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摘
!

要
!

在近红外光谱的定量分析中!由于仪器的精密程度越来越高!采集的光谱数据通常具有很高的维

度"因此!波长选择对于剔除噪声及冗余变量!简化模型!提高模型的预测性能是必不可少的"近红外光谱

特征波长选择方法众多!但变量间的多重共线性问题仍是导致模型效果较差的一个关键问题"变量间共线

性可以通过相关系数进行分析!当相关系数高于
/'F

!表明存在多重共线性"据此!以变量间相关系数为选

择标准!提出一种以所选变量之间共线性最小化的波长选择方法!称之为最小相关系数法%

<KK

&"该方法

以光谱数据的相关系数矩阵为基础!挑选出与其他波长相关系数平均值和标准差均较小的波长为候选建模

波长集合!使得集合内波长之间线性相关性最小!进而消除模型变量之间共线性"然后通过标准回归系数优

选对因变量影响较大的波长!获得预测模型"为了验证所提出算法的有效性!对该方法进行了测试"利用两

组公开的近红外光谱数据集%柴油数据集#土壤数据集&!通过
<KK

算法进行波长选择!并与常用的几个波

长选择方法!如'连续投影算法%

0_:

&#竞争性自适应重加权采样法%

K:Y0

&#随机蛙跳算法%

YJ

&#迭代保

留信息变量法%

Ỳ̀$

&进行比较"实验结果表明!

<KK

算法获得了良好的预测性能!

<KK

算法的预测精度相

比于
0_:

!

K:Y0

和
YJ

三种算法具有明显的优势!而
<KK

算法的预测精度与
Ỳ̀$

算法不相上下"因此!

最小相关系数法可实现高效降维!提高模型的预测精度!是一种有效的波长选择算法"
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近红外光谱区%

F//

&

"+//8B

&的含氢基团的倍频和合

频吸收带较宽且严重重叠!全谱建模定量分析会存在多重共

线性或无信息变量过多导致模型性能不佳"因此!对全谱进

行特征波长选择在一定程度上可以减少数据冗余和多重共线

性!提高模型的预测精度和预测效率"特征波长选择一直是

近红外光谱分析中的热点"

常用的近红外光谱特征波长选择方法包括'无信息变量

消除法(

.

)

#竞争性自适应重加权采样法(

"

)

#间隔偏最小二乘

法(

#

)

#遗传算法(

!

)

#连续投影算法(

+

)

#随机蛙跳(

*

)

#迭代保

留信息变量法(

-

)等等"所有这些研究表明!使用特征波长代

替全谱建模可以获得更好的预测精度!这说明波长选择的重

要性"

众所周知!在近红外光谱的定量分析中!变量间的多重

共线性问题是导致模型效果较差的一个关键问题"这是因为

如果两个向量之间存在共线性!意味着两个向量具有相似的

趋势并且有可能携带相似信息!这类变量的存在会降低模型

的性能"变量间共线性可以通过相关性分析判断!相关系数

高于
/'F

!表明存在多重共线性"所以!以变量间相关系数为

选择标准!提出一种以所选变量之间共线性最小化!并且输

入变量对响应变量影响最大化为主要目的的波长选择方法!

称之为最小相关系数法 %

B;8;B7&2%441&73;%82%1cc;2;183

!

<KK

&"

我们将该算法应用于两组公开的近红外光谱数据集!并

与其他常用波长选择方法!如'连续投影算法%
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)
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I

123;%857&

\
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!
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%

2%B

)
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)

3;X141]1;

\

=31957B
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4137;85;8c%4B73;X1X74;7U&15

!

Ỳ̀$

&进行对比!以说明本方法

的有效性"

.

!

算法原理

$%$

!

符号说明

矩阵用粗斜体大写字母表示!向量由粗体小写字母表

示!变量%标量&用斜体字母表示"光谱数据矩阵表示为

+

MjL

!响应%浓度&向量表示为
,Mj.

!其中!

M

为样本数!

L

为波长数"下标变量
&

!

8

表示光谱矩阵的第
&

列#第
8

列!

/

q

0符号代表预测值"

$%&

!

相关概念

.'"'.

!

向量间最小相关系数

在近红外光谱的定量分析中!多重共线性问题是导致模

型效果较差的一个关键问题"对于多元线性回归模型来说!

当变量之间不存在线性相关性!即参与建模的变量中的任一

变量与其他变量间均不存在线性相关性时!模型的预测性能

较优"反之!如果参与建模的变量中的任一变量与其他变量

间存在线性相关性!则模型存在多重共线性"

皮尔森相关系数%

_1745%82%441&73;%8

&是一种衡量向量之

间线性相关性的指标!计算方法如式%

.

&所示"

0

-

!

,

#

2%X

%

-

!

,

&

(

-

(

,

#

!

(%

-

)

!

%

-

&&%

,

)

!

%

,

&&)

(

-

(

,

%

.

&

式中!

2%X

%

-

!

,

&为向量
-

和
,

的协方差!

(

-

!

(

,

为向量
-

和

,

的标准差!

!

%

-

&!

!

%

,

&为向量
-

和
,

的期望"

皮尔森相关系数
0

取值区间为(

D.

!

.

)!其绝对值是表

征两个向量相关性的一个度量%表
.

&"如果两个向量之间的

皮尔森相关系数
0

绝对值高于
/'F

!即可判定存在一定程度

的多重共线性$而两个向量之间的皮尔森相关系数
0

绝对值

小于
/'!

!那么两个向量弱相关"因此!向量之间皮尔森相关

系数
0

的大小可以作为判断向量间共线性程度的一个度量"

表
$

!

变量间相关系数所对应的相关强度

;3:2-$

!

;<-,(8-5

0

(<479488-23()459488-,

'

456)5

0

(4

(<-9488-23()4594-77)9)-5(:-(B--5A38)3:2-,

相关系数绝对值 相关强度

/'F

&

.'/

极强相关

/'*

&

/'F

强相关

/'!

&

/'*

中等程度相关

/'"

&

/'!

弱相关

/'/

&

/'"

极弱相关或无相关

!!

光谱数据矩阵
+

MjL

可以看作是一个包含
L

个
M

维向

量的向量组!每个向量代表了在特定波长下近红外光谱的吸

光度特性"为了后面算法描述方便!在此用运算符
=

%.&表

示两个向量之间的相关系数绝对值!

=

%

-

&

!

-

8

&与皮尔森相关

系数
0

的关系如式%

"

&所示"

=

%.&具有特性'

=

%

-

&

!

-

8

&

a=

%

-

8

!

-

&

&!

=

%

-

&

!

-

&

&

a.

!如果光谱矩阵进行了标准化处理!

那么!

=

%

-

&

!

-

8

&

a

*

2%X

%

-

&

!

-

8

&

*

"

=

%

-

&

!

-

8

&

#S

0

%

-

&

!

-

8

&

S!

%

&

!

8

#

.

!

"

!

#

!6!

L

&%

"

&

!!

由上述理论可知!如果某一个波长与其余波长之间的相

关系数
=

%.&均较小!则意味着该波长不能由其他波长线性

表示!需要作为建模变量保留下来!这个波长即为关键波

长"反之!如果一个波长与其余波长间的相关系数均较大!

则意味着该波长与其余波长间存在多重共线性!不能作为建

模变量!需要剔除"

那么!如何判断某一波长与其余所有波长之间的相关性

均较小呢9 首先计算矩阵
+

MjL

中各列向量之间相关系数的

绝对值!得到相关系数矩阵
.

LjL

!其中第
&

列向量为
+

MjL

中第
&

个波长
-

&

与其他波长之间的相关系数%图
.

&"然后计

算矩阵
.

LjL

中各列向量的平均值
=

和标准差
(

!选取平均值

=

&

和标准差
(

&

均较小的列对应的波长作为候选波长"这是因

为!对于
.

LjL

的第
&

列向量!其对应的
=

&

较小不一定说明该

列向量中的所有元素均较小!只有同时满足标准差
(

&

较小

时!才能说明
.

LjL

中第
&

列相关系数向量各元素值均较小!

且分布较为集中"此时
+

MjL

中第
&

个波长应该保留下来作

为建模候选波长"

图
$

!

相关系数平均值与标准差

/)

0

%$

!

RA-83

0

-A321-356,(3563866-A)3()45

479488-23()4594-77)9)-5(

.'"'"

!

最大标准回归系数

由于通过
<KK

方法消除了变量之间的相关性!因此!

可以建立基于
<KK

方法的波长选择结果的线性回归方程"

假设线性回归方程的形式如式%

#

&

/

,

#

!

/

$

%

:

&

#

.

!

&

-

&

%

#

&

式中!

/

,

为估计值!

:

为回归变量个数!

!

&

为最小二乘回归

系数"

为了使不同变量的效应大小具有可比性!通常对回归系

数
!

&

进行无量纲化处理!将其按式%

!

&转化为一个无量纲的

标准回归系数"

0

&

#

!

&

P

$74

%

-

&

&-

$74

%

/

,

& %

!

&

式中!

$74

%

-

&

&和
0%=

%

/

,

&分别是变量
-

&

和/

,

的方差"

标准回归系数
0

&

消除了变量
-

&

量纲的影响!具有可比

性!

*

0

&

*

的值越大!相应的变量
-

&

对/

,

的影响越大"所以!

优先选择对/

,

的影响较大的波长建模!然后通过向前选择法

/"-
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建立线性回归模型"

向前选择法是一种回归模型的自变量选择方法!其特点

是把候选的自变量逐个引入回归方程!故称向前法"首先对

符合最小相关系数准则的波长按如前所述计算得到标准回归

系数
0

&

!并按标准回归系数绝对值
*

0

&

*

大小进行降序排列!

然后按排列顺序每次将一个标准回归系数所对应的波长引入

模型!建立线性回归模型!计算每个模型的均方根误差!以

获得最小均方根误差所引入的变量为准得到一个最优模型"

$%@

!

算法步骤

根据上述理论基础!

<KK

具体算法步骤如下'

步骤
.

'利用通过式%

"

&计算光谱矩阵
+

MjL

中各列向量

之间相关系数的绝对值!得到相关系数矩阵
.

LjL

$

步骤
"

'计算矩阵
.

LjL

中各列数据除对角线元素之外的

其他元素的平均值
=

&

和标准差
(

&

%图
.

&$

步骤
#

'通过网格寻优法%后面详细说明&!选择满足某

一阈值条件的波长组成候选波长集
!

$

步骤
!

'以集合
!

中波长建立的
<MY

方程(式%

#

&)!然

后通过式%

!

&计算标准回归系数
0

&

"对集合
!

中的波长按
0

&

的绝对值降序排序!得到集合
!1

$

步骤
+

'对集合
!1

中的波长通过向前选择法建模获得该

阈值条件下最小均方根误差模型$

步骤
*

'选择网格中的下一对阈值!重复步骤
#

*步骤

+

!直至完成网格寻优"

d(T

'所有阈值条件下最小均方根误差对应的变量集合

即为最终所选波长"

$%C

!

网格寻优

算法步骤
#

中的网格寻优法!具体操作表述如下'

设阈值范围%

=

B;8

!

=

B7R

&

a

%

B;8

%

=

&

&!

B7R

%

=

&

&&!%

(

B;8

!

(

B7R

&

a

%

B;8

%

(

&

&!

B7R

%

(

&

&&!

&a.

!

"

!6!

L

!将阈值范围

%

=

B;8

!

=

B7R

&和%

(

B;8

!

(

B7R

&划分为
K

j

K

均匀网格
3

!如图
"

所

示"以网格
3

中每一个点%

"

=.

!

"

(

:

&%

.

!

:a.

!

"

!6!

K

&作为

阈值对!从矩阵
.

中选择满足条件%

=

+

"

=.

和
(+

"

(

:

&的波长组

成候选波长集
!

!按照上述步骤中的方法!得到该阈值条件

下的模型的均方根误差"对网格中的每一个阈值对进行上述

算法操作%算法步骤
#

*步骤
+

&"挑选出模型精度最高对应

的%

"

=.

!

"

(

:

&作为最优阈值条件"

!!

注意!当
.a.

或
:a.

时!

"

=.

a=

B;8

!

"

(

.

a

(

B;8

!因为
=

B;8

和
(

B;8

分别是相关系数的平均值的最小值和标准差的最小

值!此时满足条件%

=

+

"

=.

或
(+

"

(

.

&的波长集
!

为空"

同样!当
.a

K

或
:a

K

时!

"

=

K

a=

B7R

!

"

(K

a

(

B7R

时!则所

有的波长都满足条件%

=

+

"

=

K

和
(+

"

(K

&!导致波长间最小相关

准则得不到保障"

因此!取两个阈值系数
"C=.

,

.

和
"C="

+

.

!令%

=

B;8

!

=

B7R

&

a

%

"C=.

"

B;8

%

=

&

&!

"C="

"

B7R

%

=

&

&&!%

(

B;8

!

(

B7R

&

a

%

"C=.

"

B;8

%

(

&

&!

"C="

"

B7R

%

(

&

&&!在此基础上生成网格矩阵
2

"

这样!当满足条件%

=

+

"

=.

和
(+

"

(

:

&时!待选波长子集不为

空!同时所选波长之间的相关系数较小"

根据经验!阈值系数
"C=.

和
"C="

的取值范围分别为
.'#

&

.'*

和
/'-

&

/'H

!这主要是根据数据的相关性确定的!并

通过实验得到!阈值系数对波长选择的影响将在后面讨论部

分进行详细阐述"

图
&

!

网格
2

阈值对图解

/)

0

%&

!

L83

'

<)93532

+

,),47(<8-,<426)5

0

8)62

"

!

实验部分

&%$

!

样本数据集

选取两个公共数据集进行试验'数据集
.

为一组柴油样

本的近红外光谱数据!来自于
d;

\

18X123%4

网站!包含
"!*

个

柴油样本!每条光谱有
!/.

个波长变量!光谱范围为
-+/

&

.++/8B

"响应变量为柴油
+/h

回收率下的沸点%

E_+/

&值"

数据集
"

为一组土壤样本近红外光谱数据!来自于

OP7&;3

6

e Q12=8%&%

\6

网站!包含
./F

个土壤样本!每条光

谱有
./+/

个波长变量!光谱范围为
!//

&

"+//8B

"响应变

量为土壤有机质%

5%;&%4

\

78;2B73314

!

0A<

&的含量"

&%&

!

样本集划分

近红外光谱数据集被分为一个校正集和一个独立预测

集"校正集用于建立校正模型!将校正集进一步划分为训练

集%

27&;U473;%8513

&和验证集%

X7&;973;%8513

&!利用验证集对

训练集的标定模型的误差进行评估!即验证集是用来指导选

择候选波长子集变量个数的集合"独立的预测集%

)

419;23;%8

513

&用来评估所生成模型的性能!它不用于校正和验证程序

的任何步骤"通过
0_WN

%

57B

)

&1513

)

%43;%8;8

\

U7519%8

I

%;83

R,

6

9;537821

&算法将数据集划分为一个校正集%

*/h

的样本&#

一个验证集%

"/h

的样本&和一个独立的预测集%

"/h

的样

本&"各数据集的样本集划分数及样本化学性质统计结果如

表
"

所示"

&%@

!

模型建立与评价

偏最小二乘回归%

)

743;7&&17535

f

P741541

\

4155;%8

!

_M0Y

&

是光谱分析中常用的多元统计数据分析方法"

_M0Y

适用于

预测变量高度共线性!特别是当预测变量大于样本数时!该

方法特别有效"然而
_M0Y

通常存在潜在变量与原始变量相

比难以解释的问题"

多元线性回归%

BP&3;

)

&1&;817441

\

4155;%8

!

<MY

&是一种

简单#常用的校正方法"

<MY

采用最小二乘法进行回归计

算!其优点是方便解释波长变量对因变量的影响!利用该方

法所得到的模型比
_M0Y

模型更易于解释"但其缺点是存在

."-
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表
&

!

样本化学性质含量统计结果

;3:2-&

!

N-,12(,47,3.

'

2-9<-.)932

'

84

'

-8(

+

性质 样本集 样本数 最小值 最大值 平均值 标准差 变异系数-
h

T737513.

%

E_+/

&

V=%&1513 "!* .H- "H# "+F'#F .-'/* *'*

K7&;U473;%8513 .!F .H- "H# "+*'#" .H'.H -'+

$7&;973;%8513 !H "/. "F/ "*/'F* ."'F# !'H

_419;23;%8513 !H .HF "F# "*"'." ."'*" !'F

T737513"

%

0A<

&

V=%&1513 ./F !"'H. H+'F+ F+'!# ./'F" ."'-

K7&;U473;%8513 *+ !"'H. H+'F+ F"'+" ."'F" .+'+

$7&;973;%8513 "" -*'-! H#'"! FF'#/ !'-H +'!

_419;23;%8513 ". F*'*+ H#'!* H.'!/ .'*# .'F

多重共线性!当变量数大于样本数时无法实现!因此
<MY

一般在提取特征波长之后再建模"因为本文提出的
<KK

算

法消除了变量之间的多重共线性!

<KK

波长选择结果适合

通过
<MY

方法建模"

波长选择的一个最主要的目的就是提高模型的预测能

力!而模型的预测能力主要通过模型的决定系数%

*

"

&和均方

根误差%

4%%3B1785

f

P7419144%4

!

Y<0d

&指标来评价"其中!

决定系数又称为拟合优度!取值范围为(

/D.

)!

*

" 越接近

.

!自变量对因变量的解释程度越高"

Y<0d

用来衡量实测

值与模型预测值之间的偏差!

Y<0d

的值越小!说明模型预

测精确度越高"

#

!

结果与讨论

@%$

!

柴油数据结果

柴油数据的原始近红外光谱图如图
#

%

7

&所示!通过窗口

宽度为
..

的
07X;3@G

6

,C%&7

6

%

0,C

&一阶求导法进行预处理!

预处理后的近红外光谱如图
#

%

U

&所示!后续的波长选择和建

模均在图
#

%

U

&数据基础上进行"对原始光谱进行
0,C

导数预

处理能够提高光谱分辨率!减少变量间的线性相关性!为后

续的波长选择奠定基础"

!!

对于柴油数据!设置
"C=.a.'!+

!

"C="a/'F+

!通过

<KK

方法选择
"/

个变量!选择出的变量分布如图
!

所示"

分别为
."-"

!

."*!

!

."**

!

."#"

!

."FF

!

."H!

!

./-F

!

./!/

!

."-!

!

..H*

!

./-*

!

."#/

!

."#!

!

.##/

!

.#.*

!

./#*

!

."F*

!

.##F

!

."*"

和
./F/8B

"

"/

个波长中!任一

波长与其他
.H

个侯选波长间的相关系数的平均值和标准差

如图
+

所示!各波长与其余所选波长间的相关系数平均值在

/'#

&

/'!

之间!处于弱相关水平"标准差在
/'"

&

/'#

之间!

相关系数相对集中"由此可见!所选变量之间弱相关!变量

间的共线性较小"并且
<KK

选择的波长集中在
..//

和

."//

&

.#//8B

附近!柴油是轻质石油产品!复杂烃类混合

物!而烃类化合物是由碳与氢原子所构成的化合物"

<KK

方

法选取的特征波长都处于
K

*

?

键的三倍频和二倍频吸收

区域"

!!

为证明
<KK

波长选择算法的有效性!我们对数据集通

过
0_:

!

K:Y0

!

Ỳ̀$

及
YJ

算法进行波长选择!建立相应

回归模型!比较预测精度"通过文献(

F

)可知!各方法的变量

图
@

!

柴油样本原始近红外光谱图#

3

$和

预处理后的近红外光谱图#

:

$

/)

0

%@

!

"8)

0

)532

%

3

&

356P8-

'

849-,,-6

%

:

&

Q#N,

'

-9(83

476)-,-271-2,,3.

'

2-

初始化#建模方法各不相同!如
<KK

是通过计算所有变量

间的最小相关系数!建立
<MY

模型!选择最优变量$

0_:

是计算全部变量正交子空间上的最大投影值!建立
<MY

模

型!选择最优变量$

K:Y0

是通过蒙特卡洛采样随机抽取

F/h

的样本建立
_M0

模型$

Ỳ̀$

是通过二进制矩阵取样!

建立
_M0

模型$

YJ

是通过蒙特卡洛采样!建立
_M0

模型"

根据各波长选择算法特点!对
0_:

和
<KK

建立
<MY

模型!

对
K:Y0

!

Ỳ̀$

和
YJ

建立
_M0Y

模型!会获得较优的预测

能力"

""-
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图
C

!

O==

波长选择结果

/)

0

%C

!

>3A-2-5

0

(<,-2-9()458-,12(,:

+

O==

图
D

!

所选波长间的相关系数平均值与标准差

/)

0

%D

!

O-35356,(3563866-A)3()45479488-23()45

94-77)9)-5(:-(B--5,-2-9(-6B3A-2-5

0

(<,

!!

表
#

为
<KK

#全谱及四种常用的波长选择算法%

0_:

!

K:Y0

!

Ỳ̀$

和
YJ

&所建模型验证集和测试集的模型结果"

由表
#

可知!基于波长选择的回归模型的参数均不同程度地

优于基于全谱的
_M0Y

模型%

JZMM,_M0Y

&!说明对全谱进

行特征波长选择的重要性"对比可以发现!

<KK

相比于

0_:

!

K:Y0

和
YJ

三种算法具有明显的优势!

Ỳ̀$

较
<KK

的预测集均方根误差略优!但在选择的变量个数上!

<KK

算

法略有优势"这个结果进一步表明!

<KK

变量选择方法具有

一定的有效性"

表
@

!

基于柴油数据集不同波长选择方法下模型的参数

;3:2-@

!

O46-28-,12(,:3,-6456)77-8-5(B3A-2-5

0

(<

,-2-9()45.-(<46,7486)-,-271-2,63(3,-(,

(%>

建模方法
波长

数

$7&;973;%8513 _419;23;%8513

*

"

Y<0d

*

"

Y<0d

. JZMM,_M0Y !/. /'F*+/ !'*--F /'H/+" #'H!*F

" 0_:,<MY "+ /'H+#* "'F#!+ /'H+#H "'F!!H

# K:Y0,_M0Y .F /'H"FH !'-*/. /'H"-H #'+!!+

! Ỳ̀$,_M0Y */ /'H**! #'"-!- /'H+*F "'*#H*

+ YJ,_M0Y #! /'H!F/ !'/-.H /'H!#! #'//HH

* <KK,<MY "/ /'H+#H "'-*/. /'H+*/ "'--H"

@%&

!

土壤数据

将土壤数据的原始近红外光谱数据通过窗口宽度为
..

的
0,C

一阶求导法预处理后!分别通过
<KK

!

0_:

!

K:Y0

!

Ỳ̀$

及
YJ

进行特征波长提取并建立回归模型!验证集和测

试集模型结果如表
!

所示"由表
!

可知!

<KK

的预测集均方

根误差相比于
0_:

!

K:Y0

和
YJ

三种算法具有较优的预测

精度!

Ỳ̀$

与
<KK

的预测效果不相上下"与数据集
.

所得

结果一致!可以证明
<KK

方法的有效性"

表
C

!

基于土壤数据不同波长选择方法下模型参数

;3:2-C

!

O46-28-,12(,:3,-6456)77-8-5(B3A-2-5

0

(<

,-2-9()45.-(<46,748,4)263(3,-(,

(%>

建模方法
波长

数

$7&;973;%8513 _419;23;%8513

*

"

Y<0d

*

"

Y<0d

. JZMM,_M0Y F+/ /'+F+" #'""HH /'*+*" "'H.-*

" 0_:,<MY "# /'H+#H /'H/FH /'F./. .'F-/H

# K:Y0,_M0Y H /'H-++ .'F/#H /'H/FF .'#*F"

! Ỳ̀$,_M0Y ## /'H."! .'.F"+ /'H./* .'/"-H

+ YJ,_M0Y "+ /'FHFF .'"F"- /'F/-! "'./F!

* <KK,<MY ." /'H#*. .'.!!- /'H"*+ .'/#"#

@%@

!

O==

方法优势分析

L=78

\

等(

H

)在土壤数据集的基础上!利用
0;_M0

!

0;,

_M0,C:

和
0;_M0,C:,0_:

三种方法进行波长选择后的数据

建立
_M0Y

模型!其中基于
0;_M0,C:,0_:

波长选择结果建

立的
_M0Y

模型具有最佳预测精度!

Y<0d_a.'!"

"用

<KK

波长选择法建立的模型的
Y<0d_

为
.'/#"#

"相较而

言!基于
<KK

的波长选择算法更具有优势"根据以往的研

究结果可知!基于
0_:

方法的波长选择模型优于
C:

(

./

)

!

K:Y0

(

..

)和
_̀M0

(

."

)等其他波长选择方法"由此可见!

<KK

算法在波长选择方面具有一定的优势"

从
<KK

算法可以看出!

<KK

和
0_:

的基本原理都是

选择最少冗余信息和最小共线性的变量组合!不同的是!

0_:

是利用向量的投影分析!通过将多个向量投影到某个超

平面%前一个投影向量的法平面&上!比较投影向量的模!选

择模最小的向量作为待选向量!以此达到该向量与前一个向

量的共线性最小"但是!

0_:

波长选择只考虑相邻两次选择

波长之间的相关性!而不考虑所选择的波长和其他所选波长

之间的相关性!即!

0_:

波长选择算法并没有考虑所有特征

波长之间的共线性"

<KK

算法以某一波长和其他所有波长间相关系数最小

为准则选择特征波长!使得所选特征波长和其他所有波长之

间相关性最小!从而达到降低共线性的目的"由于减少了所

有特征波长之间的共线性!因此
<KK

波长选择的结果适合

使用线性回归方法建模!所以
<KK,<MY

模型的预测精度较

优"从前面两个数据集建模所得的结果来看!相较于其他波

长选择算法所建模型的预测精度!

<KK,<MY

模型的预测精

度较优!是一种有效的模型"

<KK

算法在应用于近红外光谱

数据的波长选择具有一定的优势!本方法的设计思想可以为

其他高维数据的特征选择和降维提供一定的参考"

#"-
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@%C

!

阈值系数的选取对
O==

方法的影响

根据算法步骤
#

!为了保证候选波长集
!

在某一阈值下

不为空集!阈值系数
"C=.

应大于
.

"另外!为了保证所选择

的波长更有效!阈值系数
"C="

应小于
.

"为了获得更好的

"C=.

和
"C="

!通过选择
"C=.

和
"C="

的不同组合!得到
<KK,

<MY

模型的
Y<0d$

"图
*

为以土壤数据集为例得到的不同

的
"C=.

和
"C="

阈值系数取值情况下的模型
Y<0d

分布情况"

图
G

!

不同阈值系数下
O==YO?N

模型的
NO*VT

值变化

/)

0

%G

!

=<35

0

-,)5NO*VTA321-47O==YO?N.46-2

156-86)77-8-5((<8-,<42694-77)9)-5(,

从图
*

可以看出!随着
"C="

变大!

Y<0d$

逐渐变小!当

"C="

大于
/'F

时!

Y<0d$

趋于平缓!

<KK

算法的
"C="

取值

为
/'F+

"随着
"C=.

的降低!

Y<0d$

有下降趋势!在
"C=.a

.'!+

附近取得最小值!以此!

<KK

算法的
"C=.

的取值为

.'!+

"对于柴油数据集来说!当
"C=.

取值
.'!+

!

"C="

取值为

/'F+

时!

<KK,<MY

方法也能得到最小
Y<0d

模型"因此!

<KK

设置
"C=.

和
"C="

的默认值分别为
.'!+

和
/'F+

"对于

其他数据集!两个阈值系数的取值可能有细微波动!可以通

过实验确定"

!

!

结
!

论

!!

针对变量间的多重共线性问题!提出一种基于最小相关

系数的近红外光谱波长选择方法!该方法以所选变量之间共

线性最小化!并且输入变量对响应变量的影响最大化为主要

目的!消除模型间的共线性!提高模型预测精度"为了验证

所提出算法的有效性!利用两组公开的近红外光谱数据集对

该方法进行了测试"结果表明!

<KK

算法获得了良好的预测

性能!是一种有效的波长选择算法"

<KK

方法可以为其他类

型高维数据降维提供参考"
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程介虹等'最小相关系数的多元校正波长选择算法




