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99摘9要!针对 Ô神经网络和遗传算法对果酒生物活性物质预测存在速度慢和精度低的缺点#建立

了基于支持向量回归机!.=d"的果酒生物活性物质预测模型% 鉴于支持向量机模型的精度和泛化能力

很大程度取决于不敏感损失系数
*

$惩罚系数<和 d̂ g核函数的宽度系数
-

三个参数#模型采用粒子群

算法对三个参数同时进行优化#实现了果酒生物活性物质的非线性预测% 仿真结果表明'基于 O.UZ

.=d算法的果酒生物活性物质预测模型性能优于所比较的 Ô神经网络模型和支持向量回归机模型#能

有效提高果酒生物活性物质的预测精度和稳定性%

关键词!支持向量机&生物活性物质&预测模型

中图分类号!DO%#$ 文献标志码!P

引 言

对人类生命活动具有显著调节功能的生理活性成

分称为生物活性物质$ 在柑橘(枸杞等植物中富含的生

物活性物质有黄酮(多糖等&$A!'

$ 其中"枸杞中的黄酮具

有抗突变(抗菌(抗氧化(抗病毒(抗肿瘤和防治血管硬

化(调节免疫(降血糖等功能&%AY'

$ 果酒中生物活性物质

的最终含量受酵母添加量(糖添加量(发酵温度及 Wc值

等因素影响"建立果酒生物活性物质预测模型"正确预

测活性物质的变化趋势"对于提高果酒的营养成份和保

健价值具有重要的指导意义$

影响果酒生物活性物质的因素较多"具有非线性特

征"采用线性回归法(响应面法等传统方法预测精度不

高&K'

$ 文献&"'采用人工神经网络对沙棘果酒发酵工艺

进行优化"预测酒精度"但是速度慢"精度较低$ 文献

&H'用遗传算法优化 Ô和 d̂ g两种神经网络建立了苹

果气味识别的分类预测模型"提高了预测准确率$ 近年

来"支持向量机技术较好地解决了小样本(非线性等实

际问题"表现出良好的预测性能"成为继神经网络研究

之后新的研究热点&FAG'

$

针对果酒生物活性物质预测的特点"本文以岗稔果

酒发酵过程正交试验的测量数据为样本&$#'

"将支持向量

机方法应用于生物活性物质黄酮苷含量的预测$ 鉴于

支持向量机的精度和泛化能力取决于不敏感损失系数
*

(

惩罚系数<和 d̂ g核函数的宽度系数
-

三个参数"采用

粒子群优化算法对支持向量机的三个重要参数进行优化

选择"实现了果酒生物活性物质含量的非线性预测$

$ 基于支持向量回归机的果酒生物活性物

质预测模型

!:! 果酒生物活性物质模型

果酒发酵是一个复杂的生化反应过程"影响果酒发

酵的因素有菌种(温度(酵母接种量(.U

!

(自由基(Wc

值(金属离子等&$#'

$ 采用常用的中温发酵法时"影响黄

酮苷含量的主要因素有菌种(温度(酵母接种量和固化

金属铝离子浓度$

优良的菌种是果酒发酵的基础条件"影响发酵速度

的因素是酵母接种量"而影响菌种的生长以及酒精的产



生速度的因素是温度"合理的 Wc值有助于抑制其他杂

菌的污染和保证发酵过程的正常进行$ 例如"温度较低

时"发酵慢(酵母不易衰老(发酵更彻底(生成的酒精浓

度高"黄酮苷含量也高%温度较高时"发酵快(酵母衰老

更快"从而使黄酮苷的含量反而低$

由于正交试验法具有均衡分散性和整齐可比性的

优点"在发酵过程研究中应用较多$ 根据影响岗稔果酒

的生物活性物质黄酮苷的四大因素"在正交试验因素水

平表中"采用四因素三水平"见表 $$

表! 果酒黄酮苷正交试验设计因素水平表

水平 菌种 酵母接种量 发酵温度 固化P,

% l浓度

$ 安琪 #>$#n $Kq #

! Q̂YK #>!#n !#q $>##n

% @!KY #>%#n !Kq !>##n

??靳桂敏等人经过正交试验发现"使用中温酵母发酵

时"发酵岗稔果酒的优良菌种为 Q̂YK"在接种量为

#>!n"经 %>#n海藻酸铝固定化后"在 !Kq发酵温度下"

可获得较高黄酮苷含量的果酒&$#'

$

!:) 支持向量回归预测模型构建

生物活性物质含量预测的核心问题是预测模型的

构建$ $GGK 年"=+W*/N等人提出了支持向量机!.(WW')6

=406')Q+01/*4".=Q#技术&F'

$ .=Q以统计学习理论

!.aD#为基础"基于结构风险最小化"具有结构简单"推

广能力高的特点$ .=Q在解决小样本(非线性及高维模

式识别问题中具有许多特有的优势"并可以应用到函数

拟合等问题中"产生了支持向量回归算法 !.(WW')6=40A

6')d4:)455/'*".=d#$

支持向量回归模型常用于解决非线性预测问题"应

用价值高$ 给定样本集- .?
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为输入矢量"[

%

为相应的输出值"支持向

量回归模型可用下面的回归函数定义-
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其中"

!

为权重系数因子" 1为偏差系数$ 引入非负松

弛变量上限
)

和下限
)

'

"最佳回归函数通过求以下函数

的最小极值"得出参数
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其中"

*

为损失系数%<为惩罚参数$ 引入拉格朗日乘子

>

%

和 >

'

%

"建立拉格朗日函数"并根据BBD条件求解"得

到原约束问题的对偶问题为-
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其中" "!?

%

"[

%

# 为核函数"当采用径向基核函数构造支

持向量回归模型时"可得到回归函数为-
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其中"在没有足够的先验知识时"常采用径向基核函数

!d+</+,̂ +5/5g(*06/'*"d̂ g# 如下-
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其中".=d的不敏感损失系数
*

(惩罚系数<和 d̂ g核

函数的宽度系数
-

三个系数的优化选择决定回归模型

的学习精度和泛化能力$

!:$ 支持向量回归机参数分析

采用 d̂ g核时"需要事先确定三个参数-d̂ g核函

数的宽度系数
-

(惩罚系数<和 .=d的不敏感损失系数

*

$对于三个参数的选择"大多以经验和试凑为基础"交

叉验证法和留一法是较常用的方法$

不敏感损失系数
*

控制回归函数对样本数据的不

敏感区域宽度"影响支持向量的数目$ 如果不敏感损失

系数
*

的选择太小"参与回归的支持向量将增多"虽然

可以提高回归精度"但可能导致过拟合"降低泛化能力%

如果不敏感损失系数
*

太大"支持向量数减少"可能造

成欠拟合"使训练和预测误差变大&$$'

$

惩罚系数<反映了支持向量回归机对超出
*

管道

样本数据的惩罚程度$ 如果惩罚小"那么训练误差变

大"所以不能选择太小的惩罚系数$ 相反选择过大的惩

罚系数"虽然可以提高模型的稳定性"但将导致模型泛

化能力的降低$ 因此"选择合理的惩罚系数有助于保持

模型和泛化能力的稳定性$

d̂ g核函数的宽度系数
-

影响支持向量回归机的

各支持向量间的相关程度$ 宽度系数不能选择太小"否

则支持向量间的联系相应就比较小"学习较复杂%宽度

系数的选择太大"支持向量间的影响过强"容易产生欠

拟合现象"影响模型的精度"训练误差将变大$

因此".=d模型的精确度和泛化能力取决于
*

( <(

-

三个参数"彼此密切相关"需要综合考虑"作出合理的

参数选择$ 可以将粒子群算法引入到 .=d中"对 .=d

的不敏感损失系数
*

(惩罚系数<和 d̂ g核函数的宽度

系数
-

三个参数进行优化选择$
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!:' 粒子群算法优化支持向量回归参数

$GGK 年"美国社会心理学家B4**4<7博士和电气工

程师9S4)1+)6博士提出了粒子群优化算法!O.U#$ 粒子

群优化算法的基本思想是通过群体中个体之间的协作

和信息共享来寻找最优解$

如果$
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# 为#维目标搜索空间中

粒子%的当前位置% '
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# 为第 %个粒子

的当前*飞行+速度% 5

123+

&!5

%$

"5

%!

","5

%#

#" %&$"!"

,"4为粒子%所经历过的具有最好适应值的位置!个体

极值#"整个粒子群迄今为止搜索到的最优位置!全局极

值# )

123+

&!5

)$

"5
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#$粒子更新自己的速度和位

置的方法如下-
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其中" -

$

( -

!

为加速常数" O为惯性因子" .

$

和.

!

为两两

相互独立的&#"$'范围内变化的随机数$

采用粒子群算法优化 .=d参数对 !

*

( <(

-

# 时"每

个粒子的位置和速度由参数 !

*

(<(

-

# 决定$ 选择反映

.=d回归性能的均方差作为粒子群算法的适应度函数-
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!:& 粒子群算法优化支持向量回归参数的基本流程

每个粒子由参数
*

( <(

-

组成"参数的取值范围设

定为-< e &$ $### '"

*

e&#>##$ #>$'"

-

e&#>#$

K>#'"惯性因子Oe#>""加速常数-

$

( -

!

为 $>H 和 $>G"

粒子群数量为 !#"最大迭代次数为 !##"采用粒子群算法

优化 .=d参数的具体步骤如下-

!$# 算法参数设置和粒子群初始化$ 设定粒子群

规模0(最大迭代次数[64)

I+]

(学习因子和惯性权重等参

数值"初始化粒子群的位置和速度$

!!# 计算粒子的适应度值"产生粒子的个体最优值

和全局最优值$ 设置粒子的当前位置为个体极值 5

123+

"

按照公式!F#计算粒子适应度从中选择适应度值最佳的

粒子个体位置作为初始全局极值 )

123+

$

!%# 按照式!"#和式!H#更新粒子位置和粒子速

度$

!Y# 按照公式!F#计算每个粒子的适应度值$

!K# 将各个粒子的当前适应度值与个体极值5

123+

对

应的适应值比较"如果优于个体极值那么更新5

123+

"否则

原值保持不变$

!"# 比较更新后的每个粒子的 5

123+

和 )

123+

" 若得出

优值则更新 )

123+

"否则原值保持不变$

!H# 检查终止条件"如果接近最大迭代次数 [64)

I+]

则迭代终止"否则返回步骤 %$

最后"根据以上步骤得出支持向量回归模型的参

数"构建生物活性物质的预测模型$

! 仿真实验与分析

以岗稔果酒发酵过程的生物活性物质黄酮苷为例"

根据中温发酵时"影响黄酮苷含量的主要因素为菌种(

温度(酵母接种量和固化金属铝离子浓度等"采用正交

试验的结果数据作为样本数据$

表 ! 列出了文献&K'中"采用中温菌种发酵正交试

验的实验方案及得到的结果数据共 $" 例$ 作为 .=d训

练数据的样本共 $$ 例"随机选择 G 例样本数据作为

.=d测试样本$ 由于黄酮苷各影响因子的量纲差异很

大"在模型构建时需要对样本数据进行归一化处理"其

计算方法如下-

[&![

I+]

/[

I/*

# 6

?/?

I/*

?

I+]

/?

I/*

,[

I/*

!G#

在输出预测结果时"需要进行反归一化"可由公式

!G#反推而得到$

表) 黄酮苷含量;<-a<TZ预测模型样本数据

样品 菌种
酵母

接种量

发酵

温度

P,

% l

浓度

总黄酮含量

!I:ka#

$ $ $ $ $ K#%>F

! ! ! ! ! "$H>%

% % % % % K$%>F

Y Y Y Y Y K#F>%

K $ ! % $ "$K>K

" ! $ Y ! "%">Y

H % Y $ % ""$>G

F Y % ! Y """>Y

G $ % Y $ KF%>H

$# ! Y % ! KY%>H

$$ % $ ! % YG#>$

$! Y ! $ Y Y!#>!

$% $ Y ! $ %$#>%

$Y ! % $ ! K"">K

$K % ! Y % K$F>%

$" Y $ % Y K#G>!

??采用粒子群算法优化 .=d"得到的较好结果为-不

敏感损失系数
*

为 #>#!Y(惩罚系数 <为 YF>FH 和 d̂ g

核函数的宽度系数
-

为 #>#$K$

按照式!G#"对所有样本数据进行规一化处理"结果

见表 %$

对 G 组相同的测试样本数据"将采用 O.UZ.=d模

型的生物活性物质黄酮苷含量的预测结果"与采用 Ô

神经网络及支持向量机预测模型!交叉验证法#所得到
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的实验结果进行比较"结果见表 Y$

表$ 黄酮苷含量;<-a<TZ模型样本数据归一化结果

;'M 菌种
酵母

接种量

发酵

温度

P,

% l

浓度

总黄酮

含量

$ $>### $>%%% $>%%% $>%%% $>F"!

! $>### !>### !>### !>### $>KK"

% $>%%% !>### $>""H $>%%% !>###

Y $>""H $>%%% !>### $>""H $>"KK

K $>""H !>### $>%%% $>### $>%#G

" !>### $>%%% $>""H $>### $>H$G

F !>### !>### $>### $>""H $>KKG

G $>### $>### $>### $>### $>KY%

$$ $>### $>""H $>""H $>""H $>KH$

$! $>%%% $>### $>%%% $>""H $>FKH

$% $>%%% $>""H !>### $>### $>GFH

$K $>""H $>### $>""H !>### $>H"F

$" $>""H $>""H $>### $>%%% $>K#K

表' 黄酮苷含量三种预测模型的结果比较

;U

实际

含量

Ô模型预测 .=d预测 O.UZ.=d预测

预测

含量

相对

误差

!n#

预测

含量

相对

误差

!n#

预测

含量

相对

误差

!n#

$ K#%>F K#K>H #>%H K#H>Y #>H! K#">$ #>YK

! K$%>F K$%>H #>#! K$H>K #>H! K$H>! #>""

% "$K>K "$K>$ #>#H "$!># #>KH "$!># #>KH

Y ""$>G ""$>H #>#% "KF>Y #>K! ""#>! #>!"

K KF%>H K$Y># $$>GY KF#>G #>YF KF!>K #>!$

" YG#>$ Y%$>F $$>G# YFF>G #>!Y YFG># #>!%

H %$#>% KFK>" FF>H! %KK>K $Y>KH %%Y># H>"%

F K$F>% KF">% $%>$% K!#>% #>%G K$F>! #>#!

G "%">Y ""#>$ %>H! "!K># $>HG "!H>H $>%H

??采用 O.UZ.=d算法的果酒黄酮苷含量实测数据

与预测数据对比"如图 $ 所示$

图! 黄酮苷实测数据与;<-a<TZ预测数据对比

采用O.UZ.=d算法的岗稔黄酮苷含量实测数据

与预测数据的相对误差"如图 ! 所示$

Ô神经网络预测模型的最大相对误差为 FF>H!n"

最小相对误差为 #>#!n"平均相对误差为 $Y>Y%n%采用

图) 黄酮苷含量;<-a<TZ预测相对误差

交叉验证法的 .=d预测模型" 最大相对误差为

$Y>KHn"最小相对误差为 #>!Yn"平均相对误差为

!>!!n%采用 O.UZ.=d预测模型"最大相对误差为

%>FKn"最小相对误差为 #>!!n"平均相对误差为

$>!Hn$

分析三种预测模型相对误差的波动范围$ 其中" Ô

预测模型波动范围最大"最大相对误差是最小相对误差

的 YY%" 倍%其次是采用交叉验证法的 .=d预测模型"基

于O.UZ.=d的预测模型波动范围最小$ 可见"基于

O.UZ.=d预测模型的预测精度更高(更稳定$

% 结束语

本文对影响果酒黄酮苷活性物质含量的四种因素

进行正交试验"得出果酒总黄酮含量数据"构建了 O.U

Z.=d预测模型"实现了对果酒生物活性物质的预测$

通过对 Ô神经网络(.=d和 O.UZ.=d三种模型比较

可见"基于O.UZ.=d的果酒总黄酮含量预测模型采用

粒子群优化算法对支持向量机的重要参数进行优化"提

高了果酒生物活性物质含量的预测精度和稳定性"具有

较好的应用前景$
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