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摘#要!针对傅里叶变换红外光谱仪获取的谱线数量庞大#直接选用全部谱线进行多元线性回归易导致过拟合&稳定性差&分析
周期长等问题#提出了一种基于频率与回归系数相结合的自举柔性收缩变量选择方法’ 该算法以变量的权重作为选择的依据#
在每次迭代过程中#根据变量的回归系数与频率计算变量的权重#通过加权自举采样技术实现对变量的柔性收缩’ 应用玉米红
外光谱集对该方法进行了验证#在玉米油数据集中#其预测均方根误差"Ĝ 3MX$与相关系数"DE$分别为 %9%$% $和 %9>J? @#变
量数目由原始的 J%%个减少到 "F个%在玉米蛋白质数据集中#D)#GI与DE分别为 %9%$J > 和 %9>>? E#变量数目由原始的 J%%
个减少到 "?个’ 结果表明#提出的变量选择算法选择的变量少而精# 具有实际的应用价值’
关键词! 波长选择%加权自举采样%近红外光谱%偏最小二乘
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:;引;;言

傅里叶变换红外光谱仪因分析速度快#灵敏度高等
特点#被广泛应用于环境保护&石油天然气勘探&煤矿灾
害预警等领域("D!) ’ 通常#红外光谱仪获取的谱线有成百

上千个#这些谱线之间存在严重的共线问题#并且不可避
免地会包含干扰谱线"未知组分吸收谱线$以及无用信
息谱线"无吸收区域谱线$’ 如果将全部谱线变量用来
建模分析#不仅会增加模型的复杂程度#甚至还会降低模
型的预测性能(@DE) ’ 因此#在建立分析模型之前对谱线变
量进行提取具有重要的意义’
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为了提高模型的预测能力与效率#国内外学者们提
出了一系列的变量选择方法#这些方法可以归为区间选
择和个体选择两类’ 其中区间选择方法主要包括间隔偏
最小二乘法"()5*/H01S0/5(011*0+5+U.0/*#(X]3$ (>) &移动窗
口偏最小二乘法 "7-H()QV()I-VS0/5(011*0+5D+U.0/*+#
îX]3$ ("%) &可变窗口移动偏最小二乘法 "4’0)Q*0Z1*
+(Y*7-H()QV()I-VS0/5(011*0+5+U.0/*+# &3 îX]3$ ("") #
向后间隔偏最小二乘法 " Z04CV0/I ()5*/H01S0/5(011*0+5
+U.0/*# \(X]3$ ("$D"F) &组合区间偏最小二乘法 "+T)*/QT
()5*/H01S0/5(011*0+5+U.0/*+# 3(X]3$ ("!)和区间组合优化算
法"()5*/H014-7Z()05(-) -S5(7(Y05(-)# 6&=$ ("@)等’ 基于波
长区间的选择算法没能考虑到区间内谱线变量之间的共
线性问题#通常选择的变量集中在几个区间内#这些区间
的变量还可以做进一步的提取’ 个体变量选择方法具有
代表性的包括蒙特卡洛无信息变量消除法" -̂)5*&0/1-
)-)D()2-/705(-) H0/(0Z1**1(7()05(-)# &̂g8M$ ("?) &竞争性
自适应重加权采样法 "4-7S*5(5(H*0I0S5(H*/*V*(Q’5*I
+07S1()Q# &LG3 $ ("J) & 遗 传 算 法 " Q*)*5(401Q-/(5’7#
PL$ ("E) &连续投影算法"+.44*++(H*S/-B*45(-)+01Q-/(5’7#
3XL$ (">) 和 自 举 柔 性 收 缩 算 法 " Z--5+5/0SS()Q+-25
+’/()C0Q*# \=33$ ($%)等’ 其中 &̂g8M是根据变量稳定
性来选择有效变量的#当稳定性大于事先设置的阈值
时#认为该变量为有用的信息变量’ 该方法选择的变
量数目通常会较多#且阈值的设置范围对结果影响很
大’ &LG3算法在进行变量选择时#采用指数递减函数
来强制删除变量回归系数绝对值较低的变量’ 然而#
当采用不同样本建立模型时#回归系数可能发生变化#
这导致了算法的稳定性较差’ 应用 PL算法来进行变
量选择时#当变量个数大于 $%% 个时#PL算法存在很
高的过拟合风险#容易产生局部最优解#导致计算效率
低&预测性能差($") ’ 3XL算法可以最大程度的降低变
量之间的共线性问题#然而有效变量之间的投影距离
并不一定最大#筛选出来的变量中会包含无用变量甚
至是干扰变量’ 此外#由于优化过程中每个变量都要
作为起点#进行连续投影排序#得到一组变量子集#往
往导致该算法的计算量偏大’ \=33 是一种基于加权
二进制采样的变量选择方法#通过加权自举采样使得
变量随机组合在一起#产生大量的变量子模型#计算变
量在预测效果较好部分中的回归系数#根据回归系数
绝对值来更新权重值#对于回归系数较大的变量在下
次迭代过程中该变量有更大机会被选中’ 但是 \=33
算法只考虑了回归系数这个特征#而忽略了频率这个
重要特征#选择的变量未必是最优的’

针对上述波长选择方法存在的问题#本文提出了
一种频率与回归系数相结合的柔性收缩变量选择方法
"2/*U.*)4T0)I /*Q/*++(-) 4-*22(4(*)5# KG&$’ 该方法继

承了 \=33方法中加权自举采样的优点#并以变量的回
归系数与频率作为评价指标#实现对变量的优选’ 将
KG&与 &̂g8M&&LG3&\=33 ! 种方法应用于玉米数据
集中#建立玉米中油与蛋白质含量的 X]3 预测模型’
结果表明#本文提出的 KG&算法选择的变量最少#预
测效果优于其余 F 种方法#是一种有效的变量选择
方法’

<;光谱变量选择原理分析

<A<;加权自举采样

加权自举采样"V*(Q’5*I Z--5+5/0S +07S1()Q#i\3$是
一种基于统计学的有放回的随机采样方法#在每次采样
过程中#从全部变量空间中根据变量权重选择指定数目
的变量#在实际运行中#变量的权重向量会进行单位化处
理#这样保证了每个变量的权重在 %与 " 之间#每个变量
被选中的概率为!
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式中! -为变量的个数%a,为第,个变量的权重%D为上一
代迭代保留的变量数目’ 从式""$中可以看出#假如某
个变量的权重很大#该变量在采样过程中有更大概率被
选中’ 还可以推算出#每次迭代后#获取到的变量个数约
为D的 %9?F$倍’ 这样保证了每次迭代过程中剩余的变
量都会逐次减少#实现对变量空间的柔性收缩’
<AB;变量权重更新方法

假设红外光谱矩阵为(-LE#其中 - 为样本数#E为变
量的个数%=-L" 为所对应的浓度信息向量’ 根据比尔定
律#可以得出光谱矩阵与浓度向量的关系可以表示为!

=A(&C> "$$
式中!>为随机误差向量%&为回归系数向量’ 采用加权
自举采样方法产生 U个变量组合空间#对这些变量空间
分别建立偏最小二乘"S0/5(011*0+5+U.0/*#X]3$模型#这
样每次迭代过程中可以获得回归系数矩阵&UeI与U个模
型的交互验证均方根误差"/--57*0) +U.0/*I *//-/-24/-++
H01(I05(-)# Ĝ 3M&8$值#从 U个模型中选择 U"""可以
设置为 %9"$个最优模型#将 U"的值记作 K’ 此时#从 K
个模型中可以统计出每个变量出现的频率#对其进行单
位化处理得到每个变量的频率向量-"eE’ 同时#将选择的
K个模型的回归系数矩阵 &KeI取绝对值#并进行求和运
算#最后对求和后的回归系数向量进行单位化处理#得到
&"eI#该向量可由式"F$计算’

&"LEA
+.7"0Z+"&KLE$$

)-/7"+.7"0Z+"&KLE$$$
"F$

式中!+.7"/$表示求和运算% )-/7"/$为求模运算%
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0Z+"/$是绝对值运算’ 在获得了变量的频率系数 -与回
归系数&后#变量的权重?可以由式"!$进行更新’

?A&L-C"" B&$ L& "!$
式中!&为频率与回归系数的融合系数#取值范围为 %W
"#当取值为 %时#权重?由回归系数决定#对融合后的权
重向量再进行单位化处理’ 通过上述变换后#每个变量
的权重融合了频率与回归系数两个重要指标’

B;数据来源与实验方案

BA<;实验数据集

研究所用的近红外光谱数据集来源于网址 ’55S!AA
VVV;*(Q*)H*45-/;4-7AI050A3iG6A()I*a;’571’ 该数据集常
被用来检验新方法的性能’ 数据集是由同一批 E% 个玉
米样本分别在编号为 @̂& X̂@& X̂? F 台红外光谱仪上
采样获得的’ 数据集中给出了 ! 种物质的含量#分别为
水分&油&蛋白质和淀粉’ F 台仪器的波长扫描范围均为
" "%%W$ !>E )7#波长点采样间隔为 $ )7’ 本文选用 @̂
光谱仪扫描的玉米光谱数据进行建模#油与蛋白质含量
作为评价指标’ 在进行建模之前#应用联合 [b7距离样
本划 分 "+07S1*+*5S0/5(5(-)()QZ0+*I -) B-()5[b7
I(+50)4*+#3Xlh$方法($$)将 E% 个玉米样本分为训练集
"?%个样本#用来建立模型$与测试集"$% 个样本#用来
检验模型$’

BAB;>!F变量选择方法
KG&算法以变量的回归系数与频率作为评价指标#

当两者融合后的权重越大时#表明在下次迭代中该变量
被选择的可能性越大’ 当剩余的变量为 " 时#迭代停止’
具体的实现步骤如下!

"$根据变量的权重 a#利用加权自举采样方法生成
U个变量空间子集’ 需要指出的是#每个变量的初始权
重值相等#这样保证了在迭代开始时每个变量都有相同
的机会被选择%

$$应用X]3算法计算U个变量子集的 Ĝ 3M&8%
F$从U个子集中选择 U"个最优模型#记录每次迭

代过程中获取到的交互验证均方根误差的最小值
"7()(7.7 H01.*-2/--57*0) +U.0/*I *//-/-24/-++
H01(I05(-)# 7()Ĝ 3M&8$%

!$利用 "9$节中提出的权重融合算法#计算每次迭
代过程中变量的权重a%

@$求取每次迭代过程中剩余变量的个数 E"#当
E"f" 时#返回步骤 "$#进入下一次迭代#否则#执行步
骤 ?$%

?$选择最小的7()Ĝ 3M&8对应的变量组合作为最
终选择的变量’

BAC;>!F参数确定
KG&算法中需要确定的参数有!"$迭代过程中加权

自举采样方法生成子模型的个数 U%$$选择的最优模型
占全部子模型的比例 "%F$频率与回归系数的融合系数
&’ 可以分两步来进行参数确定’

首先#固定融合系数 &的值#设置为 %9@#来确定子
模型的个数U与最优模型比例"’ 在不影响运算效率的
情况下#U的值越大越好#因为 U值越大#表示随机生成
的子模型数量越多#每个变量都有机会分配到子模型中#
这样在统计学中表示更合理’ 但是随着 U值的增加#计
算时间几乎与U值的大小成正比’ "的值应尽量小#这
样更有利于获得 U个 X]3 模型中预测效果好的子集’
以玉米中蛋白质数据集为例#设置U的初始值为 @%%#以
"%%为间隔从 @%% 到 $ @%% 取值#"的初始值为 %9%@#以
%9%@为间隔从 %9%@到 %9@ 取值’ 这样经过 $%% 次 KG&
计算后#可以获得到 $"% 个模型的 Ĝ 3M&8值#选择
Ĝ 3M&8最小的值所对应的U与"作为最终选择的参数
值’ 图 "所示为 Ĝ 3M&8的值随 U与 "变化趋势’ 根
据图 "可知#当Uc$ F%%#"c%9%@ 时#获得的 Ĝ 3M8值
最小’

图 "#KG&算法中参数U与"的优化选择
K(Q;"#N’*-S5(7(Y05(-) 0)I +*1*45(-) -25’*S0/07*5*/+

U0)I "() 5’*KG&01Q-/(5’7

然后#将U&"两个变量作为已知量#进行融合系数&
的确定’ 同样地#采用遍历搜索法#设置&的取值范围为
%9"W%9>#间隔为 %9"#&每次取值时#KG&算法将重复运
行 F%次#求取 F%次运算获得 Ĝ 3M&8的平均值#共经历
$J%次KG&运算后#可以获得 > 组 &不同取值时对应的
平均交互验证均方根误差"7*0) /--57*0) +U.0/*I *//-/
-24/-++H01(I05(-)#7Ĝ 3M8$#选择7Ĝ 3M8最小值时所
对应的&值作为最终的融合系数’ 图 $所示为融合系数
&与 Ĝ 3M&8关系’ 由图 $ 可知#当 &c%9! 时#对应的
平均 Ĝ 3M&8值最小’ 因此#最终确定的U&"与&的值
分别为 $ F%%&%9%@&%9!’
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图 $#KG&算法中参数&的优化选择
K(Q;$#N’*-S5(7(Y05(-) 0)I +*1*45(-) -25’*S0/07*5*/

&() 5’*KG&01Q-/(5’7

C;光谱变量选择方法应用实例

CA<;>!F变量选择过程

根据 $9F节所确定的参数#以玉米中蛋白质数据集
为例#采用KG&算法对玉米中 J%% 个谱线进行筛选#筛
选过程如图 F所示’

图 F#KG&算法变量选择过程
K(Q;F#N’*H0/(0Z1*+*1*45(-) S/-4*++-25’*KG&01Q-/(5’7

##图 F"0$所示为变量选择过程中剩余变量的个数的
变化趋势#可以看出#随着迭代次数的逐步增加#剩余的
变量个数逐渐减小#并且减小趋势是逐步降低的#体现出
了KG&算法筛选变量时粗选与精选两个过程#经过 $@
次迭代后#剩余的变量为 "’

图 F"Z$所示为变量筛选过程中 Ĝ 3M&8值的变化
趋势#可以看出#Ĝ 3M&8的值呈先减小后增大的规律#
这是因为在前 "@ 次迭代过程中剔除了干扰变量或者无
用变量#在 "@ 次迭代后#剔除的变量包含重要的信息变
量#Ĝ 3M&8值在迭代 "@次时最低#最终选择第 "@ 次迭
代所对应的变量子集’ 图 F"4$所示为变量的权重随着
迭代次数的变化趋势’ KG&算法首先将每个变量的权值
设置相同#随后在每次迭代过程中进行权重值更新#将权
重值进行单位化缩放处理’ 可以看出#随着迭代的进行#
一些变量的权重值逐渐减小#直至为 %#这部分变量将被
逐渐剔除#另外一些变量#尤其是在 " E%%与 $ $%% )7附
近的变量#始终保持较大的权重#这些变量最终将被
选择’
CAB;变量选择方法预测结果比较

为了验证提出波长选择方法的性能#将 KG&与
&̂g8M&&LG3&\=33 !种方法来进行变量筛选#对筛选
后的变量分别建立X]3模型来预测玉米数据集中油与蛋
白质的含量’ !种方法均重复运行 @%次#对 @%次结果取
平均值#预测结果如图 !#表 "&$所示’

从图 !和表 "&$中可以看出#!种变量提取方法无论
是在校正集还是在测试集上#预测性能均比直接采用
X]3方法好#进一步体现出变量选择的必要性’ 与 X]3
方法相比#KG&算法的预测性能得到显著地提高#对于玉
米油数据集#测试集的可决系数 DE从 %9J"> @ 提高到
%9>J? @%对于蛋白质数据集#DE从 %9>!F J 提高到
%9>>? E#与其他F种变量选择方法对比#KG&算法预测效
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####

图 !#@种模型的可决系数D$与 DE在玉米油与

蛋白质数据集上的值
K(Q;!#N’*4-*22(4(*)5+-2I*5*/7()05(-) D$0)I DE
-22(H*7-I*1+-) 5’*4-/) -(10)I S/-5*() I050+*5+

表 <;G种模型在玉米油数据集的预测结果
E$7*"<;E’",%"(1&/1+.%"#2*/#+001)"-+("*#+./’"

&+%.+1*($/$#"/

模型 变量数
校正集 预测集

D$ D)#G=f DE D)#GI
X]3 J%% %9E!E J %9%J$ " %9J"> @ %9%J% $

&̂g8MDX]3 EE9F %9>"" F %9%@! > %9E$" ! %9%@@ E

&LG3DX]3 $%9" %9>@$ F %9%F> F %9E?J J %9%!? F

\=33DX]3 "@9$ %9>EJ @ %9%$% J %9>?! @ %9%$! J

KG&DX]3"本文$ "F9! %9>>! % %9%"! ! %9>J? @ %9%$% $

表 B;G种模型在玉米蛋白质数据集的预测结果
E$7*"B;E’",%"(1&/1+.%"#2*/#+001)"-+("*#+./’"&+%.

,%+/"1.($/$#"/

模型 变量数
校正集 预测集

D$ D)#G=f DE D)#GI
X]3 J%% %9>FF $ %9"$J > %9>!F J %9""J E

&̂g8MDX]3 ""% %9>?@ F %9%>% ? %9>E$ ! %9%?! >

&LG3DX]3 $"9> %9>EF > %9%?$ $ %9>JE > %9%J" %

\=33DX]3 "E9" %9>>J " %9%$? @ %9>>@ @ %9%F$ E

KG&DX]3"本文$ "?9? %9>>E $ %9%$% E %9>>? E %9%$J >

果最好’ 在玉米油数据集中#KG&获得的 D$与 DE值分
别为 %9>>! %&%9>J? @#预测均方根D)#GIc%9%$% $’ 而
其余 F 种方法 D$与 DE值分别为 %9>"" F& %9>@$ F&
%9>EJ @与 %9E$" !& %9E?J J& %9>?! @#D)#GI分别为
%9%@@ E&%9%!? F&%9%$! J%在玉米蛋白质数据集中#KG&
获得的D$与 DE值分别为 %9>>E $&%9>>? E#预测均方根
D)#GIc%9%$J >#而其余 F 种方法 D$与 DE值分别为
%9>?@ F&%9>EF >&%9>>J " 与 %9>E$ !&%9>JE >&%9>>@ @#
D)#GI分别为 %9%?! >&%9%J" %&%9%F$ E’

从表 "&$中还可以看出#无论是在油还是蛋白质数
据集上# &̂g8M选择的变量是最多的#而 KG&选择的变
量是最少的’ 进一步表明了利用 KG&方法建立的模型
效率更高&预测性能更好’

!种方法所选择的变量如图 @ 所示’ 在玉米油数据
集中#\=33与KG&方法均选择了 " J%%与 $ F%% )7附近
的变量#这部分区域对应了 &DO键的伸缩振动吸收区
域’ 此外#&LG3还选择了 $ !%% )7附近的变量#然而这
些变量由于模型的预测效果差被认为是干扰变量或无用
变量# &̂g8M没有选择 " J%% )7附近的变量#而这些变
量由于预测效果好被证明是有用信息变量%对于蛋白质
数据集#!种方法均选择了 " J?% 与 $ "E% )7附近的变
量#这些区域对应为 &DO基团与 :DO基团的吸收谱带’
除此之外# &̂g8M还选择了 " ?$%与 $ %%% )7附近的变
量#KG&与\=33选择的变量相对集中#&LG3 选择的变
量相对分散’

图 @#!种方法选择的变量分布
K(Q;@#N’*I(+5/(Z.5(-) I(0Q/07-25’*H0/(0Z1*+

+*1*45*I V(5’ 2-./7*5’-I+

D;结;;论

傅里叶变换红外光谱仪获得的谱线变量多#这些变
量无可避免的会含有一些干扰变量与无用变量#需要对
这些变量进行筛选’ 本文分析了近年来常用的波长选择
方法#提出了 KG&变量选择方法#利用玉米近红外光谱
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数据对该方法进行了验证#并将该方法与 &̂g8M&
&LG3&\=33波长选择方法进行了对比#结果表明本文提
出的波长变量选择方法具有更好的预测性能#在波长选
择数量上最少#是一种有效的谱线变量选择方法’
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