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基于连续投影算法的食用油激光诱导
荧光光谱特征波长筛选

周孟然,余道洋,胡锋,卞凯,来文豪,孙磊,闫鹏程

(安徽理工大学 电气与信息工程学院,安徽 淮南232000)

摘 要:针对目前质量监督领域中难以快速准确地识别食用油种类的问题,提出了一种激光诱导荧光技术结

合连续投影算法的食用油光谱识别方法.实验搭建激光诱导荧光系统采集了5种食用植物油共计500组荧光光谱数

据.首先,通过实验对比选择Savitzky-Golay卷积平滑算法对荧光光谱进行预处理;然后使用连续投影算法筛选特征

波长;最后,将筛选出的特征波长送入建立的概率神经网络模型中进行训练和测试,并通过不同时间采集的油样组

成独立验证集进行再次验证.结果表明:通过特征波长筛选,从全光谱2048个波长中优选出11个,减少了冗余信息,

波长数缩减为原来的0.54%.并且在概率神经网络模型中的训练样本准确率和测试样本准确率分别达到100%和

95%,效果好于径向基函数神经网络和BP(BackPropagation)神经网络.在独立验证集的预测准确率也达到了91%.
因此,将连续投影算法用于食用油激光诱导荧光光谱特征波长筛选并结合概率神经网络模型可以实现食用油的快

速准确分类且具备通用性,并为进一步设计专用的在线式食用油种类识别仪提供了理论依据.
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食用油在人们的日常饮食中不可或缺,其品质的优劣直接关系到人们的身体健康,不同种类食用油之间

的成分、营养价值、市场价格都不尽相同,但外观上很难辨识,因此对食用油真实品类进行迅速精准的识别具

有很大实际意义.常规的食用油检测主要是气相色谱法[1],高效液相色谱法[2]等化学检测方法.化学检测的

精度较高但比较耗时,需要化学前处理,不适合快速检测[3].
近年来,激光诱导荧光(LaserInducedFluorescence,LIF)技术快速发展,广泛地应用在了诸多领域之

中.LIF技术具备良好的灵敏性和快速性,为食用油的快速准确识别指明了新的方向.文献[4]利用LIF技术

获取了突水水源的光谱数据,在进行预处理后通过主成分分析进行降维,最后通过线性判别分析实现突水水

源的快速准确识别.文献[5]通过基于液芯光纤的LIF装置获取食用油样本,并利用主成分分析和偏最小二

乘法判别分析建立食用油种类鉴别模型,识别效果良好.文献[6]将LIF技术与主成分分析法相结合对掺假

不同浓度煎炸油的植物油成功进行了分类,并通过偏最小二乘模型实现了掺假浓度预测.文献[7]通过LIF
技术采集了不同品牌和黏度的机油样本,采用主成分分析对原始数据降维,结合聚类分析法可以方便快捷地

对不同机油进行识别.然而目前将LIF技术用于食用油以及其他对象的识别研究中,大都采用主成分分析法

把原始光谱数据线性组合成新的变量,选择部分新变量代替原始数据,实现降维.但这种方式完全破坏了荧

光光谱曲线,而且主成分分析得到的若干主成分更加难以解释,不具备实际的物理意义.
连续投影算法(SuccessiveProjectionsAlgorithm,SPA)是一种常用的特征波长筛选算法,可以从光谱

数据中筛选出冗余信息含量最少的特征组,大大降低建模所需要的特征数,使建模更加高效.在近红外光谱、
高光谱等多种光谱的多元定性和定量分析中具有广泛的应用.文献[8]提出将SPA用于近红外光谱特征提

取来分析小麦和啤酒提取物.文献[9]利用SPA结合KNN和LDA对查耳酮衍生物的抗反应活性进行分类.

  收稿日期:2020-07-11;修回日期:2020-08-09.
  基金项目:国家重点研发计划(2018YFC0604503);安徽省自然科学基金(1808085QE157).
  作者简介:周孟然(1965-),男,安徽淮南人,安徽理工大学教授,博士,博士生导师,研究方向为光电信息处理、模式识别等.
  通信作者:余道洋(1995-),男,安徽淮南人,安徽理工大学硕士研究生,E-mail:dyyuah@163.com.



文献[10]提出了竞争性自适应重加权抽样连续投影算法用于分析烟叶中尼古丁的近红外反射数据和农药制

剂的近红外透射数据.文献[11]使用SPA算法对预处理后的高光谱数据进行特征波长选择,然后通过支持

向量机建立小麦赤霉病籽粒识别模型,实现了染病籽粒可视化识别.
本文在对原始光谱进行降噪预处理的基础上,采用SPA提取食用油荧光光谱的特征波长,去除冗余信

息降低光谱信息维度,并作为概率神经网络的输入用于建立食用油光谱识别模型,验证了SPA筛选食用油

激光诱导荧光光谱特征波长的可行性.

1 材料与方法

1.1 材料与仪器

选择市面上在售的常见食用油为实验对象,采购自各大超市,种类包括菜籽油、大豆油、花生油、葵花籽

油、玉米油,共5种食用植物油,其主要产品数据如表1所示.
  实验所用仪器包括 USB2000+微型光

纤光谱仪,由美国Oceanoptics公司生产,光
谱检测范围为340.472~1021.086nm,分辨

率为0.5nm(FWHM),积 分 参 数 为 1s/
(1000nm);蓝紫光半导体激光器,北京华

源拓达激光技术有限公司,设定入射激光波

长405nm,入射激光的功率设置150mW;
荧光探头,广东科思凯公司生产的FPB-405-
V3可浸入式激光激发荧光探头.

表1 实验材料

Tab.1 ExperimentalMaterials

标签 名称 品牌 生产厂商

1 菜籽油 鸵鸟 南通中海食用油有限公司

2 大豆油 福临门 中粮东海粮油工业有限公司

3 花生油 鲁花 襄阳鲁花浓香花生油有限公司

4 葵花籽油 鲁花 内蒙古葵花仁油有限公司

5 玉米油 长寿花 山东三星玉米产业科技有限公司

1.2 数据采集与划分

食用油的荧光光谱数据采集实验系统如图1所示.实验时,由激光器发出高能激光射入实验样品中,再
通过探头接收荧光发送到光谱仪中,获得其光谱数据.2019年11月在实验室环境中将每种食用油样品等体

积放入相同的玻璃瓶中.为了避免背景光以及其他人为因素对实验结果的影响,所有样品均未经过任何化学

处理,并且荧光探头和存储食用油样本的玻璃瓶均在相同的温湿度的暗室中实验.其中每类食用油样品各采

集100组光谱数据,然后采用顺序划分法对5类食用油的500组样品进行划分.参考文献[4-7]的样本划分

方法,将划分比例设置为4∶1,每类油样取80组作为训练集,剩余20组作为测试集,共计400组训练集样

品,100组测试集样品.
1.3 LIF技术

荧光是物体在吸收光线受到激发后,在去除激发时发出的一种辐射[12].高能量激光照射物质诱使其发

出荧光即激光诱导荧光(LIF).而光谱技术大致上可以分成接收光谱和发射光谱,该实验使用的LIF技术属

于发射光谱,即在激光光源的强度以及波长不变的情况下利用仪器获得的荧光强度跟随荧光接收波长的光

谱图,简称荧光光谱.通过LIF技术获得的荧光光谱可以体现实验样品的一些结构特性,因此能够很好地分

析样品的特异性.而液体的荧光强度与液体吸收的光强度、浓度等皆有关系[13].由于每种食用油之间脂肪酸

的成分与密度均不同,将LIF技术用于食用油油样识别,能充分利用不同油样的差异性,提高对不同油类的

识别率.
1.4 特征波长选择

连续投影算法(SPA)是能够很好地消除波长数值间共线关系问题的前向循环波长筛选方法[14],利用向

量投影来优选出冗余度低、共线性小又能反映样本光谱关键信息的有效特征波段,利用降低输入特征的数目

来提高建模速度并减少复杂程度,最高程度地减少光谱信息重叠[15].它是一种前向筛选方法,即从一个波长

为起点,每次迭代时合并一个新的波长,一直到指定数目的n 个波长为止.该方法能够最大限度地降低测试

样品的光谱数据维度,减少后期建模的计算量.
假设样本值K 和波点值M 构成的光谱矩阵XK×M,N(N <K-1)是所要提取的特征波点.SPA的步骤
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如下:(1)在首次迭代(n=1)之前,从XK×M 中任意选择一个列向量xj 设为xk(0),k(0)=j,j∈1,2,…,m;
(2)将 没有被选入的列向量位置的集合记为S,S={j,1⩽j⩽m,j∉ {k(0)=j,j=1,2,…,m}};(3)计

算剩余的列向量xj(j∈S)与当前所选向量xk(n-1)的投影Pxj
=xj -(xT

jxk(n-1)
)xk(n-1)

(xT
k(n-1)xk(n-1)

)-1,

j∈S;(4)选择投影最大值所对应波点的序号k(n)=arg(max‖Pxj
‖),j∈S;(5)令xj =Pxj

,j∈S;

(6)令n=n+1,如果xk(0)n<N,则返回第(2)步循环计算.
最终筛选的波长变量组合为k(n),n=0,1,…,N-1.对于每一个初始化k(0),循环一次后利用多元线

性回归(multiplelinearregression,MLR)进行交叉验证分析,最小均方根误差(rootmeansquareerror,

RMSE)值所对应的变量组合k(n)即为最终选择的结果.
1.5 概率神经网络模型

概率神经网络(ProbabilisticNeuralNetworks,PNN)是一种融合了概率密度估计和贝叶斯思想的径向

基神经网络[16].具有训练时间短、精准性和容错率高等优点.在实际处理分类问题的过程中,PNN的优势体

现在用线性学习算法来完成非线性学习算法所要完成的工作,同时又能保证非线性算法的高精度等

特性[17].
PNN网络结构[18]如图2所示.输入层主要是将特征向量输入模型中;第二层模式层是径向基层,以连接

权值来与上一层连接.该层每个模式单元的输出为f(X,Wi)=exp[-
(X -Wi

)T(X -Wi
)

2δ2
],式中,Wi 是连

接第一层和第二层的权值;δ是平滑因子,对分类应用具有重要意义.第三层是求和层,负责统计同一类别的

概率,然后获得估计函数.最后一层是竞争神经元,对上一层的结果进行归一化并计算每个样品属于每个类

别的概率,最大概率所对应的那一类就是需要识别的样本类别.

2 结果与分析

2.1 原始荧光光谱

通过上述实验设备采集的所有样本的荧光光谱曲线如图3所示.花生油和葵花籽油有两个波峰,其他

3个只有一个波峰.但5种油类之间波峰的位置和对应的荧光强度都差距不大,仅通过观察无法直观的进行

区分.因此需要对实验得到的荧光光谱进行进一步处理,通过算法建模实现油样的分类识别.
2.2 光谱预处理方法选择

为了消除光谱中噪声等因素的干扰,采用S-G卷积平滑、移动平均平滑、标准正态变量变换、多元散射

校正法等4种荧光光谱分析中较为常用的预处理算法进行测试.4种方法分别对原始光谱数据进行预处理,
其结果如图4所示.

从图4可以看出,采用标准正态变量变换和多元散射校正处理后的光谱在波峰位置处出现了混乱,另外

两种算法的预处理效果良好,为进一步确定不同预处理方法的效果差异,选用信噪比(Signal-NoiseRatio,
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SNR)、相关系数(Correlationcoefficient,RC)和均方差(Mean-SquareError,MSE)作为预处理结果的评价

指标,SNR和RC越高、MSE越低代表该预处理方法的降噪效果越理想,其结果如表2所示.

从表2中可以看出,标准正态变量变换和多元散射校正处理后的SNR非常低,而 MSE非常高,与光谱

图看出的结果一致.S-G卷积平滑处理后的SNR和RC最高、MSE最低,说明其预处理效果最好,因此最终

选择S-G卷积平滑法对样本数据进行预处理.
2.3 SPA波长筛选

油样的原始荧光光谱数据量大,运算时间长,并且有很大的共线关系.原始光谱经过S-G卷积平滑预处
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理后使用SPA进行特征波长筛选,设置特征波段筛选的数目范围为1~50.然后利用筛选的特征波点数据建

立多元线性回归校正模型,通过均方根误差(RootMeanSquareError,RMSE)值决定最佳建模波长数目.如
图5所示是提取不同个数的特征波长点数时,RMSE值随之改变的情况.可以观察到,当提取11个波长波点

时模型的RMSE为最小值0.46325.
表2 不同光谱预处理效果对比

Tab.2 Comparisonofdifferentspectrumpretreatmenteffects

评价指标 S-G卷积平滑法 标准正态变量变换 多元散射校正 移动平均平滑

SNR 40.0075 0.0065 -13.3100 34.6537

MSE 6.4465 476.9318 303.6923 8.1916

RC 0.9998 0.8749 0.4636 0.9997

  通过上述分析选取11个波长作为最终特征波长,其在光谱图中的位置如图6所示,用方框标出.全波段

光谱有2048个光谱波长数据点,而通过SPA算法筛选出的波长数只有全波段的0.54%.这11个波长点所

对应的特 征 波 长/nm 分 别 为439.841、660.858、1004.967、901.962、783.373、927.6、1017.99、929.095、

768.452、994.403、844.21.

2.4 基于SPA特征波长的PNN模型

将SPA算法筛选出的11个特征波长数据作为输入,建立SPA-PNN模型进行食用油种类的识别和验

证.训练样本数据共有400组,每组有11个特征变量,油样种类共5种,因此PNN模型的输入层、模式层、求
和层、输出层的神经节点各为11、400、5、5,其网络拓扑结构为11×400×5×5.

平滑因子spread的选取的对网络的性能起着重要作用,必须使得每个节点对输入变量涵盖的区域都能

产生影响.spread取得越大,模型得到的结果就越平滑,但是过大的spread值会使模型的运算变得复杂.根据

上述分析,测试spread的取值区间为[0.1,3],间隔为0.1,共计30个值.试验结果如图7所示.
能够看到,在[0.1,1)的范围内,测试样品分类正确率基本不随spread值变化;在[1,2.2)的范围内,准确

率迅速升高,说明PNN网络对该区域内的平滑因子变化比较敏感;当spread⩾2.2,样本分类正确率不在变

化.综上所述,设置概率神经网络的平滑因子spread=2.2.根据以上分析,将训练集数据输入PNN网络中开

始建模分析.
模型训练完成后,将训练样本再次回代到网络模型中,测得PNN网络对训练样本数据的识别率达到

100%,均未出现误差,输出类别标签与期望值一致.然后利用测试样本对模型进行验证,得到的结果如图8
所示,有5个样本分类错误.从图8可以看出模型对第1类、第2类、第5类的分类效果与期望值一致,类别3
和类别5共有5组数据未达到预期效果.通过反复试验得出该模型对测试集数据的识别正确率为95%,可以

实现很好地识别效果.
为了验证PNN网络建模的可行性,现将该网络的预测结果与径向基函数神经网络(RadialBasisFunc-

tion,RBF)建模和BP(BackPropagation)神经网络建模的两组预测结果对比,具体数据如表3所示.
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从对比结果可知,在训练样本预测准确率上,PNN网络建模的预测效果比BP建模效果更好,和RBF建

模效果相同都达到了100%.在测试样本准确率上比其他两种模型都稍好.并且在运行时间上可以看出,相比

其他两种模型,PNN模型的收敛速度更快,在1s以内就可以完成运算.通过以上实验可以证明SPA-PNN
食用油分类预测模型是合理可靠的.

表3 不同模型准确率对比结果

Tab.3 Comparisonresultsofaccuracyofdifferentmodels

建模方法 训练样本准确率/% 测试样本准确率/% 运行时间/s

BP 91.25 88 2.495

RBF 100 93 1.736

PNN 100 95 0.907

  同时,为了验证构建的SPA-PNN油样识

别模型的通用性,另外选取2020年1月在大致

相同的实验室环境下采集的5种同品类的食用

油样本,每组各采集20个,共100组荧光光谱

数据用作独立验证集.采用S-G卷积平滑对光

谱预处理,然后将SPA筛选的11个特征波长

信息输入到已经建立的模型中,识别结果如表

4所示.在100组样本中,类别3有5组错误的

预测为类别4,类别4有3组错误的预测为类

别3,类别5有1组错误的预测为类别1,其余

表4 独立验证集预测结果

Tab.4 Independentvalidationsetpredictionresults

真实类别
预测类别

类别1 类别2 类别3 类别4 类别5

类别1 20 0 0 0 0

类别2 0 20 0 0 0

类别3 0 0 15 5 0

类别4 0 0 3 17 0

类别5 1 0 0 0 19

均识别正确,预测准确率为91%.说明本文建立的识别模型具有通用性,同时也说明采用SPA筛选的特征波

长数据能够充分代表原光谱的有效信息.

3 结 论

通过分析食用油的激光诱导荧光光谱数据信息,提出了一种更具策略的食用油光谱处理方法,并结合

PNN分类模型,可以实现食用油种类的快速、准确识别.1)使用S-G卷积平滑进行光谱预处理,有效地消除

了原始光谱中的部分随机噪声.2)在此基础上使用SPA算法进行波段筛选,从全波段2048个波长范围中优

选出11个特征波长点,大大减少了光谱的冗余信息,提高后续模型分析的速度和精度.3)通过构建PNN分
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类识别模型进行验证,训练集和测试集识别准确率分别为100%和95%,独立验证集预测准确率为91%,效
果良好.实验验证了将SPA用于食用油荧光光谱筛选是完全可行的,且保留了实际的物理意义,便于解释,
并且采用SG-SPA-PNN分类识别模型对进一步设计专用的在线式食用油检测仪具有重要的意义.
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Continuousprojectionalgorithmforscreeningcharacteristicwavelengthoflaser
inducedfluorescencespectrumofedibleoil

ZhouMengran,YuDaoyang,HuFeng,BianKai,LaiWenhao,SunLei,YanPengcheng

(CollegeofElectricalandInformationEngineering,AnhuiUniversityofScienceandTechnology,Huainan232000,China)

Abstract:Aimingatthedifficulitytoquicklyandaccuratelyidentifythetypeofedibleoilinthecurrentqualitysupervi-
sionfield,alaser-inducedfluorescencetechnologycombinedwithcontinuousprojectionalgorithmisproposedtoidentifytheed-
ibleoilspectrum.Intheexperiment,alaser-inducedfluorescencesystemissetuptocollectatotalof500setsoffluorescence
spectrumdataof5ediblevegetableoils.First,theSavitzky-Golayconvolutionsmoothingalgorithmisselectedthroughexperi-
mentalcomparisontopreprocessthefluorescencespectrum;thenthecontinuousprojectionalgorithmisusedtofilterthechar-
acteristicwavelengths;finally,theselectedcharacteristicwavelengthsaresenttotheestablishedprobabilisticneuralnetwork
modelfortrainingandtesting,re-verifyingthroughtheindependentverificationsetofoilsamplescollectedatdifferenttimes.
Theresultsshowthatthroughthescreeningofcharacteristicwavelengths,11areselectedfromthe2048wavelengthsinthe
fullspectrumtoreduceredundantinformationandthenumberofwavelengthsisreducedto0.54%oftheoriginal.Andtheac-
curacyoftrainingsamplesandtestsamplesintheprobabilisticneuralnetworkmodelreached100%and95%,respectively,

whicharebetterthanradialbasisfunctionneuralnetworksandBackPropagationneuralnetworks.Thepredictionaccuracyrate
intheindependentvalidationsetalsoreached91%.Therefore,usingthecontinuousprojectionalgorithmtoscreenthecharac-
teristicwavelengthsoftheedibleoillaser-inducedfluorescencespectrumcombinedwiththeprobabilisticneuralnetworkmodel
canrealizetherapidandaccurateclassificationofedibleoilsandisuniversal,andprovidefurtherdesignofadedicatedonline
edibleoiltypeidentificationinstrumentThetheoreticalbasis.

Keywords:laserinducedfluorescence;characteristicwavelength;successiveprojectionsalgorithm;probabilisticneural
networks;edibleoil
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