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摘 要：相对于传统生化测定方法，基于近红外光谱（Ｎｅａｒ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲＳ）玉米籽粒蛋白质含量检
测是一种快速、非破坏、且适用于多组分同时检测的新方法。但在建模过程中，由于奇异数据（异常值）的存在

会影响近红外光谱模型的预测精度和稳定性，我们采用奇异数据筛选法剔除了玉米籽粒近红外光谱中的奇异

数据并建立了玉米籽粒蛋白质含量的偏最小二乘支持向量机（Ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅｓ ｓｕｐｐｏｒｔ ｖｅｃｔｏｒ ｍａｃｈｉｎｅ，ＬＳＳＶＭ）模
型。本文分别采用杠杆值法（Ｌｅｖｅｒａｇｅ）、半数重采样法（Ｒｅｓａｍｐｌｉｎｇ ｂｙ ＨａｌｆＭｅａｎ，ＲＨＭ）和蒙特卡洛采样法
（ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ Ｓａｍｐｌｉｎｇ，ＭＣＳ）剔除了玉米籽粒蛋白质光谱数据中的奇异数据并对模型结果进行比较。在剔除奇
异数据的基础上，采用偏最小二乘回归法（Ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅｓ ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）提取主成分，并基于小生境蚁群
算法（Ｎｉｃｈｅ ａｎｔ ｃｏｌｏｎｙ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＮＡＣＡ）优化偏最小二乘支持向量机（ＬＳＳＶＭ）模型参数（γ和 σ２），建立基于
ＬＳＳＶＭ的玉米籽粒蛋白质定量分析模型。结果表明，采用 ３ 种奇异数据筛选法剔除奇异数据后所建 ＬＳＳＶＭ
模型的预测结果都优于采用原光谱数据所建模型，相比较而言，蒙特卡洛采样法为基于近红外光谱检测玉米籽

粒蛋白质的最佳奇异数据筛选法。
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ＳＶＭ）；ｎｉｃｈｅ ａｎｔ ｃｏｌｏｎｙ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ （ＮＡＣＡ）

０ 引言

玉米是世界三大作物之一，是我国重要的粮食

和饲料作物［１，２］。玉米籽粒中蛋白质含量是评价玉

米品质和用途的重要指标之一。传统的玉米籽粒蛋

白质含量检测主要采用生化测定方法，比如双缩脲

法。但传统生化测定方法存在速度慢，且破坏了玉

米籽粒不能用于后续的播种。因此，需要寻求一种

快速且非破坏的玉米籽粒蛋白质检测方法。

近红外光谱（ＮＩＲＳ）是一种快速、非破坏、且适用
于多组分同时检测的技术，目前已广泛应用于农产

品的 检 测 中，如 小 麦［３，４］、大 米［５，６］、玉 米 籽

粒［７，８，９，１０］和大豆［１ １，１２］。但奇异数据的存在会影响

近经外光谱模型的预测精度和稳定性。Ａｂｏｏｋａｓｉｓ 和
Ｗｏｒｋｍａｎ ［１３］开发了一种奇异数据筛选法用于区分
“好的”和“坏的”近红外光谱，试验结果表明剔除奇

异数据后，验证集的预测误差降低。刘蓉等［１４］剔除

了牛奶光谱中的奇异数据，结果表明所建立的 ＰＬＳ
模型的预测误差比采用所有样本所建模型的预测误

差小。因此，奇异数据的剔除能有效地提高模型的

稳定性和预测能力［１５］。

本文分别采用杠杆值法（Ｌｅｖｅｒａｇｅ）、半数重采
样法（Ｒｅｓａｍｐｌｉｎｇ ｂｙ ＨａｌｆＭｅａｎ，ＲＨＭ）和蒙特卡洛
采样法（ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ Ｓａｍｐｌｉｎｇ，ＭＣＳ）剔除玉米籽粒
蛋白质光谱数据中的奇异样本，并基于三种方法对

模型结果进行比较分析；采用偏最小二乘法（ＰＬＳ）
提取主成分、小生境蚁群算法（ｎｉｃｈｅ ａｎｔ ｃｏｌｏｎｙ ａｌｇｏ
ｒｉｔｈｍ，ＮＡＣＡ）优化偏最小二乘支持向量机（ＬＳ
ＳＶＭ）模型的参数（γ和 σ２），建立基于 ＬＳＳＶＭ的
玉米籽粒蛋白质含量定量分析模型，并确定基于近

红外光谱玉米籽粒蛋白质含量检测的最佳奇异数

据剔除法。

１ 材料与方法

１．１ 试验材料
试验用玉米样品共 ４ 个品种（饲料行业用硬粒

浅色型，饲料行业用硬粒深色型，华玉 ４ 号和
ＨＺ０６１４８，样本数量分别为 ２６，２４，３０，３０），共计
１ １０ 份样品（每个样品 ４０ 粒玉米籽粒）。图 １ 为 ４ 个
品种的部分玉米图片。玉米籽粒蛋白质含量人工测

量值采用双缩脲法测定。

图 １ 四个品种部分玉米样本图片
Ｆｉｇ．１ Ｔｈｅ ｆｏｕｒ ａｃｃｅｓｓｉｏｎｓ ｏｆ ｍａｉｚｅ ｓａｍｐｌｅｓ

１．２ 近红外光谱的测定
试验用的近红外光谱仪器为赛默飞世尔科技

（原热电公司）公司生产的 Ａｎｔａｒｉｓ ＩＩ 傅里叶变换近
红外（ＦＴＮＩＲ）光谱仪，集成透射、反射、漫透射、光纤
探头等检测模块，如图 ２ 所示。样品采集方法如下：
光谱类型为漫反射，扫描谱区为 ３ ９９９ ～１０ ００１ ｃｍ１，
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分辨率为 ４ ｃｍ１，扫描次数为 ３２ 次，光谱数据点数为
１ ５５７ 个［１６］，仪器配有旋转样品池（大约能装 ４０ 粒
玉米籽粒），每个样品均重复装样三次，每次在不同

部位采集二次光谱，计算其平均光谱并存入计算机，

最终得到 １ １０ 个样品光谱数据，图 ３ 为 １ １０ 个玉米样
品的光谱图，其中纵坐标为吸光度，横坐标为波数。

光谱数据处理在 Ｍａｔｌａｂ ７．０ 平台实现。

图 ２ 近红外光谱仪
Ｆｉｇ．２ Ｔｈｅ ｎｅａｒ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ

图 ３ １ １０ 个玉米样品的光谱
Ｆｉｇ．３ １ １０ ｍａｉｚｅ ｓａｍｐｌｅｓ ｓｐｅｃｔｒａ

１．３ 奇异数据剔除方法
由于测量仪器、测量方法、测量人员的主观性、

样品来源的多样性等因素的影响，使样品的光谱数

据或化学测量值存在异常。异常样本的存在会在一

定程度上影响模型的适应性和准确性［１４，１７］，论文采

用 ３ 种奇异数据剔除法剔除玉米籽粒蛋白质近红外
光谱中的奇异值。

１．３．１ 杠杆值法 用杠杆值剔除奇异数据是一种
传统的方法，具有简单直观的优点，但计算过程中需

要计算矩阵的逆运算。第 ｉ 个样品的杠杆值（Ｌｅｖｅｒ
ａｇｅ）的计算公式如公式（１）所示［１４］：

ｈｉｉ ＝ｄｉａｇ（Ｘ（Ｘ
ＴＸ）ＸＴ）＝ｘｉ（Ｘ

ＴＸ）１ ｘＴｉ （１）
其中，ｈｉｉ为第 ｉ 个样品的杠杆值；ｘｉ 为第 ｉ 个样品的
光谱；Ｘ为样品的光谱矩阵。
１．３．２ 半数重采样法（Ｒｅｓａｍｐｌｉｎｇ ｂｙ ＨａｌｆＭｅａｎ，
ＲＨＭ） 从原始光谱矩阵 Ｘ中随机选择原始样本数
的一半组成新矩阵 Ｘ（ｉ）（表示第 ｉ 个采样矩阵），计
算 Ｘ（ｉ）的均值 μ（ｉ）和方差 σ２（ｉ），对原始光谱矩阵
Ｘ进行标准化处理。第 ｉ 个采样矩阵中的样本的向
量长度 Ｌ（ｉ）定义为［１４］：

Ｌ（ｉ）＝ ∑
ｐ

ｋ＝１

Ｘｋ －ｍｋ（ｉ）
σｉ（ｉ( )）槡

２

（２）

式中，ｐ为光谱波长点数；ｍｋ（ｉ）为 Ｘｋ 的平均值；σ
２

（ｉ）为 Ｘｋ 的方差。
对全部样本的向量长度进行排序，向量长度最

大的 ６％的样本分布认为是奇异点，进行剔除。
１．３．３ 蒙特卡洛采样法（ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ Ｓａｍｐｌｉｎｇ，
ＭＣＳ） 基于蒙特卡洛采样的奇异数据剔除法是基
于预测误差对奇异数据的敏感特性，以降低多个奇

异数据的掩蔽效应［１８］。其方法如下：利用偏最小二

乘（ＰＬＳ）法确定最佳隐变量数；用 ＭＣＳ 法按一定比
例（通常训练集占样本总数的 ７０％９０％）将原始光
谱数据随机分为校正集和验证集；建立近红外光谱

分析模型，计算验证集中每一个样本的预测误差，循

环足够多次以保证每个样本均被预测到；计算每个

样本预测残差的均值（μｉ）和标准偏差（σｉ），对所有
样本以 σｉ 对 μｉ 作图，得各样本的方差均值分布图，
那些位于高均值或高标准偏差区域的样本最有可能

是奇异数据。

１．４ ＳＰＸＹ 样本集划分法
论文采用基于联合 ｘｙ 距离的样本集划分

（ＳＰＸＹ）将剔除奇异数据后的样本集划分为校正集
和验证集。ＳＰＸＹ 法是由 Ｇａｌｖａｏ 等首先提出的［１９］，

它是在 ＫＳ 算法的基础上发展而来的，ＳＰＸＹ 在样品
间距离计算时将 ｘ变量和 ｙ变量同时考虑在内，其距
离公式如下［２０］：

ｄｘ（ｐ，ｑ）＝ ∑
Ｊ

ｊ＝１
ｘｐ（ｊ）－ｘｑ（ｊ[ ]）槡

２；ｐ，ｑ［１，Ｎ］ （３）
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ｄｙ（ｐ，ｑ）＝ （ｙｐ－ｙｑ）
２ ＝｜ｙｐ－ｙｑ｜；ｐ，ｑ［１，Ｎ槡 ］ （４）

公式（３）和（４）中，ｘｐ（ｊ）和 ｘｑ（ｊ）分别为样本 ｐ和 ｑ
在第 ｊ个光谱波长上的吸光度。Ｊ为光谱波长点数，
Ｎ为总的样本个数。

ＳＰＸＹ 的逐步选择的过程和 ＫＳ 法相似，但用 ｄｘｙ
（ｐ，ｑ）代替了 ｄｘ（ｐ，ｑ），为了让样本在 ｘ 和 ｙ空间具
有相同的权重，将 ｄｘ（ｐ，ｑ）和 ｄｙ（ｐ，ｑ）分别除以它们
在数据集中的最大值，因此标准化的 ｘｙ 的距离公
式为［２０］：

ｄｘｙ（ｐ，ｑ）＝
ｄｘ（ｐ，ｑ）

ｍａｘｐ，ｑ［１，Ｎ］ｄｘ（ｐ，ｑ）
＋ ｄ，ｙ（ｐ，ｑ）
ｍａｘｐ，ｑ［１，Ｎ］ｄｙ（ｐ，ｑ）

；

ｐ，ｑ［１，Ｎ］ （５）
１．５ 近红外光谱建模方法
１．５．１ 偏最小二乘回归法 （Ｐａｒｔｉａｌ Ｌｅａｓｔ Ｓｑｕａｒｅｓ
Ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ） ＰＬＳ 是一种类似于主成分回归
（ＰＣＲ）的光谱定量分析方法，它同时将校正集浓度
矩阵 Ｘ和相应的响应量矩阵 Ｙ 进行主成分分解，在
构造校正模型时充分利用了 Ｘ 和 Ｙ 阵中的信息，是
比较完善的基于因子分析原理的校正方法［２１］，可降

低噪声对校正模型的影响，比较适用于处理变量多

而样本数少的问题［２２］。

１．５．２ 偏最小二乘支持向量机 （Ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅｓ
ｓｕｐｐｏｒｔ ｖｅｃｔｏｒ ｍａｃｈｉｎｅ，ＬＳＳＶＭ） 支 持 向 量 机
（Ｓｕｐｐｏｒｔ ｖｅｃｔｏｒ ｍａｃｈｉｎｅ，ＳＶＭ）是基于统计学习理论
的小样本学习方法，具有很好的泛化性能，在解决小

样本、非线性及高维数据中具有许多特有的优

势［２３，２４］。偏最小二乘支持向量机（ＬＳＳＶＭ）是 ＳＶＭ
改进后的算法，对非线性问题有更强的建模能

力［２５］。ＬＳＳＶＭ常用的非线性核函数有：多项式、径
向基、Ｓｉｇｍｏｉｄ 型。其中径向基函数可以将非线性样
本数据映射到高维特征空间，可处理具有非线性关

系的样本数据［２６］。论文采用径向基 ＲＢＦ 核函数，采
用径向基 ＲＢＦ 核函数的 ＬＳＳＶＭ的参数主要 γ和 σ２

（γ是控制对错分样本惩罚的程度的可调参数，σ２ 是
径向基核函数的参数）［２７］采用实数编码的小生境蚁

群算法进行优化。

１．５．３ 小生境蚁群算法（Ｎｉｃｈｅ ａｎｔ ｃｏｌｏｎｙ ａｌｇｏ
ｒｉｔｈｍ，ＮＡＣＡ） 蚁群算法，又称蚂蚁算法，是一种求
解组合最优化问题的新型通用启发式方法。小生境

蚁群算法是蚁群算法的一种，具有较强的局部搜索

能力，对蚁群算法的后期进行局部的搜索，可找到更

优解。采用实数编码的小生境蚁群算法优化 ＬＳ
ＳＶＭ参数 γ和 σ２ 的具体算法步骤如下［２８］：

（１）随机产生蚂蚁的初始位置（限制在可行域
内）；

（２）计算每个蚂蚁的初始信息素（正比于目标函
数值）；

Ｔ［ｉ］＝ｋ×ｆ（Ｘ［ｉ］） （６）
式中，Ｔ为蚂蚁的信息素，ｆ（ｘ）为目标函数，ｋ 为

比例常数。

（３）根据蚂蚁留下的信息素大小，确定每个蚂蚁
的下一步转移概率：

Ｐ［ｉ］＝（Ｔ＿ＢｅｓｔＴ［ｉ］）／Ｔ＿Ｂｅｓｔ （７）
式中，Ｔ＿Ｂｅｓｔ为最大信息素；Ｐ［ｉ］为第 ｉ 个蚂蚁

的转移概率；Ｔ第 ｉ 个蚂蚁的信息素。
若蚂蚁的转移概率小于 Ｐ０（全局转移选择因

子），则进行局部搜索，否则，进行全局搜索。

（４）更新信息素。每个蚂蚁信息素的更新规则
如下：

Ｔ［ｉ］＝（１Ｐ１）×Ｔ［ｉ］＋ｋ×ｆ（Ｘ［ｉ］） （８）
式中，Ｐ１ 为信息素蒸发系数。
（５）保存每代最优解，在每次迭代过程中，将信

息素最大的蚂蚁保存下来，返回第（１）步，进行迭代
循环。

（６）得到全局最优解。如果迭代次数满足开始
设置的要求，则搜索完成，从而得到最佳蚂蚁，将最

佳蚂蚁转换成 ＬＳＳＶＭ参数 γ和 σ２。
１．６ 近红外光谱分析模型的评价

论文采用相关系数、验证集均方根误差来评价

玉米籽粒蛋白质含量的定量分析模型。

（１）相关系数（Ｒ）
相关系数（Ｒ）的公式如下所示：

（９）

式中，Ｎ为样本数，ｙｉ^为样本 ｉ 的预测值，ｙｉ^ 为样

本预测值的平均值，ｙｉ 为样本 ｉ 的实测值，ｙ１为样本
实测值的平均值。

（２）验证集均方根误差（Ｒｏｏｔ ｍｅａｎ ｓｑｕａｒｅｄ ｅｒｒｏｒ
ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ）

（１０）

式中，Ｎ为验证集样本数，ｙｉ^为验证集样本 ｉ 的预
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测值，ｙｉ为验证集样本 ｉ 的实测值。

２ 结果与讨论

２．１ 玉米籽粒蛋白质含量检测的奇异数据剔
除法

在全谱范围（３ ９９９１０ ００１ ｃｍ１）内，采用杠杆值
法（Ｌｅｖｅｒａｇｅ）、半数重采样法（ＲＨＭ）和蒙特卡洛采
样法（ＭＣＳ）分别计算出 １ １０ 个样本原始光谱数据的
杠杆值、ＲＨＭ值、预测残差的均值（μｉ）和标准偏差
（σｉ）。采用杠杆值法计算的杠杆值与样品序号分布
结果如图 ４ 所示，样本 ７、１ １、１５、２７、３３、３５、４４ 的杠
杆值较大，即这 ７ 个样本最有可能为奇异数据点。
用 ＲＨＭ法（循环 １０００ 次）计算得到的每个样本被选
为异常值次数如图 ５ 所示，ＲＨＭ法剔除奇异数据非
常直观，绝大多数样本的 ＲＨＭ得分为 ０，得分最大
６％的样本是样本 ７，１５，３３，８２，８６，９３ 和 １０４，即
这 ７ 个样本最有可能为奇异数据点。图 ６ 为用 ＭＣＳ
法循环 ２５００ 次测得的每个样本预测残差的方差均
值分布图，样本 ７３ 预测残差的平均值较大，样本 ２１、
３０、７２、７４ 预测残差的标准偏差较大，即这 ４ 个样本
最有可能为异常样本点。

图 ４ 采用杠杆值法每个样本杠杆值与样品序号分
布图

Ｆｉｇ．４ Ｔｈｅ ｌｅｖｅｒａｇｅ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｍａｉｚｅ ｓａｍｐｌｅｓ

２．２ 基于 ＬＳＳＶＭ和 ＮＡＣＡ 的玉米籽粒蛋白质定
量分析

分别采用杠杆值法、ＲＨＭ和 ＭＣＳ 法剔除原始光
谱数据中的奇异数据点后，用 ＳＰＸＹ 法将剔除奇异数
据后的样本集按 ２∶１划分成校正集和验证集，将原始
光谱进行‘Ａｕｔｏｓｃａｌｅ’预处理后，用 ＰＬＳ 法对光谱数

图 ５ 用 ＲＨＭ法计算得到的各样本被选为异常值
次数

Ｆｉｇ．５ Ｔｈｅ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｅａｃｈ ｓａｍｐｌｅ ｓｅｌｅｃｔｅｄ
ａｓ ｏｕｔｌｉｅｒｓ ｂｙ ＲＨＭｍｅｔｈｏｄ

图 ６ 用ＭＣＳ 法求得的每个样本预测残差的方差
均值分布图

Ｆｉｇ．６ Ｔｈｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｒｅｓｉｄｕａｌ ｍｅａｎ ａｎｄ
ｖａｒｉａｎｃｅ ｂａｓｅｄ ｏｎ ＭＣＳ ｍｅｔｈｏｄ

据进行降维并提取偏最小二乘因子作为 ＬＳＳＶＭ模
型的输入。ＬＳＳＶＭ的核函数采用径向基核函数，并
用小生境蚁群算法优化 ＬＳＳＶＭ模型的参数 γ和
σ２。采用 ３ 种不同奇异数据剔除方法所建的 ＬＳ
ＳＶＭ模型的结果如表 １ 所示。从验证集的相关系数
和均方根误差可以看出，剔除奇异数据后所建的 ＬＳ
ＳＶＭ模型优于所有样本所建的模型，采用 ＭＣＳ 法剔
除奇异数据后所建模型的验证集均方根误差（ＲＭ
ＳＥＰ）较小，且与校正集均方根误差（ＲＭＳＥＣ）较接
近，模型较稳定，所以ＭＣＳ 为玉米蛋白质近红外光谱
检测中的最佳奇异数据剔除法。

用 ＳＰＸＹ 划分样本校正集和验证集时玉米蛋白
质含量化学值的基本统计数据如表 ２ 所示。
  采用 ＭＣＳ 法剔除奇异数据后所建模型，校正集
预测值与人工测量化学值的散点图如图 ７（ａ）所示，
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验证集预测值与人工测量化学值的散点图如图 ７
（ｂ）所示。玉米籽粒蛋白质含量验证集样本绝对相

对误差的频数图所图 ８ 所示，所有样本的绝对相对
误差都小于 ８％。

表 １ 基于不同奇异数据剔除法的 ＬＳＳＶＭ模型结果
Ｔａｂ．１ Ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ＬＳＳＶＭｍｏｄｅｌ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｏｕｔｌｉｅｒ ｓｃｒｅｅｎｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄｓ

方法

Ｍｅｔｈｏｄ

预处理方法

Ｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ
ｍｅｔｈｏｄ

样本集

Ｓａｍｐｌｅ
ｓｕｂｓｅｔ

隐变量数

Ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ
ｌａｔｅｎｔ
ｖａｒｉａｂｌｅｓ

ＬＳＳＶＭ模型参数
Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ
ＬＳＳＶＭｍｏｄｅｌ

γ σ２

校正集

Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ ｓｅｔ

Ｒ ＲＭＳＥＣ

验证集

Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｓｅｔ

Ｒ ＲＭＳＥＰ

无 Ａｕｔｏｓｃａｌｅ 所有样本 ６ １．０１５ １．６８０ ０．９５２ ０．２９９ ０．６４６ ０．４９４

杠杆值 Ａｕｔｏｓｃａｌｅ
剔除样本 ７，１ １，１５，
２７，３３，３５ 和 ４４

９ １．０００ １ １．１０３ ０．８５７ ０．３４５ ０．７２９ ０．４３４

ＲＨＭ Ａｕｔｏｓｃａｌｅ
剔除样本 ７，１５，３３，
８２，８６，９３ 和 １０４

７ ６４．７５ １ ８２．３８６ ０．８１３ ０．３３９ ０．６７２ ０．４８９

ＭＣＳ Ａｕｔｏｓｃａｌｅ
剔除样本 ２１，３０，７２，
７３，和 ７４

６ ３．５７７ １２．８４９ ０．８１８ ０．３６３ ０．７７５ ０．３９３

表 ２ 用 ＳＰＸＹ 划分校正集和验证集时玉米样品蛋白质含量化学值的统计数据
Ｔａｂ．２ Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ ｏｆ ｍａｉｚｅ ｐｒｏｔｅｉｎ ｃｏｎｔｅｎｔ ｆｏｒ ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ ｓｅｔ ａｎｄ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｓｅｔ ｗｉｔｈ ＳＰＸＹ ｓｕｂｓｅｔｓ ｐａｒｔｉｔｉｏｎ ｍｅｔｈ
ｏｄ

样本集划

分方法

Ｓｕｂｓｅｔｓ
ｐａｒｔｉｔｉｏｎ
ｍｅｔｈｏｄ

校正集 Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ ｓｅｔ 验证集 Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｓｅｔ

样本数

Ｓａｍｐｌｅ
ｓｉｚｅ

蛋白质含

量范围（％）
Ｒａｎｇｅ ｏｆ
ｐｒｏｔｅｉｎ
ｃｏｎｔｅｎｔ

 平均值
 Ｍｅａｎ

标准差

Ｓｔａｎｄａｒｄ
ｄｅｖｉａｔｉｏｎ

样本数

Ｓａｍｐｌｅ
ｓｉｚｅ

蛋白质含

量范围（％）
Ｒａｎｇｅ ｏｆ
ｐｒｏｔｅｉｎ
ｃｏｎｔｅｎｔ

 平均值
 Ｍｅａｎ

标准差

Ｓｔａｎｄａｒｄ
ｄｅｖｉａｔｉｏｎ

ＳＰＸＹ ７０ ８．５４１１ １．８０７ １０．３１ １ ０．７６０ ３５ ９．４４５１ １．４５５ １０．５３５ ０．５８５

图 ７ 玉米籽粒蛋白质含量校正集和验证集散点图（ａ）校正集预测值与人工测量值的散点图；（ｂ）验
证集预测值与人工测量值的散点图
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图 ８ 验证集绝对相对误差的频数图
Ｆｉｇ．８ Ｔｈｅ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ ｎｕｍｂｅｒ ｐｌｏｔ ｏｆ ａｂｓｏｌｕｔｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ
ｅｒｒｏｒ ｏｆ ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｖａｌｕｅｓ ｖｅｒｓｕｓ ｍｅａｓｕｒｅｄ ｖａｌｕｅｓ ｆｏｒ
ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｓｅｔ

３ 结论

基于近红外光谱测量技术，本文比较了 ３ 种奇
异数据剔除法对玉米籽粒蛋白质含量分析模型的影

响，并确定 ＭＣＳ 法为玉米籽粒蛋白质含量近红外光
谱检测的最佳奇异数据剔除法。采用 ＮＡＣＡ 算法优
化 ＬＳＳＶＭ模型的参数，并建立了基于 ＬＳＳＶＭ的玉
米籽粒蛋白质含量分析模型。校正集和验证集的相

关系数分别为 ０．８１８ 和 ０．７７５，校正集均方根误差
（ＲＭＳＥＣ）和验证集均方根误差（ＲＭＳＥＰ）分别为
０．３６３和 ０．３９３，验证集所有样本相对误差都小于
８％。由此可见，本文实现一种基于近红外光谱玉米
籽粒蛋白质无损测量技术，并比较得出最优奇异数

据筛选法，通过模型验证取得了较为稳定的建模和

预测效果，为后续玉米籽粒蛋白质含量无损、高通

量、数字化提取提供了重要的技术保障。
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