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为了实现兰州百合关键营养物质蛋白质和多糖的快速无损检测!在
*"///

"

!///2G

]*光谱范围内

采集了
B+

份兰州百合粉的近红外光谱(

(E?0

)%首先运用
0U

$

(%4G7&;Y1

$

0($

$

R0C

$

D134189

$

>0C

$

0Ua

*D

$

0Ua(%4G7&;Y1

$

0Ua0($

和
0UaD134189

十种预处理方法对原始光谱数据进行处理!确定蛋白质的

最佳预处理方法为
0UaD134189

$多糖的最佳预处理方法为
D134189

'然后运用
C:?0

$

0W:

和
WC:

三种算

法对预处理的光谱数据进行特征波长筛选!确定蛋白质和多糖的最佳特征波长提取方法均为
0W:

算法'最

后采用
Ŵ 0?

法建立了兰州百合关键营养物质蛋白质和多糖含量的预测模型!结果显示!经过
0Ua

D134189

3

0W:

处理所建立的蛋白质
Ŵ 0?

模型中!预测集相关系数
!

)

为
/'.*/@

!预测集均方根误差

?R0FW

为
*'*+B,

'经过
D134189

3

0W:

处理所建立的多糖
Ŵ 0?

模型中!预测集相关系数
!

)

为
/'.*/+

!预

测集均方根误差
?R0FW

为
"'/+!@

%考虑到经典
Ŵ 0?

无损预测模型精度的限制!在该研究中提出
0>R-

?Kf

神经网络无损预测模型%首先利用
0>R

网络对数据样本进行聚类!然后将得到的聚类类别数和聚类中

心作为
?Kf

网络的隐层节点个数和隐层节点数据中心!以此来优化
?Kf

的结构参数%在建立的蛋白质

0>R-?Kf

神经网络模型中!预测集相关系数
!

)

为
/'.@@@

!预测集均方根误差
?R0FW

为
*'/,.B

'建立的

多糖
0>R-?Kf

神经网络模型中!预测集相关系数
!

)

为
/'.@.*

!预测集均方根误差
?R0FW

为
*'#++!

%比

较
Ŵ 0?

和
0>R-?Kf

两种模型对两种物质的预测结果!确定了
0>R-?Kf

神经网络模型为最优建模方法!

最终确定在蛋白质检测中!最优模型为基于
0UaD134189

3

0W:

3

0>R-?Kf

建立的模型!模型的预测集相关

系数较
Ŵ 0?

高
B'@I

!预测集均方根误差较
Ŵ 0?

低
/'*B@.

'在多糖检测中!确定的最优模型为基于

D134189

3

0W:

3

0>R-?Kf

建立的模型!模型的预测集相关系数较
Ŵ 0?

高
B'#"I

!预测集均方根误差较

Ŵ 0?

低
/'"+B"

%研究结果表明!运用
(E?

和
0>R-?Kf

技术可以实现对兰州百合关键营养物质蛋白质和

多糖的快速无损检测!为今后快速无损检测兰州百合营养物质提供理论依据%

关键词
!

兰州百合'蛋白质'多糖'近红外光谱'无损检测'

0>R-?Kf

神经网络
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兰州百合作为甘肃省兰州市特产!是中国国家地理标志

产品%其为多年生麟茎类草本植物!茎块由数十瓣鳞片相叠

抱合!有百片合成之意而得名%具有很高的食用$药用和观

赏价值!是我国卫生部首批审批通过的药食两用植物之一%

研究表明!兰州百合的地下麟茎的糖分和蛋白质含量要明显

高于其他产地和品种的百合!这两种生物活性物质最能代表

兰州百合的营养价值+

*

,

%

目前常见兰州百合蛋白质和多糖的检测方法有比色测定

法和凯氏定氮法!这些方法虽然精确!但缺点是样本的检测

耗时长$操作复杂繁琐$对样本具有破坏性且需要专业的技

术人员!因此需要一种快速无损$便捷有效的检测方法+

"-,

,

%

近红外光谱(

(E?0

)技术由于具有快速$精确$高灵敏度和绿

色无污染等优点!已经成功应用于食品追溯$石油检测$农

业产品鉴别等多方面的研究+

!

,

%近些年来!国内外学者建立

了基于近红外光谱的灵芝$大米$藜麦$马铃薯以及兰州百



合等作物品质的评价模型!用以快速实现蛋白质和多糖等含

量的检测%在对各类产品蛋白质和多糖检测方面!赖长江生

等+

B

,利用近红外分析方法构建了灵芝多糖含量快速预测模

型!结果显示在
B

折交互检验优化参数下!最优模型的测试

集相关系数为
/'.B*@

!验证均方根差为
/'/",@

'李路等+

@

,

采用近红外光谱技术对大米蛋白质和总糖等物质进行了检

测!结果表明采用
KW

网络方法对蛋白质的预测精度为

+*'"I

!采用
Ŵ 0

法对总糖的预测精度为
+*'.+I

'石振兴

等+

#

,开展了藜麦的蛋白质等物质的近红外反射光谱预测建模

研究!结果表明采用最佳预处理方法
fDaR0C

处理后所建

立的蛋白质模型预测精度为
+B'..I

'蒙庆琰等+

.

,基于近红

外光谱实现马铃薯蛋白质的无损检测!结果表明在最优预处

理方法
R0C

下!采用
Ŵ 0?

系数法进行特征波长提取!最终

所建立的蛋白质检测模型预测精度为
+#'#+I

'廉小亲等+

+

,

基于近红外利用
>0C

最佳预处理建立蛋白质和多糖的
Ŵ 0

模型!结果显示!蛋白质和多糖
Ŵ 0

模型
!

)

分别为
/'+"!

和
/'+"/

!

?R0FW

分别为
/'.#.

和
*'.+.

%以上研究表明!

近红外光谱技术结合不同的预处理和特征波长提取方法在物

质的蛋白质和多糖检测方面具有较好的效果%

本研究采用近红外光谱技术采集
*"///

"

!///2G

]*波

数范围内的兰州百合近红外光谱信息!通过光谱预处理和特

征波长提取!减少光谱信息中的冗余信息!提升光谱信息的

有效性%在研究分析兰州百合关键营养物质蛋白质和多糖方

面!通过利用百合光谱特征波长建立的
Ŵ 0?

无损检测模

型!发现其预测精度未能达到预期的
.BI

以上!且预测均方

根误差未低于
"'/

!这在实际应用中是不可取的%

虽然在参数预测领域
KW

网络应用的较多!但由于
KW

网络自身存在易形成局部最小$训练次数多$收敛速度慢等

缺陷!因此其应用受到一定限制%而
?Kf

由于其自身具有较

强的泛化$信息处理及非线性映射等能力!且算法简单!分

析能力很强!在处理非线性问题方面有较为广泛的应用%但

对于
?Kf

!其隐层节点的数目$隐层径向基函数的中心和宽

度却难以确定!这就需要一种方法来确定上述参数%

0>R

以

其清晰的聚类原则和简单的结构设计正好弥补了
?Kf

自身

的缺点+

*/

,

%因此利用基于
0>R

改进的
?Kf

网络!来预测兰

州百合关键营养物质蛋白质和多糖的含量%该方法在目前的

近红外定量模型构建和兰州百合的关键营养物质快速预测领

域还鲜有报道%

0>R-?Kf

法可以实现兰州百合蛋白质和多

糖含量的快速预测!为研发兰州百合关键营养物质快速无损

检测设备提供了技术支撑%

*

!

实验部分

$%$

!

材料

新鲜百合可食用的部分进行鳞片选料$清洗$焯水$烘

干等步骤!粉碎制成百合粉(过
!/

目筛)!共计获得
B+

个样

本!分别装入袋中进行编号!放置在
"/S

室温环境中!等待

采集近红外光谱信息%

$%;

!

仪器

光谱采集用仪器为
K?eXF?

公司生产的
$1431\#/

型傅

里叶变换近红外光谱仪!其外观如图
*

所示%

图
$

!

ZLB=L[WP

型傅里叶变换近红外光谱仪

&'

(

%$

!

Z43/4QWP&083'43/3+1,-03:'1-3+342,

6

4./30:4/43

$%<

!

近红外光谱采集

光谱仪的扫描波长范围为
*"///

"

!///2G

]*

!分辨率

为
.2G

]*

!扫描次数为
@!

次+

**

,

%将百合样本置于石英杯!

采用大样品杯旋转采样方式进行光谱扫描%通过重新加载将

每个样品连续扫描
,

次!并将获得的
,

条光谱曲线的平均值

作为兰州百合的最终光谱数据%

$%?

!

兰州百合蛋白质和多糖含量测定结果

根据国标法
UK

*

JB//+'B

-

"/*@

1食品安全国家标准 食

品中蛋白质的测定2测定百合粉中蛋白质的含量!根据国标

法
DK*"

*

J..!

-

"/*+

1百合鳞茎中多糖的含量测定 紫外*可

见分光光度法2测定百合粉中多糖的含量!实验重复
,

次取

平均值%采用
X-0

算法按照
,s*

原则将样本划分为建模集

和预测集!其中
!B

个样本用于定量建模!

*!

个样本用于模

型预测%兰州百合样本的基本统计值如表
*

所示%

表
$

!

兰州百合样本基本统计表

=+>*4$

!

U+,'.,/+/',/'.,0-T+1\508*'*

9

,+:

6

*4,

营养

物质
样本集

样本

个数

最小值

Q

*

*//

Q

最大值

Q

*

*//

Q

平均值

Q

*

*//

Q

标准

偏差

蛋白质
建模集

!B !'+, *!'"/ +'!" *'.@

预测集
*! !'+, *"'*/ +'@* *'."

多糖
建模集

!B *@'#. ,"'B# "*'.@ ,'*@

预测集
*! *#',B "+'@B "*'@! ,'B#

$%R

!

光谱数据预处理与建模分析

为了减少背景环境噪声$基线漂移和样本不均匀等影

响!需要对原始光谱进行预处理+

*"

,

%使用常用的光谱预处理

方法包括卷积平滑(

0-U

)$归一化(

(%4G7&;Y1

)$标准正态变

换(

0($

)$多元散射校正(

R0C

)$去趋势(

D134189

)$正交信

号校正(

>0C

)以及这几种方法与一阶微分(

fD

)的组合方法

对原始光谱进行预处理!以选出最合适的预处理方法%进一

步采用竞争性自适应重加权采样(

C:?0

)法$连续投影

法+

*,-*B

,

(

0W:

)和主成分分析(

WC:

)分别进行特征波长筛选!

去除全光谱中冗余和无用的信息!降低模型复杂度!提高建

模效率%最后应用
Ŵ 0?

和
0>R-?Kf

网络法分别对兰州百

@"/"
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合关键营养物质蛋白质和多糖的含量进行建模分析%

$%N

!

模型评价

在确定最佳预处理方法和最优特征波长提取方法中!通

过建立
Ŵ 0?

模型!根据训练集相关系数(

2%441&73;%82%1MM;-

2;183%M27&;_473;%8

!

!

2

)$训练集交叉验证相关系数(

2%441&7-

3;%82%1MM;2;183%M24%55h7&;973;%8

!

!

h

)$预测集相关系数

(

2%441&73;%82%1MM;2;183%M

)

419;23;%8

!

!

)

)$建模均方根误差

(

4%%3G1785

H

=7419144%4%M27&;_473;%8

!

?R0FC

)$预测均方

根误差(

4%%3G1785

H

=7419144%4%M

)

419;23;%8

!

?R0FW

)和交

叉验证均方根误差(

4%%3G1785

H

=7419144%4%M24%5527&;_47-

3;%8

!

?R0FC$

)等模型的评价系数确定最佳预处理方法和

特征波长提取方法%相关系数
!

和均方根误差
?R0FC

的计

算如式(

*

)和式(

"

)所示

!

"

%

7

%

"

*

(

&

%

#

-

&

)(

5%

#

.

5

)

%

7

%

"

*

(

&

%

#

-

&

)槡
"

%

7

%

"

*

(

5%

#

.

5

)槡
"

(

*

)

?R0F

"

*

7

%

7

%

"

*

(

5%

#

J

5

)槡
"

(

"

)

其中!

&

%

为第
%

个样本预测的化学值!

5%

为第
%

个样本实测

的化学值!

-

&

为全部样本预测的化学值的平均值!

.

5

为全部

样本实测的化学值的平均值!

J

5%

为第
%

个样本预测值!

7

为

样本个数%

在建立
Ŵ 0?

和
0>R-?Kf

网络模型中!根据
!

)

和

?R0FW

!来评价模型的预测精度%评价依据为&当
!

)

越接

近
*

且
?R0FC

$

?R0FW

$

?R0FC$

越接近于
/

!表明所建

模型的预测精度越高+

*/

,

%兰州百合光谱数据的预处理工作

在
JP1e85247G_&14T*/'!

软件中进行!特征波长的筛选和

模型的建立在
R:Ĵ :K?"/*#7

中进行%

"

!

结果与讨论

;%$

!

光谱数据预处理

将近红外光谱仪测得的兰州百合光谱数据导入软件
JP1

e85247G_&14T*/'!

中进行分析!得到兰州百合的近红外光

谱原始图谱%由于原始光谱中不仅包含有用信息!还包含噪

声信号!同时还可能存在基线平移和漂移等问题!为了消除

这些干扰!对原始光谱采用
0U

$

(%4G7&;Y1

$

0($

$

R0C

$

D134189

$

>0C

$

0Ua*D

$

0Ua(%4G7&;Y1

$

0Ua0($

和
0U

aD134189

十种方法进行预处理%为了研究不同预处理方法

对建模的影响!分别对全波段下预处理的光谱曲线建立蛋白

质和多糖含量的
Ŵ 0?

模型!建模结果如表
"

和表
,

所示%

表
;

!

不同光谱预处理的兰州百合蛋白质的
STKB

建模结果

=+>*4;

!

STKB:024*'1

(

34,8*/,0-T+1\508*'*

96

30/4'18,'1

(

/54,

6

4./3+

6

34/34+/42>

9

2'--4341/:4/502,

处理参数 预处理方法
!

2

?R0FC !

h

?R0FC$ !

)

?R0FW

蛋白质

(%81 /'."!. /'+*/# /'#/@/ *'*B#+ /'##*. *'!"!!

0U /'."!* /'+*", /'#/B+ *'*B./ /'##*# *'!"!,

(%4G7&;Y1 /'.+B, /'#*+@ /'.,BB /'.+*. /'.!@. *'*,/B

0($ /'.@!" /'.B/# /'#!.! *'*,!@ /'.!.@ /'++"B

R0C /'./*. /'+"/. /'@@@B *'*@,@ /'#B+/ *'"*"!

D134189 /'.!++ /'+*"# /'##." *'/+!" /'.""! *'"B@*

>0C /'++@/ /'*@@+ /'.#/B /'+*#/ /',!@" *'.+/@

0Ua*D /'+@B/ /'!@*# /'@#"" *',/#. /'##.* *'*.*"

0Ua(%4G7&;Y1 /'./.@ *'/!@, /'@+," *'"+!# /'#+@+ *'""*+

0Ua0($ /'#!+! *'/@#* /'B++# *',/@. /'.*!" *'*,.*

0UaD134189 /'+*B, /'@++! /'."#B /'+.+/ /'.#/* *'/.**

表
<

!

不同光谱预处理的兰州百合多糖的
STKB

建模结果

=+>*4<

!

STKB:024*'1

(

34,8*/,0-T+1\508*'*

96

0*

9

,+..5+3'248,'1

(

/54,

6

4./3+

6

34/34+/42>

9

2'--4341/:4/502,

处理参数 预处理方法
!

2

?R0FC !

h

?R0FC$ !

)

?R0FW

多糖

(%81 /'...+ *'!!@. /'##/! "'/,.@ /'###/ "',*#B

0U /'..#! *'!BB. /'##** "'/,@+ /'###/ "',*@.

(%4G7&;Y1 /'.##. *'B*"B /'#,@" "'*.*. /'#!/# "'!,.@

0($ /'+"@# *'*.@# /'."@* *'#.#B /'+!+@ *'@","

R0C /'+!*/ /'+*+. /'.,,# *'B**, /'+/*. *'@!..

D134189 /'+@@# /'@+#, /'+/,* *'*#*# /'+"*@ *'@+"*

>0C /'+++, /'**#/ /'+@@@ /'./+. /'.,B+ "'*,**

0Ua*D /'+B,@ /'+!*# /'B*., "'@+@@ /'!B"" *'"!*!

0Ua(%4G7&;Y1 /'+*#+ *'""B" /'.,.. *'@+/" /'@,"* "'.*+!

0Ua0($ /'+!@B /'.##, /'.B/" *'!,.# /'+*!, *'@**!

0UaD134189 /'+,," *'*,B/ /'.!@@ *'@..* /'+/+. *'+*!#

#"/"
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!!

由表
"

和表
,

可知!不同的光谱预处理方法对模型的建

立有明显的影响%蛋白质和多糖建立的
Ŵ 0?

模型中!蛋白

质含量模型的最佳预处理方法为
0UaD134189

!其
!

2

V

/'+*B,

!

?R0FCV/'@++!

!

!

h

V/'."#B

!

?R0FC$V

/'+.+/

!

!

)

V/'.#/*

!

?R0FWV*'/.**

'多糖含量模型的

最佳预处理方法为
D134189

!其
!

2

V/'+@@#

!

?R0FCV

/'@+#,

!

!

h

V/'+/,*

!

?R0FC$V*'*#*#

!

!

)

V/'+"*@

!

?R0FWV*'@+"*

%因此!采用
0UaD134189

作为蛋白质含

量模型的预处理方法!

D134189

作为多糖含量模型的预处理

方法!后续特征波长以及预测模型的建立都是基于这两种最

优预处理之上%

B+

组原始光谱经
0UaD134189

和
D134189

预

处理后得到的光谱如图
"

和图
,

所示%可以看到经
0UaD1-

34189

和
D134189

处理的光谱信息在保留原有光谱主要信息

的同时!有效的消除了噪声和漂移的影响%

图
;

!

KX]!4/3412

方法处理的近红外光谱图

&'

(

%;

!

D#B,

6

4./3+0-/54KX]!4/3412:4/502

;%;

!

波长的确定

近红外光谱主要由有机分子中含氢官能团的倍频和合频

吸收峰组成!但是由于这些吸收峰强度低$灵敏性弱$吸收

带较宽$重叠区较为严重!因此利用全波段建模会引入冗余

图
<

!

!4/3412

方法处理的近红外光谱图

&'

(

%<

!

D#B,

6

4./3+0-/54!4/3412:4/502

信息和共线性变量+

*!

,

%通过对全波段的特征提取!不仅可以

降低模型复杂度!提高模型的运行速度!节省时间!还可以

用最少的有用信息表征全波段信息!从而提高模型的预测

精度%

目前常用的特征波长提取方法有
C:?0

$

0W:

$

WC:

$

无信息变量消除法(

e$F

)$随机蛙跳法(

?f

)等%

C:?0

是近

些年来提出的新型特征信息筛选方法!该方法是通过自适应

重加权采样技术筛选出
Ŵ 0

模型中回归系数绝对值大的波

长点!去除权重小的波长点!交叉验证得到均方根误差
?R-

0FC$

最小的最优波段子集%

0W:

是一种前向循环选择方

法!是从一个波长开始!每次循环计算它在未选入波长上的

投影!将投影向量最大的波长引入到波长组合!直到循环
3

次!它通过选择含有最少冗余信息的波长变量组合以最小化

信息重复叠加+

*B

,

%

WC:

是用原数据在主元空间上的映射来

表示原数据矩阵!因为在主元空间上可以用更少的量来表

示!从而实现了数据的降维!消除随机噪声!保留了主要信

息%利用
C:?0

$

0W:

和
WC:

方法分别提取经过相同预处理

的光谱特征波段!然后对所提取的特征波长建立
Ŵ 0?

模

型!结果如表
!

所示%

表
?

!

基于
)FBK

&

KSF

和
S)F

方法的
STKB

建模结果对比

=+>*4?

!

)0:

6

+3',010-STKB:024*'1

(

34,8*/,>+,4201)FBK

!

KSF+12S)F:4/502,

处理参数 预处理 特征提取法 特征波长数
!

2

?R0FC !

h

?R0FC$ !

)

?R0FW

蛋白质

0UaD134189 (%81 .,* /'+*B, /'@++! /'."B# /'+.+/ /'.#/* *'/.**

0UaD134189 C:?0 ! /'.."@ /'##!. /'.!@# /'../. /'.@#" *'*!!+

0UaD134189 0W: " /'..!B /'#"". /'.B,. /'./#@ /'.*/@ *'*+B,

0UaD134189 WC: , /'#.#B *'/.!* /'#!*B *'*./! /'.*@! *'"*.,

多糖

D134189 (%81 .,* /'+@@# /'@+#, /'+/,* *'*#*# /'+"*@ *'@+"*

D134189 C:?0 *, /'+"+* *'///* /'.#!! *',"+, /'..B* *'@@.*

D134189 0W: *! /'+@#. /'@,"# /'+"/, /'+..@ /'.*/+ "'/+!@

D134189 WC: , /'#,#" *'.+@" /'B/*B "'!.## /'""B, !'!/"@

!!

由表
!

可知!与全波段的建模比较发现!经过特征提取

之后所建立的蛋白质和多糖模型!预测集相关系数和预测均

方根误差与全光谱建模相差并不大%但由于全波段的建模包

含了更多的冗余信息!数据处理较慢!运行较为耗时!而特

征波长提取的方法可有效的去除这些冗余信息!使模型的性

能得到优化%通过比较
C:?0

$

0W:

和
WC:

三种方法可以发

现!

0W:

无论是在相关系数!还是均方根误差均优于其他两

种方法%对于蛋白质而言!

!

2

V/'..!B

!

?R0FCV/'#"".

!

."/"
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!

h

V/'.B,.

!

?R0FC$V/'./#@

!

!

)

V/'.*/@

!

?R0FWV

*'*+B,

!选择的特征波长数为
"

个'对于多糖而言!

!

2

V

/'+@#.

!

?R0FCV/'@,"#

!

!

h

V/'+"/,

!

?R0FC$V

/'+..@

!

!

)

V/'.*/+

!

?R0FWV"'/+!@

!选择的特征波长

数为
*!

个%故选用
0W:

作为特征波长提取方法%

;%<

!

预测模型的建立与比较

利用所建立的
Ŵ 0?

和
0>R-?Kf

模型预测测试集中的

*!

份兰州百合样品的蛋白质和多糖含量!同时与用标准方

法测定的蛋白质和多糖的标准理化值进行比较!以此验证兰

州百合关键营养物质蛋白质和多糖预测模型的精度%

"','*

!

Ŵ 0?

预测模型的建立

首先利用
Ŵ 0?

分别建立
0UaD134189

3

0W:

3

Ŵ 0?

蛋

白质模型和
D134189

3

0W:

3

Ŵ 0?

多糖模型%蛋白质和多糖含

量的建模结果对比如表
!

所示!预测结果如图
!

和图
B

所

示%蛋白质和多糖的相关系数
!

分别为
/'.*/@

和
/'.*/+

%

预测均方根误差
?R0FW

分别为
*'*+B,

和
"'/+!@

%

图
?

!

KX]!4/3412

+

KSF

+

STKB

法对蛋白质的预测结果图

&'

(

%?

!

KX]!4/3412

3

KSF

3

STKB:4/502-03/54

6

342'./'0134,8*/,0-

6

30/4'1

图
R

!

!4/3412

+

KSF

+

STKB

法对多糖的预测结果图

&'

(

%R

!

!4/3412

3

KSF

3

STKB:4/502-03/54

6

342'./'01

34,8*/,0-

6

0*

9

,+..5+3'24

"','"

!

0>R-?Kf

预测模型的建立

利用
0>R

自组织聚类的特点以及
?Kf

非线性逼近能

力!设计
0>R-?Kf

网络模型用于建立兰州百合的
0UaD1-

34189

3

0W:

3

0>R-?Kf

蛋白质模型和
D134189

3

0W:

3

0>R-

?Kf

多糖模型%模型建立主要分为两个步骤&

首先!利用
0>R

网络分别对提取特征波长后的蛋白质

和多糖样本进行聚类训练!确定出聚类类别数!即聚类中心

的个数%同时得到聚类中心向量!即各获胜神经元节点与样

本输入节点相连的权值向量!亦称神经元获胜节点的内星权

向量%然后计算各获胜神经元的内星权向量和映射到该获胜

神经元的所有样本之间的欧式距离!将其中最小欧式距离判

定为
0>R

网络聚类中心的半径%蛋白质和多糖的
0>R

神经

网络结构拓扑图如图
@

所示%

图
N

!

蛋白质和多糖的
K"G

神经网络结构

&'

(

%N

!

K"G1483+*14/H03M,/38./8340-

6

30/4'1

+12

6

0*

9

,+..5+3'24

!!

其次!待
0>R

网络训练完成后!将得到的聚类中心个

数作为
?Kf

网络隐层节点的个数'将得到的各聚类中心向

量作为
?Kf

网络隐层节点的中心向量'并将计算出的各聚

类中心半径作为隐层节点中心的宽度%蛋白质和多糖的
?Kf

网络结构拓扑图如图
#

所示%其中输入样本与
0>R

网络相

同'

?Kf

网络隐层节点的径向基函数采用最常用的高斯函

数'输出层节点采用线性函数'输出即为预测的蛋白质或多

糖值%

图
W

!

蛋白质和多糖的
BU&

网络拓扑结构

&'

(

%W

!

BU&14/H03M/0

6

0*0

(9

0-

6

30/4'1+12

6

0*

9

,+..5+3'24

!!

兰州百合的蛋白质和多糖预测算法流程图如图
.

所示%

算法中
0>R

网络聚类类别数
>

V!

!即
?Kf

网络隐层节点个

数为
!

'各聚类中心对应的连接权值向量
)

"

2

作为
?Kf

网络

隐层节点径向基函数的数据中心
K

2

'

0>R

网络聚类得到的

+"/"
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聚类半径
A

%

作为
?Kf

隐层节点径向基函数数据中心的宽度

*

2

!

)

2

为第
2

个神经元的内星权向量的初始值'

+

为网络的

学习效率'

(

2

为第
2

个竞争层节点内星权向量的更新系数'

当
G;8

4

D

%

5

/

@

时!表示聚类结束!

@

表示映射到
0>R

各聚类

节点
D

%

最少样本数的阈值!考虑到训练样本为
!B

组!本文

取
@V,

%

图
Y

!

蛋白质和多糖的
K"GEBU&

预测算法流程图'

$P

(

&'

(

%Y

!

K"GEBU&

6

342'./'01+*

(

03'/5:-*0H.5+3/

-03

6

30/4'1+12

6

0*

9

,+..5+3'24

+

$P

,

!!

0>R-?Kf

神经网络对兰州百合关键物质蛋白质和多糖

进行预测!得到的结果如图
+

和图
*/

所示%蛋白质和多糖的

相关系数
!

分别为
/'.@@@

和
/'.@.*

%预测均方根误差

?R0FW

分别为
*'/,.B

和
*'#++!

%比较可得出!

0>R-?Kf

的预测能力要优于
Ŵ 0?

%

图
J

!

K"GEBU&

网络对蛋白质的预测结果图

&'

(

%J

!

K"GEBU&14/H03M

6

342'./'0134,8*/,0-

6

30/4'1

图
$P

!

K"GEBU&

网络对多糖的预测结果图

&'

(

%$P

!

K"GEBU&14/H03M

6

342'./'0134,8*/,

0-

6

0*

9

,+..5+3'24

"',',

!

预测模型的比较

为了便于将经典的
Ŵ 0?

法和提出的
0>R-?Kf

神经网

络方法进行比较!将这两种预测模型的结果汇总如表
B

所示%

表
R

!

STKB

和
K"GEBU&

预测模型建模结果比较

=+>*4R

!

)0:

6

+3',010-:024*'1

(

34,8*/,>4/H441STKB

+12K"GEBU&

6

342'./'01:024*,

营养物质 预测方法
!

)

?R0FW

蛋白质
Ŵ 0? /'.*/@ *'*+B,

0>R-?Kf /'.@@@ *'/,.B

多糖
Ŵ 0? /'.*/+ "'/+!@

0>R-?Kf /'.@.* *'#++!

!!

由表
B

中可得!对于蛋白质而言!采用
0>R-?Kf

法要

比
Ŵ 0?

法的
!

)

高出
B'@I

$

?R0FW

低
/'*B@.

'对于多糖

而言!采用
0>R-?Kf

法要比
Ŵ 0?

法的
!

)

高出
B'#"I

$

?R0FW

低
/'"+B"

!因此提出的
0>R-?Kf

神经网络预测模

型在本研究中是可行的%

,

!

结
!

论

!!

利用近红外光谱技术在
*"///

"

!///2G

]*波段范围内

对兰州百合关键营养物质蛋白质和多糖含量进行无损检测研

究%建立了基于近红外光谱技术的蛋白质和多糖含量检测方

法和模型%首先利用
*/

种不同预处理方法对原光谱进行处

理!确定出蛋白质最佳预处理方法为
0UaD134189

!多糖最

佳预处理方法为
D134189

'然后利用特征波长提取方法
0W:

提取原光谱的特征波长'最后利用
Ŵ 0?

法和
0>R-?Kf

法

构建了蛋白质和多糖含量的预测模型%通过比较得出!

Ŵ 0?

法对蛋白质含量预测中
!

)

和
?R0FW

分别为
/'.*/@

和
*'*+B,

'对多糖含量预测中
!

)

和
?R0FW

分别为
/'.*/+

和
"'/+!@

'

0>R-?Kf

法对蛋白质含量预测中
!

)

和
?R0FW

/,/"
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分别为
/'.@@@

和
*'/,.B

'对多糖含量预测中
!

)

和
?R-

0FW

分别为
/'.@.*

和
*'#++!

%

实验结果表明!采用
0>R-?Kf

预测模型具有较高的预

测精度和较低的预测均方根误差!该方法可以实现对兰州百

合内部关键营养物质蛋白质和多糖的快速无损预测!为快速

检测兰州百合内部营养物质含量提供新思路%但由于目前对

百合样本的获取需经过采集$风干$碾碎和营养物质的理化

分析等一系列操作!蛋白质和多糖理化值的测量周期较长!

因此所获得的样本数量较少!品种也不多!并且模型的精度

有限!在后续的研究中将会尽力扩大样本数量并研究新模型

以期获得更高的预测精度%

B4-4341.4,

+

*

,
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!

7893P14%%3G17855

H

=741144%4%M

3P1

)

419;23;%8513O75/'*B@.&%O143P783P73%MŴ 0?dE83P1913123;%8%M
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