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基于 ＫＰＣＡ和 ＬＳＳＶＭ的蜂蜜近红外光谱鉴别分析
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摘　要：为快速鉴别普通植物源与中草药植物源蜂蜜，提出一种核主成分析和最小二乘支持向
量机相结合的蜂蜜近红外光谱定性分析新方法。利用傅里叶变换近红外光谱仪测定普通洋槐

蜂蜜和益母草、黄连两种中药植物源蜂蜜样本的近红外光谱并预处理，然后对光谱进行核主成

分分析，提取非线性特征，最后设计基于纠错编码最小二乘支持向量机的多类分类器模型。采

用网格搜索法确定模型最优参数，利用最优分类模型对未知类别蜂蜜样本进行识别，正确率可

达９６．６７％。结果表明，基于ＫＰＣＡ和ＬＳＳＶＭ的近红外光谱定性分析算法鉴别普通植物源与
中草药植物源蜂蜜是可行的。
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１　引　言
蜂蜜是蜜蜂采集蜜源植物的花内或花外蜜腺，

经过充分酿造加工而成。现代研究表明，蜂蜜是一

种营养丰富的食疗佳品，其中含有单糖及少量的矿

物质、维生素、蛋白质、有机酸、酶类等多种营养成

分［１］。我国是蜂蜜大国，各种蜜源植物有５００多种，

可以提供大量商品蜜粉源植物也有４０余种，如北方

常见的洋槐蜜、椴树蜜、枣花蜜、南方的龙眼蜜、荔枝

蜜、琵琶蜜等。这其中还有一些特种蜂蜜，所谓特种
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蜂蜜，即指蜜蜂从特别稀有的蜜源植物上采集酿造

的天然蜂蜜。这类蜂蜜常为单一中草药植物花蜜，

产量低，品质优，具有独特的芳香和特别的药用价

值，比如益母草蜜、黄连蜜、丹参蜜等。目前市场上

特种蜂蜜价格比普通蜂蜜高出一倍以上，仍然供不

应求。一些不法商贩为谋取利益，以次充好，侵害消

费者利益。因此，不同植物源蜂蜜，尤其是特种蜂蜜

的准确、快速、无损检测具有非常重要的意义。

近红外光谱分析技术以其速度快、效率高、结果

稳定、重复性好等优点已经在石油化工、农业、食品、

医药等领域中得到广泛的应用［２－６］，尤其在蜂蜜的

近红外光谱分析领域也有很多成功应用［７－１０］。文

献［７］结合判别偏最小二乘法建立蜂蜜真伪鉴别的
数学模型；文献［８］提出一种基于独立组分分析的
可见／近红外光谱透射技术鉴别不同蜂蜜品牌的方
法，鉴别准确率可达１００％；文献［９］采用主成分分
析结合贝叶斯线性判别和前向神经网络多分类器

实现蜜源的快速无损识别；文献［１０］采集蜂蜜近
红外光谱，建立定量模型预测蜂蜜中果糖和葡萄

糖含量。

主成分分析（ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ）
是特征提取与数据降维的常用方法［１１］，核主成分分

析（ｋｅｒｎｅｌｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，ＫＰＣＡ）是一
种非线性主成分分析方法，充分利用核函数来解决

非线性映射问题，具有很好的非线性逼近能力［１２］。

文献［１３］、［１４］利用ＫＰＣＡ进行光谱信号的特征提
取，取得了很好的效果。支持向量机（ｓｕｐｐｏｒｔｖｅｃｔｏｒ
ｍａｃｈｉｎｅ，ＳＶＭ）建立在统计学习理论的 ＶＣ维理论
和结构风险最小原则基础上，在样本的非线性、稀疏

性和高维模式识别方面具有独特的优势［１５］；

Ｓｕｙｋｅｎｓ在ＳＶＭ的基础上提出了最小二乘支持向量
机（ｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｕｐｐｏｒｔｖｅｃｔｏｒｍａｃｈｉｎｅｓ，ＬＳＳＶＭ）［１６］，
ＬＳＳＶＭ采用二次损失函数，将 ＳＶＭ中的二次规划
问题转化为线性方程组求解，在保证精度的前提下

大幅降低计算复杂性，加快求解速度。ＳＶＭ和 ＬＳＳ
ＶＭ算法在光谱分析领域也都有一些成功的应
用［１７－１９］。

本文提出一种结合核主成分分析和多类最小二

乘支持向量机算法的中草药植物源与普通植物源蜂

蜜近红外光谱特征提取和分类模型。首先测得一

种普通蜂蜜和两种特殊单一中草药植物源蜂蜜的

近红外光谱，并进行预处理；然后，利用核主成分

分析算法提取光谱的非线性特征；基于核主成分

特征对多分类最小二乘支持向量机模型进行训

练，通过基于交叉验证的网格搜索算法获得最优

模型参数；最后对未知样本进行测试，验证提出算

法的有效性。

２　材料与方法
２．１　实验仪器

实验使用德国布鲁克光学仪器公司（Ｂｒｕｋｅｒ
ＯｐｔｉｃｓＩｎｃ．）的ＭＰＡ型傅里叶近红外光谱仪，该仪
器的光谱扫描范围１２０００～４０００ｃｍ－１，扫描次数为
６４次，光谱分辨率为 ８ｃｍ－１，ＴＥＩｎＧａＡｓ检测器。
分析软件为仪器配套ＯＰＵＳ６．５。
２．２　样品制备与光谱测量

实验中蜂蜜样本选购自本地某超市，为汪氏品

牌的洋槐蜜、益母草蜜和土黄连蜜三种蜂蜜样本。

样本首先置于 ５０℃的水浴中，搅匀，然后冷至
２５℃，恒温。每个品种蜂蜜采集５０个样本，每个样
本测量５次光谱后取平均值，最后得到３类共１５０
个样本的光谱。三种蜂蜜样品的近红外光谱如图１
所示。

　　ｗａｖｅｎｕｍｂｅｒ／ｃｍ－１

图１　三种蜂蜜样本的近红外光谱图

Ｆｉｇ．１　ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｒｅｅｋｉｎｄｓｏｆｈｏｎｅｙｓａｍｐｌｅｓ

从光谱图中可以看出在近红外全谱段每种蜂蜜

都有四簇谱峰，由于蜂蜜是一种复杂的糖类混合物，

成分复杂，每簇谱峰都可能是若干个不同基频的倍

频和合频吸收的组合，谱带归属较为困难，但三种蜂

蜜样品在７０００～４５００ｃｍ－１区域有较为明显不同，
本文基于此段光谱数据进行处理。在进行特征提取

和分类之前，为去除噪声、散射等的影响，采用

ＳａｖｉｔｓｋｙＧｏｌａｙ１０点平滑结合多元散射校正方法对
原始近红外光谱进行预处理。

２．３　ＫＰＣＡ特征提取
主成分分析是统计学中的一种有效的特征提取

方法，但其只能提取线性特征来反映变量间的线性

２３３１ 激 光 与 红 外　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 第４１卷



关系。由于蜂蜜成分的复杂性，变量之间往往呈现

出较强的非线性关系，因此就需要非线性方法对蜂

蜜光谱信号进行分析。所以本文应用其非线性扩展

方法ＫＰＣＡ。其基本思想是通过非线性变换（·）
将样本数据从输入空间映射到高维特征空间

Ｆ：（ｘ），然后在高维特征空间中对 （ｘ）进行线性
ＰＣＡ计算，就相当于在输入空间ｘ中的非线性ＰＣＡ。

给定Ｎ个样本 ｘ１，ｘ２，…，ｘＮ∈Ｒ
ｍ，由非线性函

数（·）将输入数据从原空间映射到高维特征空
间Ｆ，（ｘｊ）的协方差矩阵Ｃ为：

ＣＦ＝１Ｎ∑
Ｎ

ｊ＝１
（ｘｊ）（ｘｊ）

Ｔ （１）

式中，特征值和特征向量为：λＶ＝ＣＦＶ，特征值 λ≥
０；Ｖ为特征向量。通过计算训练数据在特征向量 Ｖ
上的投影计算主成分。核主成分分析详细过程参考

文献［９］。
２．４　ＥＣＯＣＬＳＳＶＭ分类器

ＳＶＭ基本思想是通过定义适当的核函数实现
非线性变换，将输入空间变换到一个高维空间，然后

在这个新空间中求取最优线性分类面。最小二乘支

持向量机是在支持向量机基础上将不等式约束转化

成等式约束。

设有ｎ个数据样本（ｘｉ，ｙｉ），（ｉ＝１，…，ｎ），其中
ｘｉ为输入，ｙｉ为输出。ＬＳＳＶＭ可描述为如下优化
问题：

ｍｉｎ
ｗ，ｂ
Ｊ（ｗ，ξ）＝１２ω

Ｔω＋１２ｆ∑
ｎ

ｉ＝１
ε２ｉ

ｓ．ｔ．ｙｉ［ω
Ｔφ（ｘｉ）＋ｂ］＝１－εｉ；ｉ＝１，…，ｎ （２）

式中，Ｊ为目标函数；ω为权向量；ｂ为偏置；ε为松
弛变量，用来度量数据点对模式可分理想条件下的

偏离程度，ｆ为平衡分类误差和算法复杂度的惩罚
因子。非线性映射φ（ｘ）将样本 ｘ从原空间映射到
更高维的特征空间。该优化问题对应的Ｌａｇｒａｎｇｅ方
程为：

Ｌ（ｗ，ｂ，ξ，ａ）＝Ｊ（ｗ，ξ）－∑
ｎ

ｉ＝１
ａｉ｛［ｗ

Ｔφ（ｘｉ）＋

ｂ］－１＋ξｉ｝ （３）
式中，ａｉ为 Ｌａｇｒａｎｇｅ乘子。根据优化条件：Ｌ／ｗ＝
０，Ｌ／ξｉ＝０，Ｌ／ｗ＝０，Ｌ／αｉ＝０，消去ｗ和ξ可得
以下线性方程组：

０ ｌＴ

ｌ Ｋ＋ｆ－１[ ]Ｉ
ｂ[ ]α ＝

０[ ]ｙ （４）

式中，ｌ＝［１，１，…，１］Ｔ１×ｎ，Ｉ为单位矩阵。可解得 ｂ

和ａ，则分类决策函数为：

ｆ（ｘ）＝ｓｇｎ∑
ｎ

ｉ＝１
ａｉＫ（ｘ，ｘｉ）[ ]＋ｂ （５）

针对多分类问题，需要组合多个二类ＳＶＭ分类
器来构造ＳＶＭ多分类器。常用的组合方法有：一对
一ＳＶＭ，一对多ＳＶＭ，决策导向无环图ＳＶＭ，纠错输
出编码法等［２０］。其中，纠错编码方法针对 Ｍ类数
据分类问题，对每个类进行长度为Ｌ的二进制编码，
就把Ｍ类分类问题转化为 Ｌ个两类分类问题。每
个码位上采用 ＬＳＳＶＭ作为码位分类器。对于一个
新样本，Ｌ个ＬＳＳＶＭ的分类结果构成一个码字 Ｖ，Ｖ
与哪个类别已知编码的汉明距离最小，则就属于

哪个类别。纠错编码方法具有运算速度快，推广

性强等优点［２１］，本文采用该算法对三种蜂蜜进行

识别。

根据上述 ＫＰＣＡ特征提取和 ＥＣＯＣＬＳＳＶＭ分
类器原理，提出基于 ＫＰＣＡＬＳＳＶＭ的识别方法，此
方法充分结合两者的优点，具体的实现步骤如下：

（１）将采集到的光谱分成训练集Ｖ和测试集Ｔ，
针对Ｖ应用ＫＰＣＡ算法进行特征提取，得到蜂蜜光
谱的低维非线性特征矢量，特征维数为Ｒ，组成用于
光谱识别模型训练的特征向量Ｈ；

（２）构造近红外光谱识别的多类 ＬＳＳＶＭ分类
模型，利用Ｈ对模型训练，采用网格搜索法得到模
型最优参数；

（３）针对 Ｔ经 ＫＰＣＡ提取 Ｒ维特征向量，作为
已训练好的ＬＳＳＶＭ模型的输入，其输出即为对应的
未知蜂蜜样本定性分析结果。

３　实验结果与分析
３．１　核主成分特征分析

分别应用 ＰＣＡ和 ＫＰＣＡ特征提取方法对样本
数据进行处理，其中前３个主成分的得分投影散点
图分别如图２（ａ）和图２（ｂ）所示。对比可以看出，
普通蜂蜜和特种蜂蜜有较好的可分性，这点从光谱

上也可以反映出来；利用ＰＣＡ线性特征提取方法很
难区分黄连和益母草两种特种蜂蜜，而利用 ＫＰＣＡ
非线性特征提取方法能够较好的区分两种特种蜂

蜜；同时给出前５个主成分累积贡献率，如表１所
示，ＫＰＣＡ方法前５个主成分的累计贡献率已经达
到了９９．９８％，同时ＫＰＣＡ方法用３个主成分表达的
信息就超过了ＰＣＡ方法５个主成分的效果，这说明
ＫＰＣＡ方法用更少的主成分就能更全面的反映全部
光谱包含的信息，优于传统ＰＣＡ方法。
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（ａ）主成分方法
（ａ）ＰＣＡ

（ｂ）核主成分方法
（ｂ）ＫＰＣＡ

图２　蜂蜜样本前三个主成分得分投影图
Ｆｉｇ．２　ｓｃｏｒｅｐｌｏｔｏｆｔｈｅｔｏｐｔｈｒｅｅｐｒｉｎｃｉｐａｌ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｆｏｒｈｏｎｅｙｓａｍｐｌｅｓ

表１　ＰＣＡ和ＫＰＣＡ主成分贡献率对比
Ｔａｂ．１　ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆＰＣａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒａｔｉｏｏｆ
ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎＰＣＡａｎｄＫＰＣＡｍｅｔｈｏｄ

ＰＣ１ ＰＣ２ ＰＣ３ ＰＣ４ ＰＣ５

ＰＣＡ／％ ８６．７５ ９３．１２ ９５．１３ ９６．７８ ９８．２３

ＫＰＣＡ／％ ９２．１２ ９６．９８ ９８．５４ ９９．４６ ９９．９８

３．２　支持向量机参数优化
设计ＬＳＳＶＭ分类器时，关键是其结构和参数的

选择。其中核函数选择一般依赖于特定数据，通过

实验的方法选取和确定，没有固定的原则。本文分

别选取多项式函数、径向基函数 ＲＢＦ和 Ｓｉｇｍｏｉｄ函
数作为核函数进行验证，结果发现ＲＢＦ作为核函数
的分类精度较高，最终确定核函数为ＲＢＦ函数。

ＲＢＦ核函数主要涉及两个参数：γ和 σ２。γ为
惩罚参数，它控制对错分样本的惩罚程度，用来保持

样本偏差与机器泛化能力之间的平衡。径向基核宽

度σ２是另一个重要参数，σ２值太小或太大，会对样
本数据造成过学习或欠学习的现象；本文首先确定

惩罚参数和核参数对（γ，σ２），然后采用网格搜索法
从参数集中选取不同参数组合，对最小二乘支持向

量机进行训练，从参数组合中选择识别率最高对应

的一个参数组合作为最优的γ和σ２，参数值为（１６，

９），具体结果如图３所示。

图３　调整γ和σ２确定最优ＬＳＳＶＭ模型

Ｆｉｇ．３　ｔｕｎｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒγａｎｄσ２ｔｏｉｄｅｎｔｉｆｙ

ｔｈｅｏｐｔｉｍａｌＬＳＳＶＭｍｏｄｅｌ

３．３　定性分类结果
算法采用 ＭＡＴＬＡＢＲ２００８ａ编程，应用 ＬＳＳＶＭ

工具箱［２２］，在Ｐ４２．６６ＧＨｚ，５１２ＭＢ内存ＰＣ机上运
行。针对３类蜂蜜共１５０个样本，其中１０５个样本
用来训练分类器，剩余的４５个样本做测试集。将提
出的ＫＰＣＡ＋ＬＳＳＶＭ方法与经典的 ＰＣＡ＋ＳＶＭ方
法，以及ＫＰＣＡ＋ＳＶＭ方法对比考察提出方法的性
能，识别结果如表２所示。由于蜂蜜成分复杂，应用
ＰＣＡ算法只能提取线性特征，不能很好地反映变量
间的非线性关系。而ＫＰＣＡ方法能够有效的处理非
线性关系，因此采用 ＫＰＣＡ特征提取比采用 ＰＣＡ
提取特征变量后进行分类的总体效果好；同样基

于 ＫＰＣＡ特征，ＬＳＳＶＭ分类和 ＳＶＭ分类算法都取
得较好的分类效果，但是 ＬＳＳＶＭ算法的执行效率
更高。

表２　三种方法识别结果
Ｔａｂ．２　ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｒｅｅｍｅｔｈｏｄｓ

方法 训练集／％ 测试集／％

ＰＣＡ＋ＳＶＭ ９１．１１ ８６．６７

ＫＰＣＡ＋ＳＶＭ ９５．５６ ９５．５６

ＫＰＣＡ＋ＬＳＳＶＭ ９７．７８ ９５．５６

４　结　论
蜂蜜样本成分非常复杂，ＫＰＣＡ作为传统 ＰＣＡ

特征提取方法的扩展，可以更好地揭示其变量之间

的非线性关系；ＬＳＳＶＭ相比传统 ＳＶＭ算法复杂度
大为降低，满足商品质量监督部门对于蜂蜜种类鉴

别的快速性要求；纠错编码多分类原理具有一定的

错误容忍度，可解决蜂蜜样本检测现场采集过程中

的强噪声问题。本文结合三者的优势，建立了基于

ＫＰＣＡ特征提取结合ＥＣＯＣＬＳＳＶＭ分类器的不同植
物源蜂蜜近红外光谱定性分析模型，通过寻优算法

确定了模型的最优参数，针对三种典型蜂蜜样本的
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实验表明该方法能够取得理想的效果。
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