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摘 � 要: 以普通玉米籽粒为试验材料, 在应用遗传算法结合偏最小二乘回归法对近红外光谱数据进行特征波长选

择的基础上,应用偏最小二乘回归法建立了特征波长测定玉米籽粒中淀粉含量的校正模型.试验结果表明, 基于 11

个特征波长所建立的校正模型,其校正误差( RM SEC)、交叉检验误差 ( RM SECV )和预测误差( RM SEP )分别为 0.

30% 、0. 35%和 0. 27% ,校正数据集和独立的检验数据集的预测值与实际测定值之间的相关系数分别达到 0. 9279

和 0. 9390,与全光谱数据所建立的预测模型相比, 在预测精度上均有所改善, 表明应用遗传算法和 PLS 进行光谱

特征选择,能获得更简单和更好的模型, 为玉米籽粒中淀粉含量的近红外测定和红外光谱数据的处理提供了新的

方法与途径.
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� � 近红外光是指介于可见和中红外之间的电磁

波,一般有机物在近红外区的吸收主要是含氢基团

( OH、CH、NH、SH、PH 等)的倍频和合频吸收. 由

于几乎所有的有机物的一些主要结构和组成都可以

在其近红外光谱中找到信号, 因此近红外光谱法被

誉为分析的巨人
[ 1]

.

早在 20世纪 60年代,就有利用近红外光谱漫反

射技术来测定农产品中的水分、蛋白质、脂肪等含量

的尝试.近年来,随着近红外光谱技术和化学计量方

法的发展,近红外光谱技术在农产品品质分析中的应

用越来越广泛[ 1] .尽管近红外光谱分析技术具有测试

简单、测试速度快、效率高、成本低、非破坏性等优点,

但由于它属于弱光谱信号分析技术,因此存在一系列

的技术难点:需要对采集到的波长进行优选, 以达到

提高模型预测精度和简化模型的目的 [2, 3] .

偏最小 二乘 回归 法 ( Partial Least Squares

regression, PLS)是光谱多元定量校正常用的一种方

法,已被广泛应用于近红外、红外、拉曼、核磁和质谱

等波谱定量模型的建立,几乎成为光谱分析中建立线

性定量校正模型的通用方法. 近年的理论与试验表

明, 在 PLS 建模前先筛选波长,消除与待分析组分无

关或呈非线性关系的波长点,将可简化模型,并提高

其预测精度和稳健性. Leardi R提出了一种应用遗传

算法结合偏最小二乘法来进行光谱特征波长筛选的

方法,他的一些研究证明这种方法是有效的[ 4, 5] .

玉米是重要的粮食作物
[ 6]

,在品质育种、资源评

价、品种鉴定和分类时,往往需要对玉米品质进行快

速测定,但常规的化学分析需要繁杂的预处理, 既费

工费时又费钱.

近红外光谱分析技术可以克服传统化学分析的

缺点.尽管已有一些研究尝试应用近红外光谱技术

来预测玉米的淀粉含量[ 6~ 9] , 本研究尝试先应用遗

传算法结合 PLS 来筛选玉米淀粉的特征波长,然后

基于这些特征波长应用偏最小二乘回归来建立校正

模型,来测定玉米籽粒中淀粉的含量.

1 � 实验

1. 1 � 仪器与试剂

测定仪器: N IRsystem s M odel 6500近红外光

谱仪 , 光谱测定范围为1 100~ 2 498 nm , 光谱分
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辨率为 2 nm.

试剂:氯化钙、乙酸、硫酸锌、亚铁氰化钾.

1. 2 � 样品处理

试验材料包括 80份普通的玉米籽粒样品,通过

旋光法( GB5006�85)测得其淀粉含量介于 62. 83%

~ 66. 47%之间,按照 3 � 1的比例将样品集随机地

分为独立的校正数据集和检验数据集, 其数据特征

见表 1, 从表中可以发现,两个数据集的特征相当接

近,均具有代表性.

表 1 � 样本淀粉含量的分布特征

Table 1 � Statistical characteristic of maize samples

样本

数

最小值

/ %

最大值

/ %

平均值

/ %

标准差

/ %

校正数据集 60 62. 83 66. 47 64. 78 0. 82

检验数据集 20 63. 10 65. 80 64. 45 0. 80

1. 2 � 光谱数据的测定与预处理
将样品装入样品杯中进行近红外光谱的测定,

为消除样品粒度大小、均匀性不一致等因素对光谱

的影响,每个样品均重复装样测定 5次,然后计算其

平均值. 每条光谱曲线包括 700 个波长的光谱数

据,通过计算其倒数的对数将反射率转换为吸光率,

图 1为校正数据集中各样本的光谱曲线.

图 1 � 校正数据集中样本的近红外光谱曲线

Fig. 1 � The absorbance near�infrared

spectra of maize sample in calibration dataset

考虑到近红外光谱在测定过程中的干扰等因

素,采用 Savitzky�Golay 卷积平滑与求一阶微分作

为光谱数据的预处理方法.通过试验,选择窗口宽度

为 7,多项式次数为 3. 图 2为经平滑后训练数据集

中各样本的一阶微分光谱曲线.

1. 3 � 基于遗传算法和 PLS特征波长的选择

以 Lear di R等开发的 PLS�Genet ic Alg orithm

工具箱为运算工具 [ 4, 5] , 以 M atlab 为计算平台, 以

校正集中样本的一阶微分光谱数据为基础,进行特

征波长的选择,重复运行 5次,以交叉验证误差最小

的作为选择的结果, 最终得到 1 552、1 554、1 556、

1 558、1 748、1 750、1 752、1 754、1 756、1 758和

1 928 nm的 11个波长组成的特征波长集(见图 2) .

特征选择过程中的一些参数为: 个体数为 30, 变异

率 0. 01,交叉率 0. 5,最大进化代数为 100.

图 2 � 校正数据集中各样本的一阶微分光谱曲线及

经 GA�PLS选择得到的特征波长

Fig. 2� First derivative near�infrared

spectra and ranges of selected

wavelength for maize samples in calibration dataset

1. 4 � 校正模型建立的方法
在本研究中, 以 N�r gaar d L 等人开发的

iT oolbox 工具箱 [ 10] 中的 iPLS 作为进行 PLS 分析

和建模的工具,通过校正数据集建立基于特征波长

的淀粉含量的预测模型,在建模过程中,应用交叉验

证的方法来确定模型需包括的成分数和防止过配.

应用校正标准误 RM SEC ( roo t mean square erro r

of calibr at ion )、交叉验证标准误 RM SECV ( ro ot

m ean squar e erro r of cro ss validation)和预测标准

误 RM SEP( ro ot mean square error of predict ion)

来衡量模型的结果.

2 � 结果与分析

2. 1 � 基于近红外光谱的玉米中淀粉含量预测模型

的建立

� � 以校正数据集中样品的淀粉含量和相应的近红
外光谱的特征波长的数据为基础, 应用 iToolbox 中
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的工具建立了玉米籽粒淀粉含量的预测模型. 模型

所包含的成分数的确定过程见图 3, 从图中可以发

现,尽管校正集误差( RM SEC)随着模型所包含的成

分数持续降低, 但模型的交叉验证误差( RMSECV)

在所包含的成分数大于 5后, 开始缓慢地上升,而预

测误差( RMSEP)在成分数超过 6以后,随着成分数

的增加, 误差快速上升, 然后缓慢上升, 因此, 根据

( RM SECV)的变化确定模型所包含的成分数为 5

时,为最佳的预测模型.模型的校正误差( RM SEC)、

交叉检验误差( RM SECV )和预测误差( RM SEP)分

别为 0. 30%、0. 35%和 0. 27%. 而应用整个光谱范

围所建立的预测模型的 RM SEC、RM SECV 和

RM SEP 分别为 0. 31%、0. 42%和 0. 29%, 也就是

说,仅用不到全光谱波段 1. 6%的波长数据,建立了

预测精度更高的预测模型, 说明基于遗传算法和

PLS的光谱数据的特征是相当有效的.

图 3� 在基于特征波长的 PLS建模过程

中预测误差随模型中包含的成分数的变化情况

Fig. 3 � Changing of RMSEC, RMSECV and RMSEP

in processing of PLS by selected

wavelengths with increasing of principle components

2. 2 � 模型的预测效果分析

图 4分别为应用全光谱数据(图中以 Full�PLS

标记)和根据遗传算法结合 PLS 所选择的特征光谱

数据(图中以 GA�PLS 标记)所建立的模型对校正

数据集和独立的验证数据集进行预测的情况, 从中

可以发现,除个别样本外,其预测值与实际测定值均

比较接近,其相关系数均达到较高的水平. 与基于

全光谱数据的模型相比, 基于特征光谱的模型的预

测精度均有一定的改善, 特别是独立的检验数据集

中,大部分样本的预测误差,有明显的改善, 说明尽

管基于全光谱和特征光谱数据的预测模型均具有较

高的预测精度和可靠的预测能力, 但经过遗传算法

结合 PLS的特征波长的选择后,不但能减少建模的

复杂性,还能提高模型的质量.

图 4 � 应用全谱和特征波长建立的模型对校正数据集和

验证数据集的预测情况比较

F ig. 4� Compar ison betw een measured versus pr edicted

maize starch cont ent fo r calibr ation and validation

dat asets by PLS w ith full spectra o r selected wavelengths

3 � 结论

近红外光谱分析技术是一种快速发展的现代分

析技术,具有简单、无损、快速、高效率、低成本等优

点. 但由于其属于弱信号分析技术,因此对数据的

特征选择和预测模型的建立提出了更高的要求. 本

研究应用遗传算法结合 PLS对近红外数据进行特

征选择,并以此为基础,来建立玉米中淀粉含量的近
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红外光谱预测模型, 取得了比较满意的预测结果.

与基于全光谱数据所建立的模型相比, 在较少特征

波长的情况下, 模型的预测精度反而更高. 而且, 按

照 Leardi的建议, 在进行光谱特征选择时, 所包含

的波长数最好不超过 200, 在本研究中, 尽管波长数

达到了 700, 但仍然获得了比较满意的结果,说明应

用遗传算法结合 PLS 进行近红外光谱特征波段的

选择是有效的.
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Study on Determination of Starch Content in Maize by Near�infrared
Reflectance Spectroscopy with Genetic Algorithm and PLS

SH EN Lin�feng1 , SH EN Zhang�quan2

( 1. Department of Science, Co lleg e of Qianjiang, H ang zhou Nor mal U niversity,

H angzhou 310012, China; � 2. Inst itute of Ag ricultur al Remo te Sensing

and Inform at ion Application, Zhejiang U niv ersity , H angzhou 310029, China)

Abstract: Informat ive w avelengths w ere selected from the near�inf rared ref lectance spect roscopy ( NIRS) of

maize by genetic algo rithm and part ial least squares regression ( PLS ) . A calibrat ion model fo r

determ inat ion of starch content w as buil t by PLS based on the selected w avelengths of NIRS. T he result

show ed that the ro ot mean square er ror of calibrat ion ( RM SEC) , roo t m ean square erro r of cross validat ion

( RM SECV) and root m ean squar e er ror of predict ion ( RM SEP) derived f rom the calibrat ion m odel based

on the 11 selected w aveleng ths w ere 0. 30%, 0. 35% and 0. 27% , respect ively. And the coeff icients of

relat ionship betw een m easurements and pr edict ions fo r calibration and independent validat ion datasets w ere

0. 927 9 and 0. 939 0, respect ively. The accur acy o f prediction w as bet ter than the m odel based on the full

NIRS data. It w as proved that modeling by PLS based on the feature select ion w ith genetic algo rithm and

PLS w as a sim pler, effect iv e and mo re accurate m eans for determinat ion of starch content in maize.

Key words: near�inf rared ref lectance spect roscopy ( NIRS) ; part ial least squares reg ression ( PLS) ; maize;

starch content ; genet ic algor ithm; featur e select ion
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