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摘要：在近红外光谱的谱区选择算法中，滑动窗口偏最小二乘法具有较高的预测精度，但是其程序运行时间很长。

在不改变算法预测精度的前提下，首先以分段间隔偏最小二乘法为基础研究了顺序分配法、等间距法和排序法等 ３

种任务调度策略对并行算法性能的影响。在这 ３种任务调度策略中，排序法具有较好的负载均衡性和较高的并行

效率。然后在 １６核云计算平台下将排序法分配策略分别应用于组合分段偏最小二乘法、反向分段偏最小二乘法

和滑动窗口偏最小二乘法等谱区的并行选择算法中。经实验测试，在单核串行算法下反向分段偏最小二乘法和滑

动窗口偏最小二乘法的程序运行时间分别为 ９２２ｈ和 ５５５１ｈ，在排序法分配策略下采用 ２核并行算法时其程序

运行时间分别缩短为 ４９８ｈ和２９０３ｈ，分别节省了４５９９％和４７７０％的程序运行时间。实验结果表明：当考虑并

行效率和计算成本时，在１～１６核的并行算法中，选用２核并行执行以上４种谱区选择算法都具有最高的并行效率

和性价比。
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０　引言

近红外光谱（Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲＳ）
广泛应用于稻谷、小麦和玉米等农产品的含水率无

损检测中
［１－３］

。在近红外光谱定量分析模型中偏最

小二乘法（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）［４］应用最为广
泛。从原始光谱数据中选择特征谱区用于 ＰＬＳ建
模有利于提高预测模型的精度。常用的谱区选择算

法
［５－６］

有 ４种：分段间隔偏最小二乘法（Ｉｎｔｅｒｖａｌ
ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ｉＰＬＳ）［７－９］、组合分段偏最小二
乘 法 （Ｓｙｎｅｒｇｙ ｉｎｔｅｒｖａｌ ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅｓ，
ｓｉＰＬＳ）［１０］、反 向 分 段 偏 最 小 二 乘 法 （Ｂａｃｋｗａｒｄ
ｉｎｔｅｒｖａｌｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ｂｉＰＬＳ）［１１］、滑动窗口偏
最小二乘法（Ｍｏｖｉｎｇｗｉｎｄｏｗｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，
ｍｗＰＬＳ）［１２－１４］。黄华等［９］

研究表明这４种特征谱区
选择算法中 ｍｗＰＬＳ和 ｂｉＰＬＳ算法预测精度较高，但
其程序运行的时间都较长。如果从提高单核芯片的

速度来缩短谱区选择程序运行时间，存在两方面问

题
［１５］
：①热量问题，会使芯片产生的热量超过处理

器所能承受的极限。②性价比问题，速度快的处理
器，其价格都很高、导致单核处理器的性价比很低。

因此目前主要采用多核芯片并行执行来缩短程序运

行时间。

本文以近红外光谱法定量分析稻谷含水率为

例，在１６核的云计算平台下，首先分析顺序分配法、
等间距法和排序法等３种任务调度策略对并行ｉＰＬＳ
算法性能的影响；然后将并行性能最好的任务调度

策略应用到 ｓｉＰＬＳ、ｂｉＰＬＳ和 ｍｗＰＬＳ等并行算法中，
分析它们的相对加速比、并行算法的效率和负载均

衡等性能指标。

１　实验材料

１１　光谱数据
利用 ＢｒｕｋｅｒＭＰＡ型近红外光谱仪采集 ３６４份

稻谷样 品 光谱。工作波数范围为 ３５９８７１～
１２４９３３０ｃｍ－１，扫描次数３２次，分辨率为３８５ｃｍ－１，
共２３０７个波数点。随机选取其中的 ２１０个样品作
为校正集；１５４个样品作为预测集。
１２　云平台配置及并行性能参数

云计算服务器配置如下：处理器ＩｎｔｅｌＸｅｏｎＥ５
２６５０ｖ３，主频 ２３０ＧＨｚ、ＣＰＵ核数 １６核、内存
１６ＧＢ，操作系统 ＭｉｃｒｏｓｏｆｔＷｉｎｄｏｗｓＳｅｒｖｅｒ２０１２Ｒ２
ＤａｔａｃｅｎｔｅｒＶｅｒｓｉｏｎ６３（Ｂｕｉｌｄ９６００），所用软件为
Ｍａｔｌａｂ８５（Ｒ２０１５ａ）。

为了衡量并行算法性能，通常使用相对加速比、

并行算法的效率和负载平衡等性能指标
［１５－１６］

。

相对加速比为

ＳＰ（ｎ）＝
ｔ１（ｎ）
ｔＰ（ｎ）

（１）

式中　ｔ１（ｎ）———单核运行时间
ｔＰ（ｎ）———多核运行时间

一般情况下，ｔ１（ｎ）＞ｔＰ（ｎ）。
并行算法的效率为

ＥＰ（ｎ）＝
ＳＰ（ｎ）
ｐ

（２）

式中　ｐ———处理器核数
ＳＰ（ｎ）≤ｐ，所以有０＜ＥＰ（ｎ）≤１。

并行算法的负载均衡百分比为

ηＰ＝
∑
ｐ－１

ｉ＝０
Ｔｉ

ｍａｘＴｉｐ
×１００％ （３）

式中　Ｔｉ———第 ｉ个进程执行时间

２　单核串行 ｉＰＬＳ算法效率分析

２１　单核串行 ｉＰＬＳ算法计算复杂度分析

分段间隔偏最小二乘法（ｉＰＬＳ）首先将原始光
谱波数分成２～Ｎ段，取每一小段分别用于最小二
乘法（ＰＬＳ）建模，并计算其预测集的均方根误差
（Ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ），然后
根据 ＲＭＳＥＰ最小的原则统计计算结果，从分段中
选取具有最佳预测性能的光谱区域。ｉＰＬＳ算法计
算复杂度参照文献［９］。ｉＰＬＳ谱区选择示意图如
图１所示。

图 １　ｉＰＬＳ谱区选择示意图

Ｆｉｇ．１　ＤｉａｇｒａｍｏｆｉＰＬＳｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｅｌｅｃｔｉｏｎ
　
２２　单核串行 ｉＰＬＳ算法运行结果分析

在云计算平台下采用传统的单核串行程序运行

ｉＰＬＳ算法。程序连续运行 １０次，计算每种分段情
况下 ｉＰＬＳ算法的平均程序运行时间，如图２所示。

由图２可以看出，ｉＰＬＳ程序的运行时间与分段
数和光谱数据量有关。当分段数为２和３时程序的
运行时间较长，这主要是因为这两种分段情况下用

于单次 ＰＬＳ建模的数据量较大。如分段数为 ２时，
将２３０７个波数点分成两段，每一段有１１５３个波数
点用于 ＰＬＳ建模。随着分段数的增加程序运行时
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图 ２　单核串行 ｉＰＬＳ算法程序运行时间

Ｆｉｇ．２　ＲｕｎｔｉｍｅｏｆｉＰＬＳｓｅｒｉａｌａｌｇｏｒｉｔｈｍｓｏｎｓｉｇｎａｌｃｏｒｅ
　
间呈上升趋势，这主要是由于分段数越多程序运行

ＰＬＳ算法的次数越多。在单核下 ｉＰＬＳ串行算法程
序平均运行总的时间为２６８０ｓ。

３　云计算平台下多核并行 ｉＰＬＳ算法任务调
度策略

３１　基于 ｐａｒｆｏｒ关键字的多核任务调度策略
在多核处理器下实现特征谱区选择的并行算法

流程如图３所示。

图 ３　近红外光谱谱区选择算法并行化流程

Ｆｉｇ．３　Ｆｌｏｗｃｈａｒｔｆｏｒｐａｒａｌｌｅｌｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｅｌｅｃｔｉｏｎ
　
由于 ｉＰＬＳ算法具有分离性，即可以根据各分段

数单独调用 ＰＬＳ算法，因此可以将串行的 ｉＰＬＳ谱区
选择算法转换成并行算法在多核计算机中运行。在

图３中，将串行的算法分配到各个处理器上并行执
行，关键的问题是如何对各个处理器进行合理的任

务分配，使各个处理器的负载平衡，减少各处理器的

开销时间和处理器间的通信时间，从而提高并行

效率。

在单核串行算法中，运行 ｉＰＬＳ程序会根据分段
数调用各自的 ｉＰＬＳ算法，即

ｆｏｒｉ＝２：Ｎ　分段数为２～Ｎ段
　 ｉＰＬＳ（ｉ）　根据分段数调用 ｉＰＬＳ算法
ｅｎｄ
在 Ｍａｔｌａｂ中提供了 ｐａｒｆｏｒ关键字实现将串行的

ｆｏｒ循环转换为并行执行［１７－１８］
，ｆｏｒ关键字改为

ｐａｒｆｏｒ即可实现并行算法。
Ｍａｔｌａｂ中 ｐａｒｆｏｒ采用 ｃｌｉｅｎｔ和 ｗｏｒｋｅｒ模式，如

图４所示。
在多核处理中，其中一个核为 ｃｌｉｅｎｔ端，其余的

多个核为 ｗｏｒｋｅｒ端。在 ｃｌｉｅｎｔ端编写和启动并行代

图 ４　Ｍａｔｌａｂ并行计算资源池

Ｆｉｇ．４　Ｍａｔｌａｂｐａｒａｌｌｅｌｃｏｍｐｕｔｉｎｇｒｅｓｏｕｒｃｅｐｏｏｌ
　
码，Ｍａｔｌａｂ的串行部分程序代码在 ｃｌｉｅｎｔ端运行，在
程序的执行过程中 ｃｌｉｅｎｔ端根据并行代码的关键字
ｐａｒｆｏｒ寻找需要并行执行的代码，并将这部分代码
分配到各个 ｗｏｒｋｅｒ端，然后各个 ｗｏｒｋｅｒ端并行执
行，并将计算结果返回给 ｃｌｉｅｎｔ端。若计算机的核
数为 ｐ（即有 ｐ个 ｗｏｒｋｅｒ端），循环次数为 ｎ，若 ｎ／ｐ
为整数，则循环将会被均匀分配；如果 ｎ／ｐ不为整
数，则各个 ｗｏｒｋｅｒ端的任务分配将会不均匀。本文
分析比较了３种任务调度策略对并行性能的影响。

（１）顺序分配法任务调度策略
顺序分配法任务调度策略将按自然数的顺序为

各个核平均分配任务。例如在 ４核处理器上运行 ｎ
为１～１１５段的 ｉＰＬＳ程序（ｎ＝１表示用全谱建模，
为了与全谱进行比较，ｎ的最小值取为 １），１～１１５
段被顺序平均分成４组：第 １组为第 １～２８段；第 ２
组为第２９～５６段；第３组为第５７～８４段；第 ４组为
第８５～１１５段。ｃｌｉｅｎｔ端将这 ４组分段数据随机分
配给４个核处理器并行执行。

（２）等间距法任务分配调度策略
等间距法任务分配调度策略以处理器核数 ｐ为

间隔值为每一个核从分段数中抽取分段数索引。例

如在４核处理器上运行 ｎ为 １～１１５的 ｉＰＬＳ程序，
以４间隔将１～１１５段分成 ４组：第 １组为 １、５、…、
１１３段；第２组为２、６、…、１１４段，第 ３组为 ３、７、…、
１１５段，第４组为 ４、８、…、１１２段。然后将这 ４组随
机分配给４核处理器并行执行。

（３）排序法分配调度策略
排序法分配策略会根据各个核任务执行的进程

来分配任务，任务先完成的核将首先获得下一次执

行任务。任务分配按由重到轻的原则进行。同样以

在４核处理器上运行１～１１５共 １１５段的 ｉＰＬＳ程序
为例。第１次分配首先将１１５乘以２／３除以核数４，
即１１５×２／１２＝１９１６，取整为２０。空闲的前一半核
首先获得２０段的计算任务。以此类推继续给空闲
的核分配任务，直到所有的任务被分配完。

３２　多核并行 ｉＰＬＳ算法运行结果分析
在１６核云计算平台下，分别对顺序分配法、等

间距法、排序法等 ３种任务调度策略并行计算性能
进行测试。在 Ｍａｔｌａｂ中通过 ｐａｒｐｏｏｌ关键字设置
ＣＰＵ核数分别为１～１６等１６种情况下运行 ｉＰＬＳ算
法。这３种任务分配策略的程序运行时间、相对加
速比、并行效率和负载均衡情况如图５、６所示。
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图 ５　３种分配策略程序运行时间与相对加速比

Ｆｉｇ．５　Ｒｕｎｔｉｍｅａｎｄｓｐｅｅｄｕｐｒａｔｉｏｆｏｒｔｈｒｅｅｔａｓｋ

ｓｃｈｅｄｕｌｉｎｇｓｔｒａｔｅｇｉｅｓ
　

图 ６　３种分配策略并行效率和负载均衡比较

Ｆｉｇ．６　Ｐａｒａｌｌｅｌｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙａｎｄｌｏａｄｂａｌａｎｃｅｆｏｒｔｈｒｅｅ

ｔａｓｋｓｃｈｅｄｕｌｉｎｇｓｔｒａｔｅｇｉｅｓ
　
由图 ５可见，随着并行核数的增加程序运行时

间成比例减少，相对加速比呈上升趋势。排序法分

配策略的相对加速比性能最佳。由图 ６可见，顺序
分配法负载均衡性能最差。以 ４核并行 ｉＰＬＳ算法
为例，由图２可见，当Ｎ大于３以后随着分段数的增
加计算 ｉＰＬＳ程序的运行时间增大。在 ４核处理器
上实验测试结果表明：在顺序分配法中程序运行时

间最长为 ９７５ｓ，最短时间为 ３４７ｓ，最快的核有
６４５０％的空闲时间用于等待最慢的核完成任务。
由图６可见，随着并行核数的增加负载均衡性能和
并行效率都呈下降趋势。

综上所述，在以上３种分配策略中，排序法分配
策略并行性能最佳，后文将排序法分配策略应用到

组合分段偏最小二乘法、滑动窗口偏最小二乘法和

反向分段偏最小二乘法等 ３种谱区选择并行算
法中。

４　在云计算平台下多核并行谱区选择算法
应用

４１　ｓｉＰＬＳ算法多核并行运行结果

组合分段偏最小二乘法（ｓｉＰＬＳ）［９，１２］是在分段
间隔法的基础上，从分段中取出 Ｌ段组合成一个新
的光谱数据集，用于 ＰＬＳ建模；然后根据 ＲＭＳＥＰ最

小的原则确定最佳组合光谱区域。

在１６核云计算平台下采用排序法分配策略，
ｓｉＰＬＳ算法的运行结果如表１所示。

表 １　在 １～１６核下 ｓｉＰＬＳ并行算法运行结果
Ｔａｂ．１　ＲｅｓｕｌｔｏｆｓｉＰＬＳｐａｒａｌｌｅｌａｌｇｏｒｉｔｈｍｆｒｏｍ１

ｔｏ１６ｃｏｒｅｓ

参数
核数

１ ２ ４ ８ １０ １６

运行时间／ｍｉｎ ２０７０ １０８４ ５７４ ３０６ ２５４ １９５

相对加速比 １００ １９１ ３６０ ６７５ ８１５ １０６０

并行效率／％ １００ ９５４５ ９０１０ ８４４３ ８１５３ ８８２９
负载均衡百分

比／％
１００ ９５３１ ９０２８ ８４８５ ８０４８ ８３４２

　　从表１可见，利用 ２核并行运行 ｓｉＰＬＳ算法时
相对 加 速 比为 １９１，程 序运 行时间 由 单 核 的
２０７０ｍｉｎ缩短至１０８４ｍｉｎ，节省了４７８３％的程序
运行时间。从 ２～１６核的并行运行结果来看，随着
核数的增加程序运行时间进一步减小。并行效率和

负载均衡性能随着并行核数的变化有一定的波动，

核数为２时并行效率最高，为 ９５４５％，负载均衡性
能也最佳，达到 ９５３１％。１１核并行时并行效率最
低，为 ７７９８％，负载均衡性能也最差，百分比为
８００３％。
４２　ｂｉＰＬＳ算法多核并行运行结果

反向分段偏最小二乘法（ｂｉＰＬＳ）［９］首先将原始
光谱的波数分成 ｎ段，然后去掉其中的任意一段，得
到由 ｎ－１段光谱组合成的新光谱数据集，用于 ＰＬＳ
建模；计算其在不同主成分数下的 ＲＭＳＥＰ，再对保
存下来 ｎ－１段光谱数据重复上述进程，直到最后只
剩下１段光谱为止。最后根据 ＲＭＳＥＰ最小的原则
确定最佳组合光谱区域。

在１６核云计算平台下采用排序法分配策略，
ｂｉＰＬＳ算法的运行结果如表２所示。

表 ２　在 １～１６核下 ｂｉＰＬＳ并行算法运行结果

Ｔａｂ．２　ＲｅｓｕｌｔｏｆｂｉＰＬＳｐａｒａｌｌｅｌａｌｇｏｒｉｔｈｍｆｒｏｍ１

ｔｏ１６ｃｏｒｅｓ

参数
核数

１ ２ ４ ８ １０ １６

运行时间／ｈ ９２２ ４９８ ２８０ １９８ ２００ １８０

相对加速比 １００ １８５ ３３０ ４６７ ４６０ ５１３

并行效率／％ １００ ９２６４ ８２４５ ５８３３ ４６０１ ３２０７
负载均衡百分

比／％
１００ ９３２５ ９１７６ ８８６２ ８５１４ ９１５１

　　从表 ２可见，利用 ２核并行运行 ｂｉＰＬＳ算法时
相对加速比为１８５，程序运行时间由单核的 ９２２ｈ
缩短至 ４９８ｈ，节省了 ４５９９％的程序运行时间。
从２～１６核的并行运行结果来看，随着核数的增加
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程序运行时间进一步减小。然而并行效率随着并行

核数的增加却减少，２核并行时并行效率最高，为

９２６４％。２～１６核的负载均衡性都能较好，百分比

均介于８５％ ～９４％之间。

４３　ｍｗＰＬＳ算法多核并行运行结果

滑动窗口偏最小二乘法（ｍｗＰＬＳ）［１９－２０］是以某

一点为中心，按一定的窗口长度从原始光谱中取出

一段连续的光谱数据集，用于最小二乘法建模；然后

根据 ＲＭＳＥＰ最小的原则确定最佳光谱中心点和窗

口长度，从而获得最佳特征光谱区域。

在１６核云计算平台下采用排序法分配策略，

ｍｗＰＬＳ算法的运行结果如表３所示。

表 ３　在 １～１６核下 ｍｗＰＬＳ并行算法运行结果

Ｔａｂ．３　ＲｅｓｕｌｔｏｆｍｗＰＬＳｐａｒａｌｌｅｌａｌｇｏｒｉｔｈｍｆｒｏｍ１

ｔｏ１６ｃｏｒｅｓ

参数
核数

１ ２ ４ ８ １０ １６

运行时间／ｈ ５５５１ ２９０３ １６２０ １２４４ １１３６ １０９２

相对加速比 １００ １９１ ３４３ ４４６ ４８９ ５０８

并行效率／％ １００ ９５６２ ８５６８ ５５７８ ４８８９ ３１７７
负载均衡百分

比／％
１００ ９８４５ ９４３９ ９４９３ ９６１２ ９６３０

　　从表３可见，利用２核并行运行 ｍｗＰＬＳ算法时
相对加速比为１９１，程序运行时间由单核的５５５１ｈ缩
短至２９０３ｈ，节省了 ４７７０％的程序运行时间。从
２～１６核的并行运行结果来看，２核并行时并行效率
最高，为９５６２％。负载均衡百分比均大于９４％。

５　结束语

在近红外光谱分析中偏最小二乘法获得了广泛

的应用。从全部光谱中选择最佳特征谱区可以提高

ＰＬＳ算法的预测精度，目前广泛使用的谱区选择算
法有 ｍｗＰＬＳ、ｂｉＰＬＳ、ｓｉＰＬＳ、ｉＰＬＳ等 ４种。在单机单
核下这 ４种算法程序的运行时间分别为 ５５５１ｈ、
９２２ｈ、２０７０ｍｉｎ、２６８０ｓ。在不改变算法精度的情
况下，在云计算平台下采用排序任务分配策略多核

并行算法有较好的负载均衡性能，可以缩短程序的

运行时间，提高近红外光谱谱区选择效率。如采用

２核并行时，ｍｗＰＬＳ和 ｂｉＰＬＳ算法分别节省了
４７７０％和 ４５９９％的程序运行时间。随着核数的
增加，程序运行时间会进一步减小，但并行效率不与

核数成正比，从２～１６核的并行运行结果来看，２核
并行算法具有最高的并行效率。目前普通的计算机

至少具有２核处理器，在考虑并行效率和计算成本
条件下，利用２核并行计算具有经济性和实用性。
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