
第
RE

卷"第
%%

期
! !!!!!!!!!!!

光 谱 学 与 光 谱 分 析
\-+"RE

"

[-"%%

"

XX

&RFE/&RFF

E!EE

年
%%

月
!!!!!!!!!!! !

8

X

9B.6-1B-

X<

*5?8

X

9B.6*+J5*+

<

1@1 [-e9:,96

"

E!EE

!

改进的随机蛙跳算法对农机润滑油污染浓度的近红外光谱检测研究

韩嘉庆%

!周桂霞%

"

!胡
!

军%

"

!程介虹E

!陈争光E

!赵胜雪%

!刘奕伶%

%>

黑龙江八一农垦大学工程学院"黑龙江 大庆
!

%'&&%G

!!!

E>

黑龙江八一农垦大学电气与信息学院"黑龙江 大庆
!

%'&&%G

摘
!

要
!

润滑油是农业机械正常作业的必要物资"农业机械发动机工作的动力性$安全性$经济性以及寿命

与润滑油状况有着紧密联系#污染浓度作为油液的综合评价指标"常规的实验室检测耗时长$成本高"所以

开发高效的润滑油污染浓度检测技术具有重要意义#提出了一种基于近红外光谱技术的农机润滑油污染浓

度的检测方法"同时针对随机蛙跳&

MA

'特征波长选择算法中迭代次数大"结果再现性低等缺点"提出了一

种迭代保留信息变量的随机蛙跳&

YMY\/MA

'特征波长选择算法#该算法一方面利用迭代保留信息变量

&

YMY\

'算法提取出强信息变量和弱信息变量"将其作为
MA

算法中的初始变量集"消除初始变量集的随机性

对结果再现性的影响#另一方面通过对变量按被选概率值由大到小正向排序后"从首个波长开始依次增加

一个波长建立偏最小二乘回归&

HZ8M

'模型"选择交叉验证均方根误差&

MQ8W=\

'值最小时的变量子集为特

征波长"消除
MA

算法所提取的特征波长数量的不确定性#利用近红外光谱仪采集自行配制的
%!%

份不同污

染浓度的农机润滑油原始光谱数据"选用三种不同的预处理方法分别对原始光谱进行处理"确定最佳的预

处理方法为变量标准化&

8[\

'#在此基础上通过
MA

"

YMY\

和
YMY\/MA

三种算法分别对全谱进行特征波长

选择"并建立
HZ8M

模型#通过对全谱
/HZ8M

"

MA/HZ8M

"

YMY\/HZ8M

以及
YMY\/MA/HZ8M

模型的预测精度

进行比较"结果表明"经过
YMY\/MA

算法提取特征波长后所建立的
HZ8M

模型预测精度最高"预测相关系数

&

G

X

'为
!"G'#(

"预测均方根误差&

MQ8WH

'为
G"!#FR

"显著提升了预测精度与运行效率"降低模型复杂程

度#

YMY\/MA

是一种有效的特征波长选择算法"研究证明了近红外光谱联合改进的
YMY\/MA

算法检测农机

润滑油污染浓度的可行性"为鉴定润滑油品质提供了一种新的思路#
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润滑油农业机械化的必要条件#润滑油作为农机发动机

良好工作的润滑剂"不仅起到润滑和抗磨损的功用"也具备

冷却$清洁$防锈$防腐和抗氧化的功能#农机作业环境恶

劣且工况多变"长期高负荷的作业导致润滑油变质速度加

快"使得部分农机润滑油在保质期内已经提前变质却未得到

及时更换!同时多数进口农业机械要求使用专用润滑油且需

要严格按照规定时长进行换油"但有时农机作业量少且工作

负荷轻"存在润滑油还未变质就被强制换油"造成了能源的

浪费"成本的提高#污染浓度作为评价油液质量的综合指

标"不仅可以体现出润滑油中机械杂质的多少"也能体现出

油液的使用状态#常规的的实验室检测耗时长"检测成本

高"因此"开发出一种高效的润滑油污染浓度检测方法具有

重要意义#

近红外光谱技术具有适应性广$无损无污染$分析速度

快$精密度高等优点"是油品质量检测极其重要的分析手段
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'等七种方法来鉴别润滑油种类!
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'对石蜡润滑油中环烷烃和植物油的含

量进行测定!刘晨阳等(
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)利用近红外光谱"提出一种量子遗
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'结合的算法对润滑油粘

度进行定量分析的方法!陈彬等(

R

)利用近红外光谱技术结合

无信 息 变 量 消 除 法 &
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'"提出了一种润滑油中含水率的检测方法!张瑜等(
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利用近红外光谱结合最小二乘支持向量机&
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'对润滑油的酸值进行检测#通

过上述可以发现"较多国内外学者均应用近红外光谱对润滑

油含水率$粘度$酸值以及润滑油品牌的鉴别进行了相关研

究"而对于润滑油污染浓度的研究较少#

在近红外光谱分析中"特征波长的提取(

'

)一直是热门话

题#近红外光谱特征波长选择方法众多"其中随机蛙跳&

6*5/

?-:L6-

D

"

MA

'

(

(

)是目前较为高效且新式的特征波长选择算

法之一#其原理是由于各变量被选概率值的大小不同"所以

通过多轮迭代"将被选概率值较高的部分变量作为所选特征

波长#通过对
MA

算法原理的分析"发现
MA

算法在数据降

维方面具有一定优势"但也存在明显的缺陷#

MA

算法中初

始变量集的选择是随机的"存在较大的不确定性"无法保证

初始信息的合理性与有效性"可能会选择到部分无信息变量

或干扰变量"导致所得结果的再现性较低#因此
MA

算法中

的迭代次数
[

需要足够大"以确保算法在运行过程中可以遍

历所有数据集"但这也导致算法需要处理的数据量过大"运

行效率较低#同时"

MA

算法中对被选变量概率值的标定无

理论依据"易受客观因素影响(

F

)

"导致所选取特征波长的数

量存在不确定性#

因此"以农机润滑油为研究对象"利用所获取的近红外

光谱数据"对
MA

算法进行改进"提出一种迭代保留信息变

量的随机蛙跳&

@.96*.@e9+

<

69.*@51@5L-6:*.@e9e*6@*,+91/6*5/

?-:L6-

D

"

YMY\/MA

'特征波长选择算法#分别利用全谱以及

MA

算法$迭代保留信息变量&
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)算法和改进的
YMY\/MA

算法提取出的特

征波长建立偏最小二乘回归&
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HZ8M

'模型(

%!

)

"比较四种模型的预测精度"用来证明本文提

出的
YMY\/MA

算法的有效性#
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实验部分

CDC

!

试验材料与样本配置

试验材料分别选用未开封使用的约翰迪尔
=4/R

/

8[

机

油和使用远超正常工作小时的同品牌同型号污染润滑油"此

型号润滑油适应性强"属于冬夏通用型机油"应用于众多约

翰迪尔大马力拖拉机中"具有代表性#为得到不同污染浓度

的润滑油的近红外光谱数据"使用混匀仪"将未开封的新油

与污染后的旧油按照不同比例进行混合"依次配置了污染度

浓度为
!$

"

%$

"

E$

"

&$

"

R$

"."

%!!$

的共
%!%

份润滑

油样本"以此模拟农机发动机工作过程中润滑油污染浓度的

逐渐变化过程#本文以农机润滑油污染浓度&

!

!

%!!

'作为因

变量进行波长选择及近红外光谱数据建模预测分析#

CDE

!

光谱采集

使用德国布鲁克品牌的
)J[3_

系列近红外光谱仪采

集
%!%

份润滑油样本的近红外光谱#光谱采集软件为

_Hb8'"#

"波长范围为
%!!!

!

E#!!5:

"控制室温在
E#h

左右"开机预热
&!:@5

后进行背景测量"在后续光谱采集过

程中"每隔
&!:@5

重新测量背景"避免背景干扰#采集过程

中应避免润滑油样本中有气泡产生"因为润滑油样本中存在

气泡会使光谱采集过程中产生光的散射等现象"降低光谱数

据的准确性"所以部分产生气泡的润滑油样本"均静置
%#

!

E!:@5

"待气泡自行排出后进行光谱采集#为最大限度避免

采集过程中所产生的误差"每份润滑油样本均采集三次光谱

数据"将其平均值作为各润滑油样本的原始光谱#

CDF

!

样本集划分与光谱预处理

8HTV

&

1*:

X

+919.

X

-6.@-5@5

D

,*19?-5

U

-@5.T/V ?@1/
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'算法(

%%

)是由
3*+e*-

等提出的样本选择方法"原理是

分别以光谱变量和理化值为特征参数"计算各样本间的距

离"最大程度保证样本分布的代表性"具体实现过程参照文

献(

%E

)#该算法可以有效覆盖多维向量空间"避免样本间因

差异过小所引起的预测模型过拟合或预测效果差的现象"在

分析光谱变量特征与理化值之间的关系的同时进行样本选

择"改善模型的预测能力与稳健性#

光谱除含有样本自身的化学信息以外"也存有部分无用

信息以及噪声信息#样本自身基质状态的改变$光的散射以

及光谱仪工作状态的改变等都会导致光谱出现基线漂移"多

元散射等噪声信息#因此"需要对原始光谱进行预处理来消

除噪声$校正斜坡背景$压缩数据以及消除其他无用因素对

光谱信息的干扰"为所建立模型的鲁棒性和待测样本预测的

精度奠定良好的基础(

%E

)

#目前在近红外光谱技术中"卷积平

滑法&

1*e@.gP

<

/

D

-+*

<

"

83

'$基线矫正&

,*19+@59B-669B.@-5

"

I=

'以及变量标准化&

1.*5?*6?5-6:*+e*6@*.9

"

8[\

'等是较

为常用的预处理方法#

CDG

!

B!BL?!I

算法

%"R"%

!

初始变量集的选择

通过对
MA

算法的原理和步骤进行深入研究"该算法体

具体实现过程参照文献(

F

)的描述"可以发现
MA

算法中初始

变量集的选择是随机的"存在较大的不确定性"可能会选择

到一些无信息变量或干扰变量"导致算法迭代次数较大"结

果再现性较低"运算时间过长#而
YMY\

算法是一种将各变

量随机组合并判断各变量之间相互作用"基于二进制矩阵重

排过滤器提出的特征波长选择算法"通过评估各变量与模型

之间的利害关系"将全部变量划分为对建模有益的强信息变

量和弱信息变量以及对建模无益甚至产生危害的无信息变量

和干扰信息变量"该算法具体实现过程参照文献(

%!

)的描

述#本工作通过
YMY\

算法对
MA

算法进行改进"利用
YMY\

算法提取出强信息变量和弱信息变量"将其作为
MA

算法中

的初始变量集"确保初始变量集的合理性与有效性"避免初

始变量集的随机性"剔除对建模无意义的无信息变量以及对

建模有害的干扰信息变量"减少迭代次数"提高结果的再

现性#

%"R"E

!

建模波长的优选

MA

算法中"通常基于各变量被选概率值的大小进行变

量选择"一般选择由大到小正向排序的前十个变量作为特征

&FR&
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波长"或者根据客观标定的概率值"一般选择大于或者等于

此客观标定的概率值的变量作为符合要求的特征波长(

%&

)

"

导致经过
MA

算法所提取的特征波长数量的选择存在很大的

不确定性#

为避免所选建模波长数量的不确定性"对各变量按其被

选概率值进行由大到小正向排序"通过向前选择法对排序后

的变量从首个波长开始"依次增加一个波长"建立光谱数据

与理化值的
HZ8M

模型"计算各模型的交叉验证均方根误差

&

6--.:9*51

f

;*69966-6-LB6-11e*+@?*.@-5

"

MQ8W=\

'值"以

出现最小
MQ8W=\

值时对应的变量子集为最终所选的特征

波长#

MQ8W=\

使用式&

%

'计算

MQ8W=\

!

$

"

#

!

%

&

$#

"

*B.;*+

%

$#

"

X

69?@B.9?

'

E

"

%槡 %

&

%

'

式&

%

'中"

$#

"

*B.;*+

为第
#

个农机润滑油样本污染浓度实测值"

$#

"

X

69?@B.9?

为经过该模型所计算出的第
#

个农机润滑油样本污

染浓度预测值"

"

为全部样本中校正集的样本数量#

YMY\/MA

算法通过
YMY\

算法得到强信息变量与弱信息

变量"将其作为
MA

算法中的初始变量集!通过依次增加一

个变量并建立光谱数据与理化值的
HZ8M

模型后找到出现最

小
MQ8W=\

值时对应的变量子集#这样
YMY\/MA

算法就可

以找到最优预测精度所对应的特征波长"通过两次改进提高

了结果再现性与预测精度#

CDH

!

模型建立与评价方法

目前"在近红外光谱分析中"

HZ8M

(

%R

)是比较高效且常

用的建模方法#它将光谱数据压缩成为潜在变量的正交结

构"描述参考值与光谱信息之间的最大协方差#

HZ8M

同时

拥有多元线性回归分析$主成分分析以及典型相关分析的分

析特性"便于有效消除自变量可能存在多重共线性所导致模

型预测失真等缺陷"具有较高的预测稳定性"能更加准确进

行信息的识别#

模型评价的目的是为了对所建立的模型预测的精度$可

信度以及建模的效果进行验证评价"主要通过校正相关系数

&

G

B

'$校正均方根误差&

MQ8W=

'$预测相关系数&

G

X

'$预测

均方根误差&

MQ8WH

'四个参数来评价建模的效果以及模型

的预测能力#其中"若相关系数的数值越大且越趋近于
%

"

则说明对应特征变量与理化值两者的相关性越强"模型的拟

合程度越高!若均方根误差的数值越小"则说明模型的稳定

性越高"预测能力越好#

E

!

结果与讨论

EDC

!

不同光谱预处理方法的选择

利用
8HTV

算法将
%!%

个润滑油样本划分为两部分"分

别为
(!$

的校正集和
&!$

的预测集"即校正集由
(!

个样本

构成"预测集由
&%

个样本构成#选用
83

$

I=

以及
8[\

三

种不同的预处理方法分别对原始光谱进行处理"其中
83

去

噪时选择移动窗口数为
(

"用于拟合的多项式次数为
&

#同时

对原始光谱数据以及三种不同预处理后所得的光谱数据分别

建立
HZ8M

模型"根据所建立的
HZ8M

模型的建模效果与预

测精度确定出最佳的预处理方法#原始光谱的
HZ8M

模型以

及三种不同预处理后所得的光谱数据建立的
HZ8M

模型结果

如表
%

所示#

表
C

!

不同预处理方法的模型结果

(,-/"C

!

U"$#1$2,%&"$"'4/+'1#217"/'>.+)

7.##"$"%+U$"+$",+2"%+2"+)17'

预处理方法
G

B

MQ8W= G

X

MQ8WH

原始光谱
!"F'ER %'"!E(# !"FR&G %#"'G('

83

平滑
!"F#&G %R"(GF& !"FR'G %#"E&GG

I=

基线矫正
!"F#GG %R"G!FG !"F#!E %#"R&#(

8[\

变量标准化
!"FF(F %&"%%R# !"F(#& %&"EE#(

!!

通过表
%

可以看出"经过
8[\

预处理后所得的光谱数

据建立的
HZ8M

模型的均方根误差和相关系数与原始光谱$

83

以及
I=

预处理后的光谱数据建立的
HZ8M

模型的均方

根误差和相关系数比较"可以发现
8[\

预处理建立的
HZ8M

模型的均方根误差最小且相关系数更趋近于
%

"故选用
8[\

进行光谱预处理#图
%

&

*

'为原始光谱"图
%

&

,

'为
8[\

预处

理后得到的光谱"可以发现通过
8[\

预处理后的光谱曲线

的波峰波谷的位置特征越发分明"解决了原始光谱中存在基

线漂移的问题"所以后续的特征波长选择和建模均应用

8[\

预处理后所得到的光谱数据#

图
C

!

原始光谱#

,

$及
*TL

预处理后的光谱#

-

$

I.

;

DC

!

A$.

;

.%,/'

3

"&+$,

&

,

'

,%7*TL

3

$"

3

$1&"''"7'

3

"&+$,

&

-

'

EDE

!

特征波长选择

E"E"%

!

MA

变量选择结果

对
MA

进行初始化参数设置"

6

设定为
%!!!!

"

F

设定

RFR&
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为
%!

"开始运行#全谱经过
MA

算法进行波长选择后"各变

量被选择的概率值如图
E

&

*

'所示"经过多次试验"选用不同

概率值所对应的变量作为特征波长分别建模"进行对比分析

后"发现选择概率值大于等于
!"ER

的变量为特征波长建模

可以获得最佳的建模效果"此时的特征波长共计
ER

个"如图

E

&

,

'所示"分别为
ER&#

"

EE'!

"

E&G'

"

EEG!

"

E%(#

"

ERGF

"

%G#&

"

ER&!

"

ERE(

"

%R!!

"

%%GR

"

%E!(

"

%((!

"

%(R!

"

%(R&

"

%R!G

"

E%(&

"

%'GF

"

ERF(

"

%%'&

"

%&'R

"

%!RG

"

%EF&

和
%FR!5:

#

图
E

!

!I

运行结果

I.

;

DE

!

()"$"'4/+'1#$,%712#$1

;

'"/"&+.1%

E"E"E

!

YMY\

变量选择结果

对
YMY\

进行初始化参数设置"设定最大主成分数为

%!

"交叉验证次数为
#

"开始运行#全谱经过
YMY\

算法波长

选择后"选择出强信息变量和弱信息变量共计
EG

个"如图
&

所示"分别为
%!%&

"

%!&(

"

%!''

"

%!(F

"

%!F&

"

%!FR

"

%%(%

"

%%(E

"

%E%E

"

%EEG

"

%&E&

"

%&'&

"

%&'R

"

%R!E

"

%R!F

"

%R%!

"

%RE#

"

%R(R

"

%RF'

"

%'(R

"

%'(#

"

%GG%

"

E!E%

"

E!EF

"

E!&!

"

EEG!

"

E&#E

"

ERE(

和
ER&!5:

#

E"E"&

!

YMY\/MA

变量选择结果

在
YMY\

得到的
EG

个强信息变量和弱信息变量的基础上

进行
MA

波长选择#根据被选概率值对各变量进行由大到小

正向排序"从被选概率值最大的波长开始"按照所排顺序依

次增加一个波长建立光谱数据与农机润滑油污染浓度的

HZ8M

模型#

YMY\/MA

变量选择的结果如图
R

所示"其中图
R

&

*

'中红色正方形标记处为最小的
MQ8W=\

值"为
G"%&RE

"

得到满足条件的特征波长共计
%(

个"如图
R

&

,

'所示"分别

为%

%R!F

"

%'(R

"

ERE(

"

%!F&

"

EEG!

"

%!''

"

%E%E

"

%'(#

"

E&#E

"

%GG%

"

%!%&

"

%%(%

"

%&'&

"

%&'R

"

E!E%

"

%%(E

和

%&E&5:

#

图
F

!

B!BL

所得强,弱信息变量

I.

;

DF

!

*+$1%

;

/

0

,%7>",Y/

0

.%#1$2,+.S"S,$.,-/"'

1-+,.%"7-

0

B!BL

图
G

!

B!BL?!I

变量选择的结果

I.

;

DG

!

L,$.,-/"'"/"&+.1%$"'4/+'1#B!BL?!I

EDF

!

模型建立与比较

将全谱$

MA

$

YMY\

以及
YMY\/MA

三种算法所选择出的

特征波长"分别建立
HZ8M

模型"计算得到各模型的校正相

关系数$预测相关系数$校正均方根误差以及预测均方根误

差的数值"如表
E

所示"通过四个评价参数来比较各模型的

预测能力#

!!

通过表
E

可以发现"对全谱提取特征波长后所建立模型

的各项参数均优于全谱"证明了对全谱提取特征波长的必要

#FR&
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表
E

!

不同波长选择方法下模型的结果

(,-/"E

!

U"$#1$2,%&"$"'4/+'1#217"/'>.+)7.##"$"%+

>,S"/"%

;

+)'"/"&+.1%2"+)17'

模型 变量数
G

B

MQ8W= G

X

MQ8WH

AbZZ/HZ8M %#!! !"FF(F %&"%%R# !"F(#& %&"EE#(

MA/HZ8M ER !"GE'( %%"%(E! !"G%&& %%"R&R'

YMY\/HZ8M EG !"G&FF %!"%E'& !"G&%' %!"'('%

YMY\/MA/HZ8M %( !"G(EG F"(&F' !"G'#( G"!#FR

性#同时"改进的
YMY\/MA

算法模型的各项评价参数均优于

MA

算法以及
YMY\

算法"其中经过
MA

算法所选特征波长建

立的
HZ8M

模型的
G

X

为
!"G%&&

"

MQ8WH

为
%%"R&R'

"而经

过改进后
YMY\/MA

算法所选特征波长建立的
HZ8M

模型的

G

X

为
!"G'#(

"

MQ8WH

为
G"!#FR

"提升了预测精度#这是

因为在
MA

算法初始变量集的选择过程中可能会选取到部分

干扰信息变量或无信息变量"导致
MA

算法的不确定程度极

高"结果再现性较低"算法迭代次数过大"运行时间较长#

本文提出的
YMY\/MA

算法"首先通过
YMY\

算法对全谱进行

特征波长初选"提取强信息变量和弱信息变量"避免光谱中

无信息变量和干扰变量对光谱的影响"将其初选结果作为

MA

算法的初始变量集"保证了
MA

算法初始变量集选择的

有效性"有益于特征波长的选择"可以提高模型的预测精

度"改善
MA

算法收敛速度慢$迭代次数大$运行时间较长

等问题#

图
#

为预测集样本的全谱
/HZ8M

"

MA/HZ8M

"

YMY\/

HZ8M

以及
YMY\/MA/HZ8M

模型的农机润滑油污染浓度的预

测值与化学值的散点图#从图中可以清晰地观测出"经过改

进的
YMY\/MA

算法所选特征波长建立的
HZ8M

模型的预测

效果最优#

图
H

!

U5*!

模型下农机润滑油污染浓度的散点图

&

*

'%全谱
/HZ8M

!&

,

'%

MA/HZ8M

!&

B

'%

YMY\/HZ8M

!&

?

'%

YMY\/MA/HZ8M

I.

;

DH

!

*&,++"$

3

/1+'1#U5*!217"/'#1$&1%+,2.%,+.1%&1%&"%+$,+.1%1#,

;

$.&4/+4$,/2,&).%"$

0

/4-$.&,+.%

;

1./

&

*

'%

A;++1

X

9B.6;:/HZ8M

!&

,

'%

MA/HZ8M

!&

B

'%

YMY\/HZ8M

!&

?

'%

YMY\/MA/HZ8M

&

!

结
!

论

!!

配置不同污染浓度的农机润滑油"并采集其近红外光

谱"结合化学计量学方法对农机润滑油污染浓度进行检测研

究#提出了一种
YMY\/MA

特征波长选择算法"该算法的初始

变量集为利用
YMY\

算法提取出的强信息变量和弱信息变

量"保证了初始变量集中的变量均是对建模有益的有效信息

变量"解决
MA

算法结果再现率较低$算法迭代次数过多大

以及运行时间较长等问题#将改进的
YMY\/MA

特征波长选择

算法应用于农机润滑油污染浓度的光谱数据集中"通过对比

全谱
/HZ8M

"

MA/HZ8M

"

YMY\/HZ8M

以及
YMY\/MA/HZ8M

四

个模型的预测精度可以发现"

YMY\/MA/HZ8M

模型的建模效

果最佳"预测精度最高"同时建模的复杂程度与算法运行时

间均有所降低#证明本文提出的
YMY\/MA

是一种有效的特征

波长选择算法"近红外光谱联合改进的
YMY\/MA

算法为农机

润滑油污染浓度的检测提供了一种较为快速准确且简便的方

法"为鉴定润滑油品质提供了一种新的思路#
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