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　　【摘要】　提出了一种基于小波变换的近红外光谱波长选择方法，小波分解低频系数是原光谱的离散近似，将

最佳小波分解低频系数与原光谱数据进行关联，求出小波分解低频系数与原光谱数据的列相关系数 Ｒ，取与原光

谱数据相关系数较大的波长组合，作为最后参与建模的谱区。不仅考虑了浓度矩阵对波长选择的影响，且由于把

小波分解结构中的高频系数全部滤除，避免了高频噪声的干扰，减小建模和预测运算时间，使最终建立的近红外光

谱模型的预测精度提高。在大米直链淀粉含量的近红外光谱分析中进行了验证，并与其他常用波长选择方法进行

了比较，结果表明，该方法波长点数最少，减小为原光谱数据点数的 ２０％，校正模型和预测效果都较理想。
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　　引言

对于农产品及食品成分检测，近红外光谱分析

法是一种较理想方法。在直链淀粉含量检测方面，

国内外进行了大量的研究
［１～６］

，结果表明，依据全区

光谱数据建立的 ＰＬＳ模型具有最佳的性能。用神
经网络对不同粒度、不同类型的大米样品进行近红

外光谱分析，建立了大米直链淀粉含量的预测模型，



精米样品模型预测值与化学分析值的相关系数达

０９５，预测标准差、平均相对误差分别为 ０５６和
３１％［３～４］

。还可以利用近红外反射光谱技术研究

建立回归方程时样品群的界定与选择。

目前，波长选择的方法主要有相关系数法、方差

分析法、逐步回归分析方法、无信息变量消除方法、

遗传算法等
［７］
。小波变换（ｗａｖｅｌｅｔｔｒａｎｓｆｏｒｍ，简称

ＷＴ）具有很好的时频分离特征，信息处理能力强，已
广泛用于分析化学领域，在近红外光谱分析的预处

理、数据压缩、模式识别以及模型传递等方面也被应

用。本文将小波变换用于近红外光谱分析的波长选

择，提出一种基于小波变换的近红外光谱波长选择

方法，并研究其在大米直链淀粉波长选择中的应用。

１　基本原理

１１　小波变换的计算方法
小波变换的实质就是将信号 ｆ（ｔ）投影到小波，

得到便于处理的小波系数 ｗ，按照分析的需要对小
波系数进行处理，然后对处理后的小波系数进行反

变换得到处理后的信号。化学分析的信号一般是离

散信号，常用离散小波变换。

已有几种不同的离散小波变换计算方法，其中

应用最广泛的是 Ｍａｌｌａｔ提出的多分辨信号分解算法
或塔式算法，又称 Ｍａｌｌａｔ算法。Ｍａｌｌａｔ算法小波分
解

［８～９］
过程可以写成

Ｃｊ（ｋ）＝∑
ｎ∈Ｚ
ｈ（ｎ－２ｋ）Ｃｊ－１（ｎ）　（ｊ＝０，１，…，Ｊ）

（１）
Ｄｊ（ｋ）＝∑

ｎ∈Ｚ
ｇ（ｎ－２ｋ）Ｃｊ－１（ｎ）　（ｊ＝０，１，…，Ｊ）

（２）
式中　Ｊ———最高分解层数

Ｃｊ（ｋ）———原始数据的低频近似
Ｄｊ（ｋ）———原始数据的高频细节

Ｃｊ（ｋ）包括信号的主要信息，表示原始信号中频率低
于２－ｊ的低频分量，Ｄｊ（ｋ）包括信号的细节部分，表
示频率介于２－ｊ与２－（ｊ－１）之间的高频分量。
１２　基于小波变换的波长选择方法

由于小波分解低频系数是原光谱的近似，是对

除去高频噪声系数后原光谱的替代，能够最大限度

地表征原数据结构特征。基于小波变换的波长选择

方法首先将原光谱用小波变换进行数据分解，根据

小波分解低频系数与直链淀粉含量矩阵所建模型的

优劣，找出最佳小波分解低频系数。然后将最佳小

波分解低频系数与原光谱数据进行关联，求出最佳

小波分解低频系数与原光谱数据的列相关系数 Ｒ，
取与原光谱数据相关系数较大的波长组合来建模。

最佳小波分解低频系数是根据所建模型的质量选择

出来的，最后参与建模的波长是最佳低频系数与原

光谱相关性大的波长组合，不仅考虑了浓度矩阵对

波长选择的影响，而且由于将小波分解的高频系数

全部滤除，避免了高频噪声的干扰。之所以选择与

最佳小波分解低频系数相关系数大的波长组合来建

模，是因为相关系数大的光谱区间携带原光谱矩阵

的信息比较多，对样品的组成或性质影响也较大。

采用预置的相关系数阈值，自动选择那些相关

系数大于阈值的波长点建立校正模型。在用偏最小

二乘法
［９］
（ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，简称 ＰＬＳ）建立近红

外光谱模型时，波长范围选择的目标是，选择最合适

的一个或几个波长范围的吸光度光谱数据参与建

模，要求所建模型在最佳主成分的交叉校验预测值

与标准值的决定系数 Ｒ２最大且交叉验证标准差
ＳＥＣＶ最小（否则预测能力和精度不高）。阈值的选

择根据所建模型 Ｒ２以及 ＳＥＣＶ值来确定。取不同的

阈值对波长选择并建模，可得到相应的 Ｒ２和 ＳＥＣＶ，

Ｒ２最大且 ＳＥＣＶ最小的阈值对应的波长组合即为所
求。

在最佳主成分 ｆｏｐｔ时的交叉验证预测值与标准

值的决定系数 Ｒ２最大可表示为

ｍａｘＲ２＝
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Ｐ
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交叉验证标准差 ＳＥＣＶ最小可表示为（１＋ＳＥＣＶ）
的倒数最大
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其中 珋ｃＯ＝１ｎ∑
ｎ

ｉ＝１
ｃＯｉ　珋ｃ

Ｐ＝１
ｎ∑

ｎ

ｉ＝１
ｃＰｉ

式中　ｎ———参与建模样品数目
ｃＯｉ———样品 ｉ的某一组分浓度标准值

ｃＰｉ———交叉校验时样品 ｉ的某一组分浓度预
测值

珋ｃＯ———参与建模 ｎ个样品的某一组分浓度标
准值的平均值

珋ｃＰ———交叉校验时参与建模 ｎ个样品的某一
组分浓度预测值的平均值

基于小波变换的波长选择算法如图１所示。

２　实验

２１　仪器
采用德国 Ｂｒｕｋｅ公司 ＭＡＴＲＩＸ Ｉ型傅里叶变
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图 １　基于小波变换的波长选择算法示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍｅｆｏｒｓｅｌｅｃｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｒｅｇｉｏｎｓｏｆｓｐｅｃｔｒｕｍｓ

ｂａｓｅｄｏｎｗａｖｅｌｅｔａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ
　
换近红外光谱仪，高灵敏度 ２４位数字化 ＰｂＳ监测
器，光谱采集范围为 ８００～２５００ｎｍ，分辨率为
１６ｃｍ－１

，波长点数１１０２，石英样品池。
２２　样品与基础数据来源

１０７个大米样品由中国农业科学院作物品种资
源所提供，选用的样品覆盖了全国主要产稻区的典

型品种，直链淀粉含量的变幅范围为 １％ ～２６６％，
标准值由该所按照 ＮＹ／Ｔ５５ １９８７《水稻、玉米、谷
子籽粒直链淀粉测定法》测定。将样品随机分为两

集：校正集样品９０个，预测集样品１７个。
２３　光谱采集

以空气为参比，扫描次数为 ６４次，１０７个糙米
粉的近红外光谱图如图２所示。

图 ２　１０７个糙米粉的近红外光谱图

Ｆｉｇ．２　Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｏｆ１０７ｓａｍｐｌｅｓ
　

３　结果与分析

３１　基于小波变换的近红外波长选择
分别对９０个校正集样品的原光谱，选择 ｄｂ２基

本小波进行 Ｊ＝６的小波分解，每一个样品光谱都
可以得到６个小波分解低频系数向量，取所有样品
对应各层的小波分解低频系数组合成６个小波分解
低频系数矩阵。以这６个低频系数矩阵代替原始光

谱矩阵，对直链淀粉含量进行偏最小二乘留一法交

叉验 证 （ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｌｅａｖｅｏｎｅｏｕｔｃｒｏｓｓ
ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ，简称 ＰＬＳ ＬＯＯ ＣＶ），其验证结果如表１
所示。从表中可以看出，在６个小波分解层上，当分
解层数为５时ＰＬＳ ＬＯＯ ＣＶ效果最好。与使用原
始光谱相比，使用小波低频系数进行 ＰＬＳ ＬＯＯ
ＣＶ的相关系数 Ｒ从 ０９２１２提高到 ０９５０７，决定
系数 Ｒ２从０８４８７提高到０９０３８，交叉验证标准差
ＳＥＣＶ从３３６６７减小到 ２７２１３。当小波分解层数较
小时，ＰＬＳ ＬＯＯ ＣＶ效果改善不大，主要原因是在
较低的分解层，小波低频系数中仍然包含原信号的

高频成分。而在较高的分解层，ＰＬＳ ＬＯＯ ＣＶ效
果变差，主要是因为在较高的小波高频系数中已经

包含了原信号的有用信号，即低频系数中已经失去

了部分有用信息，直接以低频系数代替原光谱进行

建模，效果当然会变差。

表 １　９０个糙米粉样品原光谱、６个小波低频

系数矩阵 ＰＬＳ ＬＯＯ ＣＶ结果

Ｔａｂ．１　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＰＬＳ ＬＯＯ ＣＶｆｏｒ９０ｓａｍｐｌｅｓ

ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｓａｎｄｓｉｘｔｈＷＡＣ

类型 分解层数 ｊ数据点数
相关系数

Ｒ

决定系数

Ｒ２
ＳＥＣＶ

原始光谱 无 １１０２ ０９２１２ ０８４８７ ３３６６７

小波低频

系数

１ ５５２ ０９３１１ ０８６７０ ３１９２７

２ ２７７ ０９３３４ ０８７１２ ３１４１３

３ １４０ ０９３８３ ０８８０４ ３０６１６

４ ７１ ０９５０３ ０９０３１ ２７４３６

５ ３７ ０９５０７ ０９０３８ ２７２１３

６ ２０ ０９４０６ ０８８４７ ２９８０５

计算小波分解 Ｊ＝５时的低频系数与原光谱的
列相关系数，设置不同的相关系数阈值，对选择出的

波长组合进行建模，计算模型的 Ｒ２及 ＳＥＣＶ，相关系

数阈值与对应模型的 Ｒ２／（１＋ＳＥＣＶ）关系图如图 ３
所示。

从图３可以看出，当阈值为 ０９９９８３时，ＰＬＳ
ＬＯＯ ＣＶ效果最好。用阈值为 ０９９９８３时选择的
波长组合建立９０个样品的校正模型，波长选择前波
长点数为 １１０２，决定系数 Ｒ２ 为 ０８５０１，ＳＥＣＶ为
３４０４３。波长选择后波长点数变为 ２２１，而决定系
数 Ｒ２为０９２７６，ＳＥＣＶ为２３５７５。

用该模型预测 １７个预测集样品的测定结果如
表２所示。从表２可以看出，波长选择前，样品预测
值的最大偏差为 －８７２，波长选择后，预测值的最大
偏差为 －４６６，ＳＥＰ由 ４４５减小到 ２６５，预测结果
得到较大幅度提高。
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图 ３　小波变换相关系数阈值与模型精度关系图

Ｆｉｇ．３　ＣｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｔｈｒｅｓｈｏｌｄｗｉｔｈＲ２／（１＋ＳＥＣＶ）

ｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ
　

表 ２　小波变换波长选择前后校正模型对

１７个样品直链淀粉含量的预测结果

Ｔａｂ．２　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒｓｅｌｅｃｔｉｎｇ

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｒｅｇｉｏｎｓｂｙＷＡＣ

样品号 标准值／％
波长选择前 波长选择后

预测值／％ 偏差 预测值／％ 偏差

１ １３３０ １２３２ ０９８ １０６７ ２６３

２ １７２０ ２２５９ －５３９ １７９１ －０７１

３ １６２０ ２２００ －５８０ ２０８６ －４６６

４ １４９０ ２１６４ －６７４ １６２３ －１３３

５ １３７０ １８９５ －５２５ １８１６ －４４６

６ １００ ９７２ －８７２ １２９ －０２９

７ １６３０ ２２７６ －６４６ １８２２ －１９２

８ １７０ －１２９ ２９９ ２３２ －０６２

９ １３０ ４２６ －２９６ ５３４ －４０４

１０ １４０ ３２４ －１８４ ３８２ －２４２

１１ １５２０ １５１３ ００７ １７１９ －１９９

１２ ２５４０ ２２３５ ３０５ ２２６４ ２７６

１３ １３１０ ２０３３ －７２３ １６９２ －３８２

１４ １８２０ １７０７ １１３ １８９３ －０７３

１５ １７２０ １７３５ －０１５ １９２９ －２０９

１６ １９３０ ２２３０ －３００ ２１７３ －２４３

１７ １５３０ １７７７ －２４７ １７６２ －２３２

ＳＥＰ ４４５ ２６５

３２　常用波长选择方法比较
目前，波长选择的常用算法主要有相关系数

法
［９］
、显变分析法

［９］
、无信息变量消除法

［９］
、遗传算

法
［９］
等，这些算法的具体实现步骤参见文献［９］，其

中遗传算法的研究和应用较为广泛。基于小波变换

的波长选择方法与上述算法用于 ９０个校正集样品
和１７个预测集样品的波长选择结果比较如表 ３所
示。

表 ３　不同波长选择方法对 ９０个糙米粉样品的校正结果

和 １７个糙米粉样品的预测能力

Ｔａｂ．３　Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒ

ｓｅｌｅｃｔｉｎｇｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｒｅｇｉｏｎｓｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓ

方法 波长点数
校正集 预测集

Ｒ ＳＥＣＶ Ｒ ＲＭＳＥＰ

原光谱 １１０２ ０９２１２ ３４０４３ ０８７６４ ４４４８３

相关系数法 ９１６ ０９３３０ ３１４９８ ０８８８５ ４２６８０

显变分析法 ８１０ ０９３２６ ３１６０２ ０８７６８ ４７０５０

无信息变量消除法 ７２６ ０９６４８ ２２９８５ ０９３４７ ３７７２３

遗传算法 ３３２ ０９５８７ ２４８８１ ０９５８２ ２６４１７

小波变换法 ２２１ ０９６３１ ２３５７５ ０９５６２ ２６５１８

结果表明，５种波长选择方法进行波长选择后，
和原光谱进行比较，模型得到不同程度的优化，预测

能力也得到不同程度的提高。其中，显变分析方法

提高得最少，无信息变量消除法所建模型最好，但其

预测能力较遗传算法和小波变换法差。遗传算法的

预测能力最好。小波变换法波长点数最少，减少到

原光谱数据点数的 ２０％，校正模型比遗传算法好，
预测效果和遗传算法的预测效果相当，但其计算量

较遗传算法大大减小。

４　结束语

基于小波变换的波长选择方法，不需要先验知

识，可以选择出待测组分浓度预测效果较好的谱区。

最佳小波低频系数是根据小波低频系数与浓度矩阵

所建模型质量选择出来的，而最后参与建模的波长

是最佳小波低频系数与原光谱相关性较好的波长组

合，体现出浓度对波长选择的影响。将小波分解结

构中的高频系数全部滤除，避免了高频噪声的干扰，

减小建模和预测运算时间，使最终建立的近红外光

谱模型的预测精度得到提高。与其他常用近红外光

谱波长选择方法比较结果表明，基于小波变换的波

长选择方法不仅大大简化、优化了校正模型，而且提

高了所建模型的预测能力。其校正效果和预测能力

和遗传算法用于波长选择的校正效果和预测能力相

当，但计算量较遗传算法大大减少。
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