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基于近红外光谱与随机青蛙算法的褐变板栗识别
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摘要! 为了实现板栗
6&34&%+& 7"''-33-7&

的快速自动分选! 研究了基于近红外光谱技术的褐变板栗无损检测方法%

首先采用
829:;*1 !

傅里叶变换近红外光谱仪获取
4,

个正常板栗和
55,

个褐变板栗的近红外光谱"

5 ,,,-,,$# 3,,-,,

2<

&! 比较了不同光谱预处理方法对褐变板栗识别的影响! 随后采用一种新的变量选择方法即随机青蛙算法'

=:2#

()< >;)?

&提取与板栗褐变相关的特征波长变量! 最后基于特征波长建立和比较了褐变板栗识别的偏最小二乘
#

线性

判别分析模型"

@AB#AC8

&和最小二乘
#

支持向量机"

AB#BDE

&模型% 结果显示$ 经标准正态变量变换"

BFD

&预处理和

随机青蛙算法优选的
#$

个特征波长所建
AB#BDE

模型的性能最优! 该模型对测试集的敏感性( 特异性和识别正确

率分别为
,-'#

!

5-,,

和
'3-,,G

) 随机青蛙算法可以有效筛选重要的特征变量! 不仅能简化模型! 而且可以提高识

别准确率和识别速度* 图
7
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板栗
!"#$"%&" '())*##*'"

味道香甜! 营养丰富! 是良好的营养保健品$ 然而! 板栗在储藏和加工过

程中常常会发生果肉褐变! 严重影响产品的品质% 风味和营养成分! 降低了产品的经济价值$ 因此! 快

速准确检测褐变板栗对于板栗的储藏与深加工具有重要的意义$ 近红外光谱技术&

NOP=

'可利用近红外

光谱区域&

RS@T" C@@ (4

'的全谱或部分波段光谱对被测物进行定量或定性分析$ 因其快速% 无损等优

点! 在肉类 "

B""

#

% 果蔬"

!"U

#等农产品品质检测中得到了广泛的研究$ 在板栗品质检测方面! 周竹等 "

R"A

#

%

?-&#%''6

等"

B@"BB

#研究了带壳霉变% 虫害板栗的近红外光谱定性检测方法( 刘洁等"

B""B!

#

% 傅谊等"

BL

#建立了板

栗中水分% 蛋白质等含量的近红外光谱模型$ 以上研究为板栗褐变的近红外光谱检测奠定了基础$ 然

而! 近红外光谱通常包含
B @@@:@@T" @@@:@@ (4

多个波长点的光谱数据! 利用全波段数据建模分析时!

光谱中的大量冗余信息会使建模计算工作量大! 时间花费长$ 此外! 由于变量间的强相关性! 并非所有

波长都能提供有用信息$ 周竹等"

R"S

#前期采用傅里叶变换% 主成分分析等方法提取少数特征量建立了霉

变板栗识别模型! 但傅里叶系数% 主成分得分均难以直观表征正常% 褐变板栗光谱$ 已有的研究表明)

对波长变量进行优选! 一方面可以剔除不相关变量! 在简化模型的同时! 还可提高模型的预测精度以及

稳健性"

BC

#

( 另一方面可以根据获取的特征波长设计便携式在线检测仪器! 从而有效降低成本$ 本研究提

出采用近红外光谱技术检测褐变板栗! 拟采用一种最新的变量提取算法***随机青蛙算法&

P+(,-4!

;1-I

!

P;

'寻找区分褐变板栗与正常板栗的有效光谱波长! 并采用线性建模方法偏最小二乘
!

线性判别分

析&

5+1'6+2 2%+&' &Q)+1%&!26(%+1 ,6&#1646(+(' +(+28&6&

!

F<=!<GH

'和非线性判别方法最小二乘
!

支持向量机

&

2%+&' &Q)+1%&!&)55-1' 7%#'-1 4+#$6(%

!

<=!=>?

' 建立褐变板栗识别模型! 且与全波段所建模型进行比较!

以期确定最优的板栗褐变检测方法与模型! 为褐变板栗的快速准确识别提供方法与技术支撑$

B

材料与方法

*+*

试验材料

供试板栗品种为浙江省主栽品种毛板红! 产自浙江省丽水市! 购于农贸批发市场$ 剔除虫害板栗!

选取大小均匀的板栗仁! 将其标号放置在
LTU #

冷库中
"

个月! 随后取出在室温下放置
B@ ,

! 至部分板

栗仁内部出现不同程度的褐变! 选取供实验板栗仁
BS@

个$

*+,

试验仪器

采用
H('+16& !

傅里叶变换近红外光谱仪&

E$%14- =#6%('696# K-:0

美国'对板栗果仁进行光谱采集$ 该

仪器使用
O(V+H&

检测器! 内置参比背景! 光源为
"C /

卤素灯&仪器标配'$ 通过漫反射式积分球附件

进行光谱采集$ 光谱扫描范围设置为
B @@@:@@T" C@@:@@ (4

! 扫描次数为
!"

次! 分辨率为
S:@ #4

"B

$ 选

择栗仁平整的面作为光谱采集面"

S0BB

#

! 平面中心以及
L

个方位上等距的区域作为光谱采样点$ 采集
C

个+

样本"B标记部位的光谱! 并将其平均光谱作为该样品的原始光谱$

*+-

栗仁褐变评价

光谱采集完成后! 在平行采集面
S:@ 44

的位置切开板栗! 以判断是否褐变及褐变程度$ 将板栗剖

面置于
HL

打印纸上! 采用
K+(-( CG!

数码相机&分辨率
C BSL $ ! LCU

'对被切剖面拍照! 拍照时使剖面

正对镜头$ 图片通过
.N>O L:R

&

P%&%+1#$ =8&'%4 O(#:0

美国'选择感兴趣区域进行处理! 计算褐变面积比

&褐变面积占整个剖面面积的比例'$

郑 剑等) 基于近红外光谱与随机青蛙算法的褐变板栗识别
!"!
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特征波段选择方法

采用随机青蛙算法!

'()*+,!-'+.

"进行特征波长选择# 随机青蛙算法是一种最新的变量选择方法$ 由

/0

等%

#$

&提出并用于疾病的基因表达数据分析# 该方法是一种类似于可逆跳转马尔科夫链蒙特卡洛!

'1!

21'34561 78,9 :(';+2 <=(4) :+)>1 ?('6+@ AB:?:?

"的算法$ 通过在模型空间中模拟一条服从稳态分布的马

尔科夫链$ 来计算每个变量的被选概率$ 从而用于评价变量的重要性%

C$

&

# 本研究中$ 将随机青蛙算法与

D/E!/FG

算法相结合$ 探寻褐变板栗识别的特征波段$ 其具体步骤为%

CH

&

'

C

"初始化参数'

!

为迭代次

数$ 设为
C& &&&

(

"

为初始变量集
#

&

的变量个数$ 为
CIC JJH

任意数$ 默认值为
!

(

!

为正态分布方差

控制因子$ 默认值为
&KL

(

"

为比例因子$ 用于控制候选变量个数$ 默认值为
L

(

#

是否接受建模结果差

于
#

"

的新变量集
$

M的概率上界$ 默认值为
&K#

#

!

"随机选择包含
"

个变量的初始变量集合为
#

&

$ 并定义

包含所有
# JJH

个变量的集合为
#

#

L

"从均值为
"N

标准偏差为
!

"

的正态分布中产生随机数并就近圆整

为
"

O

$ 分情况构造一个含有
"

M个变量的候选变量子集
#

M

'

!

若
"

M

""

$ 则
#

M

" #

(

"

若
"

M＜"

$ 先用变量集

#

&

建立
D/E!/FG

模型$ 得到各变量回归系数$ 然后将回归系数绝对值最小的
"P"

M个变量从
#

"

中去掉$

则剩余的
"

M个变量构成
#

M

(

#

若
"

M＞"

$ 先从
###

"

中随机选择
"

!

"

M

#"

"个变量$ 构成新变量集
%

$ 然后将

%

与
#

"

组合建立
D/E!/FG

模型$ 得到每个变量的回归系数$ 随后将回归系数绝对值最大的
"

M个变量挑

选出来构成
#

M

#

%

"

#

M确定后$ 要决定是否接受
#

M

# 分别计算用
#

"

和
#

M建立
D/E!/FG

模型的预测误差$

记为
&

"

和
&

M

# 若
&

M

!&

"

$ 接受
#

M并令
#

C

"#

M

( 否则$ 以
#'

(("

Q '

((

M的概率接受
#

M且令
#

#

"#

M

# 用
#

#

代替
#

&

$

返回
!

"进行下一次迭代$ 直到完成
!

次迭代#

J

"

!

次迭代后$ 得到
!

个变量子集# 变量
)

的被选频次记

为
!

)

$ 依公式计算该变量的选择概率
*

)

'

*

)

R!

)

Q!

# !

#

"

式!

#

"中'

)"#

$

!

$ )$

# JJH

# 变量对模型越重要$ 其被选概率越大$ 因此$ 可将所有变量的被选概

率排序$ 选出概率较大的一些变量作为特征波长#

!"$

建模方法

采用
D/E!/FG

和
/EES:

建立栗仁褐变识别模型#

D/E!/FG

是偏最小二乘法与线性判别分析方法的

有效结合$ 该方法先利用
D/E

算法对光谱矩阵和类别属性进行分解$ 得到光谱矩阵的得分向量$ 然后将

得分向量与类别属性做线性判别分析$ 建立判别模型%

#T

&

# 如利用
!

个
D/E

得分向量建立
D/E!/FG

模型$

则其判别方程为'

$

#

+

#

U$

!

+

!

U$

$

+

$

U

*

U$

!

+

!

"!

+ !

!

"

式!

!

"中'

+"

%

+

C

$

+

!

$ *$

+

!

&为
D/E

得分向量$

$

C

$

$

!

$ *$

$

!

是判别系数$

,

为常数#

在
D/E!/FG

建模过程中$ 采用蒙特卡洛交互检验%

CV

&来确定最优主成分数# 蒙特卡洛交互检验的取

样比率为
&WHJ

$ 模拟次数为
! &&&

#

/E!ES:

是对经典支持向量机!

ES:

"的一种改进$ 该方法采用最小

二乘线性系统作为损失函数$ 以求解一组线性方程代替经典
ES:

中较为复杂的
!

次规划问题$ 从而降

低了计算复杂性$ 具有学习速度快$ 泛化性好等特点%

!&

&

# 该方法用非线性映射将输入参数映射到高维特

征空间$ 在此空间构造最优决策函数$ 并基于结构风险最小化原则确定决策函数参数%

!C

&

# 该方法中的核

函数是高维特征空间的内积$ 只要满足
:1'<1'

条件的函数均可作为核函数$ 其常用的
%

个核函数中$

径向基核函数!

AXY

"应用最广泛$ 故该文采用
AXY

核函数作为
/E!ES:

分类器的核函数$ 并以留一交叉

验证法结合网格搜索!

.'4* 31('<=

"策略来确定惩罚因子
,

以及
AXY

核函数参数
-

#

!"%

模型评价

模型的评价指标为敏感性, 特异性, 预测总正确率+ 其定义如式!

L

"

I

式!

J

"所示+

敏感性
" %

D

Q

!

%

D

% .

Z

"( !

L

"

特异性
" %

Z

Q

!

%

Z

% .

D

"( !

%

"

总正确率!

[

"

"

!

%

D

\%

Z

"

&C&&[Q

!

%

D

%%

Z

%.

D

%.

Z

"+ !

J

"

式!

L

"

I

式!

J

"中'

%

D

$

%

Z

$

.

D

$

.

Z

分别表示真阳性, 真阴性, 假阳性和假阴性+ 试验中规定阳性和阴性分

别代表褐变板栗和正常板栗+ 敏感性, 特异性以及总正确率越高$ 说明所建模型性能越好+

所有程序均在
:(>6(5 !&C&(

!

]=1 :(>=^+';3 0)<KN

美国"上运行实现+

L!%
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结果与分析

!"#

栗仁褐变的评价结果

试验共使用板栗样本
#$%

个! 表
#

给出了试样的

形态学参数! 从表
#

中可以看出" 试样的各项形态学

指标均在正常的分布范围内# 具有一定的代表性! 通

过切剖观察$ 最终确认
##%

个样本褐变$ 褐变面积比

例范围为
%&#'(!)*&)!(

% 图
#

为典型样本的剖面图!

图
"

为
##%

个褐变样本的褐变程度分布! 从图
#

和图

"

中可以看出" 试验中包含了不同褐变程度的样本且褐变程度范围较广$ 因此$ 试样的光谱数据具有很

强的代表性! 将所有褐变样本依据褐变面积比梯度以
""#

比例进行划分$ 而正常栗仁样本则以
""#

比例

随机划分$ 最终组成校正集的正常& 褐变样本数分别为
)+

个和
+!

个$ 组成测试集的正常& 褐变样本数

分别为
"!

个和
!+

个!

图
#

板栗样本

,-./01 # 231456/5 4789:14

图
"

栗仁褐变样本的褐变程度分布图

,-./01 " ;-45<.078 <= >0<?6 @31456/5 -6 A70-</4 B1.0114

!"!

栗仁的光谱分析

图
!

为正常栗仁和不同程度褐变栗仁的原始光

谱 ! 从图
!

中可以看出 " 栗仁光谱在
# "%%&%%

$

# )C%&%%

和
# *)%&%% 68

处均有明显的吸收峰$ 在

# +$%&%% 68

处略有波峰! 在栗仁谱图中$

# "%%&%%

68

左右区域为甲基和亚甲基中
2

'

;

键二级倍频的

特征吸收谱带$

# )C%&%% 68

附近区域包含了水分和

糖分中
D

'

;

基团伸缩振动的一级倍频信息 $

# *)%&%% 68

为水分中
D

'

;

键伸缩振动和弯曲振动

的组合频带特征谱带$

# +$%&%% 68

则分别反映了糖

分中
2

'

;

键的一级倍频和蛋白质中
E

'

;

键的组

合频信息(

""

)

% 从图
!

中还可以看出" 不同褐变程度

的板栗的原始光谱图趋势基本相似$ 没有太大的差

别$ 即随着褐变程度的增加$ 吸收峰高没有呈现出

规律性的变化$ 难以从图谱的表面提取褐变果仁的特征指纹% 因此$ 需要进一步结合化学计量学方法对

光谱进行分析处理$ 以便建立板栗果仁褐变的鉴别模型%

!"$

光谱预处理方法的确定

受仪器& 样品以及光谱采集环境等因素的影响$ 近红外光谱中常出现噪声& 谱图基线漂移和平移等

现象$ 为了消除上述因素的影响$ 应对原始光谱*

6<61

+进行预处理% 采用标准正态变量变换*

FEG

+$ 去

表
#

样本的形态学参数描述

H7>:1 # I<093<:<.-@7: 90<9105-14 <= 531 4789:14

属性 质量
J.

长径
J88

短径
J88

厚
J88

范围
*&#"K"!&++ #$&%%K!'&%% #C&C%K"'&+% #!&)%K")&C%

均值
#C&$' "$&!% "#&!" #$&"%

标准差
!&!) "&*! "&!% #&+$

图
!

栗仁原始光谱

,-./01 ! F91@507 <= 911:1B @31456/5

郑 剑等" 基于近红外光谱与随机青蛙算法的褐变板栗识别
!"C
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图
% #&&

次随机青蛙算法的平均概率

'()*+, % -,.,/0(12 3+1454(.(06 17 ,5/8 95:,.,2)08 5:,+5),; 1:,+ <"" +*2= 17 +52;1>!7+1) 5.)1+(08>

趋势变换!

;,0+,2;

"# 一阶导数!

'?

"# 二阶导数!

-?

"# 多元散射校正!

@-A

"等方法对原始光谱进行预处

理并采用
BC-!C?D

建立判别模型# 结果如表
!

所示$ 由表
!

可知%

-EF

预处理建立的
BC-!C?D

模型最

优# 该模型对校正集& 测试集的敏感性分别为
&GH&

以及
&GH!

# 均明显高于一阶导数& 二阶导数# 多元

散射校正等光谱预处理方法的模型' 对校正集的特异性均为
<G&&

# 也高于一阶导数& 二阶导数# 多元散

射校正等光谱预处理方法的模型' 对校正集& 测试集样本识别的准确率分别为
H%G<IJ

和
HKG""J

# 高于

其他几种光谱预处理方法$ 这表明
-EF

预处理有利于减弱因受仪器& 样品以及光谱采集环境等因素引

起的噪声干扰# 可以增强模型的预测能力和稳健性$ 因此# 在下文均采用
-EF

处理后的光谱进行分析$

表
!

不同光谱预处理下全波段
"#$!#%&

模型的结果

L54., ! A.5==(7(/50(12 +,=*.0= 45=,; 12 BC-!C?D 9(08 ;(77,+,20 3+,3+1/,==(2) >,081;= 52; 7*.. 95:,.,2)08=

预处理方法 因子数
校正集 测试集

敏感性 特异性 正确率
MJ

敏感性 特异性 正确率
MJ

212, #$ &GNH <G"" HIGII "GNH <G"" HIGII

@-A $ "GNK "GHN H"G"" "GN$ <G"" H<G$O

-EF <$ "GH" <G"" H%G<O "GH! <G"" HKG""

'? $ "GN$ "GHN H"GNI "GN$ <G"" H<G$O

-? % "GNN "GHN H<G$O "GNH <G"" HIGII

;,0+,2; <K "GNH <G"" HIGII "GNH <G"" HIGII

'()

特征波长的选择

采用随机青蛙算法!

+52;1>!7+1)

"对全波段光谱进行特征变量选择$ 由于随机青蛙算法是基于蒙特卡

洛!

@A

"思想# 每次运行的结果略有差异$ 为了减少随机因素的影响# 需多次运行# 并对结果进行统计$

该研究共运行随机青蛙算法
<""

次# 以
<""

次运行结果的平均值作为最终特征波长选择的依据# 其结果

如图
%

所示$ 由图
%

可知% 大部分变量的被选择概率都比较小# 只有小部分变量的概率比较大$ 将所有

变量的被选概率进行排序 # 以
"G<

为阈值 # 选择出概率最大的前
!I

个变量作为特征波长 # 依次

为
< "ON G"$

#

< "!N G%K

#

< "!H G$N

#

< "N< G!<

#

< "OO G$<

#

< <NI GH"

#

< "!H G!O

#

< "!" GI$

#

< "N"GO$

#

< <%KG!"

#

< <NIGI$

#

< <!%GI%

#

< <<HGHO

#

< "I!GH$

#

< <!<G%!

#

< "I!GH$

#

< "HNG$!

#

< "!NG"K

#

< <$!G$$

#

< <!"GH%

#

< <%KGO<

和
< <N!GN! 2>

# 如图
I

所示$ 在
< "!"G""P< !""G"" 2>

波段范围内#

< "!"G"" 2>

附近为蛋白质中
E

(

Q

键伸缩振动的一级倍频带#

< "I"G""

#

< "$"G"" 2>

附近为胺类中
E

(

Q

键伸缩振动的二级倍频带#

< "N"G"" 2>

为芳香烃中
A

(

Q

#

A

(

A

键伸缩振动的一级倍频带#

< <%IG""

I!$
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#$

为芳烃中
%

!

&

键伸缩振动的二级倍频带"

' '(")**

"

' '+(,-- #$

为甲基中
%

!

&

键伸缩振动的二级

倍频带#

""

$

% 与板栗果仁褐变直接相关的物质主要是有机物酚& 酸& 醌& 蛋白质& 氨基酸等% 这些物质都

与
%

!

&

键&

.

!

&

键以及
/

!

&

键相关% 因此" 所选特征波长可以反映板栗栗仁褐变特性% 从图
!

中

还可以看出' 所选特征波段避开了水分的强吸收峰" 减少了水分因素对栗仁褐变识别的干扰%

!"#

模型的建立与比较

将得到的
"!

个特征波长(

011023450 675080#93:;< =>;

)下的光谱数据作为输入" 分别采用
?@A!@BC

以

及
@A!ADE

建立褐变板栗的识别模型% 表
!

给出了采用
"!

个特征波长的光谱数据所建模型的结果% 为

了突出特征波长所建模型的优越性" 表
!

还给出了采用全波段(

1F88 675080#93:;< G>;

)光谱所建模型的结

果% 从表
!

中可以看出'

"!

个特征波长数据所建
=>;!?@A!@BC

模型对校正集的敏感性(

-,+"

)高于
G>;

!?@A!@BC

模型的同类指标(

-,+-

)" 但特异性(

-,+H

)低于
G>;!?@A!@BC

模型的同类指标(

',--

)" 识别正确

率相同" 均为
+I,'JK

* 当模型用于测试集数据时"

=>;!?@A!@BC

模型的敏感性(

-)H+

)低于
G>;!?@A!

@BC

模型的同类指标(

-)+"

)" 识别正确率也降低为
+!)!!K

%

G>;!?@A!@BC

模型使用
' ((J

个变量" 模

型的主因子数为
'L

" 远多于特征波段模型的
"!

个变量和
+

个主因子数" 模型较为复杂%

"!

个特征波长

数据所建
=>;!@A!ADE

模型" 无论是校正集还是测试集" 其敏感性(

-)+"M-)+"

)" 特异性(

')--M')--

)" 识

别正确率(

+()--KM+()--K

)均高于
G>;!@A!ADE

模型的同类指标% 该模型与
G>;!?@A!@BC

模型相比" 对

校正集的预测结果更优% 相比于
=>;!?@A!@BC

模型"

=>;!@A!ADE

模型结果略优" 原因可能是
?@A!

@BC

只能处理栗仁光谱中的线性相关关系" 而
@A!ADE

则可以利用低维数据中的非线性特性" 从而获得

较优的预测结果%

表
$

不同建模方法的结果

N7O80 ! P0;F83; 1QR S4110R0#3 $03:QS;

建模方法 因子数
校正集 测试集

敏感性 特异性 正确率
MK

建模时间
M;

敏感性 特异性 正确率
MK

预测时间
M$;

G>;!@A!@BC 'L -,+- ',-- +I,'J LJ,(! -,+" ',-- +(,-- 'H,-H

G>;!@A!ADE -,+- -,+H +!,!! +,J!"'-

#!

-,H+ -,+L +',LJ "(,-L

=>;!?@A!@BC + -,+" -,+H +I,'J '(,"' -,H+ ',-- +!,!! +,JH

=>;!@A!ADE -,+" ',-- +(,-- !,-+"'-

$!

-,+" ',-- +(,-- +,((

表
!

还给出了不同建模方法建模和预测所用时间(模型建立环境'

4#30R

(

P

)

2QR0

(

NE

)

4(!!"'-

%?TU",( V&W PCE I,-- VX >4#SQ6; J

旗舰版
LI X43

)% 从表
!

中可以看出' 不管是
?@A!@BC

方法还是

@A!ADE

方法" 采用
"!

个特征波长建模时间以及预测时间都要短于全波段模型的相应时间" 其中"

"!

个波段光谱数据所建
=>;!@A!ADE

模型时间& 预测时间最短" 仅为
!,-+

和
+,(( $;

% 综上所述" 通过随

机青蛙算法进行特征波长选择" 并且采用
@A!ADE

建立褐变板栗的识别模型" 不仅降低了模型的复杂

度" 而且提高了识别准确率和识别速度%

上述结果表明' 应用近红外光谱技术结合化学计量学方法可以快速准确的对褐变板栗进行识别" 为

板栗储藏& 深加工等环节中板栗品质的快速无损检测提供了重要的参考" 可进一步研究不同品种" 不同

产地等条件下的板栗样本" 从而提高模型的稳定性和适用性" 以便在实际应用中取得满意的结果%

!

结论

采用近红外光谱技术对褐变板栗栗仁进行快速无损检测% 确定最优的光谱预处理方法为标准正态变

量变换(

A.D

)" 运用随机青蛙算法提取代表光谱有效信息的
"!

个特征波长" 并作为输入变量建立褐变

栗仁识别
?@A!@BC

和
@A!ADE

模型%

"!

个特征波长所建
@A!ADE

模型性能最优" 校正集和测试集的敏

感性& 特异性和识别正确率相同" 分别为
-,+"

"

',--

和
+(,--K

% 研究结果表明' 采用随机青蛙算法提

取特征波长并采用非线性的
@A!ADE

方法建立栗仁褐变检测模型是可行的" 不仅能简化模型" 提高识别

速度" 而且能够提高识别准确率%

郑 剑等' 基于近红外光谱与随机青蛙算法的褐变板栗识别
!"J
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