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基于提取不同中红外光谱特征信息的烟叶部位判别研究
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摘 要:中红外光谱(MIR)分析技术在烟草中有广泛的应用,利用中红外分析可以获取烟草中大量化学信息.
为了提高谱图的信噪比,需要对谱图数据进行预处理.研究发现对烟叶中红外光谱数据进行一阶导数结合Savizky-

Golay的预处理,不仅提高了信噪比,而且增加了烟叶部位分类判别的准确率.另外,对谱图数据进行降维处理,有利

于提取中红外谱图信息,减少冗余数据,减少计算时间.本文对比了基于原始中红外谱图数据、连续投影算法(SPA)

特征提取后数据、偏最小二乘法(PLS)降维特征提取后数据的烟叶部位分类判别准确率,结果表明PLS降维特征提

取可以有效提取烟叶中红外光谱数据的特征信息,有利于烟叶部位分类判别准确率的提高.利用PLS提取烟叶中红

外特征信息数据建立的烟叶部位支持向量机(SVM)分类判别模型,其建模、留一法和独立测试集的准确率分别为:

96.00%、89.60%和80.65%.
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红外光谱包括近红外光谱(Near-infraredspectroscopy,NIR)和中红外光谱(Mid-infraredspectroscopy,

MIR),可以作为一种检测物质中含有C-H、N-H等化学键的分析工具[1].光谱技术在物质组分分析方面有

着快速、简单、灵敏等优势,在食品[2]、烟草[3]和土壤[4]等方面得到广泛应用.中红外光谱能呈现有机物的分

子震动信息,具有吸收峰窄,谱峰重叠不严重、信息量较大、信息提取更容易、样品信息表达更丰富、分子选择

性更好等优点[5],因此,中红外光谱分析技术在烟草行业越来越受到重视.李沅等[6]开发设计了基于烟草主

流烟气红外光谱的氨浓度检测系统,首先由红外探测器得到主流烟气的红外光谱,再结合光谱分析算法与光

谱数据库,通过比尔朗伯定律计算主流烟气中的氨浓度.吴舜等[7]利用中红外光谱技术分别测定了烟梗粉和

烟叶粉的木质素含量.TERPUGOVEL等[8]利用傅里叶变换红外光谱对烟叶进行了无损检测研究.
在进行中红外光谱分析时分辨率越高,所包含的样本化学成分信息越多,但也提高了数据采集时间和成

本,同时也不可避免地会包含很多与目标变量无关的光谱信息,因此,在利用中红外光谱分析技术时,进行光

谱数据预处理和光谱特征信息提取是十分必要的[9-10].本文基于烟叶萃取液的中红外光谱谱图,分析对比了

不同预处理方法和不同特征提取方法,希望挖掘出有效提取中红外光谱数据特征信息方法,为中红外光谱分

析技术在烟叶中的应用提供支持,为烟叶质量管理和部位识别提供参考.

1 实验和算法

1.1 中红外光谱

实验选取156个具有代表性的烟叶样本,其中包含53个上部烟叶样品,71个中部烟叶样品,32个下部

烟叶样品.在试管中放置1g烘干后的烟叶粉末,加入正己烷10mL,然后用超声萃取30min,静置30min
后,用0.22μm滤膜过滤至小试管中,取5mL至静置挥发3d,获得烟草萃取液样品.利用ThermoFisher公
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司的 NicoletiS50傅立叶变换红外光

谱仪扫描每个正己烷萃取后的烟叶萃

取液样品,得到不同烟叶样本的中红

外光谱谱图,每个样品扫描4次,求其

平均光谱作为样品的中红外光谱.图1
是不同部位烟叶萃取液样品的中红外

光谱.
1.2 光谱的预处理

由于光谱采集的质量会受到多种

因素的影响,如仪器、环境、样品浓度

不均匀等,因此需要对中红外谱图数

据进行预处理来尽可能地消除各种影

响因素带来的测量、预测误差,以提高

光谱信噪比.本文采用的预处理方法

包括一阶导数、二阶导数和Savitsky-Golay(S-G)平滑.图2(a)是一阶导数结合Savitsky-Golay平滑预处理

图,图2(b)是二阶导数结合S-G平滑预处理图.

1.3 算 法

1.3.1 连续投影算法

连续投影算法(SuccessiveProjectionAlgorithm,SPA)[11-12]可以从中红外光谱数据中提取有效的波长

点信息,提取出变量之间共冗余信息最小的变量组合,这样最大程度上减少建模所需的变量数量,从而提高

建模的效率.SPA算法计算有两个阶段.第一个阶段对中红外光谱矩阵进行投影产生K 个集合,且每个集合

有M 个变量.在这K 个集合中,被挑选出来的每一个特征与之前的特征之间的线性关系要最小.第二个阶

段,SPA可以通过不同的预测性能指标来评估第一阶段K 个集合中的变量的候选子集,本文以预报准确率

的最大值所对应的子集即为最优特征波长集.
1.3.2 偏最小二乘法

偏最小二乘法(PartialLeastSquares,PLS)为统计学中的进行数据分析的常用方法之一,其方法主要是

用来找到多因变量数据与多自变量数据之间的统计关系,从而建立回归模型.PLS是空间变换的主要数学方

法之一.在低维的PLS空间,进行模式识别可以用来对特征众多的中红外光谱数据进行降维.偏最小二乘降

维是一种非常有效的数据降维方法,广泛地应用于光谱数据分析领域[13-14].
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1.3.3 支持向量机

VAPNIK[15]提出的支持向量机(SupportVectorMachine,SVM)的主要思想是在特征空间上,构造出最

优超平面,并要求该超平面与不同类样本集之间的距离间隔最大,以便达到其有最大的泛化能力.支持向量

机算法将数据映射到高维特征空间中,将问题转化为低维输入空间上的一个简单的函数计算,解决了原始空

间中数据线性不可分的问题,并且通过解决—个二次规划问题,获得全局最优.由于支持向量机的计算复杂

性与其计算和输入数据的维数并不直接相关,而和选择的支持向量样本数有关,可以很好地解决小样本、非
线性数据集的分类问题[15-16].

2 结果与讨论

2.1 预处理方法的选择

随机提取156个样本的20%即31个样本作为预报集,剩余的80%即125个样本作为建模集.表1对比

了利用原始谱图、一阶导数结合S-G平滑和二阶导数结合S-G平滑预处理的烟叶部位SVM 分类判别模型

的建模、留一法和预报准确率.结果表明:对烟叶中红外光谱数据进行一阶导数结合S-G平滑的预处理,可以

提高烟叶部位SVM分类判别模型的准确率.
表1 不同预处理方法建模性能的比较

Tab.1 Theaccuraciesofdifferentpreprocessingmethods

预处理方法 建模准确率/% 留一法准确率/% 预报准确率/%

原谱图+PLS降维+SVM 96.80 85.60 61.29

一阶导数+S-G平滑+PLS降维+SVM 96.00 89.60 80.65

二阶导数+S-G平滑+PLS降维+SVM 95.20 88.00 70.97

2.2 特征信息提取

由图1和图2可以看出无论是烟草原始的中红外光谱或者求导平滑预处理后的数据都存在数据量大,
信息冗余度高等特点,其存储所需要的空间大,处理时间长,波段波数多,容易出现维数灾难现象,因此中红

外谱图数据的特征信息提取是非常重要的一个环节.本文主要采用SPA和PLS降维对中红外光谱进行降

维、特征提取.
2.2.1 SPA特征提取

SPA提取了36个特征信息,对应的特征波数分别为668.2137、687.4984、706.7831、726.0677、745.3524、

803.2064、822.4911、841.7758、861.0604、899.6298、918.9144、957.4838、976.7684、996.0531、

1015.3380、1034.6220、1053.9070、1073.1920、1092.4760、1111.7610、1150.3300、1169.6150、1188.9000、

1208.1840、1227.4690、1246.7540、1381.7460、1439.6000、1458.8850、2847.3810、2866.6660、

2885.9500、2905.2350、2924.5200、2943.8040和2963.0890.结果如图3所示.
2.2.2 PLS降维后提取特征

PLS降维后,以烟叶部位SVM 分类判别模型的预报准确率为标准进行PLS因子个数选择,当选择

12个PLS因子时,模型的预报准确率可以达到80.66%.结果如图4所示.
2.3 不同模型结果比较

由表2对比了利用全部原始谱图、SPA特征提取、PLS降维特征提取后对应的烟叶部位SVM分类判别

模型的准确率.可以看出:原始谱图数据有3475个特征,包含的信息量最大,虽然建模准确率达到了

100.00%,但其留一法和预报准确率都非常低,可能是在3475个特征峰中也包含了噪声信息,模型出现了

过拟合问题,因此留一法和预报结果差.SPA算法在进行特征提取时只选择了36个特征,虽然大大减少了特

征信息的数目,有效地简化了模型,但其预报准确率也较低,这是因为SPA虽然挖掘出最低冗余度信息,但
也损失了比较多的有效信息,因此其泛化能力较差.利用PLS降维提取特征,其建立的烟叶部位SVM 分类

判别模型的建模、留一法和预报准确率分别为:96.80%、89.60%和80.66%,明显高于基于全部原始谱图和

SPA特征提取后的两个模型.一方面原因是虽然只选择了12个PLS因子,但每个PLS因子都是一阶导数结
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合S-G平滑后全部中红外光谱数据的线性组合,因此保留的信息量足够大;另一方面原因是PLS降维后又

只选择前12个PLS因子,这又删除了对模型泛化能力影响小的冗余信息,因此PLS降维特征提取方式无论

是建模、留一法或是预报准确率都比较高.

表2 不同建模方法的准确率比较

Tab.2 Theaccuraciesofdifferentmethods

建模方法 特征个数 建模准确率/% 留一法准确率/% 预报准确率/%

全部原始谱图+SVM 3475 100.00 71.12 64.52

SPA+SVM 36 92.80 75.20 70.97

PLS降维+SVM 12 96.00 89.60 80.65

3 结 论

通过对比了不同预处理方法对中红外光谱信噪比的影响,发现对烟叶中红外光谱数据进行一阶导数结

合S-G平滑的预处理,可以提高信噪比,有利于烟叶部位分类判别准确率的提高.通过对比不同特征提取方

法发现利用PLS降维特征提取方法可以有效提取烟叶中红外光谱数据的特征信息,有利于烟叶部位分类判

据准确率的提高.这为中红外光谱分析技术在烟叶中的应用提供信息支持,为烟叶质量管理和部位识别提供

参考.
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Researchondiscriminationoftobaccoleafpartsbased
onextractingdifferentinformationofMIR

ZhaoJuanjuan1a,YeShun2,XuKe1b,ChenDonghua2,YueBaohua1a,LiMinjie1a,LiuTaiang1a,LuWencong1a

(1.a.DepartmentofChemistry;b.DepartmentofElectronicInformationMaterials,

ShanghaiUniversity,Shanghai200444,China;2.TechnologyCenterofShanghaiTobaccoGroupCo.,Ltd.,Shanghai200082,China)

  Abstract:Mid-infraredspectroscopy(MIR)techniquehasbeenwidelyappliedintobaccoanalysis,whichcouldbeusedto
obtainnumerouschemicalinformation.ToinvestigatetheIRspectrumdataandimprovetheS/Nvaluethatcontainslargea-
mountoftobaccoinformation,datapre-treatmentmustbeconducted.Inthiswork,first-orderderivativecoupledwithSavizky-
GolaydatatreatmentcannotonlyimprovetheS/Nvaluebutalsoresultinabetterpredictionaccuracyofsupportvectorclassi-
fication(SVC)fortobaccoleavepart.Itisfoundthatdimensionreductioncanbeusedtoeliminateredundancyinformationwhich
helpstoextractthecharacteristicdataandsavesthecomputationtime.Here,Partialleastsquares(PLS)andsuccessiveprojec-
tionalgorithm(SPA)wereusedtoextractthecharacteristicdatafromtheinfraredspectrum.ThepredictionaccuracyofSVCfor
tobaccoleavepartshowedthattheresultofdimensionreductionviathePLSalgorithmwasbetterthanthatviatheSPAalgo-
rithm.ItcanbeconcludedthatthepredictionaccuracyofSVCfortobaccoleavepartwasimprovedbyusingdimensionreduc-
tionviathePLStoextractthemostvaluabledatafromMIR.Inaword,theSVCaccuracyfortobaccoleavepartfromPLSdata
oftrainingset,leaveoneoutcrossvalidationandtestingsetwere96.00%,89.60%and80.65%,respectively.

Keywords:MIR;SPA;SVM;tobaccoleaveparts
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