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摘 要 研究了基于统计学习理论的支持向量机（犛犞犕）回归法在近红外光谱定量分析中的应用。以６６个小

麦样品为实验材料，由３３个小麦样品作为校正样品，采用４种不同核函数方法对小麦样品蛋白质含量与小

麦样品近红外光谱进行犛犞犕回归建模。以所建４种不同犛犞犕回归模型对３３个小麦预测样品的蛋白质含量

进行了预测；不同回归模型的预测结果与凯氏定氮法确定的蛋白质含量的标准化学值间的相关系数均在

０９７以上，平均绝对误差小于０３２。为了考察犛犞犕回归校正模型的预测效果，同所建犘犔犛回归模型的预测

结果进行了比较，表明所建预测小麦样品蛋白质含量的犛犞犕回归模型亦可通过近红外光谱进行实际样品的

定量分析，且有较好的分析效果。
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近红外光 （犖犲犪狉犻狀犳狉犪狉犲犱，犖犐犚）为７００～２５００狀犿的光谱

区［１］，习惯上又将近红外区划分为近红外短波 （７００～１１００

狀犿）和近红外长波 （１１００～２５００狀犿）两个区域。最小的氢原

子 （犎）引起近红外波段的吸收。氢不仅能引起分子的基频吸

收，还会产生非简谐振动并引起较强的倍频吸收。犎的基频

和倍频与分子中的其他振动耦合产生了遍布整个近红外区域

的合频吸收。这样每个分子都会有许多个吸收带，且吸收带

的强弱受分子浓度的影响。犖犐犚作为一种分析手段，可以测

定有机物以及部分无机物。这些物质分子中化学键结合的各

种基团 （如 犆 犆， 犖 犆， 犗 犆， 犗 犎， 犖 犎 ）的伸缩、

振动、弯曲等运动都有它固定的振动频率。当分子受到红外

线照射时，被激发产生共振，同时光能量的一部分被吸收，

测量其吸收光，可以得到极为复杂的图谱，这种图谱表示被

测物质的特征。不同物质在近红外区域有丰富的吸收光谱，

每种成分都有特定的吸收特征，这就为近红外光谱定量分析

提供了基础。近红外光谱技术是２０世纪９０年代以来发展最

快、最引人注目的光谱分析技术［２］，测量信号的数字化和分

析过程的绿色化使该技术具有典型的时代特征。研究内容增

多、范围拓宽，在谷物产品（小麦、糙米、大豆、玉米）、食

品、饲料、油脂工业等领域得到应用，测定的成分也越来越

多，包括：蛋白质、脂肪、水、淀粉、纤维、氨基酸、脂肪酸、

矿物质含量、物理特性等［３］。化学计量学［４，５］将计算机、数

学及统计分析技术应用于化学与分析化学，在２０世纪７０年

代后形成了化学的一门独立分支学科。近红外光谱分析较早

地应用了化学计量学方法。随着计算机技术和化学计量学的

发展，多元信息处理的理论与技术的发展，解决了犖犐犚谱区

吸收弱和重叠的困难。近红外技术依据某一化学成分对近红

外区光谱的吸收特性进行定量测定，应用犖犐犚光谱进行检测

的技术关键就是在两者之间建立一种定量的函数关系，且数

学模型的建立方法是重要的研究工作。目前主要有多元线性

回归（犕犔犚）、逐步回归（犛犕犚）、主成分分析（犘犆犃）、主成分

回归（犘犆犚）与偏最小二乘法（犘犔犛）、人工神经网络（犃犖犖）

等［６，７］，其中犘犔犛的最显著特点就是利用全部光谱信息，选

择为数不多，且与待测质量参数相关的独立主成分变量建立

回归方程，因此具有好的分析效果。

支持向量机［８］（狊狌狆狆狅狉狋狏犲犮狋狅狉犿犪犮犺犻狀犲：犛犞犕）方法是建

立在犛犔犜（狊狋犪狋犻狊狋犻犮犾犲犪狉狀狋犺犲狅狉狔）的犞犆（狏犪狆狀犻犽犮犺犲狉狏狅狀犲狀犽犻狊）维

理论和结构风险最小原理基础上，根据有限样本信息在模型

的复杂性和学习能力之间寻求最佳折衷，以期获得最好的推

广能力。犛犞犕目前已成功地推广到了函数逼近、信息融合等

领域。最小二乘估计作为函数回归最基本的工具之一，如果

能将最小二乘问题转化为犛犞犕形式的问题加以解决，可以

保证得到的函数具有最小的预测风险。支持向量机回归建模

将低维非线性的输入映射到高维线性的输出，模型简单，具

有良好的应用前景。犛犞犕回归基于最小化结构风险，而不是

传统意义上的经验风险最小化，方法的基本思想是通过一个



非线性映射，将数据样本映射到高维特征空间，并在这个空

间进行线性回归。由于犛犞犕的理论较新，目前，多数有关支

持向量机的研究仅仅局限于理论和仿真，而应用于实际较

少。因此将理论应用于解决实际问题的研究具有重要意义。

本文将犛犞犕回归法应用于近红外光谱定量分析，建立定标

模型，取得了较好的效果。

１ 仪器与实验材料

１１ 仪器

实验所用仪器为犐犃４５０近红外光谱仪（犅狉犪狀＋犔狌犲犫犫犲公

司）。该仪器具有从１４４５狀犿到２３４８狀犿之间的１９个分隔

的滤光片，如表１所示。

犜犪犫犾犲１ 犜犺犲狑犪狏犲犾犲狀犵狋犺狊狅犳１９犾犻犵犺狋犳犻犾狋犲狉犵



犾犪狊狊犲狊

滤光片号 波长／狀犿 滤光片号 波长／

 狀犿

２ ２３３６ １２ １８１８

３ ２３４８ １３ １７７８

４ ２３１０ １４ ２１００

５ ２２７０ １５ １７５９

６ ２２３０ １６ １９４０

７ ２２０８ １７ １７３４

８ ２１９０ １８ １７２２

９ ２１３９ １９ １４４５

１０ ２１８０ ２０ １６８０

１１ １９８２

１２ 实验材料

６６个小麦样品由中国农业科学院品种资源所提供。样

品由中国农业科学院品种资源所通过国标凯氏定氮法测定其

蛋白质含量（称为标准值）。６６个小麦样品被碾磨成粉状，过

孔径为０４２３犿犿筛，在犐犃４５０型近红外光谱仪上扫描近红

外漫反射光谱，测定样品在１９个分隔的滤光片对应波长处

的光谱信息。

２ 支持向量机（犛犞犕）回归的原理
［８］

用线性回归函数犳（狓）＝狑·狓＋犫拟合数据｛狓犻，狔犻｝，犻

＝１，…，狀，狓犻∈犚
犱，狔犻∈犚的问题，根据犛犞犕理论，若

采用线性ε不敏感损失函数

犳（狓）－狔 ε＝
０ 犳（狓）－狔 ≤ε

犳（狓）－狔 －ε
｛ 其他

并引入松弛因子ξ犻≥０和ξ

犻 ≥０，则问题为在约束条件

狔犻－狑·狓犻－犫≤ε＋ξ犻

狑·狓犻＋犫－狔犻≤ε＋ξ
｛
犻

犻＝１，２，…，狀 （１）

下，最小化目标函数

Φ（狑，ξ犻，ξ

犻 ）＝

１
２
狑

２
＋犆∑

狀

犻＝１

（ξ犻＋ξ

犻 ） （２）

常数犆＞０控制对超出误差ε的样本的惩罚程度。采用优化

方法可以得到其对偶问题，即在约束条件

∑
狀

犻＝１

（α犻－α

犻 ）＝０

０≤α犻，α

犻 ≤

烅
烄

烆 犆

犻＝１，２，…，狀 （３）

下，对犔犪犵狉犪狀犵犲因子α犻，α

犻 最大化目标函数

犠（α，α
）＝－ε∑

狀

犻＝１

（α犻 ＋α

犻 ）＋∑

狀

犻＝１
狔犻（α犻 －α


犻 ）－

１
２∑

狀

犻，犼＝１

（α犻－α

犻 ）（α犼－α


犼
）（狓犻·狓犼） （４）

从而得回归模型

犳（狓）＝（狑·狓）＋犫＝∑
狀

犻＝１

（α犻－α

犻 ）（狓犻·狓）＋犫

（５）

其中α犻，α

犻 不为０，对应的样本就是支持向量。如果用核函

数犓（狓犻，狓犼）替代（４），（５）中的内积运算就可以确定非线性

拟合函数

犳（狓）＝∑
狀

犻＝１

（α犻－α

犻 ）犓（狓犻·狓犼）＋犫

 （６）

式（５），（６）中的犫
，取在边界上的一点，即可确定。

关于非线性核函数的种类较多，常用的有犘狅犾狔函数

犽（狓犻，狓）＝ ［（狓·狓犻）＋１］
狆１；犚犅犉函数犽（狓犻，狓）＝

犲－
狓－狓
犻
２

２狆
２
１
，犛犻犵犿狅犻犱函数犽（狓犻，狓）＝狋犪狀犺（狆１·（狓·狓犻）＋狆２）

等多种核函数的形式。

３ 结果与分析

本研究将６６个小麦样品分为两组，第一组３３个样品用

于犛犞犕回归建模校正；第二组３３个样品用于样品蛋白质含

量的预测。取线性ε不敏感损失函数，采用４种不同核函数：

犾犻狀犲犪狉核函数、狆狅犾狔核函数、犛犻犵犿狅犻犱核函数与犚犅犉核函数进

行犛犞犕回归建模，校正模型的各有关参数见表２。以所建

犛犞犕回归模型对３３个预测样品的蛋白质含量进行了预测，

结果列于表３。４种犛犞犕回归模型的预测结果与凯氏定氮法

确定的蛋白质含量的化学值的相关系数均在０９７以上，平

均绝对误差均小于０３２。为了考察犛犞犕回归校正模型的预

测效果，同犘犔犛回归模型预测的结果进行了比较，结果列于

表３。由表３表明所建的犛犞犕回归模型也可进行实际样品的

定量分析，且有较好的分析效果。

犜犪犫犾犲２ 犜犺犲狆犪狉犪犿犲狋犲狉狊狋犪犫犾犲狅犳犛犞犕狉犲犵狉犲狊狊犻狅狀

参数 犔犻狀犲犪狉
核函数

犘狅犾狔
核函数

犛犻犵犿狅犻犱
核函数

犚犅犉
核函数

犘１ １３ ００１８ ３９５

犘２ ００１

犆 １０６ １０６ １０７ １０７

ε ０１ ０１ ０１ ０１

支持向量数 ２４（７２７％）２３（６９７％）２５（７５８％）２４（７２７％）
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犜犪犫犾犲３ 犜犺犲狆狉狅狋犲犻狀犮狅狀狋犲狀狋狋犪犫犾犲狅犳３３狑犺犲犪狋狆狉犲犱犻犮狋犻狀犵狊犪犿狆犾犲狊犲狊狋犻犿犪狋犲犱犫狔

犳狅狌狉犛犞犕狉犲犵狉犲狊狊犻狅狀犿狅犱犲犾狊犪狀犱犘犔犛狉犲犵狉犲狊狊犻狅狀犿狅犱犲犾狊

序号 标准值 犘犔犛回归预测
犔犻狀犲犪狉核函数
建模预测

犘狅犾狔核函数
建模预测

犛犻犵犿狅犻犱核函数
建模预测

犚犅犉核函数
建模预测

１ １９３４ １９５１１３５ １９３７３７ １８９５８５ １９３９４７ １８８７７４

２ １６４９ １６５８２７９ １６５０６４ １６１１９ １６６０５８ １６２８７１

３ １７３７ １７０６５１１ １７５５１２ １７２９６６ １７３４１１ １７３４６３

４ １４８９ １４７３５７８ １５４３４２ １５１７５７ １５０４５ １５１３３２

５ １６８５ １６８７５３９ １６８４６６ １６５８３７ １６７５２５ １６６１２１

６ １５３８ １５４６３９７ １５３１２ １５０１７３ １５３６８７ １５０６５８

７ １８３３ １７９６６６７ １８２９４８ １７９４６６ １７９３５７ １７９７５６

８ １３０１ １２７６６５６ １２９３４２ １２５８７１ １３１３７５ １２６３３９

９ １４３５ １４２０４０２ １４６５８３ １４３９１３ １４４３２２ １４４３６１

１０ １３７３ １３８８５３４ １３７７８３ １３２６１１ １３７１２ １３２２９４

１１ １５０７ １５８２９０２ １５１８９２ １４７９８５ １５６０６７ １４８１２４

１２ １３７４ １３７９８４３ １４０１７３ １３７０６２ １４１６１７ １３８１１９

１３ １４７１ １４９２４１４ １４９２９４ １４５２３７ １４８５３２ １４４５４４

１４ １５０３ １４７４９３ １５０７５６ １４７４９１ １４７３４ １４６８１７

１５ １６８８ １６６０１６２ １６９９７６ １６７９０８ １７０５４９ １６９２７８

１６ １６０６ １６０７５７１ １５８０４６ １５４８６９ １５９１８１ １５４９９５

１７ １５７８ １６１４７８８ １５８２８３ １５４９７４ １６１６８５ １５５０３３

１８ １６１９ １６７１７６１ １５７３８１ １５５２７９ １６６３９６ １５７３５７

１９ １４１８ １４５８７５６ １３８２５２ １３４２１５ １４４０５７ １３６１４６
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２６ １６０８ １６３８８９５ １６９０６７ １６６５５６ １６７００５ １６７４１４

２７ １４５６ １４１６０５７ １４８４６３ １４５３９３ １４４９４２ １４５８０５

２８ １８４８ １７３８６９２ １７８０７１ １７４５５ １７３００５ １７４７９

２９ １４２６ １４６０８９８ １４６３９７ １４２４５３ １４６９１ １４２２７１

３０ １５４７ １５８３７２ １５７３６７ １５３７１ １５８５２３ １５３８６４

３１ １５０８ １４８８７１２ １５４８３３ １５１３５４ １５１８７８ １５０８７

３２ １３６７ １３５１６５５ １３７８０５ １３３０８８ １３５２７４ １３２０７５

３３ １６９６ １６５６８３ １７６３４１ １７３９５６ １７２９０６ １７４５４９

与标准值的相关系数犚 ０９７２８４５ ０９７５６８６ ０９７４５３７ ０９７５４１１ ０９７６３５５

平均绝对误差犛 ０２９４ ０２８６ ０３１７６ ０２９８４ ０２９４６

４ 讨 论

犛犞犕回归法在函数拟合方面，尚属于原理性研究。一般

研究认为，和其他方法相比犛犞犕具有适应性强、效率高的

特点。但由于犛犞犕是一种新技术，应用研究工作尚处于起

步阶段，在各领域中的应用研究均属于探索性研究。本文采

用了犛犞犕回归法进行建模分析，将犛犞犕回归技术应用于近

红外光谱定量分析，也作了一次探索性的尝试。初步结果表

明了这一应用的可行性，从而为化学计量学增补了新的定量

分析建模算法。犛犞犕回归选择不同的核函数实际是对信息

“主成分”（犘犆）不同的非线性提取方法的应用。有关这方面的

研究称为犓犘犆犃法，即提取非线性核主成分也是犛犞犕研

究的热点。当分析体系具有非线性特征时，采用非线性犓

犘犆犃法建立犛犞犕回归模型将有望获得好的定量分析模型，

进而获得好的模型预测效果。这在原理上和应用上很有实际

意义。近年来，有关近红外光谱的研究报道比较多，例如可

参阅文献［９］。
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