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基于粒子群聚类的牛肉含水率光谱检测技术
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摘要：采用市场当日上架的生鲜牛肉外侧最长肌制作样本，在波长９００～２３００ｎｍ内进行光谱检测和分析。利用基

于粒子群算法（ＰＳＯ）的聚类分析方法，对光谱信息进行优化以减少计算量，提高回归模型精度。该算法以经过多

元散射校正（ＭＳＣ）、变量标准化（ＳＮＶ）等方法预处理后的光谱信息作为目标矩阵，以波长为目标进行聚类，根据聚

类结果对不同波段进行重新组合，并建立偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ）模型。结果表明，利用 ＰＳＯ聚类分析方法在 ９００～

１４００ｎｍ波段内获得的生鲜牛肉含水率预测模型最优，Ｒｃ＝０９２０５，Ｒｖ＝０９１９１。该方法能够有效减少光谱的数

量，提升回归模型的预测结果。
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　　引言

基于光谱分析技术的生鲜牛肉无损检测方法，

其中一个重要步骤是牛肉含水率的检测。目前，以

回归分析为主的含水率预测模型应用较多，赵丽丽

等对肉制品的含水率进行了预测，其预测集相关系

数为０９［１－５］。
波长 ３００～２５００ｎｍ范围内包含了 Ｈ２Ｏ及

—ＯＨ的若干个较强吸收波长，因此可见／近红外波
段的光谱常用于和水分相关的研究中

［６－１１］
。目前，

基于近红外光谱分析技术的预测模型以回归模型为

主，采用较多的是传统回归分析法，例如多元线性回

归以及非线性的偏最小二乘回归 （Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔ
ｓｑｕａｒｅｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）等。近年来，结合智能算法
的非线性回归方法也得到了广泛应用且效果良好，

例如采用人工神经网络结合偏最小二乘回归的方法

对生菜叶片含水率的预测
［１２］
，采用支持向量机的

偏最小二乘方法对初制绿茶的含水率进行了预

测
［１３］
，均取得了比单纯使用传统回归方法更高的

预测集相关系数。就运算过程来看，单纯的非线

性的回归方法算法复杂，收敛效率不高，因此国内

外学者也探讨了采用优化算法与之相结合的方法

以降低维度及其运算量，例如利用遗传算法，对即

将进行回归分析的数据矩阵进行优化处理，明显

提高了预测效果
［１４－１６］

。Ｓｈｉ等发现，粒子群算法

采用速度 位移的模型操作简单，避免了进化类算

法中遗传的复杂操作，在运算速度和运算寻优能

力上优势比较显著，在工程应用方面取得了比遗

传算法更好的效果
［２］
。

粒子群优化算法（Ｐａｒｔｉｃｌｅｓｗａｒｍ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ，
ＰＳＯ）是一种非监督的机器学习算法，也是基于群体
迭代搜寻最优解的优化算法。国内对于粒子群算法

及其改进算法的应用逐渐得到普及，但到目前为止，

在光谱分析上的应用极少
［１７］
，而以光谱数据作为目

标矩阵进行聚类优化的应用尚未见报道。本文采用

基于 ＰＳＯ的聚类分析和非线性回归相结合的方法
对牛肉含水率进行检测。

１　材料和方法

１１　实验系统
在自建的肉品品质及安全光谱无损检测系统中

进行实验，主要仪器包括：ＮＩＲＱｕｅｓｔ型光谱仪，分辨
率约为６ｎｍ，标称波长范围 ９００～２５００ｎｍ（实际范
围约为８７０～２４９０ｎｍ）；Ｖｉｖｏ反射式面光源，波长范
围３６０～２２００ｎｍ。其中光谱仪通过数据线连接计
算机，由计算机发出相应的控制指令实施光谱信息

的采集并保存数据。光源为独立调节式，位于计算

机中的光谱仪处理系统，能够根据采集条件（光强

及探头距离）自动调整积分时间；对原始光谱实施

５次平均和３点平滑。



１２　材料及光谱采集
制备实验样品的牛肉属于同一牛肉品种，为超

市当日上架冷鲜肉，取背部最长肌，在 ４℃恒温条件
下运送至实验室。根据光源特点制备样品规格为

６ｃｍ×６ｃｍ×７ｃｍ。在室温条件下，快速制作样本，
尽量减小样品在恒定环境中因存放时间不同而造成

的误差。制成的牛肉样本在采集光谱之前，需要在

空气中曝露３０ｍｉｎ左右［１８］
，目的在于使得样品表面

水分自然挥发，以避免因表面水分反射率过高所带

来的影响。采集光谱时将样本平置于光源载物面

上，对每个样品在其表面 ３个不同位置共计实施 ３
次采集，并以所有光谱均值作为该样本的最终光谱

信息。

所获取到的反射光谱采用主成分分析等方法剔

除其中的异常值
［１９－２０］

，最终得到用于建模的样本数

量共计９６个，即９６条有效光谱曲线。
肉 品 含 水 率 的 测 量 全 过 程 依 据 ＧＢ／Ｔ

９６９５１５—２００８《肉与肉制品　水分含量测定》进行
操作。

１３　粒子群优化算法
粒子群算法中 ｚｉ（ｉ＝１，２，…，ｄ，下同）为粒子的

位置矢量，根据要解决问题的度量标准，计算位置矢

量当前的适度值，并根据度量标准评价位置优劣；粒

子的飞行速度为 ｖｉ，ｐｉ为第 ｉ个粒子目前已计算得到
的最优位置，ｐｇ为所有粒子目前已计算得到的最优
位置。因此，粒子飞行速度和位置关系为
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式中　ｄ———目标矩阵的种类维度
ｋ———迭代次数
ｒ１、ｒ２———［０，１］之间的随机数，用来保持群

体的多样性

ｃ１、ｃ２———学习因子，也可称之为加速因子
所谓标准粒子群算法，便是在上述算法中增加

了权重因子之后的粒子群算法。标准粒子群算法

中，权重因子的作用体现在影响收敛速度、权衡局部

最优和全局最优的能力上
［２１］
，权重因子的增加使得

粒子飞行速度重新构建为
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权重因子是由 Ｓｈｉ等提出并以 ｗ表示［２］
。实验

表明，ｗ较小时（小于０８），如果能够在初始空间内
找到全局最优解，则此时所用时间将是该算法的最

短运算时间，否则将难以找到最优解。ｗ较大（小于
１２）时，将增加寻找最优解所耗费的时间。因此，
在粒子群算法工作过程中，通常采用动态的调整权

重，即

ｗ＝ｗｍａｘ－
ｗｍａｘ－ｗｍｉｎ
Ｉｍａｘ

ｋ （４）

式中　ｗｍａｘ———初始权重　　ｗｍｉｎ———最终权重

Ｉｍａｘ———最大迭代次数

除 ｋ之外，前３个参数加上学习因子 ｃ１和 ｃ２、类别数
目 Ｋ，这６个参数是粒子群算法开启之前所需要设
定的参数。

１４　光谱的聚类和建模
基于 ＰＳＯ算法，对光谱矩阵以波长为对象实施

聚类分析，为建立回归分析模型准备数据。

１４１　聚类分析
聚类分析（Ｃｌｕｓｔｅｒａｎａｌｙｓｉｓ）是指将一大类中的

所有个体按照相互之间的相似程度归入几个子类当

中，使得类内的相似性、类间的差异性达到最大，即

将 ｎ个个体的集合分为 Ｎ个类组（Ｎ＜ｎ）［２２］。将基
于 ＰＳＯ的聚类分析方法用于光谱矩阵的优化，能够
发现并掌握各波长之间相互的作用和调控的关系，

聚类的结果以相似度准则进行考察。光谱表达矩阵

为 Ｍｉｊ（ｉ＝１，２，…，ｎ；ｊ＝１，２，…，ｍ）。算法中粒子更
新所依据的适应度函数为均方差函数（ＭＳＥ）。
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据此可知，采用聚类分析的方法对目标矩阵 Ｍ

进行优化处理的目的是：每个波长都对应了９６个条
件，理想状态下每个波长依据条件数的顺序变化而

变化的规律应当相同，而实际情况是，被检测对象在

物理及化学性质上或多或少存在着不同，对应着不

同的波长或不同的波段，将具有不同的吸收特点和

变化趋势，因此聚类的结果便是根据这种特点及趋

势，对相同变化特点或趋势的波长实现聚集。

１４２　偏最小二乘回归
聚类分析的结果为光谱矩阵的优化和组合提供

了依据，新的波段组合采用回归分析的方法为参考

值建立回归模型，较为广泛应用的方法为 ＰＬＳＲ。
ＰＬＳＲ是传统的回归分析方法，能够较好地消除

多重共线性等问题，取得较好的回归精度。ＰＬＳＲ采
用了主元素提取的方法，在抽取主成分的过程中能

够较为完整地保留光谱中的数据，采用迭代的方法

进行运算，运算过程中累积误差较小，它是回归分析

方法中精度较高的一种。
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２　结果与分析

２１　牛肉含水率测量结果
采用 ＧＢ／Ｔ９６９５１５—２００８的方法测得用于实

验的牛肉样品含水率，９６个有效样本中，依据样本
编号顺序，每取 ４个样本中，前 ３个作为校正集数
据，后１个作为验证集数据。如表 １所示牛肉样品
含水率，校正集和预测集所选用的样本，含水率范围

类似，分布规划较为合理。

表 １　牛肉样品含水率

Ｔａｂ．１　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｄａｔａｏｆｂｅｅｆｗａｔｅｒｃｏｎｔｅｎｔ ％

样本集 含水率 均值 均方差

校正集 ７１０９～７９２２ ７５５９ ２１４

预测集 ７２０１～７９０１ ７５０５ １４９

总样本 ７１０９～７９２２ ７５３９ １８９

２２　光谱的预处理
经过光谱仪简单处理过的光谱矩阵，用于定量

分析之前需要进行预处理。常用的方法包括多元散

射校正（Ｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｃａｔｔｅｒｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，ＭＳＣ），变量
标准化（Ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌｖａｒｉａｔｅ，ＳＮＶ）等。实践证
明，经过 ＭＳＣ处理后得到的光谱数据可以有效地消
除散射影响，增强与成分含量相关的光谱吸收信

息
［２３］
。另外，光谱仪在截止波长附近，信噪比很低，

通常要去除这一段信息，因此本实验实际用于建模

的光谱其波长范围为８９６～２２８３ｎｍ。
图１为截取后经过 ＭＳＣ预处理的反射率光谱。

截取后的光谱矩阵中，最后变量作为聚类样本数共

２３０个，牛肉的样本数量作为聚类条件数共９６个。

图 １　样品的近红外反射率光谱

Ｆｉｇ．１　ＲｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｏｆＮＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆｂｅｅｆｓａｍｐｌｅｓ
　
２３　聚类结果及回归模型

针对目标矩阵 Ｍ２３０×９６，，采用 Ｍａｔｌａｂ２００９编写

程序，根据文献［２，２４－２５］及经验，第 １次设定粒
子群算法工作参数，其中学习因子 ｃ１＝ｃ２＝１２，权
重因子 ｗｍａｘ ＝０９，ｗｍｉｎ ＝０６，设定迭代次数为
１００次，初步设定分为 １０类，得到聚类结果如图 ２
所示。

图 ２　反射率光谱第 １次聚类结果

Ｆｉｇ．２　Ｒｅｓｕｌｔｏｆｆｉｒｓｔｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇ
　
由图２可知，聚类分析结果以 １０组为参考值，

最终根据光谱自身的特点构成了 ５个聚类中心，即
纵坐标类别号为１、２、４、６、９的５个波段。

根据上述结果，可尝试将聚类总数预先设置为

５类，随着类别维数的降低，本次聚类可适当调整最
终权重 ｗｍｉｎ，这个变化使得寻优过程中动态变化的
权重值与上次聚类过程相比有所改变，聚类结果的

改变可能会带来建模效果的提升。因此，第 ２次设
定参数 ｃ１ ＝ｃ２ ＝１２，权重因子 ｗｍａｘ＝０９，ｗｍｉｎ ＝
０４，分５类进行聚类，结果如图 ３所示。本次聚类
结果实际构成了５个聚类中心，即５个波段组，由图３
纵坐标可知，编号依次为１～５号。

图 ３　反射率光谱第 ２次聚类结果

Ｆｉｇ．３　Ｒｅｓｕｌｔｏｆｓｅｃｏｎｄｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇ
　
由图 ２、３可得，纵坐标代表的类别号以及各个

波段起止波长的对应关系如表２所示。采用图２及
图３所展示的聚类结果，以 ＰＬＳＲ方法建立回归模
型，全波段的 ＰＬＳＲ模型预测结果：Ｒｃ为 ０９０５７，
ＳＥＣ为０００８０，Ｒｖ为０８６２９，ＳＥＶ为００１２３。对聚
类所得的各个波段组进行不同的组合并建立 ＰＬＳＲ
回归模型，最终结果如表３所示，其中主成分个数选
取的标准能够描述原始信息９８％以上。

表 ２　反射率光谱聚类结果

Ｔａｂ．２　Ｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

图２ 图３

类别号 起止波长／ｎｍ 类别号 起止波长／ｎｍ

１ ８９６～９７２ １ ８９６～９２８

２ ９７９～１１４０ ２ ９３４～１０８２

９ １１４６～１３７１ ３ １０８８～１１６０

６ １３７７～１３８４ ４ １１６６～１４１６

４ １３９０～２２８３ ５ １４２２～２２８３
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表 ３　基于聚类结果的模型分析

Ｔａｂ．３　Ａｎａｌｙｓｉｓｏｆｍｏｄｅｌｂａｓｅｄｏｎｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓ

序号
图２所示数据处理结果

组合 Ｒｃ ＳＥＣ Ｒｖ ＳＥＶ

图３所示数据处理结果

组合 Ｒｃ ＳＥＣ Ｒｖ ＳＥＶ

１ １ ２ ０８９０３ ０００８６ ０１３５１ ００１２８ １ ２ ０８６６１ ０００９５ ０３１４４ ００２６２

２ １ ２ ９ ０８８９１ ０００８７ ０９１９８ ００１３５ １ ２ ３ ０８９３１ ０００８５ ０２０１６ ００１６７

３ １ ２ ９ ６ ０８８７９ ０００８７ ０９３１１ ００１３５ １ ２ ３ ４ ０８９５９ ０００８４ ０８９１６ ００１３９

４ １ ２ ９ ４ ０９０４９ ０００８１ ０８６６７ ００１２２ １ ２ ３ ５ ０９６００ ０００５３ ０７１２９ ００１７９

５ １ ２ ６ ０８８７１ ０００８７ ０５０８０ ００１６４ １ ２ ４ ０９１７９ ０００８１ ０９０８９ ０００９０

６ １ ２ ６ ４ ０９５１４ ０００５８ ０８４８７ ００１６１ １ ２ ４ ５ ０９２５６ ０００７２ ０８４７２ ００１４４

７ １ ２ ４ ０９４９６ ０００５９ ０７９８５ ００１６７ １ ２ ５ ０９４８０ ０００６０ ０７２２４ ００１５０

８ １ ９ ０８６９９ ０００９３ ０８２５０ ００１０４ １ ３ ０７９２１ ００１１６ ０６８２７ ００１５０

９ １ ９ ６ ０８７０８ ０００９３ ０８３６９ ００１０７ １ ３ ４ ０８８７３ ０００８７ ０８９２２ ００１７４

１０ １ ９ ６ ４ ０９１８９ ０００７５ ０８４６６ ００１６１ １ ３ ４ ５ ０９２１０ ０００７４ ０８５７８ ００１５８

１１ １ ６ ０８３８５ ００１０３ ０７３１３ ００１３０ １ ４ ０８４８４ ００１００ ０７７３５ ００１３５

１２ １ ６ ４ ０９４１０ ０００６４ ０８３５１ ００１５８ １ ４ ５ ０９３５３ ０００６７ ０７５９５ ００１８０

１３ １ ４ ０９４３１ ０００６３ ０７９０６ ００１６４ １ ５ ０９３７６ ０００６６ ０５５４９ ００２０２

１４ ２ ９ ０９３５４ ０００６７ ０９０１４ ０００７５ ２ ３ ０８９５４ ０００８４ ０８６７９ ００１７６

１５ ２ ９ ６ ０９４７５ ０００６１ ０７７３８ ００１０５ ２ ３ ４ ０９５３９ ０００５７ ０８９１０ ００１４３

１６ ２ ９ ６ ４ ０９１８５ ０００７５ ０７８９５ ００１４８ ２ ３ ４ ５ ０９１９７ ０００７４ ０８６１４ ００１２６

１７ ２ ６ ０９０６１ ０００８０ ０４６０５ ００２１３ ２ ４ ０９２０５ ０００７４ ０９１９１ ００１１１

１８ ２ ６ ４ ０９３２３ ０００６９ ０７５１６ ００１４８ ２ ４ ５ ０９４２５ ０００６３ ０８４９０ ００１４５

１９ ２ ４ ０９３１１ ０００６９ ０６４７２ ００１６５ ２ ５ ０９６８５ ０００４７ ０６９７３ ００１６６

２０ ９ ６ ０９３０９ ０００６９ ０７９８５ ００１２３ ３ ４ ０９０３０ ０００８１ ０８３８７ ００１４４

２１ ９ ６ ４ ０９１８４ ０００７５ ０６４７７ ００１８２ ３ ４ ５ ０９１１９ ０００７８ ０７３８４ ００１５８

２２ ９ ４ ０９１６６ ０００７６ ０６３６９ ００１８２ ３ ５ ０９３６７ ０００６６ ０５６５１ ００２０１

２３ ６ ４ ０９０４０ ０００８１ ０５９９７ ００２６０ ４ ５ ０９２００ ０００８２ ０５７０８ ００１８８

２４　分析与讨论
基于 ＰＳＯ的聚类方法，粒子结构的设计是基于

聚类中心的，即聚类的结果是根据聚类中心而得到

的，算法中各个参数的调整，是对初始聚类中心的微

调，同时也是对寻优路线的调整。由于优化的度量

标准是一定的，因此参数调整实际效果便是在不同

聚类水平上对目标进行聚类。通常，本身结构较好，

类间分离度较为紧致、类间差异性较大的目标矩阵，

算法中参数的微小改变，不会造成聚类结果之间较

大的差别
［２１］
。本文实验结果也验证了这一点。

如上所述，图 ２和图 ３分别显示了光谱在变换
前后的聚类结果，光谱所代表的信息保持了较好的

一致性，受到权重因子变化的影响有限，对比而言，

大约１０００～１１００ｎｍ、１２００～１４００ｎｍ和 １４００～
２３００ｎｍ３个波段，始终被聚合到了同一个类别中，
该结果也反映出目标矩阵 Ｍ是较为可靠的数据集，
即光谱信息能够较为可靠的反映出样本的实际情

况。

图２设置初始聚类中心１０个，最终形成了 ５个
聚类中心。从目标矩阵本身的意义上讲，聚类中心

代表的是：９６个牛肉样品的光谱信息共计表现出
５个特征。根据表３结果可知，编号为２和９的２类

对应波段相邻，２ ９组合的波段回归模型预测效果
最好，Ｒｖ＝０９０１４，验证集误差为０００７５。

图３设置初始聚类中心为 ５个，并改变了粒子
群算法运行的条件，最终也构成 ５个聚类中心。聚
类结果与图２相比更加紧致和直观。其中采用编号
为２和４的 ２类进行建模，具有较好的预测效果，
Ｒｖ＝０９１９１，验证集误差为００１１１。

根据实际建模结果可知，较好的回归结果均出

现在小于１４００ｎｍ的波段内。
由此可见，虽然 ＰＳＯ参数的调整带来了运行效

果的差异，但是目标矩阵本身较为稳定的聚集为

５个类组，这种结果与光谱矩阵 Ｍ的稳定性和可靠
性是分不开的。

３　结论

（１）牛肉总含水率的无损检测技术，以聚类分
析为具体应用形式，基于标准粒子群优化算法对光

谱数据进行优化处理，再采用处理后不同波段的组

合结果建立回归模型。

（２）以 ＰＳＯ聚类为先导的处理方法，起到了降
低目标矩阵的维度、提高运算速度的效果，与传统

ＰＬＳＲ下的全波段模型相比，有效的提高回归模型的
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预测精度，相对于全波段回归结果的 Ｒｖ＝０８６２９、
预测集均方差００１２３，该方法能够取得的最好结果
为 Ｒｖ＝０９１９１、预测集均方差００１１１。

（３）基于 ＰＳＯ的聚类分析对目标矩阵的优化效
果显著，在提高预测精度的前提下，优化了有效光谱

波段，显著降低了运算量，提高了检测效率。
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