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基于 ＧＳＡ的厌氧发酵原料碳氮比 ＮＩＲＳ快速检测
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摘要：在以预处理后玉米秸秆、秸秆粪便混合物为原料进行厌氧发酵生产沼气时，为了对厌氧发酵原料碳氮比进行

快速检测，将近红外光谱（ＮＩＲＳ）与偏最小二乘（ＰＬＳ）回归相结合构建快速检测模型，并基于遗传模拟退火算法

（ＧＳＡ）构建遗传模拟退火区间偏最小二乘算法（ＧＳＡ ｉＰＬＳ）和双重遗传模拟退火偏最小二乘算法（ＤＧＳＡ ＰＬＳ）

分别用于特征谱区优选和特征波长点优选，以提高回归模型的检测精度和效率。全谱 １８４４个波长点经 ＧＳＡ

ｉＰＬＳ进行谱区优选后，得到 ６４１个波长变量，再经 ＤＧＳＡ ＰＬＳ进行特征波长点优选后，得到 ６２８个波长变量。

ＤＧＳＡ ＰＬＳ回归模型验证集的决定系数（Ｒ２ｐ）为 ０９２０，预测均方根误差为 ７１７８，相对分析误差为 ３８０５。与全谱

建模相比，ＤＧＳＡ ＰＬＳ模型的 ＲＭＳＥＰ减小了１５８７％。通过波长优选，参与建模的波长点数量显著减少，有效降低

了变量维度和模型复杂度，提升了预测精度和预测能力。本文通过优选碳氮比的敏感波长变量，有效提高了预测

模型的鲁棒性，为直接、快速、准确测量厌氧发酵原料的碳氮比提供了新途径。
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０　引言

碳氮比（碳、氮元素质量的比值）对厌氧发酵微

生物的生长繁殖和产物合成具有重要影响，测定厌

氧发酵底物的碳氮比已成为优化厌氧发酵原料配比

的重要环节
［１－２］

。在以玉米秸秆为主要原料进行厌

氧发酵生产沼气时，通过预处理打破玉米秸秆自身

紧密的木质纤维素结构，能够有效提高玉米秸秆的

生物转化利用率
［３－４］

。同时，由于玉米秸秆碳氮比

过高，常与碳氮比较低的畜禽粪便混合共同发酵，以

提高厌氧发酵产沼气的效率和能力
［５－６］

。为了分析

碳氮比对厌氧发酵的影响，进而对预处理后玉米秸

秆及秸秆和粪便混合物的厌氧发酵过程进行有效调

控，有必要对发酵原料的碳氮比进行快速、准确的测

定，采用传统化学方法测定其碳氮比时存在测试速

度慢、成本高的问题。

近红外光谱（Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲＳ）
分析技术具有快速、低成本及多组分同步检测等优

点
［７－８］

，已广泛用于有机动植物废弃物碳氮含量的

快速测定
［９－１０］

。当使用 ＮＩＲＳ对畜禽粪便中的碳、
氮含量进行检测时，氮含量的检测精度明显优于碳

含量
［１１－１２］

。在使用 ＮＩＲＳ对植物中所含碳、氮成分
进行检测时，能够获得较高的氮含 量 检 测 精

度
［１３－１４］

，但碳含量检测精度较低
［１５－１６］

。针对厌氧

发酵过程中原料碳氮比的快速检测需求，以及 ＮＩＲＳ
在秸秆和粪便碳氮含量检测方面的优势与不足，本

文提出使用 ＮＩＲＳ对厌氧发酵原料直接进行碳氮比
的快速检测。

针对以全谱建模时冗余波长点严重影响模型检

测精度和效率的问题，相关学者提出应用遗传算法

（Ｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＧＡ）［１７－１８］进行 ＮＩＲＳ波长变量
组合优化。ＧＡ因其具有较强的鲁棒性和全局搜索
能力，在 ＮＩＲＳ特征波长优选方面得到了广泛应用，
其随机搜索能力能够有效解决光谱波长点之间的共

线性问题
［１９］
，还可以与其他光谱谱区优化算法相结

合进行特征波长点的优选
［２０－２１］

。但 ＧＡ存在早熟

问题，且进化后期搜索效率较低。遗传模拟退火算

法（Ｇｅｎｅｔｉｃｓｉｍｕｌａｔｅｄａｎｎｅａｌｉｎｇａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＧＳＡ）［２２］

通过将 ＧＡ与模拟退火算法（Ｓｉｍｕｌａｔｅｄａｎｎｅａｌｉｎｇ
ａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＳＡ）相结合，引入温度参数对适应度函数
进行改进设计，在充分发挥算法强大搜索能力的同

时，有效解决了 ＧＡ存在的不足。
本文提出基于 ＧＳＡ构建遗传模拟退火区间偏

最小二乘算法（Ｇｅｎｅｔｉｃｓｉｍｕｌａｔｅｄａｎｎｅａｌｉｎｇｉｎｔｅｒｖａｌ
ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＧＳＡ ｉＰＬＳ）和双重遗
传模 拟 退 火 偏 最 小 二 乘 算 法 （Ｄｏｕｂｌｅｇｅｎｅｔｉｃ
ｓｉｍｕｌａｔｅｄａｎｎｅａｌｉｎｇｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓａｌｇｏｒｉｔｈｍ，
ＤＧＳＡ ＰＬＳ）分别用于特征谱区优选和特征波长点
优选，进而获取与碳氮比相关性高的有效特征波长

变量，建立厌氧发酵原料碳氮比的 ＮＩＲＳ快速检测
模型。

１　材料与方法

１１　样品采集与制备
实验用玉米秸秆取自东北农业大学校内实验

田，猪粪取自哈尔滨市三元畜产实业公司，牛粪取自

哈尔滨市宇峰奶牛养殖农民专业合作社，羊粪取自

东北农业大学阿城实验实习基地。玉米秸秆、猪粪、

牛粪和羊粪各采集 １个样品，用于后续秸秆预处理
和秸秆粪便混合样品制备。采集的玉米秸秆样品自

然风干后装袋保存，采集的猪粪、牛粪和羊粪样品于

－１８℃冷冻保存。在厌氧发酵样品制备过程中，先
将风干玉米秸秆切成 １０ｍｍ长的秸秆段，再将秸秆
段、猪粪、牛粪、羊粪干燥、粉碎，过４０目筛后装袋备
用。依据秸秆厌氧发酵过程中碱性预处理的高效性

和生物预处理的环境友好性，分别采用地衣芽孢杆

菌（生物方法）、ＮａＯＨ溶液（碱性试剂）、猪粪沼液
（富含微生物的弱碱性试剂）和 ＮａＯＨ沼液溶液（富
含微生物的强碱性试剂）对玉米秸秆进行预处理实

验。生物方法预处理秸秆样品取自本课题组进行的

地衣芽孢杆菌秸秆降解实验
［２３］
。按最优培养条件

活化培养地衣芽孢杆菌后，将其液体菌种接种于秸
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秆粉末固体培养基上，进行为期 １０ｄ的降解实验，
每２ｄ采样 １次，共计采样 ５个。其它方法预处理
实验过程中，将１０ｍｍ长的秸秆段浸泡于处理液中
３ｓ后，捞出挤压排水并装入自封袋进行密封处理。
定时采样并用蒸馏水充分洗涤样品 ５次后，将样品
干燥、粉碎过４０目筛后装袋密封保存，制备预处理
秸秆样品４５个。ＮａＯＨ、沼液预处理秸秆实验方案
如表１所示。

表 １　ＮａＯＨ和沼液预处理玉米秸秆实验设计

Ｔａｂ．１　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｓｉｇｎｏｆｃｏｒｎｓｔｏｖｅｒｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ

ｂｙＮａＯＨｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈｂｉｏｇａｓｓｌｕｒｒｙ

试剂 溶剂 质量分数／％ 采样间隔／ｄ 采样个数

ＮａＯＨ 水 １ ２ ５

ＮａＯＨ 水 ２ ２ ５

ＮａＯＨ 水 ３ ２ ５

ＮａＯＨ 水 ４ ２ ５

ＮａＯＨ 沼液 １ ２ ５

ＮａＯＨ 沼液 ２ ２ ５

ＮａＯＨ 沼液 ３ ２ ５

ＮａＯＨ 沼液 ４ ２ ５

沼液 １０ ５

　　将粉碎玉米秸秆按比例与粉碎后的猪粪、牛粪、
羊粪粉末进行混合，制备秸秆和粪便混合发酵原料

样品３６个。混合比例（质量比）为 ９∶１、８∶２、７∶３、
６∶４、５∶５、４∶６、３∶７、２∶８、１∶９和 ３个随机比例。连同
玉米秸秆、猪粪、羊粪、牛粪样品４个，共计采集与制
备样品９０个。
１２　碳氮比的测定

样品碳、氮含量的测定按照干烧法的原理
［２４］
，

采用 ＥＵＲＯＥＡ３０００型元素分析仪测定，测试模式
为碳氢氮模式，测试温度为 ９８０℃，运行时间 ３２０ｓ，
样品杯为５ｍｍ×９ｍｍ锡囊，装样质量 １～３ｍｇ，氦
气为载气，反应管型号为 Ｅ１３０４１。标样为琥乙红霉
素标准品（Ｃ４３Ｈ７５ＮＯ１６），其碳、氢、氮、氧质量分数
分别为５９９１１％、８７６９％、１６２５％、２９６９５％，与玉
米秸秆碳氮比接近，适于测试玉米秸秆碳氢氮含量。

每个样品测试３次，取 ３次的平均值作为待测样品
的碳、氮含量值，然后通过计算可得样品的碳氮比。

１３　光谱数据采集
对发酵原料样品使用 ＢｒｕｋｅｒＴＡＮＧＯ型近红外

光谱仪进行积分球漫反射光谱扫描，光谱采集范围

３９４６～１１５４２ｃｍ－１
（波长 ８６６～２５３４ｎｍ），分辨率

为８ｃｍ－１
，样品扫描３２次，装样方式为 ５０ｍｍ样品

杯旋转台扫描，装样质量约 ７ｇ，将所测吸光度进行
保存。在光谱扫描时，使用镀金样品杯上盖压实样

品粉末，并采用３次扫描的平均值作为样品的原始

光谱。每个样品原始光谱的波长点数为１８４５个。
１４　波长优选方法
１４１　ＧＳＡ算法

ＧＳＡ算法［２５］
融合了 ＧＡ［２６］的高效遗传操作和

ＳＡ［２７］的退温策略，采用二进制编码方案，以偏最小
二乘（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）回归模型的交叉验
证均方根误差（Ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｄｅｒｒｏｒｏｆｃｒｏｓｓ
ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣＶ）为目标函数，通过结合温度参
数设计适应度函数，基于 Ｍｅｔｒｏｐｏｌｉｓ判别准则实现
扰动解的选择复制，有效解决了 ＧＡ算法存在的早
熟收敛和进化后期搜索效率低的两点不足，又克服

了 ＳＡ算法进化速度慢的问题。
１４２　ＧＳＡ ｉＰＬＳ算法

针对 ＧＳＡ以全谱波长点个数为码长进行二进
制编码时，码长过长容易导致解空间发散的问题，将

ＧＳＡ与区间偏最小二乘法（ＩｎｔｅｒｖａｌＰＬＳ，ｉＰＬＳ）［２８］相
结合构建 ＧＳＡ ｉＰＬＳ算法，通过选取多个有效的光
谱子区间参与建模，能够有效提高模型的性能。

ＧＳＡ ｉＰＬＳ基于ｉＰＬＳ的思想，将 ＮＩＲＳ划分为ｎ
个等宽子区间，然后使用 ＧＳＡ优选出有效的特征谱
区建模，以提高模型精度。ＧＳＡ ｉＰＬＳ采用二进制
编码方式，以子区间个数为码长，进行 ＧＳＡ的种群
初始化。“１”和“０”分别表示对应子区间所包含波
长点对应的数据“是”、“否”选中参与运算。根据种

群初始化结果计算各染色体的目标函数值，确定初

始温度和降温操作，并计算各染色体的适应度函数

值。然后依据适应度函数值对种群中的染色体依次

执行带最优保留策略的赌轮选择、离散重组交叉、离

散变异和 Ｍｅｔｒｏｐｏｌｉｓ选择复制操作，完成一轮次的
ＧＳＡ种群进化过程。经过多个轮次的种群进化，满
足设定的算法终止条件后，即完成 ＮＩＲＳ特征谱区
优选。按如上方法，执行多次特征谱区优选算法，求

出不同子区间个数下碳氮比对应的多个备选特征子

区间组合，通过综合评测模型性能后，基于 ＲＭＳＥＣＶ
确定发酵原料碳氮比对应的最佳子区间个数和最佳

特征谱区。

１４３　ＤＧＳＡ ＰＬＳ算法
ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选的光谱子区间内部仍然可能存

在不相关的波长点和波长点之间的共线性问题。

ＤＧＳＡ ＰＬＳ算法利用 ＧＳＡ对 ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选的光
谱子区间进行二次优化，能够有效去除谱区内的不

相关波长点，解决波长点之间的共线性问题。

ＤＧＳＡ ＰＬＳ以 ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选后特征谱区包
含的特征波长点数为码长，进行二进制编码和种群

初始化。“１”和“０”分别表示该波长点对应的数据
“是”、“否”选中参与运算。在确定初始温度、降温
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操作，计算适应度函数值后，执行多个轮次的 ＧＳＡ
选择、交叉、变异和 Ｍｅｔｒｏｐｏｌｉｓ选择复制进化操作，
完成 ＮＩＲＳ特征波长点的优选。针对 ＧＳＡ优化结果
的随机性问题，多次执行特征波长点优选算法，并选

择多次重复选中的波长点为特征波长变量建立 ＰＬＳ
回归模型，能够得到较高的回归模型性能。

１５　回归模型建立及评价
在进行 ＮＩＲＳ特征波长优选前，先对光谱数据

进行一阶导数预处理，再使用 Ｋｅｎｎａｒｄ Ｓｔｏｎｅ（ＫＳ）
法将预处理后的光谱数据划分为 ６０个校正集样本
和３０个验证集样本。然后，再使用 ＧＳＡ ｉＰＬＳ和
ＤＧＳＡ ＰＬＳ进行特征波长优选，并建立发酵原料碳
氮比 ＰＬＳ定量分析模型，并采用校正决定系数 Ｒ２ｃ、

验证决定系数 Ｒ２ｐ、校正均方根误差（Ｒｏｏｔｍｅａｎ
ｓｑｕａｒｅｄｅｒｒｏｒｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣ）、预测均方根误
差（Ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｄｅｒｒｏｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ）和
相对分析误差（Ｒｅｓｉｄｕａｌｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅｄｅｖｉａｔｉｏｎ，ＲＰＤ）来
评价回归模型的优劣。决定系数 Ｒ２（Ｒ２ｃ和 Ｒ

２
ｐ）表示

自变量对因变量的解释程度，展示了模型在数据变

化时的测量能力，越接近１越好，但其值也受到待测
目标属性分布范围的影响，Ｒ２只能作为参考指标。
均方根误差（Ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｄｅｒｒｏｒ，ＲＭＳＥ），包括
ＲＭＳＥＣ、ＲＭＳＥＰ和ＲＭＳＥＣＶ，作为评价ＮＩＲＳ模型回
归性能的基础指标，体现了模型预测的精度和准确

性，ＲＭＳＥ越接近 ０越好。ＲＰＤ体现了模型的预测
能力，越大越好。当 ＲＰＤ值大于３时，表明 ＮＩＲＳ校
正模型回归性能良好，能够满足实际应用需求

［２９］
。

本文算法（包括光谱预处理、样品集划分、ＧＳＡ
ｉＰＬＳ算法、ＤＧＳＡ ＰＬＳ算法及回归模型构建等）全
部在 ＭａｔｌａｂＲ２０１２ｂ软件平台中实现。

２　结果与分析

２１　采集数据分析
样品的光谱数据如图１所示。图１ａ中 ＮＩＲＳ低

波数频段吸收峰较强，波形比较尖锐，分辨能力较

好。其中４０００～５０００ｃｍ－１
（波长２０００～２５００ｎｍ）

区域对应着 Ｃ—Ｃ、 Ｃ Ｏ、—ＣＨ、—ＣＨ２、—ＣＨ３、

—ＮＨ２和—ＣＯＯＨ基团组合频，５０００～５５００ｃｍ
－１

（波长 １８１８～２０００ｎｍ）区域对应着—ＮＨ２和

—ＣＯＯＨ基团的一级倍频，５５００～６０００ｃｍ－１（波长
１６６７～１８１８ｎｍ）区域对应着—ＣＨ、—ＣＨ２和—ＣＨ３
基团的一级倍频，６５００～７５００ｃｍ－１

（波长 １３３３～
１５３８ｎｍ）区域对应着—ＣＨ、—ＣＨ２、—ＣＨ３、—ＮＨ

和—ＮＨ２基团的二级倍频，８２５０～９０００ｃｍ
－１
（波长

１１１１～１２１２ｎｍ）区域对应着—ＣＨ、—ＣＨ２和—ＣＨ３
基团的二级倍频高频区域。由图１ｂ可知，采用一阶

导数预处理能够有效消除基线漂移和背景噪声对光

谱的干扰，增强了光谱数据的分辨率和信噪比，起到

了提高建模效果的作用。

图 １　样品光谱数据

Ｆｉｇ．１　Ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｄａｔａｏｆｓａｍｐｌｅｓ
　
对９０个样品的原始光谱经一阶导数预处理后，

使用 ＫＳ法按２∶１的比例进行样本划分，得到校正集
样本６０个、验证集样本 ３０个，对应的碳氮比如表 ２
所示。

表 ２　厌氧发酵原料碳氮比

Ｔａｂ．２　Ｃ／Ｎｒａｔｉｏｏｆａｎａｅｒｏｂｉｃｆｅｒｍｅｎｔａｔｉｏｎｍａｔｅｒｉａｌｓ

样本 平均值 最大值 最小值 标准偏差

校正集 ５４４５５ １１４６１３ １０８９１ ２９０３４

验证集 ６２８３４ １０８８８２ １５１１３ ２７７８４

　　对预处理后的 ＮＩＲＳ进行主成分（Ｐｒｉｎｃｉｐａｌ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ，ＰＣｓ）分析，第 １、第 ２和第 ３主成分的
贡献率分别为 ７１１３６％、８５９６％和 ５３２７％，前 ３
个 ＰＣｓ的累积贡献率达 ８５０５９％。校正集和验证
集的三维主成分空间分布情况如图２所示。在样本
主成分空间分布图中，左侧为秸秆粪便混合物样本

对应数据点，右侧为预处理秸秆样本对应数据点，产

生如此清晰分类的结果与样品性状差异、原始光谱

数据分布吻合。

由表 ２和图 ２可知，校正集样本碳氮比基本涵
盖了验证集，且校正集和验证集样本在主成分空间

上分布比较均匀，可以使用该样本划分方法进行

ＮＩＲＳ分析。
２２　特征波长优选
２２１　ＧＳＡ ｉＰＬＳ特征谱区优选

ＧＳＡ ｉＰＬＳ先按照 ｉＰＬＳ将全谱划分成多个均
匀的子区间，再以子区间个数为码长、以 ＲＭＳＥＣＶ
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图 ２　样本主成分空间分布

Ｆｉｇ．２　ＤｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｓａｍｐｌｅｓｉｎＰＣｓｓｐａｃｅ
　
为目标函数运行 ＧＳＡ算法，优选特定子区间数下的
特征谱区。为考察分割波长点个数对波长选择及模

型预测性能的影响，分别按约 ３０、４０、５０、６０、８０、
１００、１２０个波长点划分子区间，依次将预处理后的
一阶导数光谱划分为 ６１、４６、３７、３１、２３、１８、１５个子
区间，依据 ＲＭＳＥＣＶ优选有效的子区间组合作为
ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选的特征谱区。为解决 ＧＳＡ优选结
果的随机性问题，在每个子区间划分个数下，执行

１０次 ＧＳＡ ｉＰＬＳ算法，并选定回归模型性能最佳的
子区间组合作为该子区间数下的碳氮比特征谱区。

在进行 ＧＳＡ ｉＰＬＳ特征谱区优选时，种群规模设为
１００，初温确定系数取 ２００，降温系数取 ０９５０，进化
代数取２００，交叉概率取 ０７００，变异概率取 ００１０，
邻域解扰动位数取码长的 １／１０向上取整。不同子
区间数下优选的碳氮比特征谱区信息如表３所示。

表 ３　ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选结果

Ｔａｂ．３　ＲｅｓｕｌｔｓｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙＧＳＡ ｉＰＬＳ

子区间数 选中子区间数 波长点数 主成分数 ＲＭＳＥＣＶ

６１ ２５ ７５４ １４ １５３００

４６ １４ ５６０ ６ １５２９３

３７ １３ ６５０ １０ １５１１９

３１ １２ ７１４ ６ １５６５３

２３ ８ ６４１ ８ １４９６３

１８ １３ １３３２ １０ １７６７０

１５ ７ ８６０ １０ １７６４１

　　由表 ３可知，采用子区间划分个数为 ２３，优选
谱区的选中子区间数为 ８，波长点数为 ６４１时，回归
模型的性能最佳。ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选谱区如图 ３阴影
部分所示。

基于各含氢基团在近红外谱区中的分布特性可

知，在选中的８个子区间中，３９５０～４９３５ｃｍ－１
（波

长 ２０２６～２５３４ｎｍ）对应着 Ｃ—Ｃ、—ＣＨ、—ＣＨ２、

—ＣＨ３和—ＮＨ２基团组合频，７２４２～７５６７ｃｍ
－１
（波

长１３２２～１３８１ｎｍ）、７９０１～８２２６ｃｍ－１
（波长１２１５～

１２６６ｎｍ）和 ８５６０～８８８５ｃｍ－１
（波长 １１２５～

１１６８ｎｍ）对应着—ＣＨ、—ＣＨ２和—ＣＨ３基团的二级

图 ３　ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选谱区

Ｆｉｇ．３　ＳｐｅｃｔｒａｌｉｎｔｅｒｖａｌｓｓｅｌｅｃｔｅｄｂｙＧＳＡ ｉＰＬＳ
　
倍频，９２１９～９５４４ｃｍ－１

（波长 １０４８～１０８４ｎｍ）对
应着—ＣＨ、—ＮＨ２基团的三级倍频。

当特征波长点在整个谱区中分布比较集中时，

ＧＳＡ ｉＰＬＳ谱区优选算法的性能优越，去除冗余波
长点的效果较好。当特征波长点的分布比较分散

时，ＧＳＡ ｉＰＬＳ以子区间为单位进行特征谱区优选，
在去除冗余波长点时会连带去除部分有效波长点，

进而影响回归模型的性能。此时，需要增大子区间

个数，减小子区间内波长点的数量，防止 ＧＳＡ ｉＰＬＳ
算法去除过多的有效波长点。但子区间数过多时，

编码码长过长，影响 ＧＳＡ算法搜索效率的同时还可
能导致解空间的发散问题。因此，在进行问题求解

时，需要结合实际情况，设置合理的算法参数，实现

算法运行效率和求解精度的统一。

２２２　ＤＧＳＡ ＰＬＳ特征波长优选
ＤＧＳＡ ＰＬＳ在进行特征波长点优选时，以

ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选的特征谱区波长点数为码长，随机
生成１６０个码长为 ６４１的染色体构建初始种群，邻
域解扰动位数取 ２０，其它算法初始参数与 ＧＳＡ
ｉＰＬＳ一致。为消除 ＧＳＡ算法的随机性，执行算法
５０次对碳氮比特征波长点进行优选。多次执行时，
每次都选中的波长点代表了染色体的优良基因，以

这些特征波长点作为特征波长变量建立回归模型

时，可以有效消除 ＧＳＡ算法的随机性，且能够得到
较高的回归模型性能。ＤＧＳＡ ＰＬＳ波长优选结果
与预处理后光谱的平均值对比如图４所示。

图 ４　ＤＧＳＡ ＰＬＳ优选波长变量

Ｆｉｇ．４　ＷａｖｅｌｅｎｇｔｈｖａｒｉａｂｌｅｓｓｅｌｅｃｔｅｄｂｙＤＧＳＡ ＰＬＳ

图４中，重复选中次数为１时，选中６２８个波长
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点；重复选中次数为５０时，选中１９个波长点。测试
发现，校正集 ＲＭＳＥＣＶ和验证集 ＲＭＳＥＰ都随选中
波长点数的增加呈先减小后增大的趋势，但两者的

趋势存在较大差别。为了分析特征波长变量数目与

模型性能的关系，绘制 ＲＭＳＥＣＶ、ＲＭＳＥＰ与选中波
长点数的关系图，如图５所示。

图 ５　ＲＭＳＥ与选中波长点数间的关系

Ｆｉｇ．５　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎＲＭＳＥａｎｄｎｕｍｂｅｒｏｆｖａｒｉａｂｌｅｓ
　
由图 ５可知，ＲＭＳＥＣＶ最小值早于 ＲＭＳＥＰ出

现，当选中波长点数为 １８９、重复选中次数为 ２７次
时，ＲＭＳＥＣＶ最小。ＲＭＳＥＰ最小时，对应的波长点
数为 ６２８，重 复 选 中 次 数 为 １次。ＲＭＳＥＣＶ与
ＲＭＳＥＰ随选中波长点数变化趋势差异较大的主要
原因在于 ＧＳＡ以校正集的 ＲＭＳＥＣＶ为依据进行特
征波长优选，验证集性能拐点出现时表明校正集发

生了过拟合。因此，选取 ＲＭＳＥＰ最小时对应的 ６２８
个波长点作为 ＤＧＳＡ ＰＬＳ优选的碳氮比特征波长
变量。

２３　回归模型评价与分析

为评测本文构建的两种波长优选算法的建模性

能，以ＧＳＡ ｉＰＬＳ和ＤＧＳＡ ＰＬＳ优选后的特征波长
变量作为 ＰＬＳ回归模型的输入，建立厌氧发酵原料
碳氮比定量回归模型，并与全谱（Ｆｕｌｌ ＰＬＳ）、协同
区间偏最小二乘（ＳｙｎｅｒｇｙｉＰＬＳ，ＳｉＰＬＳ）［３０］和反向区
间偏最小二乘（ＢａｃｋｗａｒｄｉＰＬＳ，ＢｉＰＬＳ）［３１］优选特征
波长的建模性能进行对比，结果如表４所示。

表 ４　不同回归模型评价指标

Ｔａｂ．４　Ｅｖａｌｕａｔｉｏｎｉｎｄｉｃａｔｏｒｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎｍｏｄｅｌｓ

参数
Ｆｕｌｌ

ＰＬＳ
ＳｉＰＬＳ ＢｉＰＬＳ

ＧＳＡ

ｉＰＬＳ

ＤＧＳＡ

ＰＬＳ

波长点数 １８４４ ３２０ １３６４ ６４１ ６２８

主成分数 ８ ６ １０ ８ ８

Ｒ２ｃ ０９０６ ０８１０ ０９３５ ０９０６ ０９１１

Ｒ２ｐ ０８７６ ０８４１ ０９０４ ０９１３ ０９２０

ＲＭＳＥＣ ８４５２ １１４９９ ７１１８ ８４４７ ８２５３

ＲＭＳＥＰ ８５３２ ９５６５ ７７０１ ７５６６ ７１７８

ＲＰＤ ３２０２ ２８５６ ３５４７ ３６１１ ３８０５

　　由表 ４可知，ＳｉＰＬＳ和 ＢｉＰＬＳ作为两种最典型
ｉＰＬＳ算法，ＳｉＰＬＳ的建模性能弱于全谱建模，而

ＢｉＰＬＳ的建模性能优于全谱建模。主要原因在于：
ＳｉＰＬＳ选取 ２～４个固定个数的子区间作为备选谱
区，再通过比较 ＲＭＳＥＣＶ确定最佳谱区；而 ＢｉＰＬＳ
通过剔除相关性较差的子区间，搜索 ＲＭＳＥＣＶ最小
的子区间组合作为特征谱区；ＢｉＰＬＳ比 ＳｉＰＬＳ更适
于特征波长点分布比较分散问题的求解。而碳氮比

对应着谱区中所有含碳和含氮基团的吸收峰，这些

吸收峰在整个谱区中分布较广，适合采用 ＢｉＰＬＳ进
行特征谱区优选。ＧＳＡ ｉＰＬＳ作为一种新型近红外
光谱特征谱区优选算法，具有良好的随机搜索能力。

在使用 ＧＳＡ ｉＰＬＳ算法进行特征谱区优选时，与
ＢｉＰＬＳ相比扩展了搜索结果的随机性。通过多次搜
索并选取建模性能最佳的搜索结果作为 ＧＳＡ ｉＰＬＳ
优选特征谱区，该方式能够有效提高算法的特征波

长优选性能。

基于 ＧＳＡ ｉＰＬＳ和 ＤＧＳＡ ＰＬＳ两种波长优选
算法建立的碳氮比回归模型的 Ｒ２ｃ和 Ｒ２ｐ都大于
０９００，ＲＰＤ都大于 ３６１０，说明建模成功，且优于
Ｆｕｌｌ ＰＬＳ的建模性能和 ＳｉＰＬＳ、ＢｉＰＬＳ优选特征波
长的建模性能。ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选的建模波长点个数
为６４１，ＤＧＳＡ ＰＬＳ优选的建模波长点个数为 ６２８，
ＧＳＡ波长点二次优选只去掉了 ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选谱
区中 ２０２８％的冗余波长点，原因在于碳氮两种元
素相关基团在整个光谱频段内吸收峰分布过于分

散。这与 ＤＧＳＡ ＰＬＳ优选的波长点分布情况一致。
在执行ＧＳＡ ｉＰＬＳ和ＤＧＳＡ ＰＬＳ算法时，在码长固
定的情况下，可以通过适当增大种群规模、初温确定

系数和遗传代数的方式提高 ＧＳＡ算法的寻优精度。
采用 ＤＧＳＡ ＰＬＳ作为碳氮比的波长优选方案，以优
选后的特征波长建立 ＰＬＳ回归模型，并进行性能评
测，其结果如图６所示。

图 ６　碳氮比实测值与预测值分布

Ｆｉｇ．６　Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｍｅａｓｕｒｅｄａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅｓ

ｆｏｒＣ／Ｎｒａｔｉｏ
　
由图６可知，碳氮比的实测值与预测值点基本

呈对角线分布。经 ｔ检验计算，得到样本碳氮比实
测值与预测值的 ｔ值为 ０３２９，小于相应的临界值
ｔ（００５，８９）＝１９８７，且 Ｍａｔｌａｂ内置的 ｔ检验函数的返
回值检验结果为零、显著性水平概率为 ０７４３，说
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明碳氮比的预测值与实测值无显著性差异，一致

性较好。但图中部分样品点距离对角线较远，说

明部分样品的预测性能较差。存在部分预测性能

较差样本的主要原因在于样品中含有 ３６个秸秆
粪便混合物样品，这 ３６个样品在进行碳氮含量测
定时，由于元素分析仪锡囊装料较少（１～３ｍｇ），
混合样品的均匀性将严重影响碳氮含量的测试准

确性。而秸秆粉末密度小、粪便粉末密度大，很难

保证混合时的均匀性，因此带来了较大的测量误

差，进而影响所建 ＮＩＲＳ回归模型的预测精度。
ＤＧＳＡ ＰＬＳ回 归 模 型 Ｒ２ｐ 为 ０９２０，ＲＭＳＥＰ为
７１７８，ＲＰＤ为 ３８０５，与全谱建模相比有效波长点
个数减少了 ６５９４％，ＲＭＳＥＰ减小了 １５８７％，说
明基于 ＤＧＳＡ ＰＬＳ特征波长优选算法建立的碳氮
比 ＰＬＳ回归模型性能得到显著提高，基本满足厌
氧发酵过程中对原料碳氮比的直接快速检测需

求。

３　结束语

探讨了采用 ＮＩＲＳ技术结合化学计量学方法进
行厌氧发酵原料碳氮比快速检测的可行性。为提高

ＮＩＲＳ回归模型的检测精度和效率，基于 ＧＳＡ算法
构建了 ＧＳＡ ｉＰＬＳ和 ＤＧＳＡ ＰＬＳ两种算法进行碳
氮比特征波长的优选。ＧＳＡ ｉＰＬＳ将光谱数据划分
成多个子区间后，以子区间个数为码长，搜索有效的

特征波长子区间组合作为特征谱区，有效减少了建

模变量个数，提高了碳氮比检测模型的精度和效率。

ＤＧＳＡ ＰＬＳ在 ＧＳＡ ｉＰＬＳ优选谱区的基础上，以波
长点个数为码长进行特征波长变量优选，有效去除

不相关的冗余波长点，得到６２８个特征波长点，建立
的碳氮比检测模型 ＲＭＳＥＰ为７１７８，ＲＰＤ为３８０５。
与全谱建模相比，基于 ＤＧＳＡ ＰＬＳ建立的回归模型
有效波长点个数减少了 ６５９４％，ＲＭＳＥＰ减小了
１５８７％，有效地提高了模型的检测精度。
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ａｎｄｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｂｅｔｗｅｅｎｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄｓｕｂｓｔｒａｔｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｉｃａｌＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇＪｏｕｒｎａｌ，２０１６，２８７：３２９－３３６．

［３］　罗立娜，丁清华，刘鑫，等．基于 ＴＲＩＺ理论的秸秆好氧 厌氧联合发酵特性研究［Ｊ／ＯＬ］．农业机械学报，２０１８，４９（６）：
３３２－３３９．
ＬＵＯＬｉ’ｎａ，ＤＩＮＧＱｉｎｇｈｕａ，ＬＩＵＸｉｎ，ｅｔａｌ．Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆａｅｒｏｂｉｃ ａｎａｅｒｏｂｉｃｃｏｍｂｉｎｅｄｄｉｇｅｓｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｂａｓｅｄｏｎＴＲＩＺ
ｔｈｅｏｒｙ［Ｊ／ＯＬ］．ＴｒａｎｓａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＳｏｃｉｅｔｙｆｏｒＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌＭａｃｈｉｎｅｒｙ，２０１８，４９（６）：３３２－３３９．ｈｔｔｐ：∥ｗｗｗ．ｊｃｓａｍ．
ｏｒｇ／ｊｃｓａｍ／ｃｈ／ｒｅａｄｅｒ／ｖｉｅｗ＿ａｂｓｔｒａｃｔ．ａｓｐｘ？ｆｌａｇ＝１＆ｆｉｌｅ＿ｎｏ＝２０１８０６３９＆ｊｏｕｒｎａｌ＿ｉｄ＝ｊｃｓａｍ．ＤＯＩ：１０．６０４１／ｊ．ｉｓｓｎ．１０００１２９８．
２０１８．０６．０３９．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

［４］　艾平，田启欢，席江，等．产酸沼渣再利用稻秸两级联合产酸工艺研究［Ｊ／ＯＬ］．农业机械学报，２０１９，５０（１）：２９２－２９８．
ＡＩＰｉｎｇ，ＴＩＡＮＱｉｈｕａｎ，ＸＩＪｉａｎｇ，ｅｔａｌ．ＶＦＡｓｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｂｙｔｗｏｓｔａｇｅｆｅｒｍｅｎｔａｔｉｏｎｆｒｏｍ ｒｉｃｅｓｔｒａｗｂａｓｅｄｏｎ
ｄｉｇｅｓｔａｔｅｒｅｕｓｅ［Ｊ／ＯＬ］．ＴｒａｎｓａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＳｏｃｉｅｔｙｆｏｒＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌＭａｃｈｉｎｅｒｙ，２０１９，５０（１）：２９２－２９８．ｈｔｔｐ：∥
ｗｗｗ．ｊｃｓａｍ．ｏｒｇ／ｊｃｓａｍ／ｃｈ／ｒｅａｄｅｒ／ｖｉｅｗ＿ａｂｓｔｒａｃｔ．ａｓｐｘ？ｆｌａｇ＝１＆ｆｉｌｅ＿ｎｏ＝２０１９０１３２＆ｊｏｕｒｎａｌ＿ｉｄ＝ｊｃｓａｍ．ＤＯＩ：１０．６０４１／ｊ．
ｉｓｓｎ．１０００１２９８．２０１９．０１．０３２．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

［５］　ＪＩＮＷ Ｙ，ＸＵＸＣ，ＹＡＮＧＦＬ，ｅｔａｌ．Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｅｎｈａｎｃｅｍｅｎｔｂｙｒｕｍｅｎｃｕｌｔｕｒｅｓｉｎａｎａｅｒｏｂｉｃｃｏｄｉｇｅｓｔｉｏｎｏｆｃｏｒｎｓｔｒａｗｗｉｔｈ
ｐｉｇｍａｎｕｒｅ［Ｊ］．Ｂｉｏｍａｓｓ＆Ｂｉｏｅｎｅｒｇｙ，２０１８，１１５：１２０－１２９．

［６］　ＮＩＮＧＪ，ＺＨＯＵＭ，ＰＡＮＸ，ｅｔａｌ．Ｓｉｍｕｌｔａｎｅｏｕｓｂｉｏｇａｓａｎｄｂｉｏｇａｓｓｌｕｒｒｙｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎｆｒｏｍｃｏｄｉｇｅｓｔｉｏｎｏｆｐｉｇｍａｎｕｒｅａｎｄｃｏｒｎ
ｓｔｒａｗ：ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎａｎｄｍｉｃｒｏｂｉａｌｃｏｍｍｕｎｉｔｙｓｈｉｆｔ［Ｊ］．ＢｉｏｒｅｓｏｕｒｃｅＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１９，２８２：３７－４７．

［７］　田潇瑜，黄星奕，白竣文，等．基于近红外光谱技术的紫薯贮藏期间花青素含量检测［Ｊ／ＯＬ］．农业机械学报，２０１９，
５０（２）：３５０－３５５．
ＴＩＡＮＸｉａｏｙｕ，ＨＵＡＮＧＸｉｎｇｙｉ，ＢＡＩＪｕｎｗｅｎ，ｅｔａｌ．Ｄｅｔｅｃｔｉｏｎｏｆａｎｔｈｏｃｙａｎｉｎｃｏｎｔｅｎｔｏｆｐｕｒｐｌｅｓｗｅｅｔｐｏｔａｔｏｄｕｒｉｎｇｓｔｏｒａｇｅ
ｐｅｒｉｏｄｂａｓｅｄｏｎｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ／ＯＬ］．ＴｒａｎｓａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＳｏｃｉｅｔｙｆｏｒＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌＭａｃｈｉｎｅｒｙ，２０１９，
５０（２）：３５０－３５５．ｈｔｔｐ：∥ｗｗｗ．ｊｃｓａｍ．ｏｒｇ／ｊｃｓａｍ／ｃｈ／ｒｅａｄｅｒ／ｖｉｅｗ＿ａｂｓｔｒａｃｔ．ａｓｐｘ？ｆｌａｇ＝１＆ｆｉｌｅ＿ｎｏ＝２０１９０２４０＆ｊｏｕｒｎａｌ＿ｉｄ＝
ｊｃｓａｍ．ＤＯＩ：１０．６０４１／ｊ．ｉｓｓｎ．１０００１２９８．２０１９．０２．０４０．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

［８］　ＺＨＵＹ，ＣＨＥＮＸ，ＷＡＮＧＳ，ｅｔａｌ．Ｓｉｍｕｌｔａｎｅｏｕｓｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｏｆｃｏｎｔｅｎｔｓｏｆｌｉｑｕｉｒｔｉｎａｎｄｇｌｙｃｙｒｒｈｉｚｉｃａｃｉｄｉｎｌｉｑｕｏｒｉｃｅｂａｓｅｄ
ｏｎｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．ＳｐｅｃｔｒｏｃｈｉｍｉｃａＡｃｔａＰａｒｔＡ：ＭｏｌｅｃｕｌａｒａｎｄＢｉｏｍｏｌｅｃｕｌａｒＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，２０１８，１９６：２０９－２１４．

［９］　杨增玲，黄圆萍，沈广辉，等．基于在线近红外光谱的堆肥全过程关键参数快速检测［Ｊ／ＯＬ］．农业机械学报，２０１９，
５０（５）：３５６－３６１，３８４．
ＹＡＮＧＺｅｎｇｌｉｎｇ，ＨＵＡＮＧＹｕａｎｐｉｎｇ，ＳＨＥＮＧｕａｎｇｈｕｉ，ｅｔａｌ．Ｒａｐｉｄｌｙｄｅｔｅｃｔｉｏｎｏｆｋｅｙｐａｒａｍｅｔｅｒｓｉｎｗｈｏｌｅｃｏｍｐｏｓｔｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓ
ｂａｓｅｄｏｎｏｎｌｉｎｅｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ／ＯＬ］．ＴｒａｎｓａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＳｏｃｉｅｔｙｆｏｒＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌＭａｃｈｉｎｅｒｙ，２０１９，
５０（５）：３５６－３６１，３８４．ｈｔｔｐ：∥ｗｗｗ．ｊｃｓａｍ．ｏｒｇ／ｊｃｓａｍ／ｃｈ／ｒｅａｄｅｒ／ｖｉｅｗ＿ａｂｓｔｒａｃｔ．ａｓｐｘ？ｆｌａｇ＝１＆ｆｉｌｅ＿ｎｏ＝２０１９０５４０＆ｊｏｕｒｎａｌ

９２３第 １１期　　　　　　　　　　　　刘金明 等：基于 ＧＳＡ的厌氧发酵原料碳氮比 ＮＩＲＳ快速检测



＿ｉｄ＝ｊｃｓａｍ．ＤＯＩ：１０．６０４１／ｊ．ｉｓｓｎ．１０００１２９８．２０１９．０５．０４０．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）
［１０］　杨福芹，冯海宽，李振海，等．基于可见光 近红外光谱特征参数的苹果叶片氮含量预测［Ｊ／ＯＬ］．农业机械学报，

２０１７，４８（９）：１４３－１５１．
ＹＡＮＧＦｕｑｉｎ，ＦＥＮＧＨａｉｋｕａｎ，ＬＩＺｈｅｎｈａｉ，ｅｔａｌ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｆｏｒｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔｏｆａｐｐｌｅｌｅａｖｅｓｕｓｉｎｇｓｐｅｃｔｒａｌｆｅａｔｕｒｅｓ
ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｒｏｍｖｉｓｉｂｌｅａｎｄｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｌｉｇｈｔｓ［Ｊ／ＯＬ］．ＴｒａｎｓａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＳｏｃｉｅｔｙｆｏｒＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌＭａｃｈｉｎｅｒｙ，２０１７，
４８（９）：１４３－１５１．ｈｔｔｐ：∥ｗｗｗ．ｊｃｓａｍ．ｏｒｇ／ｊｃｓａｍ／ｃｈ／ｒｅａｄｅｒ／ｖｉｅｗ＿ａｂｓｔｒａｃｔ．ａｓｐｘ？ｆｌａｇ＝１＆ｆｉｌｅ＿ｎｏ＝２０１７０９１８＆ｊｏｕｒｎａｌ＿ｉｄ
＝ｊｃｓａｍ．ＤＯＩ：１０．６０４１／ｊ．ｉｓｓｎ．１０００１２９８．２０１７．０９．０１８．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

［１１］　ＬＵＣＥＭＳ，ＺＩＡＤＩＮ，ＧＡＧＮＯＮＢ，ｅｔａｌ．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｏｔａｌｃａｒｂｏｎ，ｔｏｔａｌｎｉｔｒｏｇｅｎ，ａｎｄｐＨｏｆｏｒｇａｎｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓｕｓｉｎｇｖｉｓｉｂｌｅ
ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．ＣａｎａｄｉａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆＳｏｉｌＳｃｉｅｎｃｅ，２０１８，９８（１）：１７５－１７９．

［１２］　ＴＡＭＢＵＲＩＮＩＥ，ＣＡＳＴＡＬＤＥＬＬＩＧ，ＦＥＲＲＡＲＩＧ，ｅｔａｌ．ＯｎｓｉｔｅａｎｄｏｎｌｉｎｅＦＴ ＮＩＲｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｆｏｒｔｈｅｅｓｔｉｍａｔｉｏｎｏｆｔｏｔａｌ
ｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｍｏｉｓｔｕｒｅｃｏｎｔｅｎｔｉｎｐｏｕｌｔｒｙｍａｎｕｒｅ［Ｊ］．ＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１５，３６（１８）：２２８５－２２９４．

［１３］　ＳＨＥＴＴＹＮ，ＲＩＮＮＡＮ ?，ＧＩＳＬＵＭ Ｒ．Ｓｅｌｅｃｔｉｏｎｏｆｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓａｍｐｌｅｓｅｔｓｆｏｒｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｔｏｐｒｅｄｉｃｔｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｉｎｇｒａｓｓｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍｏｍｅｔｒｉｃｓａｎｄＩｎｔｅｌｌｉｇｅｎｔＬａｂｏｒａｔｏｒｙＳｙｓｔｅｍｓ，２０１２，
１１１（１）：５９－６５．

［１４］　ＹＡＲＣＥＣＪ，ＲＯＪＡＳＧ．Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｆｏｒｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｍａｃｒｏａｎｄｍｉｃｒｏｎｕｔｒｉｅｎｔｓｉｎｓｕｇａｒｃａｎｅｌｅａｖｅｓ［Ｊ］．
ＺｕｃｋｅｒｉｎｄｕｓｔｒｉｅＳｕｇａｒＩｎｄｕｓｔｒｙ，２０１２，１３７（１１）：７０７－７１０．

［１５］　ＲＯＳＳＡＵＢ，ＡＮＧＥＬＯＡＣ，ＮＩＳＧＯＳＫＩＳ，ｅｔａｌ．ＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＮＩＲｍｅｔｈｏｄｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｎｕｔｒｉｅｎｔｓｉｎＹｅｒｂａｍａｔｅ（Ｉｌｅｘ
ｐａｒａｇｕａｒｉｅｎｓｉｓＡ．Ｓｔ．Ｈｉｌｌ）ｌｅａｖｅｓ［Ｊ］．ＣｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓｉｎＳｏｉｌＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＰｌａｎｔＡｎａｌｙｓｉｓ，２０１５，４６（１８）：２３２３－２３３１．

［１６］　李晓金，朱凯，牛智有，等．基于 ＰＬＳ算法的生物质秸秆元素分析 ＮＩＲＳ快速检测［Ｊ］．华中农业大学学报，２０１５，
３４（２）：１３１－１３５．
ＬＩＸｉａｏｊｉｎ，ＺＨＵＫａｉ，ＮＩＵＺｈｉｙｏｕ，ｅｔａｌ．ＮＩＲＳｒａｐｉｄｄｅｔｅｃｔｉｏｎｏｆｅｌｅｍｅｎｔａｌａｎａｌｙｓｉｓｆｏｒｓｔｒａｗｂｉｏｍａｓｓｂａｓｅｄｏｎＰＬＳａｌｇｏｒｉｔｈｍ
［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＨｕａｚｈｏｎｇＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，２０１５，３４（２）：１３１－１３５．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

［１７］　ＹＡＮＧＭ，ＣＨＥＮＱ，ＫＵＴＳＡＮＥＤＺＩＥＦＹＨ，ｅｔａｌ．Ｐｏｒｔａｂｌｅｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｓｙｓｔｅｍｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆａｃｉｄｖａｌｕｅｉｎｐｅａｎｕｔｏｉｌ
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