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堆叠监督自动编码器的近红外光谱建模
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近红外光谱中包含了物质中有机分子含氢基团的特征信息!具有维度高#冗余大等特点"传统的基

于浅层校正模型!比如主成分回归#偏最小二乘回归#人工神经网络#支持向量回归等!无法提取近红外光

谱数据深层的信息"提出一种基于堆叠监督自动编码器的近红外光谱建模方法!不仅可以拟合光谱数据与

理化值之间复杂的非线性关系!还可以提取数据深层的特征信息"首先通过对比不同的光谱预处理对模型

预测结果的影响!选择最优的预处理方法!然后再使用相关系数法提取特征波段"将处理好的近红外光谱数

据作为堆叠监督自动编码器的输入信号!利用理化值对多个监督自动编码器进行有监督的预训练$将多个

经过预训练的监督自动编码器进行堆叠!得到堆叠监督自动编码器$将预训练的参数作为堆叠监督自动编

码器的初始化参数!然后再利用理化值对堆叠监督自动编码器进行有监督的微调!最后得到模型的最优参

数"分别利用玉米含水量和黄酒总酸含量等近红外数据集进行验证!建立了偏最小二乘回归预测模型#人工

神经网络预测模型#堆叠自动编码器预测模型和堆叠监督自动编码器预测模型!验证了堆叠监督自动编码

器建模的可行性$以预测均方根误差和预测相对分析误差两个指标对比分析了偏最小二乘回归#反向传播

人工神经网络#堆叠自动编码器及堆叠监督自动编码器四种建模方法的评价指标"分析结果表明!采用该方

法建立的模型!模型预测效果更好!玉米含水量数据集的两个评价指标达到了
/'/*/!

和
!'#.#

$黄酒总酸

含量数据的两个评价指标达到了
/'."/

和
!'""-

!均优于另外三种方法"
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近红外光是波长介于可见光区与中红外区之间的电磁

波!它的波长范围约为
F//

&

"+//8B

"近红外光谱的谱区

与有机分子的含氢基团!如
K

*

?

!
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?
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A
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等的合频

和不同倍频吸收区一致!所以近红外光谱中包含了有机分子

含氢基团的主要结构信息(

.

)

"通过对光谱进行分析!可以得

到物质中的特定成分的含量!能够实现无损检测"近年来!

在石油化工#农业#发酵等领域近红外光谱分析得到广泛的

应用"

在使用近红外光谱进行检测时!首先需要建立光谱信息

与目标理化值的校正模型"常用建模方法有多元线性回归
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#支持向量回归%
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&等"其中!
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是应用较广泛的线性建模

方法之一"

:((

可以建立光谱的非线性校正模型!但是易

陷入局部最优解"支持向量回归是一种机器学习的方法!它

有较好的泛化能力"但是
0$Y

中使用的核函数以及核函数

参数没有选择标准"

近年来!作为一种智能学习算法!深度学习逐渐在图像

处理#语音处理以及故障检测等领域受到重视(

*,H

)

"鉴于在

数据非线性强#维度高#数据量大的情况下特征提取的良好

效果!目前深度学习也开始被引入到近红外光谱分析中(

./

)

"
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等使用堆栈稀疏自编码器融合核极限学习机对药品的

质量进行鉴别(

..

)

$

MP

等用堆叠降噪自编码器与随机森林结

合进行植物黄龙病鉴别(

."

)

$

N78

\

等使用深度信念网络对药

品质量进行无损伤的鉴别(

.#

)

"上述工作中使用的深度学习

算法在预训练时都采用无监督训练方式"无监督的训练没有

理化值的指导!所以提取的特征信息中会包含很多与理化值



无关的信息!这部分信息对理化值的预测是没有帮助的!甚

至会降低模型的预测精度"

堆叠监督自动编码器%
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)
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00:d

&是深度学习算法的一种!它具有多个隐含层!可以通

过有监督的学习方式实现复杂非线性函数的逼近"使用堆叠

监督自动编码器建模有以下优点'%

.

&深层网络的复杂多层

结构可以使其更好的拟合变量之间的非线性关系$%

"

&堆叠

监督自动编码器预训练和微调均采用有监督的方式!能够更

好的提取光谱数据中与理化值相关的特征信息并建立预测模

型$%

#

&可以更加快速有效地处理大数据$%

!

&通过预训练初

始化全局网络的参数!能够有效的避免网络在训练过程中出

现梯度消失或者陷入局部最优解的问题"

近红外光谱数据具有维度高!重叠性高!信噪比低等问

题!而堆叠监督自动编码器可以在数据维度高!信噪比差的

情况下表现出良好的特征提取和分析能力!同时还可以处理

非线性关系"故利用堆叠监督自动编码器对近红外光谱数据

进行建模!分别对玉米含水量数据和黄酒发酵过程总酸含量

数据建立
00:d

预测模型!并引入预测均方根误差%

Y<,

0d_

&和预测相对分析误差%

Y_T

&对模型进行评价"玉米含

水量数据集的两个评价指标达到了
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和
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$黄酒

总酸含量数据的两个评价指标达到了
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和
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"进一

步建立了
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预测模型#误差反向传播人工神经网络
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&预测模型#堆叠自动编码器%
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&预测模型与
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进行对比!验证该方

法的优越性"
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实验部分
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样品及仪器

首先选用玉米近红外光谱数据集!该数据集可在
d$Ỳ

网站上免费获取
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!原始数

据如图
.

所示"该数据集是由
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三种不同的

近红外光谱仪对
F/

个不同的玉米样本扫描构成的"光谱的

波长范围为
..//

&

"!HF8B

!分辨率为
"8B

!每条光谱含

有
-//

个数据点"该数据集给出了玉米的水分#淀粉#油脂

的含量%百分比&作为目标理化值"在此采用
B+

光谱仪的
F/

组光谱数据以及对应的水分含量进行建模"而在黄酒发酵的

应用中!我们对黄酒发酵周期的
."

个关键时间点进行取样!

每个样本扫描
!

次!并且进行两个批次的黄酒发酵!每个批

次获取
!F

个样本!总共获得
H*

个样本"采集的黄酒样本的

近红外光谱数据通过美国
Q=14B%:8374;5<W

傅里叶变换

型近红外分析仪扫描获得!光谱仪的参数为'光谱波长范围
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!分辨率为
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"原始光谱数据如

图
"

所示"
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两个数据集的训练集与测试集都采用
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&法进行划分!
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方法能使训练集的数据在
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空间和
R

空间均匀分布(
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"本

工作按照
#n.

进行训练集与测试集的划分!第一个玉米数

据集得到
*/

个训练集和
"/

个测试集"第二个黄酒数据集得

到含有
-"

组数据的训练集和
"!

组数据的测试集"
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玉米原始光谱图
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监督自动编码器

自动编码器是监督自动编码器的基础!它是一个无监督

的三层神经网络!结构如图
#

所示"它由输入层#隐含层和

输出层构成!包含一个编码器和一个解码器"通过对自动编

码器无监督的训练!能够实现对输入数据的特征提取和数据

降维(

.*

)

"由于近红外光谱数据具有维度高#冗余大#样本量

多等问题"而传统的特征提取方法!如主成分分析!所提取

的特征本质上就是原始变量的线性组合!所以无法包含非线

图
@

!

自动编码器的结构图
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性特征信息"而作为神经网络的一种!自动编码器可以很好

的建立非线性特征提取模型!并且它可以处理维度高#样本

量多的数据!还可以提取近红外光谱数据中的非线性特征信

息"具体的过程如下'
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假设自动编码器输入
.

维的光谱数据样本!
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!由编码器可以得到隐含层的输出!也就

是特征表示为
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j.为权重矩阵!
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K 为偏置向量!
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为激活函数!这里的激活函数选用的是
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函数%即
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由编码器获得隐含层特征表示之后!解码器将隐含层的

特征表示进行重构!即
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K为权重矩阵!
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. 为偏置向量!
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%.&为激活函数!这里的激活函数选用的是线性激活函数
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. 是解码器的

输出"

假设输入光谱数据为
+a

7

-

.

!

-

"

!6!

-

:

8

)

*

.j:其中
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为光谱样本个数!
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为光谱数据的维数"重构输出为/
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"为了得到模型的参数
"
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8!自动编码器的训练目标是最小化重构误差!也就是

损失函数
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!这里采用的均方根误差
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自动编码器通过无监督的训练方式!可以根据输入与重

构输出之间误差来调整参数!从而得到输入光谱数据的特征

表示"但是在建立近红外光谱定量分析模型时!无监督的训

练机制会使自动编码器的隐含层特征输出包含许多与理化值

无关的信息!使模型的预测性能下降!不利于模型对理化值

的预测"为了解决这个问题!我们引入了监督自动编码器用

以提取与目标理化值高度相关的特征信息(

.-

)

"监督自动编

码器是在普通的自动编码器的基础上加了一个监督层!监督

层是与隐含层全相连接的!具体的结构如图
!

所示"这样可

以使隐含层的特征信息不仅仅能精确的重构出输入数据!还

图
C

!

监督自动编码器的结构图
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能够很好的预测理化值!使得特征信息中含有与理化值高度

相关的信息"
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监督层的值为
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为监督层的输出!也就是
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为权重矩阵!
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K 为偏置向量!
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%.&为激活函数!这里

的激活函数选用的是线性激活函数%即
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假设监督层的实际值为
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!输

入层的光谱数据为
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"为了得到模型的参数
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8!监督自动编码器的训练目标是最小化重构误差

与预测误差%即预测损失函数
M%55

D

&的加权和!这里的重构

误差与预测误差均采用的均方根误差!预测损失函数
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监督自动编码器的损失函数
M%55

为重构损失和预测损

失的加权和
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D
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!!

监督自动编码器在原自动编码器的基础上加了一个监督

层后!可以将重构损失与预测损失结合!使其不仅可以提取

数据底层结构!又可以提供准确的预测性能(

.-

)

"所以监督自

动编码器可以有效地解决所提取的光谱特征信息与理化值之

间相关性弱的问题!获得更好的光谱数据特征表示!提高近

红外光谱定量分析的性能"
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!

堆叠监督自动编码器

单个监督自动编码器只是一个简单的#浅层的神经网

络!无法提取深层次的特征信息"为了提取近红外光谱深层

次的特征信息!可以将其扩展到深层结构
,

堆叠监督自动编

码器(

.*

)

"结构如图
+

所示"图
+

%

7

&为堆叠监督自动编码器!

它是由多个监督自动编码器构成"图
+

%

U

&为构成图
+

%

7

&的

多个监督自动编码器"

!!

堆叠监督自动编码器的训练分为两步'首先是有监督的

预训练!然后是有监督的微调"预训练阶段'首先最小化第

一个监督自动编码器的损失函数!将第一个监督自动编码器

获得的隐含层作为下一个监督自动编码器的输入层!这样一

直训练到最后一个监督自动编码器!用训练得到的权重和偏

置来初始化相应的全局网络"微调阶段'使用预训练得到的

相应的参数进行初始化!然后使用梯度下降法微调所有层的

参数"训练的过程如图
*

所示"

.'"'#

!

基于堆叠监督自动编码器的建模过程

基于堆叠监督自动编码器的近红外光谱数据建模的具体

步骤如下'

.

采集近红外光谱数据与对应的理化值$

/

剔除其中的异常值$

0

将数据分为训练集和测试集!并分别用同样的方法对

.+-
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图
D

!

堆叠监督自动编码器的结构图

%

7

&'堆叠监督自动编码器$%

U

&'监督自动编码器

/)

0

%D

!

*(819(18-47,(39W,1

'

-8A),-631(4Y-5946-8

%

7

&'

0372G5P

)

14X;519:d

$%

U

&'

0P

)

14X;519:d

图
G

!

**RV

的训练过程

/)

0

%G

!

**RV(83)5)5

0'

849-,,

光谱进行预处理$

1

用训练集进行堆叠监督自动编码器的训练$

2

用测试集进行模型的测试和评价"

算法的运行环境为'

8̀31&

%

Y

&

K%41

%

Q<

&

;+,-+//K_Z

!

#'!/C?@K_Z

$计算机内存为
FCE

"所使用的为
_

6

2,

=74B

!系统环境中配置了
3185%4c&%]

!

8PB

)6

!

)

78975

等
_

6

,

3=%8

运算库"

$%@

!

模型评价

为验证模型预测的准确性!选用预测均方根误差
Y<,

0d_

和预测相对分析误差
Y_T

两个评价指标"

Y<0d_

用来

衡量模型的预测值与真实值之间的预测标准差!

Y<0d_

的

值越大!模型的精度越低!反之则越高"

Y_T

是用来衡量模

型的分辨能力!它是由测试集标准差与预测均方根误差之比

计算得到!

Y_T

的值越大!表明模型的预测能力越强(

.!

)

"一

般当
Y_T

在
"'+

及以上时!模型才适合定量分析使用(

.F

)

"

这两个评价指标的计算公式如式%

-

&和式%

F

&

Y<0d_

#

%

:

&

#

.

%

V

D&

)

D&

&

"

槡 :

%

-

&

Y_T

#

%

:

&

#

.

%

D&

)

.

D&

&

"

%

:

&

#

.

%

D&

)

V

D&

&槡
"

%

F

&

其中!

V

D&

为光谱预测值!

D&

为实际值!

.

D&

为实际值的平均

值!

:

为的样品数"

"

!

结果与讨论

&%$

!

光谱数据预处理

原始光谱中除了包含对目标理化值预测有用的信息之

外!还有包含许多与目标理化值无关的冗余信息和测量噪

声!如电噪声#杂散光和漂移等!所以对原始光谱进行合适

的预处理是十分必要的"预处理的方法有一阶差分#二阶差

分#

07X;3@G

6

,C%&7

6

平滑%

0C

&#多元散射矫正%

<0K

&#标准

正态变量变换%

0($

&!在无预处理和不同方法预处理之后的

光谱!分别采用
_M0Y

!

E_

!

0:d

和
00:d

建立预测模型!

结果表
.

所示"

表
$

!

基于不同预处理的预测效果

;3:2-$

!

P8-6)9()458-,12(,:3,-6456)77-8-5(

'

8-(8-3(.-5(.-(<46,

建模

方法

预处理

方法

玉米数据集 黄酒数据集

Y<0d_ Y_T Y<0d_ _YT

_M0Y

无
/'"#+. .'./H /'"FF .'-+*

一阶
M%$J&K $%C&D /'##/. .'+#-

二阶
/'.FHF .'#-# /'#.H! .'+FF

0C /'"#+. .'./H M%&I&I $%JG

<0K .'HHH /'.#/! +'-#! /'/F

0($ /'".!- .'".! /'-FHF /'*!"

E_

无
/'""-- .'.!+ /'.-"# "'H!!

一阶
M%$@MD $%KKJ /'.**HH #'/#H

二阶
/'.*/+ .'*"! /'.H-! "'+-

0C /'""+F .'.++ M%$DIK @%&$&

<0K /'H!F" /'"-!H /'.H+. "'*

0($ /'"/- .'"+H /'#F+ .'#.F

"+-
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!

续表
.

0:d

无
/'.H-" .'#"" M%$CDK @%CIJ

一阶
M%$MD@ &%CII /'"/+H "'!*!

二阶
/'.-!! .'!H+ /'.H!" "'*."

0C /'""-- .'.!+ /'.-"- "'H#-

<0K /'.F.# .'!#F /'.*F #'/"

0($ /'"#.+ .'."* /'#H+* .'"F"

00:d

无
/'"*! .'/.H" M%$&M C%&&I

一阶
M%MGMC C%@$@ /'#*-# .'#.F

二阶
/'.FHF .'#-! /'"F.H .'F

0C /'"*#- /'HFFF /'"!F. "'/!!

<0K /'!F#! /'+#H# /'*H/! /'-#!-

0($ /'#.#" /'F#"# /'!#-* .'.+H

!!

由表
.

可知!光谱预处理方法对模型的精度有明显的影

响!而且不同的光谱数据和不同的建模方法使用的预处理方

法也不同"对于玉米数据集!四种建模方法与一阶差分预处

理的组合均是最好的$黄酒数据集在使用
_M0Y

和
E_

建模

时!

0C

平滑处理的效果最好!而
0:d

和
00:d

建模时!则

是不进行处理的效果最好"因此玉米数据集的四种建模方法

对比时采用一阶差分预处理后的数据进行建模!而对于黄酒

数据集!

_M0Y

和
E_

建模使用
0C

平滑预处理光谱!

0:d

和

00:d

建模则使用原始光谱"

&%&

!

波长选择

特征波段的选择使用的是相关系数法"它是通过计算每

一个波长的吸光度与目标理化值之间的相关系数!选择相关

系数大的波长作为特征波段"

对预处理后的近红外光谱使用相关系数法选择特征波

长"玉米数据集最终选择了
!"+

个特征波长$黄酒数据集最

终选择了
.-H

个特征波长"

&%@

!

参数选择

在堆叠监督自动编码器中!模型参数的选择对预测精度

有重要的影响"在此主要考虑训练次数和学习率"模型的层

数和每层的节点数!两个数据集分别采用的结构为
!"+,.#",

+",*,.

和
.-H,+/,./,.

"训练次数和学习率的选择分别如图
-

所示!训练的次数过多会导致模型过拟合!而训练次数太少

模型会有较大的损失!预测精度较差"从图
-

%

7

&和%

U

&!可知

玉米数据集在学习率为
/'//.

!训练次数为
.+/

次时!模型

的精度最高!

Y<0da/'/*/!

!

Y_Ta!'#.#

$从图
-

%

2

&和

%

9

&!可知黄酒数据集在学习率为
/'//.

!训练次数为
.+/

次

时!模型的精度最高!

Y<0da/'."/

!

Y_Ta!'""-

"

图
I

!

不同学习率和训练次数对模型的影响

%

7

&!%

U

&'玉米$%

2

&!%

9

&'黄酒

/)

0

%I

!

;<-)5721-59-476)77-8-5(2-385)5

0

83(-,356(83)5)5

0

().-,45(<-.46-2

%

7

&!%

U

&'

K%48

$%

2

&!%

9

&'

N1&&%]];81

&%C

!

不同预测方法结果对比

为验证堆叠监督自动编码器建模方法的可行性!对玉米

数据和黄酒发酵数据仿真建模!与
_M0Y

!

E_

和
0:d

进行

对比!以说明本方法的优越性"

"'!'.

!

玉米数据集

表
"

为不同建模方法下!玉米含水量的预测结果"使用

#+-

第
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00:d

方法建立模型时!可以通过有监督的形式提取光谱数

据的深层信息!两个评价指标均优于另外三种方法!

Y_T

达

到了
!'#.#

"

!!

图
F

为采用不同建模方法!玉米含水量的预测结果与真

实理化值的对比"横坐标为预测样品数量"图
F

%

7

&可以看出

基于
_M0Y

模型的真实值和预测值之间还有较大的差距"图

F

%

U

&为
E_

神经网络的效果!从图中可以看出预测值与真实

值也有一定的差距!但是预测值的变化趋势与真实值基本相

同"图
F

%

2

&为
0:d

方法的结果!真实值与预测值之间差距

进一步减小"图
F

%

9

&为本工作提出的
00:d

的建模方法!结

合了有自动编码器和监督学习的优点!使得预测效果最佳"

表
&

!

玉米数据使用不同建模方法

;3:2-&

!

P8-6)9()458-,12(,47948563(3,-(,

1,)5

0

6)77-8-5(.46-2)5

0

.-(<46,

方法
玉米数据集

Y<0d_ Y_T

_M0Y /'.F"H .'!"+

E_ /'.#/+ .'HHF

0:d /'./+# "'!--

00:d /'/*/! !'#.#

图
J

!

玉米数据不同建模方法预测效果对比

%

7

&'

_M0Y

模型$%

U

&'

E_

模型$%

2

&'

0:d

模型$%

9

&'

00:d

模型

/)

0

%J

!

P8-6)9()458-,12(,476)77-8-5(.46-2)5

0

.-(<46,748948563(3

%

7

&'

_M0YB%91&

$%

U

&'

E_B%91&

$%

2

&'

0:dB%91&

$%

9

&'

00:dB%91&

"'!'"

!

黄酒发酵实例

表
#

为黄酒发酵过程中总酸含量的预测结果"在使用

00:d

方法进行建模时!黄酒数据集的
Y_T

达到了
!'""-

!

相对于
_M0Y

方法!黄酒数据的
Y_T

提升了
"

倍"并且两个

评价指标均优于另外三种方法"

!!

图
H

为黄酒总酸含量在采用不同方法下的预测结果对

比"图
H

%

7

&可知!基于
_M0Y

模型的预测值与真实值之间相

差较大"图
H

%

U

&为基于
E_

神经网络模型的效果!模型的预

测值与真实值之间的趋势大致相同!在数值上还有一定的差

距"图
H

%

2

&和图
H

%

9

&分别是基于
0:d

和
00:d

方法建模的

效果!

0:d

方法能够提取数据深层的特征!预测效果相比于

E_

神经网络有所提升"

00:d

在提取数据深层特征的同时加

上了监督信息!使得最终的预测效果最佳"

表
@

!

黄酒数据使用不同建模方法

;3:2-@

!

P8-6)9()458-,12(,47

+

-224BB)5-63(3

,-(,1,)5

0

6)77-8-5(.46-2)5

0

.-(<46,

方法
黄酒数据集

Y<0d_ Y_T

_M0Y /'"-"- .'F*/

E_ /'.+-H #'"."

0:d /'.!+H #'!-F

00:d /'."/ !'""-

!+-

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



图
K

!

黄酒数据不同建模方法预测效果对比

%

7

&'

_M0Y

模型$%

U

&'

E_

模型$%

2

&'

0:d

模型$%

9

&'

00:d

模型

/)

0

%K

!

P8-6)9()458-,12(,476)77-8-5(.46-2)5

0

.-(<46,748

+

-224BB)5-63(3

%

7

&'

_M0YB%91&

$%

U

&'

E_B%91&

$%

2

&'

0:dB%91&

$%

9

&'

00:dB%91&

#

!

结
!

论

!!

提出一种基于堆叠监督自动编码器的近红外光谱建模方

法!用于光谱的定量分析"堆叠监督自动编码器%

00:d

&具

有多层结构!在堆叠自动编码器%

0:d

&的结构基础上加入了

监督层!使得
00:d

的预训练与微调均采用有监督的训练方

式"该方法不仅能够提取输入数据的深层特征信息!而且还

能建立有效预测模型"通过对实际黄酒发酵数据集和玉米含

水量数据集的应用!证明了该方法比传统
_M0Y

#

E_

神经网

络和
0:d

具有更好的预测性能"
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