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一、项目研究的目的和意义

光谱分析是利用测量样品得到的光谱信息，结合样品成分含量来对样品进行定量分析的

快速检测技术。与传统化学检测相比， NIR光谱分析技术具有无试剂、微破坏、耗时短、

成本低等特点，并且能够实现多种成分同时检测，在应用上有很大的优势，目前已经在农业、

食品、环境、生物医学、石油化工等领域得到广泛的应用。由于采集的近红外光谱数据是高

维复杂样本数据，要对高维数据建立有效的光谱分析模型，实现光谱定标预测，需要研究有

效的化学计量学方法，在降低数据维度的同时能够消除（或减少）噪音干扰，这其中存在很

多具有挑战性的数学问题。通过基于网络学习的偏最小二乘加核优化方法的研究，可以达到

以下目的：

1. 通过坐标变换提取得分矩阵和载荷矩阵过程中采用迭代优化模式，找到能够更好地

确

定 PLS 因子数 F的最优化方法

2. 研究加核 PLS 算法中的不同核函数对算法机制的影响，通过网络学习模式提取光

谱数

据中的特征信息，使得改进 PLS算法能够应用于非连续非线性光谱数据建模分析。

3. 通过对得分矩阵与载荷矩阵的推导、计算和关联运用，研究基于网络学习模式的核

函

数参数优化机制，使改进的 PLS算法在面向实际数据的应用中能够提高运算效率。

二、研究成果的主要内容和创新之处

（一）主要内容



1. 利用 PCA 算法思想提取潜变量，并将潜变量提取过程与 SVM 和 ELM 进行

联合优化，形成操作方便的新型数据优化分析模型。

建立 LV-SVM 模型进行训练，调试前 30 个潜变量，结合 SVM 学习过程进行联

合优化，设置正则化参数的调整范围为� = 1,2…20，将每一个参数组合所对应的

模型应用于 45 个验证集样本蛋白质含量的预测，通过比较不同潜变量个数（LV）、

不同正则化参数（�）取值，依据模型评价指标（RMSEV）确定建模优化参数。

利用 LV-ELM 模型针对定标集样本进行训练，基于全谱数据提取潜变量 LX，

调试潜变量数量为 1, 2… 30，结合 ELM 的学习优化过程，设置 SLFN 网络的隐

含层节点数量可变，调试取值为� ∈ {5, 10, 15, 20, 25, 30, 35, 40, 45, 50}，通过反

馈式迭代确定各个隐含节点的参数，利用最小二乘回归计算 SLFN 隐含层至输出

层的权值�，进而完成对验证集样本的蛋白质含量预测。通过比较不同潜变量个

数（LV）、不同隐含层节点个数（�）的取值，依据 RMSEV 确定建模优化参数。

2. 运用加核偏最小二乘回归建立了柚子果实中OA含量的FT-NIR定标模型。

原始数据通过一个特定的非线性核函数映射到一个高维的特征空间中，这样原始

的线性 PLS 算法就可以用来发现特征数据和目标分析物之间的关系。传统的映射

是使用常用的核函数，如线性函数、多项式函数、高斯径向基函数和 sigmoid

函数。这些通用内核需要建立模型，并调整其内置参数。这种局限性使现代智能

机器学习分析中模型优化的灵活性大大降低。在这种情况下，网络结构能够提高

模型的优化性能，因为网络连接权重可以以数据驱动的方式进行训练。带神经节

点调谐的全连接分层网络是启动深度学习定标模型的普遍方法。网络由三层构成。

隐含层采用可调神经元节点数设计，提取光谱特征变量，优化核 PLS 模型。预先

初始化连接权值，然后通过模型预测误差的迭代反馈自动调整连接权值

（二）创新之处

1. 研究 SVM 和 ELM 两种机器学习方法针对速溶咖啡粉末的蛋白质快速定量

检测的 NIR 光谱建模分析，提出利用 SVM 和 ELM 方法结合潜变量技术进行建模。

利用PCA算法思想提取潜变量，并将潜变量提取过程与SVM和ELM进行联合优化，

形成操作方便的新型数据优化分析模型。

2. 设计了一种以机器学习方式提取光谱特征数据的神经网络结构内核。结

合 PLS 潜变量的优化选择，对网络隐节点数进行了调谐。采用误差反馈迭代机制



对网络链接权值进行自适应训练。
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四、成果的应用价值

我们常用的核函数需要通过建立模型来调整其内置参数，这种局限性使现代

智能机器学习分析中模型优化的灵活性大大降低。网络结构优化及其连接权值的

自动调整有望成为一种在光谱分析领域引入智能机器学习方法的现代媒介，用于

在线检测任何目标成分。将潜变量提取过程与 SVM 和 ELM 进行联合优化，形成操

作方便的新型数据优化分析模型，能够为 NIR 快速检测技术提供良好的建模分析

手段。这些方法的应用，使得近红外光谱技术有望作为一种智能技术推广应用于

食品品质的快速、准确评价。


