验用仪器如图
*

所示"#

1

$是近红外光谱采集

仪器!为德国
DB7W:B

公司
312

6

?

近红外光谱仪!采用积分球

漫反射测量方式!分辨率为
^M>

e*

!样品和背景的扫描时间

均为
)$@

!谱区范围
**..,

!

)C.,M>

e*

!每条光谱采集的

数据点数为
* #̂.

个+#

[

$是科文
FYO3"

型种子老化#恒温

恒湿$实验箱+#

M

$是上海菁华公司
8G$,,)_

高精度电子天

平!精确到
*>

6

+#

H

$是近红外光谱仪配套的
K_)*$O("Z,

型量杯"光谱分析及建模采用的软件主要使用挪威
+GI%

公 司 的
2̀@MB1>['*,-)

和 美 国
I1;5Y?BW@

公 司 的

I1;<1[P$,$,

"

图
@

!

近红外光谱仪#

0

$%老化实验箱#

3

$%电子秤#

&

$和
;IC@BQ-O>W

量杯#

2

$

<.

E

A@

!

I"0$.%#$0$"2'

+

"&6$*F"6"$

#

0

$!

5

E

.%

E

6"'63*P

#

3

$!

R7"&6$*%.&'&07"

#

&

$

0%2;IC@BQ-O>WF"0',$.%

E

&,

+

#

2

$

BAB

!

玉米种子老化实验

种子在自然条件下的贮藏时间越长!种子的活力和生活

力下降的越快"研究表明!人工加速老化与自然老化对种子

内部物质含量及结构的影响差异不大!且发芽情况相近"将

种子置于干燥#湿度低于
*,d

$,低温#温度
*,

!

$,h

$的环

境中保存备用!实验前对种子进行筛选!清除干瘪,瘦小,

损伤以及腐坏的种子!选出健康,饱满的种子总计
.,,,

6

"

312

6

?

采集颗粒状样本时!要求样本的容量要达到量杯容量

的
$

)

)

以上!以此确定每个样本的种子质量为#

)&-,p,-)

$

6

!用高精度电子秤量出"将种子共分为
.

组#

Z,

!

Z$

!

Z#

!

Z\

!

Ẑ

$!

Z,

组样本
*.

个!不进行老化处理+其余各组每组

样本
*)

个!进行不同程度的老化处理!将样本装入尼龙袋中

并编号"根据-国际种子检验规程.中对玉米种子人工加速老

化测定的规定!将样本放入高温高湿老化箱中!薄层平铺于

老化箱的网架上进行老化!温度设为
#*h

!相对湿度设为

CCd

!

.

组样本的老化时间分别为
,

!

#̂

!

C\

!

*##

和
*C$5

"

BAC

!

光谱数据采集

使用积分球漫反射测量方式采集光谱数据!为了扩大样

本数目!将每个样本重复装样
)

次#每次装样都要将样本翻

动摇匀$测
)

条光谱取平均"所有样本光谱采集的环境条件

相同(温度
$$h

!相对湿度
),d

"采样点数为
* #̂.

个!开

始波数为
**.#$-*\M>

e*

!结束波数为
)C$\-$#CM>

e*

!采

样间距为
#-**CM>

e*

"

&)*)
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)

!

结果与讨论

CA@

!

光谱数据预处理

采集共得到
#,$

条光谱数据!如图
$

所示"可以看出!

不同老化时间的样本光谱的整体趋势,波峰位置高度相似!

属于高相似度样本分类问题"

图
B

!

DWB

个玉米种子样本光谱图

<.

E

AB

!

-

+

"&6$0*#DWB&*$%'""2'0F

+

7"'

!!

测量的样品光谱中除了包含样品的真实信息还包括与仪

器响应,测试条件和光的散射等有关的背景信息&

$)

'

!这些信

息导致了光谱噪声和基线漂移"因此!在建立种子活力检测

模型之前!进行光谱预处理以削弱各种背景信息对真实光谱

的影响,降低模型的复杂度并提高模型的稳健性是十分必要

的"在进行预处理方法选择时!首先使用高斯滤波#

6

71@@012

L0<;:B

!

Q(

$,卷积平滑#

(1V0;TW

U

OQ?<1

U

!

(Q

$平滑,多元散射

校正#

>7<;0

A

<0M1;0V:@M1;;:BM?BB:M;0?2

!

I(+

$,标准正态变量

变换#

@;12H1BH2?B>1<V1B01;:

!

(_N

$方法及其组合对原始光

谱进行预处理!然后使用
F:221BHO(;?2:

#

F(

$法将预处理后的

光谱按
)g*

划分为训练集和预测集!最后建立全谱
D!

预测

模型并根据模型性能确定种子活力分级所采用的预处理方法"

表
@

!

不同预处理方法的
/(

全谱模型建模结果

=037"@

!

!"',76'*#/(#,77'

+

"&6$,F

+

$"2.&6.*%F*2"7

9.6)2.##"$"%6

+

$"6$"06F"%6F"6)*2'

预处理方法
训练集 预测集

准确率)
d

交叉熵 准确率)
d

交叉熵

Q( $̂-*# ,-,$\) &\-$. ,-,)*#

(Q Ĉ-$$ ,-,*̂ & )̂-)# ,-,$#^

I(+ )̂-.$ ,-,$.* &C-.\ ,-,$C*

(_N &̂-\C ,-,*̂ C )̂-#& ,-,$)^

(QO(_N C$-.) ,-,*)# C,-*̂ ,-,*\$

!!

由表
*

可知!在光谱平滑处理时!

(Q

平滑消除随机噪声

的效果较
Q(

好!

(_N

消除样品颗粒大小和表面散射光的影

响优于
I(+

!组合预处理方法
(QO(_N

的模型表现最优!训

练集的准确率达到
C$-.)d

!预测集的准确率达到
C,-*̂ d

"

组合预处理之后的光谱如图
)

所示!与原始光谱相比减弱了

噪声干扰和光谱散射问题!吸收峰的位置更加清晰"在波长

^$*,

!

\ #̂\

!

.*̂$

!

#&)&

和
#)\\M>

e*处有
.

个显著的吸

收峰"吸收峰在光谱的低频部分更为频繁!吸光度随着波数

的减少而增加"

图
C

!

-TQ-IY

预处理之后的光谱曲线

<.

E

AC

!

-

+

"&6$00#6"$-TQ-IY

+

$"6$"06F"%6

CAB

!

-(5

特征波长选择

首先利用经典
(!G

对全谱数据进行特征选择!设置选

择变量数
$,

个!采用
!E(

交叉验证择优!其中校正集样本

$̂$

个!预测集样本
*$,

个"

图
D

!

设置
BW

个选择变量的
-(5

所选择的变量

<.

E

AD

!

-"7"&6"2L0$.037"'*#-(59.6)0''.

E

%.%

E

L07,"

BW6*6)"%,F3"$*#L0$.037"''"7"&6"2

!!

图
#

显示了
(!G

根据交叉验证均方根误差#

PI(X+N

$

从
* #̂.

个变量中选出的
$,

个波长变量的位置"从图中可以

看出!选中的波长集中在光谱第一个波峰附近!只有几个波

长分布在其他几个吸收峰附近!这些特征波长所携带的信息

量明显缺失!此时的交叉验证误差
PI(X+N

为
,-&*#&

!

(!G

波长选择的时间为
*$-*$.)@

"当设置选择变量数为
$\

时的交叉验证误差
PI(X+N

为
,-\̂.,

!

(!G

波长选择的时

间为
*#-#*&.@

+当设置选择变量数为
).

时的交叉验证误差

PI(X+N

为
,-\\C*

!

(!G

波长选择的时间为
*\-̂$#)@

"

由此可见!设置不同的变量数得到的最小
PI(X+N

是变化

的!总的趋势是随着选择变量数的增加而减小!但什么时候

PI(X+N

达到最小!很难通过不系统的抽样式的
(!G

选择

来确定"

CAC

!

-(5

'0

波长变量选择

下面采用
(!G

@1

进行波长变量选择!设定
8

的变化范围

为&

*

!

,̂

'!校正集和预测集样本的设定保持不变!变量的选

择结果如图
.

#

1

$所示!此时选中波长在各个吸收峰的附近都

)̂*)

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
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有分布!提取的信息比较均衡"在
8

变化过程中!以选择的

变量数为横坐标!以
PI(X+N

为纵坐标!绘制
PI(X+N

随

变量数变化的趋势图!如图
.

#

[

$所示"当选择变量数增加

时!

PI(X+N

最小值是逐渐减小的!当变量数达到
#&

时!

PI(X+N

值达到最小
,-\$*&

+当变量数继续增加时!

PIO

(X+N

趋向于稳定"当变量数增加到接近
,̂

!继续增加会引

入与预测值无关的波长变量或具有较大噪声的变量!此时

PI(X+N

会急剧增加"

图
G

!

-(5

'0

特征波长选择结果#

0

$和
-(5

'0

波长选择中
!1-RSY

随设定变量的个数的变化#

3

$

<.

E

AG

!

-"7"&6"2L0$.037"'*#-(5

'0

#

0

$

0%26)"&)0%

E

"*#!1-RSY9.6)6)"'"66.%

E

%,F3"$*#'"7"&6"2L0$.037"'.%-(5

'0

#

3

$

CAD

!

耦合
1;Y

*

+

6

Q-(5

'0

特征波长优选

由于
(!G

@1

需要在
8

的一定范围内反复进行
(!G

操作!

因此其运算时间相当于多次
(!G

的时间累加"当光谱数据

量较大时!算法的运行时间较长!因此对其进行预降维十分

必要"下面首先对
**.#$-*\

!

)C$\-$#CM>

e*范围的光谱数

据进行
IKN

平均影响值计算!

IKN

影响值随波长的分布如

图
\

所示"

!!

由图
\

可见!不同波长变量的
IKN

数值差异较大!为了

去除与种子活力信息无关或相关性较小的波长!根据式#

\

$

计算各个波长对应的相对距离比!选取的波长变量作为

(!G

@1

的备选光谱数据"为了找到最佳的
Z

!建立选取的波长

数,

D!

模型预测的准确率随
Z

变化的关系!如图
&

所示"

图
N

!

全谱数据的
1;Y

值分布

<.

E

AN

!

>.'6$.3,6.*%*#1;YL07,"'*##,77'

+

"&6$,F2060

图
M

!

1;Y

*

+

6

预降维

#

1

$(选择的波长数随相对距离比的变化+#

[

$(预测准确率随相对距离比的变化

<.

E

AM

!

1;Y

*

+

6

+

$"Q2.F"%'.*%07.6

4

$"2,&6.*%

#

1

$(

_7>[:B?L@:<:M;:H]1V:<:2

6

;5@V1B0:@]0;5IKNB:<1;0V:H0@;12M:B1;0?

+

#

[

$(

!B:H0M;0?21MM7B1M

U

V1B0:@]0;5IKNB:<1;0V:H0@;12M:B1;0?

!!

从图
&

可以看出!

A

值的范围从
,-,.

开始逐渐增加!随

着
A

值增加!选择的波长数逐渐减少!

D!

模型的预测准确

率开始时逐渐增大!而后逐步降低"当
A

值在
,-).

附近时!

预测准确率达到
C#-)*d

!当
A

值取
,-#,

时!预测准确率变

为
C#-$̂ d

"让
A

值在&

,-).

!

,-#,

'范围内以步长
,-,*

变

化!求得对应的预测准确率"当
A

为
,-)&

时达到预测准确

率最大值
C#-&Cd

!此时选择的变量数目为
\##

个"以这
\##

个变量作为
(!G

@1

的备选光谱数据!设定
(!G

@1

的优选变量

C)*)
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个数小于
&.

个!校正集和预测集样本数目保持
$̂$

和
*$,

个不变!经过
(!G

@1

共筛选出变量
)&

个!此时
!E(

模型的

PI(X+N

为
,-.,#C

!运算时间为
*#-).&@

"

图
X

!

1;Y

*

+

6

Q-(5

'0

筛选出的特征波长分布

<.

E

AX

!

=)"2.'6$.3,6.*%*#90L"7"%

E

6)''"7"&6"2

3

4

1;Y

*

+

6

Q-(5

'0

!!

如图
^

所示!筛选出的特征波长主要集中在
&

个波峰附

近"在
#,,,

!

#.,,M>

e*波段!以
#$).

为中心!左右分布

着
#*\.

和
#).̂

等几个特征波长!此波段为玉米脂肪
+

%

"

基团的吸收峰"在
#\,,

!

..,,M>

e*波段!以
.,,,

为中心!

两侧各有一个波峰!分布着
#&̂&

!

# #̂#

!

#C&\

!

.*̂$

和

.$̂.

等特征波长!此波段为玉米蛋白质
_

%

"

基团及淀粉

%

%

"

基团的合频吸收峰区"在
..,,

!

&.,,M>

e*波段!有

两个波峰!一个以
.\$,

为中心!两边分布着
.\*.

和
.C,)

等特征波长+一个以
\&*C

为中心!两侧分布着
\)C&

!

\.#\

!

\ .̂#

和
\C#*

等特征波长!此吸收峰是水份的倍频

吸收区"在
^,,,

!

C,,,M>

e*波段!以
^)))

为中心!分布

着
&C&*

!

^,#.

和
^C*,

等特征波长!此波段为玉米淀粉甲

基
+

%

"

基团二级倍频的吸收谱带"在
C,,,

!

**,,,M>

e*

波段有一个波峰!以
*,,),

为中心!两侧分布着
C#)&

!

C&̂&

!

*,$,,

!

*,)\,

和
*,.*,

等特征波长!此波段是淀粉

甲基
+

%

"

基团三级倍频及组合频的吸收谱带"

由上述分析可知!

IKN

?

A

;

O(!G

@1

优选得到的特征波长分

布与玉米种子生化物质构成有着高度的一致性!具有明显的

物理意义!可以体现玉米老化过程中种子内部物质组成的变

化+实现光谱数据的大幅度降维!是一种有效的基于变量信

息的特征提取方法"

CAG

!

模型对比

D!

神经网络能学习和存贮大量的输入
O

输出模式映射关

系!而无需揭示描述这种映射关系的数学方程"其学习规则

为梯度下降法!通过反向传播不断调整网络的权值和阈值!

使网络的误差平方和最小&

$#

'

"本研究采用三层的
D!

网络!

隐层采用
@0

6

>?0H

激活函数!输出层采用
@?L;>1c

损失函数!

训练算法采用比例共轭梯度反向传播算法"样本集划分方法

采用
F(

法!训练集和预测集的比例为
)g*

!将
#,$

个样本

数据划分为训练集#

$̂$

$,预测集#

*$,

$!最大迭代次数设为

*,,,

"

为了对比全谱,

IKN

,

(!G

@1

,耦合
IKN

?

A

;

O(!G

@1

以及目

前为许多学者青睐的
+GP(

波长提取方法对模型性能的影

响!建立了
.

个
D!

模型!

S7<<OD!

,

IKNOD!

,

(!G

@1

OD!

和

IKN

?

A

;

O(!G

@1

OD!

以及
+GP(OD!

"待输入的光谱数据均经过

(QO(_N

预处理!模型的最佳隐层节点数根据经验公式和数

据实测综合确定"所依据的经验公式为

7

&

-

%槡 B

%#

#

&

$

式#

&

$中!

7

为隐层节点数+

-

为输入层节点数+

B

为输出层

节点数!

#

为
*

!

*,

之间的常数"

表征模型效率的评价指标是运算时间+表征模型精度的

指标有准确率和交叉熵#
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过
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次训练!各个指标取平均来表征模型最终性能!
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种模

型的性能对比如表
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所示"
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种模型的性能对比
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可以看出!全谱模型的总的运算时间最少!其次

是
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!效率最低的是
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"这是因为具

有相同输入变量的
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算法与
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的运算时间相比要大得

多!对于具有
* #̂.

个输入的
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来说!其运算时间一般是几

十毫秒!而
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以提高玉米种子活力等级预测模型性能为目标!从优化

特征波长提取的角度改进
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模型!提出了耦合
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IKN

算法和
(!G

算法的优点!在
IKN

算法中引入相对距离比这个评价指标

为数据降维提供了有效的衡量标准+在
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算法中设定提

取波长数量的范围!在此范围内优中选优!有效地解决了
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算法特征波长数量确定的问题"由于在本质上
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算

法是一种基于偏最小二乘模型的特征提取方法!而
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模型影响的算法!因此!耦合
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算法融入了线性和非线性预测模型的内核!

该算法对适合于线性模型和非线性模型预测的基于信息的特

征波长提取兼收并蓄!提取出与玉米种子生化物质
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收特性一致的特征波长分布!极大地提高了
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预测模型的

精度和稳健性!为基于信息的光谱数据特征波长提取提供了

新思路"该算法需要进一步改进的地方是
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的运算效率

不够高!在建立算法数据结构以及存取数据时进一步优化代

码量并降低运算次数是解决该问题的关键"
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