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反射光谱结合光谱基二维卷积回归网络快速检测食用油中饱和脂肪酸

翁士状"

!储昭结!王满琴!王
!

年

安徽大学%农业生态大数据分析与应用技术国家地方联合工程研究中心%安徽 合肥
!

&N'O'"

摘
!

要
!

人们日常膳食中常见的食用油含有丰富的饱和脂肪酸%饱和脂肪酸能为人体提供能量和必须营养

物质%但过量摄入会导致多种心血管疾病'结合反射率光谱和深度学习方法发展一种食用油中饱和脂肪酸

含量的分析方法'首先%测量了菜籽油&大豆油&葵花籽油&玉米油&橄榄油&芝麻油及花生油等
Q

种食用植

物油
N#'

!

&#''46

范围的反射光谱%并通过气相色谱
A

质谱分析法获得其软脂酸&花生酸及山嵛酸等饱和

脂肪酸的含量'使用中心化&多元散射校正&标准正态变量变换及标准化等算法做光谱预处理消除光谱噪

声'然后%构建了一种新型的二维光谱卷积回归网络!

@&V>H)

"用于脂肪酸分析%而全卷积网络!

R>)

"&偏

最小二乘回归!

FG@H

"&支持向量回归!

@EH

"及随机森林!

HR

"用于与
@&V>H)

模型相对比'最后%采用序列

前向选择!

@R@

"&随机蛙跳!

HR:*

<

"及遗传算法选取光谱特征的重要波长%进而构建更为简单稳健的分析模

型'实验结果表明%对食用油的全光谱预处理后%

@&V>H)

模型性能最优%其模型对预测集的决定系数!

!

&

F

"

达到
';LMQL

%均方根误差!

H=@I

F

"为
';#"''

'基于重要波长的
@&V>H)

模型%

HR:*

<

A@R@

为
@&V>H)

提

供了最佳的预测结果
!

&

F

i';LOQL

%

H=@I

F

i';PO&Q

'虽然变量选择后所取得的分析效果略差%但光谱波长

数目不足全光谱的
"X

%节省了光谱数据采集工作并大幅降低了模型复杂度%有助于后续便携式简化检测装

置的研发'为进一步探究
@&V>H)

模型的通用性能%

@&V>H)

被用于食用油中花生酸和山嵛酸含量分析'

其中%

@&V>H)

对花生酸的预测结果较好
!

&

F

i';L#'"

%

H=@I

F

i';"#&L

'所提出的
@&V>H)

可实现反射

率光谱对食用油中多种脂肪酸的准确快速分析'
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食用植物油富含脂肪酸及维生素
I

&矿物质&类胡萝卜

素等多种营养物质%是人体能量和营养需要的重要来源)

"

+

'

当食用植物油中的饱和脂肪酸摄入过多时%人体就会增加患

胆固醇高和心血管疾病的风险'通过检测不同食用植物油中

不同饱和脂肪酸含量的参考值%不仅可以用于对食用植物油

的分类%还可以确定其变质程度和评定其氧化程度'因此%

测定出食用油中饱和脂肪酸含量对保障人们身体健康和食品

安全具有重要意义)

&

+

'

目前%理化分析与图谱检测等方法常应用于食用油掺

假&分类&新鲜度&品质及成分分析等应用中)

NAP

+

'在理化分

析方面%气相色谱
A

质谱分析法!

B>A=@

"被用于测定食用油

中
O

种甘油单酸酯标记物的含量%用于区分用过的食用油和

新鲜的食用油)

"

+

'荧光光谱用于鉴定掺假植物食用油%可在

&634

内检测出大豆油中
';PX

精制掺假油)

#

+

'理化分析方

法准确度高%但其操作过程中检测指标较多%不适用于快速

分析'相较于理化分析方法%红外光谱&拉曼光谱和反射率

光谱等图谱类方法可以做到快速且不破坏样品%便于进行无

损检测'中红外光谱被用于测定亚麻籽油与菜籽油&芝麻油

和葵花籽油掺假%准确度最高可达到
LL;'X

%预测误差为

";NX

!

&;#X

)

O

+

'红外光谱分析样品时%样品前处理需要专

业人员%不好操控'

b2*73,

%

G!034,

等使用拉曼光谱技术对

"#

种不同食用油分类准确率为
L#X

)

Q

+

'拉曼光谱技术可提

供快速&简单&可重复且无损伤的定性定量分析%但存在灵

敏度不高&需要特定波长的激光光源和精度低等问题'反射

率光谱主要是通过测量样本的光谱特性计算其物理结构或化

学属性来实现定量检测或定性识别'反射光谱具有波长范围

宽&操作简单&扫描时间短&无需独立光源和仪器便携式等

特点'反射率光谱分析带壳花生中总油脂和脂肪酸的含量%

对总油脂和脂肪酸预测决定系数
!

& 值达到
';LL

)

M

+

'在预测



两种山茶籽中油脂和水分含量时%其中对油脂的预测模型

!

& 分别为
';LM

和
';L#

%对水分的预测模型
!

& 分别为
';L&

和
';ML

)

L

+

'反射率光谱分析样品时其设备方便小型便捷%样

本处理简单%因此采用反射光谱技术对食用油脂肪酸进行

分析'

利用机器学习方法实现反射率光谱的智能化&自动化分

析%可以使对食用油中脂肪酸的检测更快速&便捷'判别分

析和主成分分析结合偏最小二乘回归!

FG@H

"对油品的
B>A

=@

谱进行分析%实现对芝麻油品掺假的判别准确率为

LQ;&QX

!

"''X

)

"'

+

'应用
FG@H

对不同品牌不同种类食用油

的中红外光谱数据进行掺假辨别%其准确度最高可以达到

LL;'X

%误差在
";NX

!

&;#X

之间)

#

+

'在对油品监测分析方

面%传统机器学习快速简单%对于小数据量&简单的关系很

有效%但在对大数据训练样本时难以很好地表达高度复杂的

数据信息'区别于传统机器学习%深度学习网络可以从大数

据中自动提取特征%从而提高模型的性能'在基于卷积神经

网络!

>))

"的光谱分析中%将猪肉的中红外光谱数据集和大

肠杆菌的拉曼光谱数据集可视化且基于类激活映射卷积神经

网络%平均准确率可达
LM;MNX

和
"''X

)

""

+

'

G!!:.*0,4

等利

用一维
>))

对啤酒&药片&葡萄酒&咖啡&橄榄油以及果汁

的红外和拉曼光谱数据进行分类预测%其平均准确率为

LOX

)

"&

+

'同样%在将时间序列心电图数据输入
>))

时%平

均
R"A1(*:,

为
QM;&X

'一维
>))

的处理分析往往难以挖掘

光谱数据的深度特征信息'为获得更精确的分析结果%设计

一个合理的能够充分挖掘光谱中信息的卷积回归网络是非常

必要的'

本研究利用面向反射率光谱的光谱基二维卷积回归网络

实现了食用油中饱和脂肪酸的测定'本研究的目的#!

"

"探

索使用反射率光谱检测油品中饱和脂肪酸的可行性$!

&

"评

价中心化!

>I)

"&多元散射校正!

=@>

"&标准正态变量变换

!

@)E

"及标准化!

@-T

"等算法对光谱数据的去噪性能$!

N

"

构建一种新型的基于光谱的二维卷积回归网络!

@&V>H)

"用

于脂肪酸分析%并与全卷积网络!

R>)

"&偏最小二乘回归

!

FG@H

"&支持向量回归!

@EH

"及随机森林!

HR

"比较$!

P

"利

用序列前向选择!

@R@

"&随机蛙跳!

HR:*

<

"及遗传算法!

BT

"

选取重要波长%构建简易&稳健的反射率光谱分析模型$!

#

"

探索
@&V>H)

模型在多种脂肪酸分析中的通用性'

"

!

实验部分

F(F

!

样本

"N

种不同品牌的玉米油&

"N

种不同品牌的菜籽油&

"N

种不同品牌的芝麻油&

"N

种不同品牌的橄榄油&

"#

种不同

品牌的花生油&

"#

种不同品牌的大豆油及
""

种不同品牌的

葵花籽油均购于合肥大润发超市'每个油品取
P

份样分别置

于玻璃烧杯中%每份
&#6G

%共获得
NQ&

个样本'

F(=

!

光谱数据采集

光谱范围为
N#'

!

&#''46

的反射率光谱用
F@HAN#''

便携式地物光谱仪!

@

D

,(+:!/I0*/5+3*41

%

G!2:,4(,

%

=T

%

J@T

"测量%其光谱分辨率为
"46

%测量环境如图
"

所示'

数据采集时%每个样本测量
#

个反射光谱数据%每测量一次

移动一次位置'首先%将光纤探头垂直对准标准白板并保持

距离
&(6

进行仪器校准%再依次将样本置于采集台%保持油

样上表面与光纤探头垂直距离
&(6

'由于反射光谱受光照和

系统物理结构差异等因素的影响%用白板校准消除或最小化

这些影响'校准公式如式!

"

"

,

!

$

"

#

I

!

$

"

I

E

!

$

"

,

E

!

$

" !

"

"

式!

"

"中%

,

!

$

"为被测物体的反射率$

,

E

!

$

"为标准白板的反

射率$%

I

!

$

"和
I

E

!

$

"分别为测量物体和标准白板的仪器测

量值'

图
F

!

食用油的反射率光谱采集平台
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饱和脂肪酸参考含量检测

";N;"

!

仪器与环境

气相色谱质谱联用仪!

B>=@AdF&'"'

%

@.36!8?5

%

[!A

D

!4

"使用
VWA#=@

型毛细管柱!

N'6h';&#66h';&#

%

6

"%

氦气!

LL;LLX

"为载气%设置恒定流速为
"6G

*

634

K"

'柱箱

温度从
O'$

以
"#$

*

634

K"速度升至
&"#$

%再以
"'$

*

634

K"的速度升至
&#'$

%然后以
& $

*

634

K"的速度升至

&O'$

%最后以
# $

*

634

K"的速度升至
&M' $

并保持
&

634

'进样口温度为
&#'$

%以
P'l"

的分流比进样%每次进

样量为
"

%

G

'仪器的离子化方式选择电子轰击式离子源%接

口温度和离子源温度分别设置为
&Q'

和
&#'$

'将溶剂延迟

时间设置为
"'634

%电子能量设置为
Q',E

%检测器电压设

置为
"#''E

%采集速率为每秒
&'

个光谱'

";N;&

!

实验过程

由于食用油中各种脂肪酸的沸点比较高%且含碳量相似

的脂肪酸沸点相近%不容易实现气化及分离%因此使用
B>A

=@

测定食用油中的脂肪酸含量之前需要对食用油进行甲酯

化预处理'甲酯化预处理流程如下#首先%称量
"''6

<

油

样%再加入
&6G

正己烷并将混合物置于超声波清洗器中
&'

634

使其完全溶解$再加入
&6G

氢氧化钾与甲醇溶液!

&M

6

<

*

6G

K"氢氧化钾"%再将混合物置于超声波清洗器中
#

634

%使油同时皂化和甲酯化$最后%将
&6G

盐酸加入溶液

后置于超声波清洗器中
#634

以中和过量的氢氧化钾$静置

"'634

后取顶部有机溶液并过滤至进样瓶中%最后进行
B>A

=@

分析获取油样中软脂酸&花生酸以及山嵛酸的含量'

";N;N

!

光谱预处理及变量选择方法

反射光谱数据除了含有油样本身的信息外%还包含了其

"LP"

第
#

期
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他无关信息和噪声%因此对于消除光谱数据中的无关信息及

噪声的预处理举足轻重'对光谱数据的预处理主要有
>I)

%

=@>

%

@)E

和
@-T

方法'

>I)

可增加样品光谱之间的差

异%从而提高模型的稳健性和预测能力$

=@>

可用来消除样

本间的基线平移和漂移现象%增强光谱特异性$

@)E

主要用

来消除固体颗粒大小&表面散射以及光程变化对漫反射的影

响$

@-T

给光谱中所有变量相同的权重%可以避免异常值和

极端值的影响'

变量选择的方法主要包括
@R@

%

HR:*

<

及
BT

'

@R@

是指

特征子集
3

从空集开始%每次选择一个特征
,

加入特征子

集
3

%使得特征函数
P

!

3

"最优'即每次都选择一个使得评

价函数的取值达到最优的特征加入%其实就是一种简单寻找

最优解的贪心算法'

HR:*

<

利用少量的变量迭代%输出每个

变量选择可能性%从而进行变量的选择%是一种非常有效的

高维数据变量选择方法'

BT

通过数学的方式%利用计算机

仿真运算%将问题的求解过程转换成类似生物进化中的染色

体基因的交叉&变异等过程'

F(L

!

模型构建方法

";P;"

!

传统机器学习

在对食用油中饱和脂肪酸进行检测时%利用数理统计方

法中回归分析来确定光谱和脂肪酸变量间相互依赖的定量关

系'

FG@H

与主成分回归具有相似性%

FG@H

没有寻找响应变

量和预测变量之间最大方差的超平面%而是分别将预测变量

和响应变量投影到一个新空间%寻找一个线性回归模型'

HR

是一种由多棵决策树组成的非线性集成方法%每棵树都依赖

于独立采样的随机向量的值%并且对森林中所有树具有相同

的分布%森林的泛化误差随着森林中树木数量的增加而收敛

到一个极限'在回归分析中%采用最小方差原则来最小化每

棵树的方差'

@EH

是一种非线性回归模型%其主要思想是找

到一个回归平面%让一个集合内所有数据到该平面的距离最

近'在解决非线性&小样本及高维数据实际问题时表现

优异'

";P;&

!

R>)

网络

随着利用带标签数据量的快速增长和图形处理器的巨大

进步%

>))

网络研究在各种任务上取得了较好的成果'经典

的
>))

架构除了输入层和输出层外%还包括卷积层&池化

层和完全连接层'卷积神经网络通过权值共享降低复杂度和

参数%提高神经网络的泛化能力%通过池化操作减少神经

元%增强鲁棒性'卷积层的功能是对输入数据进行特征提

取%其内部包含多个卷积核%组成卷积核的每个元素都对应

一个权重系数和一个偏差量%类似于一个前馈神经网络的神

经元'卷积层在计算不同的特征图时%首先可以通过将输入

与学习的内核进行卷积%然后应用基于元素的非线性来获得

新的特征图%由几个卷积核组成激活函数上的卷积结果'在

卷积层进行特征提取后%输出的特征图会被传递至池化层进

行特征选择和信息过滤'池化层的每个特征图都连接到先前

卷积层的相应特征图'全连接层的作用则是对提取的特征进

行非线性组合从而得到输出'

图
=

!

全卷积网络结构

%&

'

(=

!

?5;8458;-/008994/,6/985&/,,-57/;X

!!

通常
>))

在卷积之后会接上若干个全连接层%将卷积

层产生的特征图映射成为一个固定长度的特征向量'

R>)

将
>))

中的全连接层转化成一个个的卷积层'

R>)

的架构

!图
&

"来源于
>))

%

R>)

将池化层和全连接层替换为卷积

层%每一层的
13

<

6*38

函数都增加了网络的非线性度'在所

有卷积层之后%采用全局平均池化进行正则化%加强特征图

与标签之间的对应关系%对输入空间变换具有更强的鲁棒

性'由于
>))

对二维矩阵形式的数据输入表现力较好%故

将一维向量形式的光谱数据转换为二维矩阵形式输入网络模

型!如图
N

"'若
*

"

h*

&

大于
*

%则在最后补零使其构成
*

"

h

*

&

的矩阵'

";P;N

!

@&V>H)

网络

对食用油脂肪酸回归分析设计了光谱基二维卷积回归网

图
J

!

二维矩阵形式的光谱输入

%&

'

(J

!

?

<

-45;+9&,

<

850/;3/057/B:&3-,.&/,+93+5;&K

络!图
P

"%为增加网络的非线性建模能力%采用
13

<

6*38

函数

与卷积层和池化层相结合的方法用于提取主要特征%提高学

&LP"
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图
L

!

面向光谱的二维卷积回归网络结构图

%&

'

(L

!

?5;8458;-/0.

<

-45;/.4/

<2

BA+.-:57/$&3-,.&/,4/,6/985&/,;-

'

;-..&/,,-57/;X

习效率'全连接层的核心操作就是矩阵向量乘积%相当于一

个特征空间线性变换到另一个特征空间%可以把有用的信息

提取整合'采用交叉熵损失作为损失函数%同时增加
"

个全

连接层和
"

个未激活函数隐藏单元的输出层%该网络光谱数

据同样以二维矩阵形式输入!图
N

"'

";P;P

!

模型评估

为评估机器学习与深度学习的效果%将
"MO'

个食用油

的反射光谱数据按
Nl"

的比例分为训练集和测试集'利用

"NL#

个光谱作为训练集和
PO#

个光谱作为预测集训练模型&

调整模型参数和评级模型性能'用均方根误差!

H=@I

"和决

定系数!

!

&

"评价定量分析的质量'分别采用
!

&

-

%

H=@I

-

和

!

&

F

%

H=@I

F

来评价模型在训练集和测试集中的性能'

H=@I

和
!

& 的计算公式如式!

&

"和式!

N

"

H=@I

#

"

*

#

*

1

#

"

!

"1

$

A

"1

"槡
&

!

&

"

!

&

#

"

$

#

*

1

#

"

!

"1

$

A

"1

"

&

#

*

1

#

"

!

"1

$

7

"1

"

&

!

N

"

其中
"1

和A

"1

分别表示真实值和预测值%

7

"1

是真实值的平均

值%

*

为样本数'

FG@H

%

HR

%

@EH

%

R>)

和
@&V>H)

在
F

9

+.*4

和
b,:!1

的环境下实现%且所有方法均在
)E383!B,R*:(,H-e

&'M'-3

和
\4+,/>*:,3QAMQ''>FJ

的电脑设备进行'

&

!

结果与讨论

&;"

!

食用油反射率光谱特性

玉米油&菜籽油&芝麻油&橄榄油&花生油&大豆油和葵

花籽油的原始光谱如图
#

!

!

"所示'

!!

每类油样品的平均反射光谱如图
#

!

%

"所示'从图中可以

看出%在反射光谱的
N#'

!

Q''46

波段范围内%

Q

类食用油

的反射光谱之间存在较大的差别%其中花生油的反射率光谱

变化随着波长增大而快速增加$在反射光谱的
Q''

!

&#''

46

处%

Q

类食用油光谱的总体趋势是相似的'反射率变化与

化学基团振动产生的倍频信息和合频信息有关%差异表现在

不同种类食用油的反射率大小不同%这些差异是由于被测物

在可见色谱范围内的颜色特征不同所导致的%具体到食用油

的反射光谱检测中%

N#'

!

Q''46

之间的反射光谱差异可能

是不同种类食用油中叶绿素和胡萝卜素的含量不同引起

的)

M

+

'在反射光谱的
Q''

!

"Q''46

处出现了几个波峰和波

谷%其中位于
M#O

和
"'LM46

处的波峰归属于
>

.

Z

键的三

级倍频振动%而
"#MO46

处的波峰归属于
)

.

Z

键的二级

倍频振动'在反射光谱
"N&'46

处的波峰与
>

.

Z

键的弯曲

振动有关%而
LM'46

处的波峰与
U

.

Z

键的弯曲振动有关'

图
S

!

所有油样的原始反射率光谱!

+

"以及七种食用油的平均反射率光谱!

A

"

%&

'

(S

!

I-09-45+,4-.

<

-45;+0/;+99X&,:./0/&9.+3

<

9-.

!

+

"

+,:3-+,;-09-45+,4-.

<

-45;+/0.-.+3-/&9

%

./

2

A-+,/&9

%

4/;,/&9

%

.8,09/7-;/&9

%

;+

<

-.--:/&9

%

<

-+,85/&9+,:/9&6-/&9

!

A

"

NLP"
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=(=

!

食用油中软脂酸含量的预测

采用
>I)

%

=@>

%

@)E

及
@-T

等对食用油光谱去除噪

声后%采用
FG@H

%

HR

%

@EH

%

R>)

%

@&V>H)

等建立的回归

模型对食用油中饱和脂肪酸含量进行预测分析'为选取适宜

且最佳的预处理算法%利用
FG@H

进行比较'经对比分析%

@)E

预处理后的性能最优!表
"

"%其
!

&

-

为
';LOQP

%

H=@I

-

为
';QP"&

%

!

&

F

为
';MMQM

%

H=@I

F

为
";N&&"

$

=@>

较之略

差%

!

&

-

为
';L#M&

%

H=@I

-

为
';QOLN

%

!

&

F

为
';MQ&#

%

H=A

@I

F

为
";#&#N

$

>I)

的
!

&

-

为
';LPPM

%

H=@I

-

为
';M&P"

%

!

&

F

为
';MOO&

%

H=@I

F

为
";#LM#

$

@-T

结果最差%其
!

&

-

为

';LN&O

%

H=@I

-

为
';MPQO

%

!

&

F

为
';M#N#

%

H=@I

F

为

";OOPQ

'

表
F

!

不同预处理方法后
">?I

对食用油中

软脂酸含量预测结果

@+A9-F

!

";-:&45&/,;-.895./0

<

+93&5&4+4&:4/,5-,5&,-:&A9-

/&9.A

2

">?I+05-;:&00-;-,5

<

;-5;-+53-,53-5*/:.

=,+.*81 !

&

-

H=@I

-

!

&

F

H=@I

F

>I) ';LPPM ';M&P" ';MOO& ";#LM#

=@> ';L#M& ';QOLN ';MQ&# ";#&#N

@)E ';LOQP ';QP"& ';MMQM ";N&&"

@-T ';LN&O ';MPQO ';M#N# ";OOPQ

!!

选定预处理方法
@)E

后%分别采用
FG@H

%

HR

%

@EH

%

R>)

和
@&V>H)

对食用油中软脂酸含量进行分析'从表
&

可以看出%

@&V>H)

的性能优于
FG@H

%

HR

%

@EH

和
R>)

'

结果显示%

@&V>H)

的
!

&

-

为
';LL""

%

H=@I

-

为
';"M#"

%

!

&

F

为
';LMQL

%

H=@I

F

为
';#"''

%预测结果最佳$

R>)

结

果次之%

!

&

-

为
';LNLN

%

H=@I

-

为
';L&#"

%

!

&

F

为
';L"LN

%

表
=

!

采用
?NY

去噪后对食用油中软脂酸含量预测结果

@+A9-=

!

";-:&45&/,;-.895./0

<

+93&5&4+4&:4/,5-,5

&,-:&A9-/&9.+05-;?NY:-,/&.&,

'

=,+.*81 !

&

-

H=@I

-

!

&

F

H=@I

F

FG@H ';LOQP ';QP"& ';MMQM ";N&&"

HR ';LML& ';#OLP ';MLL# ";PM#&

@EH ';L&O' ";'""O ';MQQQ ";&O&"

R>) ';LNLN ';L&#" ';L"LN ';LO'Q

@&V>H) ';LL"" ';"M#" ';LMQL ';#"''

H=@I

F

为
';LO'Q

$

@EH

预测结果最不理想%其
!

&

-

为

';L&O'

%

H=@I

-

为
";'""O

%

!

&

F

为
';MQQQ

%

H=@I

F

为

";&O&"

'分析结果表明%深度学习网络的表现较优于传统机

器学习%

@&V>H)

性能最佳'因此%利用反射率光谱技术与

光谱基二维卷积回归网络相结合可以快速检测食用油中饱和

脂肪酸含量%此方法真实可靠'

=(J

!

重要波长的选择与验证

&"#"

维的全光谱会降低模型的训练速度和分析效率%

无法满足快速检测的需求'特征提取或者特征选择能够减少

光谱的维度%筛选出重要的特征%有效提高模型的鲁棒性'

采用
@R@

%

HR:*

<

及
BT

等方法选取光谱特征的重要波长'

在
HR:*

<

处理后%食用油的光谱维数从
&"#"

降至
OP

'但对

于食用油中脂肪酸的快速检测%光谱维数仍然太多'为进一

步简化模型%分别再利用
BT

和
@R@

对于选定的
OP

个波长

进一步筛选'通过
HR:*

<

ABT

和
HR:*

<

A@R@

选取%分别从
&

"#"

个全光谱波长中选取了
"O

和
"P

个重要波长%所选重要

波长的重要性从大到小排序!见表
N

"'由图
#

!

%

"可知%

Q

类

食用植物油的反射率光谱在
N#'

!

Q''46

范围内差异较大%

在
Q''

!

&#''46

范围内光谱强度和趋势均相似'

HR:*

<

A

@R@

选择的特征波长均位于在
N#'

!

Q''46

光谱范围内'虽

通过
HR:*

<

ABT

选择的特征波长数目与
HR:*

<

A@R@

相当%但

仍有部分重要波长位于
"&''

!

&&''46

范围内'结果表明%

通过
HR:*

<

A@R@

选择的重要波长数目最少且重要波长的分

布范围最小'

FG@H

%

HR

%

@EH

%

R>)

和
@&V>H)

模型被应用于食用

油中软脂酸含量分析%其中
@&V>H)

模型的分析结果最佳'

为评估重要波长的合理性%采用
@&V>H)

对重要波长进行评

估'利用重要波长%重新构建
@&V>H)

模型并对软脂酸含量

进行分析'从表
P

可以看出%在
HR:*

<

处理后%

@&V>H)

模

型的
!

&

F

为
';LO&P

%

H=@I

F

为
';N&&"

$基于
HR:*

<

ABT

选

择的重要波长%

@&V>H)

在测试集中表现为
!

&

F

i';LPQO

%

H=@I

F

i';NQOP

$而在
HR:*

<

A@R@

处理后%

@&V>H)

对于

测试集的
!

&

F

为
';LOQL

%

H=@I

F

为
';PO&Q

'结果表明%重

要波长的选取对于食用油中的脂肪酸预测是有效的%但

HR:*

<

A@R@

选择的重要波长数目最少具有更强的特异性'虽

然有效波长选择的预测结果较全光谱而言略差%但重要波长

不仅可以消除光谱数据中的冗余信息并提高数据处理速度%

也为开发便携&低成本的仪器奠定了理论基础'

表
J

!

不同方法选取的重要波长

@+A9-J

!

O3

<

/;5+,57+6-9-,

'

5*..-9-45-:A

2

:&00-;-,53-5*/:.

算法 重要波长数 重要波长(
46

HR:*

<

OP

OPO

%

POP

%

P"P

%

"OPQ

%

#N&

%

#PO

%

O"&

%

#M'

%

"L'#

%

##P

%

&''#

%

##"

%

O&&

%

&''O

%

"OPL

%

#N#

%

OL&

%

OOL

%

P#M

%

&"#M

%

#PQ

%

#NP

%

&NLL

%

PO'

%

"&"&

%

"&#N

%

PM"

%

O&L

%

P##

%

OP#

%

#PN

%

QN&

%

"PM&

%

"L''

%

P#Q

%

#PM

%

"O##

%

ON&

%

PO#

%

NMM

%

OLO

%

PNL

%

P'"

%

#N'

%

"#'Q

%

#MP

%

""LQ

%

"ONM

%

"O#N

%

&N#"

%

&&"L

%

"LOP

%

O"M

%

&"#O

%

"ON#

%

#P#

%

O&#

%

P#O

%

PM&

%

"#QO

%

&"MO

%

&&"Q

%

#O'

%

"OP#

HR:*

<

ABT "O #N&

%

#NP

%

OL&

%

POP

%

O&L

%

##"

%

OPO

%

O"&

%

"L'#

%

&''#

%

"&#N

%

&"#M

%

##P

%

PNL

%

P#M

%

O&&

HR:*

<

A@R@ "P NMM

%

P'"

%

P"P

%

PNL

%

P##

%

P#O

%

P#Q

%

P#M

%

PO'

%

POP

%

PO#

%

PM"

%

PM&

%

#N'

PLP"
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表
L

!

重要波长选择后
?=$)IN

对食用油中

软脂酸含量预测结果

@+A9-L

!

";-:&45&/,;-.895./0?=$)IN/,

<

+93&5&4+4&:4/,5-,5

&,-:&A9-/&9+05-;&3

<

/;5+,57+6-9-,

'

5*.-9-45&/,

变量选择

方法
维数

!

&

-

H=@I

-

!

&

F

H=@I

F

HT] &"#" ';LL"" ';"M#" ';LMQL ';#"''

HR:*

<

OP ';LLN& ';'PNQ ';LO&P ';N&&"

HR:*

<

ABT "O ';LMLO ';'OQP ';LPQO ';NQOP

HR:*

<

A@R@ "P ';LMQN ';'L'P ';LOQL ';PO&Q

=(L

!

利用
?=$)IN

模型对食用油中花生酸和山嵛酸含量

分析

将上述
@&V>H)

模型分别应用于对食用油中花生酸和

山嵛酸的分析!表
#

"'从表
#

可知%

@&V>H)

结合全光谱对

花生酸的预测结果较好%与软脂酸分析结果相当%其中
!

&

-

i

';LLOQ

%

H=@I

-

i';"M#"

%

!

&

F

i';LMN'

和
H=@I

F

i

';'L'&

'经过
HR:*

<

A@R@

变量选择之后%光谱维度降到
"P

%

表
S

!

重要波长选择后
?=$)IN

对食用油中花生酸和

山嵛酸的含量预测结果

@+A9-S

!

";-:&45&/,;-.895.A+.-:/,?=$)IN0/;+;+4*&:&4+4&:

+,:A-*-,&4+4&:4/,5-,5&,-:&A9-/&9.+05-;&3

<

/;5+,5

7+6-9-,

'

5*.-9-45&/,

饱和

脂肪酸

种类

变量选择

方法
维数

!

&

-

H=@I

-

!

&

F

H=@I

F

花生酸
K &"#" ';LLOQ ';"M#" ';LMN' ';'L'&

HR:*
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