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波长优选 ＢＰ神经网络用于近红外光谱分析
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摘　要：近红外光谱分析技术在物质成分分析中的得到广泛的应用，在自主研发的滤光片型近
红外仪器中应用基于波长优选的ＢＰ神经网络模型的方法。该方法是采用多元线性回归算法
获取最优波长，将最优波长作为ＢＰ神经网络模型的输入，所得模型的拟合残差为８．７６８９９１×
１０－６，建模样品集相关系数和检验样品集相关系数分别为０．９９４和０．９９６。试验结果表明，基
于波长优选的ＢＰ神经网络模型方法能够更快获得最优解，减少建模所用变量，建立稳健的定
量模型。
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１　引　言
近红外（ＮＩＲ）光谱分析技术在物质成分分析中

以快速简便无损等特点得到越来越广泛的应

用［１－３］。它是一种间接测量技术，需要借助化学计

量学方法将样品光谱和其质量参数建立数学模型来

对未知样品进行检验。由于样品的状态、测量条件、

成分的组成等因素对光谱的影响［４］大多数属于非

线性的，因而常规的线性处理方法就不能完全适用

于近红外光谱分析中。而作为三大非线性处理方法

之一的神经网络模型，随着它的成熟和相关理论的

完善，其在分类、非线性模型方面已经被证明是一种

有效的方法［５－８］。

本文通过对不同蛋白质含量的近红外光谱分析

研究，将波长优选和ＢＰ神经网络相结合，旨在寻找
一种检测物质成分含量的快速有效的方法。
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２　基本原理
２．１　ＢＰ神经网络

神经网络的主要特征是自学习，通过对样本模

式的学习模拟信息之间的内在机制，实现输入与输

出之间的高度非线性映射。用人工神经网络建立模

型不涉及过程的内部机，只要有大量的数据对网络

进行训练，网络就能找出输入输出关系，特别适合与

对于复杂过程用人工神经网络将能建立精确的数学

模型。一个典型的四层 ＢＰ神经网络模型结构如图
１所示。

图１　四层ＢＰ神经网络模型结构

２．２　主成分信息提取
人工神经网络建模方法的计算量比较大，其输

入层节点数不能太多，在采用分立分光元件进行光

谱扫描的近红外分析仪器研制中，定标波长中有的

对于模型预测能力的提高是有益的，也可能对其预

测能力产生干扰，因此，在人工神经网络建模之前，

需要将高维的光谱数据变换压缩为低维数据，以作

为ＢＰ人工神经网络的输入。为此采用定标波长组
合的多元线性回归方法对光谱数据进行预处理。

３　试验材料和方法
３．１　试验仪器

采用自主研发的 ＪＤ－ＮＩＲ－０１型近红外检测
仪进行近红外光谱测定，扫描样品质量为５０ｇ。光
路体系主要由卤钨灯、滤光片和斩光片等组成。卤

钨灯光通过近红外窄带干涉滤光片形成单色后，垂

直照射到样品上被吸收漫反射后由检测器接收，光

谱信号通过数据采集卡传入计算机作进一步处理。

３．２　试验材料
所建立的样品集是根据玉米中蛋白质含量范

围，样品由淀粉和蛋白粉按比例混合均匀并按梯度

配制而得，蛋白质含量范围是１０％ ～１６％。总样品
数为２６个，其中２０个样品作为建模样品集，其余样
品作为检验样品集。

３．３　化学值测定
近红外分析是以参比分析方法为基础的，其分

析的精确度（也叫重现性）与准确度依赖于参比分

析法的精确度与准确度，配制成的样品并不能直接

用于模型的建立。由于配制过程中难免有误差，因

此还需要经过化学方法的测定。选用凯氏定氮法测

定样品中蛋白质的含量。

４　建模的结果与讨论
４．１　样品集光谱

已知一组样品（２６个样品）的蛋白含量，在本仪
器上先扫描空白，然后装样，扫描样品得到的吸光谱

如图２所示。

图２　样品集吸收光谱

从样品集吸收光谱可以看出，每个样品的吸收

光谱曲线形态相似，具有良好的规律性。

４．２　波长优选
采用以选取各个定标波长组合进行多元线性回

归所给出的检验相关系数最大的定标模型所对应的

波长组合为最优波长，其结果如表１所示。
表１　线性回归模型的总结表

波长数目

建模样品集

平均相关系数 相关系数

检验样品集

相对误差／％

１０．６０ １１．４０ １２．８０ １３．２０ １４．６０ １５．２０
相关系数

２ ０．３５０ ０．６０６ ２９．２３ ２．５４ ０．５４ ２．９４ １４．１８ １５．５５ ０．０８７

３ ０．５１０ ０．８２４ ６．３４ ４．０９ ２．５９ ２．１０ １９．４１ ９．２９ ０．６１６

４ ０．６２６ ０．８４７ ５．８９ ７．３０ １．１１ １．２５ １９．４０ ９．５３ ０．７０７

５ ０．７１３ ０．８７３ １４．９８ １３．５４ ８．９０ ３．２７ ２１．２９ ２．０９ ０．５９３

６ ０．７８０ ０．８７７ １４．３６ １２．３６ ９．４７ ３．５６ １８．６６ ３．７７ ０．６５０

７ ０．８４１ ０．８８６ １４．２３ ９．７４ ６．８７ １．５０ １７．２４ ７．４５ ０．６６５

８ ０．８８７ ０．８８７ １３．５４ ９．１９ ６．８０ ０．６９ １６．６８ ８．２３ ０．６８３
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　　通过对建模样品集的观察，随着参加建立模型
的波长的增加，建立的多元线性回归方程的相关系

数和平均相关系数都随着增大，说明建立的模型效

果增强；通过检验样品集的预测，发现四元线性回归

模型预测效果最好，是最经济的。另外，在检验样品

集的预测中可以发现含量为１４．６０的点位奇异点，
应将其删除。

由上知，最优波长对应的滤光片分别为１，３，４，
８号滤光片，但是在该仪器中使用多元线性回归算
法对蛋白质含量进行检测，预测效果不好，线性度

差，因此将采用ＢＰ神经网络对其建立定量模型。
４．３　ＢＰ神经网络建模

使用神经网络建模方法对 Ｘ１，Ｘ３，Ｘ４和 Ｘ８最
优波长组合进行建模。在训练网络之前将输入样本

归一化，然后建立ＢＰ神经网络模型。
４．３．１　建立ＢＰ神经网络模型

在ＤＰＳ软件中设定各个参数，确定隐含网络层
数为２，输入层节点数为４，根据经验值和系统训练
结果的比较确定第一隐含节点数为１６，第二隐含节
点数为１０；由于训练速率越大，权重变化越快，收敛
越快，但是其值过大又会引起系统震荡，所以根据经

验值确定最小训练速率为０．１，动态参数为０．６，ｓｉｇ
ｍｏｉｄ函数的参数为０．９，允许误差为０．００００００１，迭
代次数为２００００次，数据转换为标准化变换。
４．３．２　训练神经网络

将建模样品集中的２０个样本作为训练样本训
练神经网络，由系统不断地自动调节网络权值和阈

值，直到达到允许误差或者迭代次数。图３为在建
立ＢＰ神经网络模型训练过程中误差的衰减曲线。

　　拟合残差＝８．７６８９９１６９３５８９０２×１０－６

图３　ＢＰ神经网络训练过程中误差的衰减曲线

　　建模样品集经ＢＰ神经网络模型预测的结果如
图４所示，预测值与化学值的相关系数 Ｒ为０．９９４，
相对误差平均值为１．２７％。

　　化学值

图４　ＢＰ神经网络模型建模样品集预测值与化学值关系

４．３．３　检验
ＢＰ神经网络模型对检验样品集进行检验，其结

果如图５所示。

　　化学值

图５　ＢＰ神经网络模型检验样品集

预测值与化学值关系

　　检验集样品经ＢＰ神经网络模型预测的预测值
与化学值的相关系数 Ｒ为０．９９６，平均相对误差值
为１．９７％。
５　结　论

综上，通过在自主研发的 ＪＤ－ＮＩＲ－０１型近红
外检测仪上对蛋白质含量的标定过程中，可以发现

ＮＩＲ分析是一种非线性处理方法。采用多元线性回
归方法确定最优波长后，再利用最优波长建立 ＢＰ
神经网络模型的这种方法，能够明显的提高定量分

析模型的稳健性，增强实际检测能力，并减少建模变

量。另外，本文提出的波长优选法与 ＢＰ神经网络
算法的标定方法虽然是以自制样品作为训练和检验

样本，但也同样适用于其他粉状样品。
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