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摘要 :应用无信息变量消除法结合连续投影算法对可见 近红外光谱区进行有效波长的选择 ,选择后的波长作为输
入变量建立最小二乘 支持向量机模型 ,对白虾属中三种典型种 ,脊尾白虾、秀丽白虾和东方白虾进行鉴别分类. 实
验采用 KennardStone算法选取 150个样本作为建模集 , 50个样本作为预测集 ,通过 UVESPA优选了数值分别为
392、431、517、551、595、627、676、734、760、861、943和 1018 nm的 12个波长为 LSSVM的输入变量 ,建立了白虾种分
类模型. 该模型对 50个预测集样本检验的准确率达到了 92. 00%. 结果表明 ,采用可见 近红外光谱对白虾种进行
鉴别是可行的 , UVESPA能够有效地进行波长选择 ,使 LSSVM模型获得最优的分类结果.
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Abstract: U sing visiblenear infrared spectra to classify different species of exopalaemon was studied. Successive p rojec

tions algorithm ( SPA) combined with uninformative variable elim ination (UVE) were used to select effective wavelengths

from visible and near infrared (V isN IR) bands. The selected effective wavelengths were set as inputs of least squaresup

port vector machine (LSSVM ) for the classification of three typ ical exopalaemon species, namely, E. carincauda, E.

modestus and E. orientis. KennardStone algorithm was used to select 150 samp les for calibration and the remaining 50

samp les for p rediction. Twelve effective wavelengthswere selected by UVESPA, and they were 392, 431, 517, 551, 595,

627, 676, 734, 760, 861, 943 and 1018 nm. The correct rate is 92. 00% for classifying samp les in p rediction set by LS

SVM model based on these twelve effective wavelengths. The overall results demonstrate that it is feasible to utilize V isN IR

spectroscopy to classify different species of exopalaemon, and UVESPA can extract the most effective wavelengths to build

the LSSVM model with an op timal classification result.

Key words: visiblenear infrared spectroscopy; uninformative variable elim ination (UVE) ; successive p rojections algorithm

( SPA) ; least squaresupport vector machine (LSSVM )
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引言

白虾属是十足目真虾次目长臂虾科下的一个较

小的属. 目前 ,我国已鉴定出 4个种 ,分别为脊尾白

虾 ( E. carinicauda)、秀丽白虾 ( E. modestus)东方白

虾 ( E. orientis,俗称“绿籽虾 ”)和安氏白虾 ( E. an

nandalei) ,皆为经济虾类. 该属种类体长一般不超

过 90mm,甲壳薄而透明 ,微带蓝褐或红色点 ,死后

个体呈白色 ,因此不易区别 ,尤其是均生活在海水中

的脊尾白虾和东方白虾更易混淆. 在浙江 ,若在脊尾

白虾养殖塘混入了东方白虾 ,东方白虾极易形成优

势种群 ,使养殖效益明显降低 ,给白虾围塘养殖业带

来重大的经济损失 ,引起了当地有关部门的高度

重视.

可见 近红外光谱 (V isible and near infrared,

V isN IR)分析技术 ,是一种快速、无损、低成本、无污

染的分析方法 ,它可以对物质的品质、种类、成分等

进行定性和定量分析 [ 1, 2 ]
,但在虾种分析中的应用

还较少. 由于可见 近红外光谱信息重叠严重 ,利用

全波段进行建模分析时 ,光谱中的大量冗余信息及

噪声等使模型的性能受到影响. 如何在纷繁复杂的

光谱信息中提取出有用信息 ,提高模型校正的速度

和建模效率是本文研究的重点内容.

常用的波长选择方法 ,如相关系数法 [ 3 ]、载荷

值法 [ 4 ]、回归系数法 [ 4 ]等大多根据主观经验进行阈

值选择 ,而退火算法 [ 5 ]和遗传算法 [ 6 ]的搜寻过程非

常耗时 ,且不稳定. 无信息变量消除算法 ( uninforma

tive variable elim ination, UVE)是基于偏最小二乘

(partial least squares, PLS)的回归系数建立的波长

选择算法 ,用于消除不提供信息的变量 ,减少模型变

量 ,降低模型的复杂性 [ 7 ] . 但是有时 UVE得到的变

量数依然较多 ,因此仍需从 UVE得到的变量中进一

步选择有效变量. 连续投影算法 ( successive p rojec

tions algorithm , SPA )是一种新的变量提取方法 [ 8, 9 ]
,

它能够利用向量的投影分析 ,寻找含有最低限度的

冗余信息的变量组 ,并使变量之间的共线性达到最

小 ,同时能大大减少建模所用变量的个数 ,提高建模

的速度和效率.

本文应用 UVESPA提取的有效波长作为最小

二乘支持向量机 ( least squaresupport vector ma

chine, LSSVM ) [ 10 ]的输入 ,建立 UVESPA 变量选

择模型 ,应用于白虾品种鉴别的研究. 并将此结果与

分别采用全波段波长及仅应用 UVE得到的有效波

长作为 LSSVM模型输入的结果进行比较.

1　材料与方法

1. 1　仪器设备

实验使用美国 ASD (Analytical Spectral Device,

Boulder, USA)公司的 Handheld FieldSpec光谱仪 ,

其光谱范围为 325～1075nm,探头视场角为 15 °,光

谱扫描次数设为 30次 ,光源采用 14. 5 V卤素灯 ;试

验采用漫反射模式 ; 分析软件采用 Unscrambler

V9. 7 ( CAMO AS, O slo, Norway) 和 Matlab V7. 6

( The Math Works, Natick, USA ).

1. 2　样本制备及样本集划分

实验选用我国白虾属中的脊尾白虾、秀丽白虾

和东方白虾进行鉴别分析. 试验中将同种类的虾均

匀平铺在光谱仪采集视角范围内 ,样本覆盖背景 ,进

行光谱采集. 脊尾白虾和秀丽白虾各采集 50个样

本 ,东方白虾采集了 100个样本. 采用 KennardStone

算法 [ 11 ]选取 150个样本作为建模集 ,剩余 50个样

本作为预测集. 建模集样本用于模型建立 ,预测集样

本用于对模型的预测性能进行检验.

1. 3　无信息变量消除算法原理及算法实现

在 PLS模型中 ,光谱矩阵 X和浓度矩阵 Y存在

如下的关系 :

Y = X b + e 　, (1)

其中 , b是系数向量 , e是误差向量. UVE就是把一

定变量数目的随机变量矩阵加入光谱矩阵中 ,然后

通过交叉验证建立 PLS模型 ,得到系数矩阵 B ,分析

系数向量 b的平均值和标准偏差的商 C的稳定性 ,

即 :

Ci =
mean ( bi )

S ( bi )
　, (2)

其中 , mean ( b)表示系数向量 b的平均值 , S ( b)表示

系数向量 b的标准偏差 , i表示光谱矩阵中的第 i列

向量. 根据 Ci 的绝对值大小确定是否把第 i列变量

用于最后的 PLS模型中. 具体算法见参考文献 [ 7 ].

1. 4　连续投影算法实现

SPA算法的简要介绍如下 [ 12 ]
:

记 xk ( 0)为初始迭代向量 , N 为需要提取的变量

个数 ,光谱矩阵为 j列.

(1) 迭代开始前 ,任选光谱矩阵的 1列 j,把建

模集的第 j列赋值给 xj ,记为 xk ( 0) ;

(2) 把未选入的列向量位置的集合记为 s, s =

{ j, 1≤j≤J, j { k (0) , ⋯, k ( n - 1) } } ;

(3) 分别计算 xj对剩余列向量的投影 : Pxj = xj

- ( x
T
j xk ( n - 1) ) xk ( n - 1) ( x

T
k ( n - 1) xk ( n - 1) ) - 1

, j∈s;
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图 1　三种典型白虾的原始可见 近红外吸收光谱
Fig. 1　O riginal absorbance spectra of exopalaemon from three
typ ical species

(4) 记 k ( n) = arg (max‖Pxj‖) , j∈s;

(5) 令 xj = Pxj , j∈s;

(6) n = n + 1,如果 n <N ,回到 b循环计算.

最后 ,提取出的变量为 { xk ( n) = 0, ⋯, N - 1}. 对

应于每一个 k (0)和 N ,循环一次后进行多元线性回

归分析 (MLR ) ,得到验证集的预测标准偏差 ( RM

SEV ) ,最小的 RMSEV值对应的 k ( 0 )和 N 就是最

优值.

2　试验结果与分析

2. 1　不同白虾种的可见 近红外光谱图

表 1　基于不同预处理和变量选择方法的 L SSVM 模型的三种典型白虾分类结果
Table 1　C la ssif ica tion results of exopa laem on from three typ ica l spec ies by L SSVM m odels by using d ifferen t pretrea tm en t

and var iable selection m ethods

p retreatment variable selection methods variables
calibration set( n = 150)

correct rate ( % )
p rediction set( n = 50)

correct rate ( % )

raw none 700 99. 33 90. 00

SG + SNV none 700 100. 00 88. 00

1 - Der none 700 96. 67 84. 00

2 - Der none 700 86. 67 78. 00

raw UVE 291 100. 00 88. 00

raw UVESPA 12 98. 67 92. 00

　　由于测量到的光谱在 325～375nm范围内存在

较大的噪声 ,因此选用 376～1075nm波长范围内共

计 700个变量进行分析. 不同种类白虾的典型可见 

近红外吸收光谱图如图 1所示 ,图中横坐标为波长 ,

纵坐标为吸光度. 从图 1可以看出 ,不同白虾种的光

谱曲线的趋势非常相似 ,在 990nm附近有明显的水

的吸收峰. 然而只从光谱特征上 ,难以区分不同种类

的白虾. 因此需要用化学计量学建模方法对光谱数

据进行处理.

2. 2　应用 UVE选取有效波长

采用平滑、SNV、求导等对全波长光谱进行预处

图 2　不同主成分数的 UVE得到的 RMSECV分布图
Fig. 2　RMSECV p lot of different numbers of p rincipal compo
nents by UVE, where N is number of p rincipal components

理 ,然后作为 LSSVM的输入建立模型. 从表 1可以

看出 ,采用原始光谱全波长作为输入变量时的结果

最好 ,预测集的正确率达到 90%. 采用原始光谱数

据的结果优于平滑、求导等处理. 这可能是因为在预

处理过程中 ,引入或产生了新的噪声 ,或者是处理后

的有用信息量下降 ,或者两者并存 ,使得所建模型的

预测性能下降. 虽然采用全波长作为输入变量已经

达到了较好的分类结果 ,但是 LSSVM模型的输入

变量有 700个 ,部分变量可能仍包含无用的或者不

相关的信息 ,并且上百个输入变量造成模型冗余、复

杂 [ 13 ]
. 为此采用 UVE对未经预处理的全波长 700

个光谱变量进行选择.

UVE中产生的随机变量个数同样设置为 700

个. UVE中的最优主成分数是经内部交叉验证得到

的. 从图 2可以看到当主成分数为 9时 , UVE选择

变量的分类效果最好. 主成分为 9时的 UVE变量选

择结果见图 3. 黑色竖线的左侧为 700个变量的稳

定性 C分布曲线 ,右侧为 UVE中产生的 700个随机

变量的稳定性 C分布曲线. 两条水平虚线表示变量

选择的阈值上下限 ,在虚线外的数值对应的变量被

保留 ,在虚线内的数值对应的变量不用于建模. 阈值
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的选择标准为随机变量稳定性最大值的 99%. 经过

UVE的变量选择 ,最后得到了 291个波长 ,其分布

情况见图 4,其中竖线表示选中的波长. 可以看到 ,

UVE选择的波长在 423～443nm的紫光部分、517～

551nm和 566～603nm的绿光部分、659～676nm和

734 ～ 760nm 的红光部分以及 780 ～ 860nm 和

1000nm附近的近红外范围都有一定的分布. 说明无

论是可见光还是近红外光谱都包含关于白虾种分类

的有用信息. 将得到的这 291个波长作为 LSSVM

的输入变量 ,预测结果见表 1. 可以看到虽然模型的

分类正确率和 700个变量作为输入时相比差不多 ,

但是输入变量数却从 700个减少到 291个 ,模型得

到了优化.

2. 3　应用 UVESPA选取有效波长

经过 UVE选择过的变量个数仍过于庞大 ,因此

采用 SPA对经过 UVE选择后的 291个变量做进一

步选择 ,得到共线性最小的有效波长. 对以上 291个

变量进行建模 ,经过 SPA进一步选择的不同波长数

的 RMSE分布如图 5所示 ,图中黑色实心圆点表示

所选到的波长数. 由图 5可以看出 ,选取 3个波长

时 , RMSE有一个下降过程 ,然后到选择 8个波长

时 , RMSE又有一个下降过程 ,到提取出 12个有效

波长时 RMSE到达一个低点 ,以后 RMSEV趋于平

坦 ,因此确定从 291个波长中选择出其中的 12个波

长. 由 UVESPA得到的这 12个波长的分布情况如

图 6所示 ,其中竖线表示选中的波长. 通过 UVE

SPA提取的 12个波长分别为 392, 431, 517, 551,

595, 627, 676, 734, 760, 861, 943和 1018nm. 将这 12

个波长作为输入变量建立白虾品种的 UVESPALS

SVM模型 ,分类结果如表 1所示. 从表 1中可以看

出 ,通过 UVESPA得到的 12个波长所建立的 LS

SVM模型的建模集分类正确率略低于采用未经预

处理的全波段 700个波长以及仅仅采用 UVE选择

的 291个波长建立的 LSSVM模型 ,但是预测集的

分类正确率却有一定的提高. 虽然提高的幅度不大 ,

但是 UVESPALSSVM模型仅采用 12个有效波长
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建模. 说明采用 UVESPA所提取的有效波长能充分

代表原始光谱的有效信息 ,可以作为波长提取的有

效手段. 选择的 12个波长均匀地分布在可见和近红

外光谱范围内 ,说明对于白虾种的分类不能仅仅考

虑某个范围的波长. 结果表明 ,采用 UVESPA对可

见 近红外光谱进行有效波长选择后建立的 LSSVM

模型对白虾种的分类是可行的 ,并且获得了满意的

准确度.

3　结论

采用 UVESPA对可见 近红外光谱进行有效波

长选择 ,选择后的波长作为输入变量建立 LSSVM

模型对白虾种进行分类. 通过 UVESPA 从全波长

700个变量中选择得到了 12个最能够反应光谱信

息的波长. 预测集样本的分类准确率达到了 92.

00% ,优于采用全波段 700 个波长以及仅仅采用

UVE选择的 291个波长作为输入变量的 LSSVM模

型. 结果表明 ,应用可见 近红外光谱技术对白虾种

进行分类是可行的 ,采用 UVESPALSSVM组合模

型能获得满意的分类结果 ,为白虾种的鉴别提供了

方法依据.
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