
　 收稿日期：２０１３－０３－１９　　　修回日期：２０１３－２４－２４
基金项目：中国烟草公司资助项目（Ｎｏ．２０１０ＹＮ６５）

　＊通讯作者：闵顺耕，男，硕士，教授，博士研究生导师，主 要 从 事 近 红 外／红 外 光 谱 分 析、化 学 计 量 学 等 方 面 的 研 究 工 作．
熊艳梅，女，博士，副教授，硕士研究生导师，主要从事近红外光谱分析方面的研究工作．

第３０卷第３期
Ｖｏｌ．３０　Ｎｏ．３

分 析 科 学 学 报
ＪＯＵＲＮＡＬ　ＯＦ　ＡＮＡＬＹＴＩＣＡＬ　ＳＣＩＥＮＣＥ

２０１４年６月


Ｊｕｎ． ２０１４

ＤＯＩ：１０．１３５２６／ｊ．ｉｓｓｎ．１００６－６１４４．２０１４．０３．００７

近红外光谱结合ＬＳＴＳＶＭ算法判别不同等级烟叶

宋相中１，赖衍清１，李祖红２，郑　 波２，李倩倩１，吴丽君１，
张录达１，熊艳梅＊１，闵顺耕＊１
（１．中国农业大学理学院，北京１００１９３；

２．云南省烟草公司曲靖市公司，云南曲靖６５５０００）

摘　要：本文用近红外光谱结合最小二乘双胞胎支持向量机（ＬＳＴＳＶＭ）算法建立了烟
叶等级分类模型。从三个等级共２１０个烟叶样品中，取出１２０个样品作为建模集，剩余

９０个样品作为预测集。为了建立最优模型，对光谱预处理方法和模型参数进行筛选优
化，最优模型对预测集样品的平均识别率为９５．５６％，结果表明该方法可以作为烟叶等
级分类的一种有效方法。此外，将该算法与ＳＩＭＣＡ、ＰＬＳ－ＤＡ、ＳＶＭ等三种常见的模式
识别算法进行了比较，结果表明基于样品的原始光谱，同等条件下，ＬＳＴＳＶＭ算法的预测
效果优于其他三种算法。
关键词：近红外光谱；最小二乘双胞胎支持向量机算法；烟叶；等级分类
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在烟草行业中，烟叶等级的分类工作是一项具有重要意义的工作，烟叶等级不同，其品质存在着较大

的差异。近红外光谱作为一种无需样品前处理的分析技术被广泛应用于烟草行业中，近年来近红外光谱

结合模式识别算法也开始越来越多地应用于烟叶等级分类工作中。杜文等利用近红外光谱结合ＳＩＭＣＡ
算法建立了烟叶的产地、等级以及品种识别模型，取得了较为理想的识别效果［１］。束茹欣等报道了ＮＩＲ－
ＰＣＡ－ＳＶＭ联用技术在烤烟烟叶产地模式识别中的应用情况，结果表明ＮＩＲ－ＰＣＡ－ＳＶＭ联用技术可成功

识别烟叶样品的产地［２］。
最小二乘双胞胎支持向量机（Ｌｅａｓｔ　Ｓｑｕａｒｅ　Ｔｗｉｎｓ　Ｓｕｐｐｏｒｔ　Ｖｅｃｔｏｒ　Ｍａｃｈｉｎｅ，ＬＳＴＳＶＭ）算法是在双胞

胎支持向量机（Ｔｗｉｎｓ　Ｓｕｐｐｏｒｔ　Ｖｅｃｔｏｒ　Ｍａｃｈｉｎｅ，ＴＳＶＭ）算法的基础上开发出的一种新算法，与传统的支

持向量机算法相比，ＬＳＴＳＶＭ 算法具有计算速度较快的优点［３］。支持向量机算法一般适用于建立两类分

类模型，目前尚未有将ＬＳＴＳＶＭ 算法应用于多分类 工 作 中 的 报 道。本 文 采 用ＬＳＴＳＶＭ 算 法 结 合“ｏｎｅ
ＶＳ　ｔｈｅ　ｒｅｓｔ”（一对其余）思想建立了不同等级烟叶的近红外多分类模型［４］。为了评价ＬＳＴＳＶＭ算法建立

烟叶等级识别模型的优劣，还将它与其他几种算法进行了比较，包括ＳＩＭＣＡ、ＰＬＳ－ＤＡ和ＳＶＭ算法。

１　ＬＳＴＳＶＭ算法原理

ＬＳＴＳＶＭ算法首先将输入的数据点通过核函数映射到更高维的特征空间，在这个特征空间中，对应

于非线性划分的平面执行一个线性分类的过程［５］。

Ｋ　ｘ′，（ ）Ｃ′μ
（１）＋γ（１）＝０和Ｋ　ｘ′，（ ）Ｃ′μ

（２）＋γ（２）＝０ （１）

其中，Ｃ＝［ ］ＡＢ ，Ａ、Ｂ分别为两类样品光谱矩阵，Ｋ 是一个任意的人工核函数。对应于公式（１）得到的最小
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二乘双胞胎分类支持向量机的方程表达式为：

Ｍｉｎ
μ
（１），γ

（１）

１
２‖Ｋ　Ａ

，（ ）Ｃ′μ
（１）＋ｅγ（１）‖２＋

ｃ１
２‖ｙ‖

２，ｓ．ｔ．－ Ｋ　Ｂ，（ ）Ｃ′μ
（１）＋ｅγ（１（ ）

） ＋ｙ＝ｅ （２）

Ｍｉｎ
μ
（２），γ

（２）

１
２‖Ｋ　Ｂ

，（ ）Ｃ′μ
（２）＋ｅγ（２）‖２＋

ｃ２
２‖ｙ‖

２，ｓ．ｔ．Ｋ　Ａ，（ ）Ｃ′μ
（２）＋ｅγ（２）＋ｙ＝ｅ （３）

其中，ｃ１、ｃ２ 为待优化参数。将约束条件代入目标函数，解出两个超平面系数μ
（１）、γ（１）、μ

（２）、γ（２）。计算出

每个样本点分别距两个超平面的距离，根据距离大小对样品的归属进行分类。样品距离哪一个超平面的

距离小，就属于该超平面所代表的那一类样品集。

２　材料与方法

２．１　仪器与样品

实验所用仪器为 ＭＡＴＲＩＸ－Ｉ型傅里叶变换近红外光谱仪（德国，Ｂｒｕｋｅｒ公司），带有漫反射积分球和

样品旋转器采样附件。

２１０个烟叶样品收集于２００９年，由曲靖烟草公司提供。烟叶样品按照外观形态可分为上部叶（Ｂ２Ｆ）、
中部叶（Ｃ３Ｆ）和下部叶（Ｘ２Ｆ）三个等级，每个等级分别有７０个样品。所有样品在４０℃烘箱中干燥０．５ｈ，
粉碎后，过６０目筛。

２．２　光谱采集

光谱扫描范围为４　０００～１０　０００ｃｍ－１，光谱分辨率为４ｃｍ－１，重复扫描次数为６４次，参比采用仪器内

置背景，测量过程中温度、湿度等环境条件尽量保持一致。

２．３　数据处理软件

ＬＳＴＳＶＭ算法和几种 预 处 理 算 法 均 为 作 者 自 行 采 用 ＭＡＴＬＡＢ软 件（Ｖｅｒ．Ｒ．２０１２．ａ，Ｔｈｅ　Ｍａｔｈ
Ｗｏｒｋ，ＵＳＡ）编写完成。ＳＶＭ 算 法 采 用 台 湾 大 学 林 智 仁 教 授 在 互 联 网 上 公 开 的 免 费 工 具 箱（ＬｉｂＳＶＭ－
３．１４）完成［６］。ＳＩＭＣＡ和ＰＬＳ－ＤＡ算法则采用Ｔｈｅ　Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ软件（Ｖｅｒ．９．７，ＣＡＭＯ（Ｃｏｍｐｕｔｅｒ　Ａｉ－
ｄｅｄ　Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ，Ｔｒｏｎｄｈｅｉｍ，Ｎｏｒｗａｙ））完成。

３　结果与讨论

３．１　烟叶样品光谱分析

三个等级烟叶样品的原始近红外光谱与样品的平均光谱分别如图１中（ａ）、（ｂ）所示，由图１可以发现

下部叶（Ｘ２Ｆ）样品的近红外光谱与其他两类烟叶样品有明显的差异，而上部叶（Ｂ２Ｆ）和中部叶（Ｃ３Ｆ）样品

光谱重叠严重，其平均光谱也几乎叠合在一起。可能的原因是同一株烟草植株的上部叶（Ｂ２Ｆ）和中部叶

（Ｃ３Ｆ）的化学成分差异本身较小，加之不同植株生长状况不同，导致不同植株间的上部叶（Ｂ２Ｆ）和中部叶

（Ｃ３Ｆ）的化学成分差异更加不显著。

图１　三个等级烟叶样品的原始光谱（ａ）和平均光谱（ｂ）
Ｆｉｇ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｌ　ｓｐｅｃｔｒａ（ａ）ａｎｄ　ａｖｅｒａｇｅ　ｓｐｅｃｔｒａ（ｂ）ｏｆ　ｔｏｂａｃｃｏ　ｌｅａｆ　ｓａｍｐｌｅｓ　ｗｉｔｈ　ｔｈｒｅｅ　ｇｒａｄｅｓ

３．２　光谱预处理方法筛选

近红外光谱包含了样品大量的物理、化学信息，但由于信号重叠、强度较弱以及噪声干扰等因素，也在

８２３



第３期 分 析 科 学 学 报 第３０卷

一定程度上降低了近红外光谱的可利用性，因此有必要对采集得到的近红外光谱进行预处理，以提高模型

的预测性能。常用的光谱预处理方法有平滑、一阶导数、二阶导数、矢量归一化（Ｓｔａｎｄａｒｄ　Ｎｏｒｍａｌ　Ｖａｒｉａｔｅ
Ｔｒａｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ＳＮＶ）、多元散 射 校 正（Ｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｖｅ　Ｓｃａｔｔｅｒ　Ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，ＭＳＣ）等［７－９］。本 文 对 上 述 预 处

理算法进行了筛选，各种预处理方法建立模型的结果如表１所示。

３．３　核函数选择

在支持向量机方法中，可 供 选 择 的 核 函 数Ｋ（ｘｉ，ｘ）主 要 有 多 项 式（Ｐｏｌｙ）函 数、径 向 基 函 数（ＲＢＦ）、

Ｓｉｇｍｏｉｄ函数等形式，采用不同的核函数会产生不同的支持向量机算法［１０］。本文采用径向基函数（ＲＢＦ）

作为核函数，即核函数为：

Ｋ　ｘｉ，（ ）ｘ ＝ｅ－
‖ｘｉ－ｘ‖

２

２ｐ２ （４）

式（４）中ｐ为参数。

３．４　参数优化

从三个等级烟叶样品，取出一个等级烟叶作为＋１类样品，剩下的两个等级烟叶作为－１类样品。随

机从两类样品中分别选出４０和８０个样品作为训练集，剩余的９０个样品作为检验集。将训练集样品平均

划分为五组，每次留一个组作为检验集，交叉验证，优化建模参数ｃ１、ｃ２、ｐ，参数的优化范围均为２－９到２９。

利用最优参数结合全部训练集样品建立第一个等级样品的识别模型，并对检测集９０个样品的归属进行预

测，将第一个等级的样品与其余两个等级样品区分开。依此类推，可以分别建立了另两个等级的识别模型。
统计未知样品的归属正确率作为评价该模型的指标，利用优化出的最优参数建立模型结果如表１所示。

表１　光谱预处理方法筛选和参数优化

Ｔａｂｌｅ　１　Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ　ｍｅｔｈｏｄｓ　ａｎｄ　ｍｏｄｅｌｉｎｇ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

Ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ
ｍｅｔｈｏｄｓ Ｇｒａｄｅｓ Ｍｏｄｅｌｉｎｇ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ
Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ
ｎｕｍｂｅｒ

Ｔｅｓｔ　ｓｅｔ
ｎｕｍｂｅｒ

Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ
ａｃｃｕｒａｃｙ（％）

Ａｖｅｒａｇｅ
ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ
ａｃｃｕｒａｃｙ（％）

Ｎｏ　 Ｘ２Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝０．０６２５，ｐ＝４　 ２２　 ３０　 ７３．３３　 ７７．７８

Ｃ３Ｆ ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝０．１２５，ｐ＝４　 ２４　 ３０　 ８０．００

Ｂ２Ｆ ｃ１＝１，ｃ２＝０．０６２５，ｐ＝０．５　 ２４　 ３０　 ８０．００

Ｓａｖｉｔｚｋｙ－Ｇｏｌａｙ　ｓｍｏｏｔｈｉｎｇ， Ｘ２Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝１，ｐ＝１６　 ２４　 ３０　 ８０．００　 ８７．７８

９ｐｏｉｎｔｓ　 Ｃ３Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝０．５，ｐ＝４　 ２６　 ３０　 ８６．６７

Ｂ２Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝０．５，ｐ＝１６　 ２９　 ３０　 ９６．６７

Ｆｉｒｓｔ　ｏｒｄｅｒ　ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ， Ｘ２Ｆ ｃ１＝０．２５，ｃ２＝０．２５，ｐ＝１　 ２９　 ３０　 ９６．６７　 ９５．５６

９ｐｏｉｎｔｓ　 Ｃ３Ｆ ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝０．０６２５，ｐ＝０．５　 ２７　 ３０　 ９０．００

Ｂ２Ｆ ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝２，ｐ＝１　 ３０　 ３０　 １００．００

Ｓｅｃｏｎｄ　ｏｒｄｅｒ　ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ， Ｘ２Ｆ ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝０．１２５，ｐ＝０．１２５　 ２９　 ３０　 ９６．６７　 ８５．５６

９ｐｏｉｎｔｓ　 Ｃ３Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝４，ｐ＝０．０６２５　 ２８　 ３０　 ９３．３３

Ｂ２Ｆ ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝０．０６２５，ｐ＝０．１２５　 ２０　 ３０　 ６６．６７

ＳＮＶ　 Ｘ２Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝０．２５，ｐ＝８　 １９　 ３０　 ６３．３３　 ６３．３３

Ｃ３Ｆ ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝０．５，ｐ＝１６　 ２３　 ３０　 ７６．６７

Ｂ２Ｆ ｃ１＝１６，ｃ２＝０．０６２５，ｐ＝１　 １５　 ３０　 ５０．００

ＭＳＣ　 Ｘ２Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝０．０６２５，ｐ＝１６　 ２３　 ３０　 ７６．６７　 ７７．７８

Ｃ３Ｆ ｃ１＝０．０６２５，ｃ２＝０．１２５，ｐ＝２　 ２４　 ３０　 ８０．００

Ｂ２Ｆ ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝０．５，ｐ＝１６　 ２３　 ３０　 ７６．６７

３．５　模型结果

从表１中首先可以发现，采用不同的预处理方法，ＬＳＴＳＶＭ 算法建模优化出的最优参数存在着较大

的差异。这是因为采用不同预处理方法之后，样品点在特征空间的分布情况发生了变化。同时还可以发

现，采用的预处理方法不同，模型识别率差异较大。卷积平滑、一阶导数、二阶导数等预处理方法可以明显

提高模型识别率，采用多元散射校正的模型识别率则没有显著性变化，而采用矢量归一化的模型识别率变
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得更差。本实验中最优的光谱预处理方法为一阶导数，最优参数为Ｘ２Ｆ（ｃ１＝０．２５，ｃ２＝０．２５，ｐ＝１），Ｂ２Ｆ
（ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝２，ｐ＝１），Ｃ３Ｆ（ｃ１＝０．１２５，ｃ２＝０．１２５，ｐ＝０．１２５）。利用最优模型对各等级未知样品的识

别率分别为Ｘ２Ｆ（２９／３０，９６．６７％），Ｂ２Ｆ（２７／３０，９０．００％），Ｃ３Ｆ（３０／３０，１００．００％），平均识别率为９５．５６％。

３．６　模型评价

为了评价采用ＬＳＴＳＶＭ算法建立烟叶等级识别模型的优劣，本研究将ＬＳＴＳＶＭ 算法与几种常见的

模式识别分类算法（ＳＩＭＣＡ、ＰＬＳ－ＤＡ、ＳＶＭ算法）进行了比较［１１－１３］。各种算法采用的光谱均为原始光谱，
训练集和检验集样品划分方式也完全一致，四种算法建模的结果如表２所示。结果表明，采用ＳＩＭＣＡ 、

ＰＬＳ－ＤＡ和ＳＶＭ算法建立的识别模型，对下部叶（Ｘ２Ｆ）的识别效果较好，对其他两个等级烟叶的识别效

果却不是十分理想，而采用ＬＳＴＳＶＭ算法建立的识别模型对于三个等级的烟叶样品均能取得较为理想

识别效果。因此，基于烟叶的原始光谱，采用ＬＳＴＳＶＭ算法建立识别模型相对于其他三种算法具有一定

的优势。

表２　四种模式识别算法比较

Ｔａｂｌｅ　２　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｏｆ　ｆｏｕｒ　ｐａｔｔｅｒｎ　ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ　ａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ

Ｍｅｔｈｏｄｓ　 Ｇｒａｄｅｓ Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ
ｎｕｍｂｅｒ

Ｔｅｓｔ　ｓｅｔ
ｎｕｍｂｅｒ

Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ
ａｃｃｕｒａｃｙ（％）

Ａｖｅｒａｇｅ　ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎ
ａｃｃｕｒａｃｙ（％）

ＬＳＴＳＶＭ　 Ｘ２Ｆ ２２　 ３０　 ７３．３３　 ７７．７８
Ｃ３Ｆ ２４　 ３０　 ８０．００
Ｂ２Ｆ ２４　 ３０　 ８０．００

ＳＶＭ　 Ｘ２Ｆ ２９　 ３０　 ９６．６７　 ６７．７８
Ｃ３Ｆ １１　 ３０　 ３６．６７
Ｂ２Ｆ ２１　 ３０　 ７０．００

ＰＬＳ－ＤＡ　 Ｘ２Ｆ ２６　 ３０　 ８６．６７　 ７６．６７
Ｃ３Ｆ ２３　 ３０　 ７６．６７
Ｂ２Ｆ ２０　 ３０　 ６６．６７

ＳＩＭＣＡ　 Ｘ２Ｆ １７　 ３０　 ５６．６７　 ２８．８９
Ｃ３Ｆ １　 ３０　 ３．３３
Ｂ２Ｆ ８　 ３０　 ２６．６７

４　结论

本研究采用一种新近发展的ＬＳＴＳＶＭ算法结合“ｏｎｅ　ＶＳ　ｔｈｅ　ｒｅｓｔ”（一对其余）思想，建立了烟叶等级

的近红外光谱识别模型，并成功实现了不同等级烟叶的判别。通过光谱预处理方法的筛选，发现光谱预处

理方法的选 用 对 识 别 模 型 结 果 的 影 响 极 为 显 著。本 实 验 中 最 优 的 光 谱 预 处 理 方 法 为 一 阶 导 数。将

ＬＳＴＳＶＭ算法与几种常见的模式识别算法（ＳＩＭＣＡ、ＰＬＳ－ＤＡ、ＳＶＭ 算法）进行了比较，发现基于烟叶原

始光谱建立烟叶等级识别模型，ＬＳＴＳＶＭ算法具有一定的优势。
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