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独立分量分析在近红外光谱

定量分析中的应用
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摘要: 采用独立分量分析( ICA) 方法，对玉米样品的近红外光谱进行分解，得到统计上独立的各成分光谱; 然后

用多元回归方法建立基于 ICA 成分的玉米粗蛋白质、粗淀粉和粗脂肪含量的定量分析模型，3 种成分建模集和

预测集的化学值和近红外预测值之间的相关系数都较高，且平均相对误差都较低。结果表明，ICA 方法建立的

玉米样品 3 个主要成分的近红外模型预测准确度都较高，可应用于玉米育种中大批样品的快速品质分析。

关键词: 独立分量分析; 近红外光谱; 定量分析

中图分类号: O657． 33 文献标志码: A 文章编号: 1000 － 2286( 2012) 04 － 0828 － 04

The Application of ICA to Quantitative Analysis by
Near Infrared Reflectance Spectroscopy

XIE Xiu-juan1，ZHAO Long-lian2

( 1． Institute of Computer and Information，Fujian Agriculture and Forestry University，Fuzhou 350002，

China; 2． College of Information and Electrical Engineering，China Agricultural University，Beijing 100083，

China)

Abstract: Independent component analysis was applied to decompose the independent components in near
infrared spectral of corn powder samples． Each component spectrum obtained was statistically independent．
And quantitative analysis model based on ICA constituents of corn protein，starch and crude fat content was
established by means of multiple regressions． The correlation coefficients between the prediction value by NIRS
and chemical analysis results of the three components in modeling set and prediction set were relatively high
and the mean relative errors were lower． The result shows that the accuracy of the NIR model based on ICA to
analysis three main components of the corn samples is high comparatively，and the model can be used in quali-
ty analysis in large quantities of maize breeding samples．
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独立分量分析( independent component analysis，ICA) 是 20 世纪 90 年代后期发展起来的一种盲信源

分解的方法［1］，它利用数据的高阶统计性质，把信号分解成若干个互相独立或尽可能独立的成分，可广

泛应用于信号的分离和特征提取［2］。传统的信源分解技术主要是建立在主成分分析( principal compo-
nent analysis，PCA) 的基础上，它根据方差极大原理，去除向量间的线性相关，找出原始信号中隐含的内

在信息，目的在于降低向量维数，且分解出的成分都是按照能量的大小排列的。但按照 PCA 原理分解出
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图 1 玉米粉末样品的近红外光谱

Fig． 1 NIRS of corn powder samples

来的各成分只能保证不相关，却不能保证这些成分互相独立，这就使得这样的分解缺少实际的物理或生

理意义，因而降低了所提取特征的典型性。而采用 ICA 来分解独立成分，再从独立成分中提取有关特

征，就可能会更有实际意义，有助于进一步的模式识别［1 － 2］。
近红外光谱分析( near infrared spectroscopy，NIRS) 技术具有分析速度快、无污染、低消耗、非破坏

性，可以实现多组分同时测定等优点［3 － 4］，经过 50 多年的发展，近红外光谱分析技术已广泛应用于农

业、食品、药品、生物、化妆品、纺织、多聚物、有机物生产等领域。近红外光谱法作为一种快速分析方法

已经在众多领域中被得到应用［5 － 6］。
独立分量分析作为一种盲信号分离的有效方法［7 － 8］，在语音识别、图像处理、生物医学信号处理等

领域已经被得到广泛应用，如文献［9］利用 ICA 方法从高分辨率训练图像中提取出独立分量进行处理，

重建结果提高了人脸辨识; 文献［10］采用独立分量分析和小波变换结合，可更好地降低膈肌肌电信号

中的心电干扰; 也有应用于光谱数据分析的报道，邵咏妮等［11］研究了用 ICA 和 BP 神经网络法对稻谷的

可见 /近红外光谱进行分析，实现了对稻谷年份的鉴别; 毕贤等［12］将 ICA 用于红外光谱定性分析，从混

合光谱中分离出独立组分的光谱。本文以玉米粉末样品为例，研究 ICA 方法在近红外光谱定量分析中

的应用。

1 材料与方法

1． 1 玉米样品的近红外光谱

玉米样品的粗蛋白质、粗淀粉和

粗脂肪含量是衡量玉米营养品质的重

要指标，而这些品质指标的常规测定

方法速度慢、费用高，不适于品质育种

工作中大批量育种材料的鉴定筛选。
而近红外光谱分析技术的特点使得它

特别适合于育种工作中大批样品的快

速品质分析。
玉米粉末样品共 90 个( 过 40 目

筛) ，由中国农科院品种资源所提供。
在 Bruker Vector 22 /N 傅里叶变换近

红外光谱仪上采集其漫反射光谱，光

谱范围为 4 000 ～ 12 000 cm －1，分辨率为 8 cm －1，得到的 90 个玉米样品的近红外光谱如图 1 所示。
1． 2 玉米样品化学值的测定

常规化学法测得每个样品粗淀粉、粗蛋白质和粗脂肪的化学值含量( 单位样品中各成分所占的百

分比) ，其中粗蛋白质含量采用国标 GB5511—1985 测定，粗脂肪含量采用国标 GB 5512—1985 测定，粗

淀粉含量采用国标 GB 5006—1985 测定。
1． 3 近红外光谱数据处理

1． 3． 1 ICA 理论简介 设 X = ( x1，x2，… xm ) 是 m 维观测信号，则 ICA 的数学模型表示为:

X = AS = ∑
n

i = 1
α1S1 ( 1)

( 1) 式中，A 是未知的 m × n 混合矩阵，用来表示信号源到接收阵的传递函数; S = ( s1，s2，… ，sn ) T

是分量彼此统计独立的 n 维源信号。
ICA 理论认为用来观测的混合数据阵 X 是由独立源 S 经 A 线性加权获得。利用观测信号 xi ( i =

1，2，…，n ) 的信息来估计混合矩阵 A 和独立成分 si，需求得一个分离矩阵 W，使之得到最佳分离。
Y =WX = ( y1，y2，…，yn )

T≈( s1，s2，… ，sn )
T ( 2)

( 2) 式中 W 作用在 X 上所获得的信号 Y 是独立源 S 的最优逼近，该分离矩阵为:

W = ( ATA) － 1AT ( 3)
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因分离后的信号 Y 与源信息 S 之间的比例因子以及排列对应顺序无法确定，所以，若分离后的信号

之间是相互独立的，即认为已正确实现了信号分离［13］。基于负熵的快速定点迭代 FastICA［8］算法如下:

( 1) 观测信号 X 做去均值和白化预处理，设白化后的信号为 Z 满足 E ( Z ZT ) = I。
( 2) 选择具有单位方差的初始分离矩阵 W。
( 3) 迭代计算 E［Z G( W Z) ］－ E［G( WT Z) ］WW。
( 4) 归一化处理分离矩阵 W/ | |W | | W。
( 5) 判断 W 是否收敛，若收敛则分离出一个独立分量 WTZ，否则返回步骤( 3) 。
( 6) 判断混合信号中的多个独立分量是否已经全部分离完毕，若没有则返回( 2) ，否则分离过程结束。

1． 3． 2 基于 ICA 的定量分析模型的建立 近红外光谱定量分析模型的建立步骤如下:

( 1) 随机选择 90 个玉米样品中的 2 /3 为建模集，剩余 1 /3 为预测集，选取玉米粉末光谱中信息量大

且噪声较小的 4 000 ～ 8 000 cm －1波段作为分析谱区。
( 2) 为了消除高频随机噪声对分析模型的影响，采用中心化和一阶导数法( 15 点平滑) 对光谱数据

进行预处理。
( 3) 采用 FastICA 算法提取光谱的独立成分，得到玉米粗蛋白质、粗淀粉和粗脂肪 3 种主要成分的

近红外光谱。
( 4) 用多元回归法建立基于 ICA 成分的玉米粗蛋白质、粗淀粉和粗脂肪含量的定量分析模型。

2 结果与分析

根据建模集留一法交叉验证的结果选取 9 个 ICA 成分代表样品的近红外光谱，即取 9 个 ICA 成分

参与建模，再用所建模型对预测集样品进行预测。表 1 列出了建模集交叉验证的结果，包括预测集的化

学值和近红外预测值之间的相关系数，平均绝对误差和平均相对误差，同时列出了用 PCA 作为特征提

取方法的结果。
表 1 玉米粉末样品建模集和预测集定量分析结果

Tab． 1 Quantitative analysis results to corn powder samples modeling set and prediction

成分

Composition
参数

Parameter

建模集 Modeling set

PCA ICA

预测集 Prediction set

PCA ICA

粗蛋白质 相关系数 0． 953 6 0． 955 7 0． 977 4 0． 977 1

Crude protein 平均绝对误差 /% 0． 342 7 0． 352 8 0． 328 4 0． 316 2

平均相对误差 /% 2． 752 5 2． 854 6 2． 576 1 2． 486 2

粗淀粉 相关系数 0． 872 1 0． 906 5 0． 950 3 0． 959 3

Crude starch 平均绝对误差 /% 1． 750 9 1． 718 9 1． 534 3 1． 575 6

平均相对误差 /% 3． 166 1 3． 031 5 2． 573 5 2． 766 9

粗脂肪 相关系数 0． 962 6 0． 964 0 0． 982 7 0． 984 4

Crude fat 平均绝对误差 /% 0． 290 6 0． 285 6 0． 283 8 0． 272 5

平均相对误差 /% 6． 578 8 6． 524 6 5． 864 0 5． 629 8

由表 1 结果可以看出，用 PCA 和 ICA 2 种方法进行特征提取，然后建立判别模型，所得的结果相

当。利用 ICA 法进行特征提取，玉米样品粗蛋白质、粗脂肪和粗淀粉 3 种组分建模集和预测集化学值和

近红外预测值间相关系数都较高，预测集的平均相对误差较低，分别为: 2． 486 2%，2． 766 9%，5． 629 8%。
图 2 所示为预测集样品粗蛋白质、粗脂肪和粗淀粉 3 种组分的化学值和近红外预测值的散点图。

可以看出，各数据点很好地分布在回归线两侧，说明了用常规化学法测得的玉米 3 种不同成分的化学值

和近红外预测值之间的拟合存在较好的线性关系。
为了进一步分析这 3 个模型的性能，因此将模型建模样品化学值的分布范围，平均值和标准差列于

表 2。
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( a) 玉米粗蛋白质预测集样品化学值和近红外预测值散点图; ( b) 玉米粗淀粉预测集样品化学值和近红外预测值

散点图; ( c) 玉米粗脂肪预测集样品化学值和近红外预测值散点图。
( a) scatter diagram of prediction value by NIRS and the chemical value of corn protein in prediction set; ( b) scatter dia-

gram of prediction value by NIRS and the chemical value of corn crude starch in prediction set; ( c) scatter diagram of predic-
tion value by NIRS and the chemical value of corn Crude fat in prediction set．

图 2 预测集样品的化学值和近红外预测值的散点图

Fig． 2 Scatter diagram of the chemical value and prediction value by NIRS in prediction set

按照国际谷类协会( ICC) 、美国国际谷物化

学家学会( AACC) 等国际分析组织提出的有关近

红外分析的标准，可以用相对偏差值( RPD) 来评

价一个模型的性能。RPD 值定义为建模集化学

值分布的标准差与预测集标准差的比值。在 ICC
标准中，判断模型的应用场合为: 当 RPD≥2． 5
时，模型可应用于品质育种的筛选; 当 RPD≥5
时，模型可应用于可以接受的质量控制; 当 RPD
≥10 时，模型可应用于优秀的过程控制、研发与

应用的研究。本文中玉米粗蛋白质、粗淀粉和粗脂肪 3 个模型的 RPD 值分别为: RPD粗蛋白质 =1． 523 /0． 316 2
= 4． 82; RPD粗淀粉 = 5． 145 /1． 575 6 = 3． 27; RPD粗脂肪 = 1． 445 /0． 272 5 =5． 30。三者的 RPD 值都大于 2． 5，

达到 ICC 规定的要求，因此该模型至少可以用于品质育种的筛选。
表 2 建模集样品的化学值分布

Tab． 2 Distribution of chemical value of modeling sample set

成分

Composition
含量分布范围 /%
Content distribution

平均值 /%
Average value

标准差

Standard deviation

粗蛋白质 Crude protein 9． 163 ～ 16． 862 12． 260 1． 523

粗淀粉 Crude starch 31． 210 ～ 67． 960 60． 677 5． 145

粗脂肪 Crude fat 2． 286 ～ 12． 078 4． 642 1． 445

3 结论与讨论

近红外光谱分析是一种间接分析技术，其准确性受样品的代表性、样品化学值的准确性等因素的影

响［14］，它的定标过程复杂，需要选取大量具有代表性的样品进行分析［4］。因此，必需扩大模型样品的覆

盖范围，在模型中不断添加更多更复杂的新样品，以不断完善模型，为 ICA 分析提供更准确的光谱数据。
研究结果表明，采用 FastICA 算法提取玉米样品近红外光谱的 ICA 成分，并用多元回归法建立基于

ICA 成分的玉米粗蛋白质、粗淀粉和粗脂肪含量的定量分析模型，3 种组分建模集和预测集的化学值和

近红外预测值间相关系数与 PCA 方法分析的结果相比都较高; 进一步分析预测集样品的化学值和近红

( 下转第 838 页)
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外预测值的散点图，表明常规化学法测得的玉米不同成分的化学值含量和近红外预测值拟合存在较好

的线性关系。因此，ICA 方法建立的玉米样品主要成分的近红外模型具有较高的预测准确度，能满足一

般分析的要求，可将该模型应用于玉米育种中大批样品的品质分析中。
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