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步混合变量选择策略在鸡肉近红外

水分检测中的应用
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摘要!基于光谱多元校正中有效变量选择的
&

步混合策

略&初筛!精挑!细选("提出了间隔偏最小二乘&

-WZU

(!区

间变量迭代空间收缩法&

-Y>UUO

(和迭代保留信息变量

&

>S>Y

(联用的特征变量选择方法"对生鲜鸡胸肉的近红

外光谱进行特征波长选择"建立了鸡肉水分检测模型$

结果表明"建模波长数量经
-WZU*-Y>UUO*>S>Y&

步选择

后减少为全光谱建模的
"8%(]

"但模型精确度和稳定性逐

步提高$选定
'

个特征波长建模"其校正相关系数
K

7

j

"8$"%%

"校正均方根误差
KJ3F7j"8;#(#

#预测相关系

数
K

C

j"8$<&;

"预测均方根误差
KJ3FCj"8(#!&

$表

明基于
&

步混合策略提出的
-WZU*-Y>UUO*>S>Y

方法能

有效选择鸡肉水分检测的特征波长$

关键词!近红外光谱#混合策略#变量选择#鸡肉#水分
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水分是生鲜肉品质评价的一个重要参数$对肉质-口

感以及肉的加工-运输-贮藏有直接影响+

#

,

%研究+

!\<

,表

明$近红外光谱能应用于生鲜肉品质的快速-无损检测%

高分辨率的近红外光谱仪器能采集到丰富的物质成分信

息$但数据中往往包含大量冗余信息$直接用其建模不仅

增加了建模难度$且影响模型的精确度和泛化能力$因此

特征变量选择成为解决这一问题的有效途径+

;\%

,

%当面

对高维数据时$一些寻找最优变量子集的方法容易过度

拟合且需要大量计算$有些方法则不适用$因此结合两种

或两种以上的有效变量选择方法成为解决这一问题的新

思路%孔庆明等+

'

,利用
-WZU*UWO

对小麦秸秆近红外光

谱进行特征波长选择$波长数量从
;!"

降至
#"

(

G,0

1

等+

$

,利用
POSU*UWO

选择的变量比单独使用
POSU

选择

的变量更少$且用所选波长建模精度要优于全光谱建模(

d4

等+

#"

,利用
POSU*XO

选取特征波长$波长数量从

#;;%

降至
;&

$建立了预测竹笋粗纤维含量的模型(

Z-

等+

##

,用
NP*bY)*UWO

选取特征波长$建立了预测梨果

实
UUP

和硬度的
ZY*UYN

模型$这些研究主要使用了两

种方法相结合进行特征波长选择$第
!

种方法对第
#

种

方法选择的变量进一步组合-优化%

试验拟基于近红外光谱多元校正中有效变量选择的

&

步混合策略!初筛-精挑-细选#

+

#!

,

$提出一种
-WZU*
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-Y>UUO*>S>Y&

种方法相结合的特征变量选择方法$旨在

为基于分立波长元件的便携式鸡肉水分检测仪的设计提

供依据%

#

!

试验与方法
#8#

!

主要仪器与设备

近红外光谱仪"

L-9.:U

C

97&

型$波长范围
&;"

#

!;""0+

$美国
OU=

公司(

电热鼓风箱"

#"#*!Ô

型$北京心雨仪器仪表有限

公司(

分析天平"

ÛN#!"8<

型$精度
"8#+

1

$上海卓精电子

科技有限公司(

海尔电冰箱"

P̂

'

=̂*#"#Q̂ _

型$青岛海尔特种电冰

柜有限公司(

恒温水浴锅"

QQ*J(""

型$济南欧莱博科学仪器有

限公司(

手动绞肉机"

RU*""#

型$

<++

孔径$浙江省荣博厨

具有限公司%

#8!

!

样品及样品处理

冷鲜鸡胸肉"

("

块$购买后立即运往无菌实验室$在

超净工作平台上将鸡胸肉修整成
<7+m<7+m#8;7+

的

肉块$随后装入保鲜袋并放入
"k

的冰箱中保存$

;:

内

完成鸡胸肉反射光谱的采集和水分测定$市售%

#8&

!

反射光谱采集

自制的光谱采集装置如图
#

所示$每次采集样本光

谱前$将待采集的鸡胸肉从冰 箱 取 出$室 温 下 解 冻

&"+-0

$且光谱仪开机预热
&"+-0

后开始采集%采集时

将肉块置于样品台上$为了减小每个样本距离光源和探

头不一致的误差$调节平台使所有肉块上表面高度保持

一致%考虑到鸡肉内部组织差异性较大$光谱仪扫描次

数设为
&

次$取平均值作为样本原始光谱%

#8<

!

水分测定

每个鸡肉样本在采集完光谱数据后$根据国家食品

安全标准0食品中水分的测定1中的直接干燥法进行水分

测定%

#8;

!

数据处理及方法

采用
N,?.,D!"#;D

软件进行数据处理%由于
&;"

#

#8

计算机
!

!8

数据线
!

&8

光谱仪
!

<8

光纤
!

;8

暗箱
!

(8

采集探头

!

%8

光源
!

'8

入射与反射光线
!

$8

样品
!

#"8

样品台!高度可调节#

图
#

!

光谱采集系统
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4A9#

!

U

C

97?A,.,7

K

4-6-?-506

@

6?9+

<""0+

的光谱数据存在较大噪声信号$且
#<;#

#

!;""0+

的光谱数据几乎没有起伏变化$可视为.无信息

变量/$故选取
<"#

#

#<;"0+

作为原始光谱$如图
!

所

示%多 元 散 射 校 正 !

N4.?-

C

.-7,?-F967,??9A75AA97?-50

$

NUP

#能有效改善样本颗粒大小不一-表面散射不均以及

光程变化对漫反射光谱采集的影响$而中心化法!

N9,0

790?9A-0

1

$

NP

#能增强样品光谱之间的特异性%因此$后

续的模型构建中$采用两种方法联合对光谱数据进行预

处理$图
&

为
("

个样本经预处理后的光谱图%

#8;8#

!

&

步混合策略
!

有效波长变量选择的
&

步混合策

略分为初筛-精挑和细选%初筛的目的是选出几个含信

息量丰富的波长区间$通过波长间隔选择算法来实现%

精挑是从第
#

步所选的波长间隔中进一步选择$滤除波

长间隔中的噪声和非信息变量$再次缩小变量空间%细

选是对第
!

步所保留的波长变量进一步组合-优化$达到

使所选变量最优-最少的目的%此策略能避免变量选择

方法的随机组合$克服单种方法对大量变量难以达到最

优选择和组合的缺点+

#!

,

%

#8;8!

!

特征波长选择方法

!

#

#区间偏最小二乘!

>0?9AF,.

C

,A?-,..9,6?6

K

4,A96

$

-WZU

#"

-WZU

是一种最具代表性的波长区间选择算法$具

有对变量解释性强的优点+

#&

,

%首先按设定宽度将整个光

谱区域划分为
%

个子区间$在每个子区间上建立待测品

图
!

!

原始光谱

L-

1

4A9!

!

IA-

1

-0,.6

C

97?A4+

图
&

!

预处理光谱

L-

1

4A9&

!
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凯等!
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质的局部
WZU

回归模型$得到
%

个子模型$取前
^

个交叉

验证均方根误差!

KJ3F7P

#最低的子模型所在区间为特

征波长区间%

!

!

#区间变量迭代空间收缩法!

>0?9AF,.F,A-,D.9-?9A*

,?-F96

C

,7963A-0[,

1

9,

CC

A5,73

$

-Y>UUO

#"该算法也是一

种波长间隔选择算法$基于模型总体分析!

NWO

#$利用权

重二进制矩阵采样!

Ĵ NU

#法更改各变量权重$若所有

子模型的均方根误差与预测误差不再改变$取权重为
#

的变量为特征变量$且将选中变量的相邻变量放入子模

型中进行回归分析$全局分析和局部分析交替进行$能同

时对光谱间隔-位置和组合进行优化+

#<

,

%

!

&

#迭代保留信息变量算法!

>?9A,?-F9.

@

A9?,-0-0

1

-0*

B5A+,?-F9F,A-,D.96

$

>S>Y

#"该算法将波长变量按重要性

分成
<

个等级$分别为强信息变量-弱信息变量-无信息

变量和干扰信息变量+

#;

,

%将采样矩阵采集到的变量随机

组合$并分别建立各组合的
WZU

回归模型$用
KJ3F7P

衡量各模型精度%基于
NWO

$每次循环迭代都计算包含

和不包含此变量时的
KJ3F7P

平均值之差$并根据

N,00*J3-?09

@

b

检验的
W

值来判定该变量的等级$最后

经反向消除保留强信息变量和弱信息变量$从而获得最

优特征波长变量%

#8;8&

!

模型构建方法
!

偏最小二乘回归!

W,A?-,..9,6?

6

K

4,A96A9

1

A966-50

$

WZUS

#是一种多元统计分析方法%首

先对光谱矩阵
!

和水分参照值矩阵
"

进行特征分解$分

别得到
!

和
S

的特征因子矩阵!得分矩阵#$然后建立特

征因子矩阵的多元线性回归模型$最优潜在变量数由交

叉验证法得到的
KJ3F7P

值确定$潜在变量数确定回归

系数矩阵
#

也随之确定$最后经数据重构得到
!

和
"

的

回归模型%

!

!

结果与分析
!8#

!

水分含量标准值测量

表
#

为
("

个鸡肉样本水分含量统计表$用
V900,A:*

U?509

+

#(

,将样本按
<p#

比例划分为
<'

个校正集和
#!

个

预测集%

!8!

!

全波段建模

偏最小二乘回归!

WZUS

#是近红外分析中最典型-最

常用的建模方法%校正集用来构建模型$预测集用来检

验 模型的稳定性$并根据
KJ3F7P

值确定最佳主因子

表
#

!

样本水分统计表

G,D.9#

!

U,+

C

.9+5-6?4A96?,?-6?-76?,D.9

样本集 数量 水分范围'
]

平均值'
]

校正集
!

<' ($8;'

#

%<8$( %#8(%

预测集
!

#! (%8%'

#

%<8!& %#8&(

总样本集
(" (%8%'

#

%<8$( %#8(#

%%%%%%%%%%%%%%%%%%%

数%用全波段光谱数据建模$当
KJ3F7P

值最小为

"8%'!$

时$主因子数为
%

$此时校正模型
K

7

j"8''((

$

KJ3F7j"8;(''

(预测模型
K

C

j"8'%%$

$

KJ3FCj

"8$";<

$结果如图
<

所示$表明模型精度有待提高%

!8&

!

&

步混合策略优选特征波段(波长)建模

!8&8#

!

初筛
!

将
<"#

#

#<;"0+

整个光谱区以
<"0+

的

波长间隔分成
!(

个区间$选出前
#"

个
KJ3F7P

值最低

的波长区间$结果如图
;

所示%用所选波段建模$结果如

图
(

所示$模型的
KJ3F7P

值最小为
"8($$<

时的主因

子数为
%

$此时校正模型
K

7

j"8$"""

$

KJ3F7j"8;&(#

(

预测模型
K

C

j"8'$&%

$

KJ3FCj"8'!"&

$相比全波段建

模$模型精度有所提高%由图
;

可知$选中波段大多是

波峰和波谷段$例如
%("

$

$'"0+

附近有明显的吸收峰$

图
<

!

全波段建模

L-

1

4A9<

!

L4..6

C

97?A4+ +5:9.-0

1

图
;

!

-WZU

所选波段

L-

1

4A9;

!

-WZU69.97?9:D,0:
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安全与检测
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总第
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年
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图
(

!

-WZU

所选波段建模

L-

1

4A9(

!

-WZU69.97?9:D,0:+5:9.-0

1

特别是
$'"0+

附近%而
%("

$

$'"0+

处为水的特征吸收

波长$说明
-WZU

能有效筛选出与水分相关的变量$供下

一步选择%

!8&8!

!

精选
!

从第
#

步选择的
<""

个波长中选中
#$#

个

波长$如图
%

所示$

%("

$

$'"0+

附近的波长再次被选中$

说明经
-Y>UUO

精选$能实现对波长间隔-位置和组合的

同时优化$在保留重要变量的同时$滤除了
-WZU

所选变

量中的噪声和非信息变量%使用所选波长建立
WZU

模

型$结果如图
'

所示$

KJ3F7P

最小值为
"8($"&

时的主因

子数为
'

$此时校正模型
K

7

j"8$#;(

$

KJ3F7j"8<$<&

(

预测模型
K

C

j"8$!&<

$

KJ3FCj"8%&!&

$模型精度和稳

定性再次提高%

!8&8&

!

细选
!

由第
!

步所选变量结果可知$变量大都集

图
%

!

-Y>UUO

所选波段

L-

1

4A9%

!

-Y>UUO69.97?9:D,0:D,0:

图
'

!

-Y>UUO

所选波段建模

L-

1

4A9'

!

-Y>UUO69.97?9:D,0:+5:9.-0

1

中于
<"#

#

<;"0+

和
;""

#

(""0+

$而连续波长之间存在

较强的共线性关系$说明此结果仍存在继续优化-精简的

可能性%经
>S>Y

细选$从第
!

步所选的
#$#

个波长中选

出
'

个波长$如图
$

所示$分别为
<"!

$

<<!

$

<;!

$

;;&

$

;;;

$

;'(

$

$$$

$

#"<!0+

$用所选波长建立
WZU

模型$结果如

图
#"

所示$

KJ3F7P

值最小为
"8(;!(

$校正模型
K

7

j

"8$"%%

$

KJ3F7j"8;#(#

(预测模型
K

C

j"8$<&;

$

KJ&

3FCj"8(#!&

%与第
!

步建模结果相比$校正相关系数

基本保持不变$预测相关系数再次提高$且
KJ3F7P

值

持续降低%说明经
>S>Y

细选$变量空间大幅缩减$模型

精度和稳定性再次有所提高%

!8<

!

结果统计

由图
##

可知$经
&

步混合选择$变量空间从
#";"

维

图
$

!

>S>Y

所选波长
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凯等!
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步混合变量选择策略在鸡肉近红外水分检测中的应用



缩减至
'

维$

KJ3F7P

值逐步降低%虽然经过第
&

步

>S>Y

$模型的校正相关系数有略微下降$但预测相关系数

再次提高$整体而言$模型在逐步简化-稳定%最终选定

的
'

个特征波长包含
$$$0+

$此波长位于水的特征吸收

图
#"

!

>S>Y

所选波长建模

L-

1

4A9#"

!

>S>Y69.97?9:F,A-,D.96+5:9.-0

1

图
##

!

试验结果统计
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4A9##

!

U?,?-6?-765B?96?A964.?6

波长!

$'"0+

#附近$表明基于
&

步混合策略提出的
-WZU*

-Y>UUO*>S>Y

方法能有效筛选出鸡肉光谱数据中与水分

相关的信息%

&

!

结论
基于

&

步混合策略提出了
-WZU*-Y>UUO*>S>Y

特征

波长选择方法$结合偏最小二乘回归建立了生鲜鸡肉水

分检测模型$取得了较为满意的结果%结果表明$

-WZU

-

-Y>UUO

和
>S>Y&

步混合能有效筛选出检测鸡肉水分的

特征波长$在稳步缩减变量空间的同时$减小了有效变量

误剔除的可能性以及建模的复杂度$并逐步提高模型的

精确度和稳定性%最终选定
'

个特征波长所建模型的校

正相关系数为
"8$"%%

$预测相关系数为
"8$<&;
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结论
试验通过优化色谱条件-质谱条件和前处理条件$建

立了同位素稀释&气相色谱&质谱法测定婴幼儿奶粉中

'

种己二酸酯类塑化剂含量的方法%该方法采用正己烷

作为提取溶剂$超声提取法萃取$内标法定量%而采用超

声提取可以实现快速-高效-低耗能$具有操作简单-方

便-易于实施等特点%经添加回收的方式考察了方法的

准确度和精确度$结果表明$试验建立的检测方法回收率

高-重现性好-灵敏度高-能够快速实现$适用于婴幼儿配

方奶粉中己二酸酯类塑化剂含量的分析测定%
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黄永辉!同位素稀释&气相色谱&质谱法同时测定婴幼儿配方奶粉中
'

种己二酸酯塑化剂


