
书书书

秦善知，陈　斌，陆道礼，等．基于便携式近红外光谱仪检测梨可溶性固形物［Ｊ］．江苏农业科学，２０１４，４２（８）：２８４－２８６．

基于便携式近红外光谱仪检测梨可溶性固形物

秦善知１，陈　斌１，陆道礼１，颜　辉２

（１．江苏大学食品与生物工程学院，江苏镇江２１２０１３；２．江苏科技大学生物与化学工程学院，江苏镇江２１２００３）

　　摘要：探索采用便携式近红外光谱仪，利用不同光谱预处理算法及波长优选法建立检测模型检测梨可溶性固形物
含量（ＳＳＣ）的可行性。比较了一阶导数（１ｓｔ）、二阶导数（２ｎｄ）、多元散射校正（ＭＳＣ）、标准正态变量变换（ＳＮＶ）等９种
预处理方法进行ＰＬＳ建模的效果，确定最佳预处理方法。用相关系数法、无信息变量消除法（ＵＶＥ）、向后区间偏最小
二乘法（ｂｉＰＬＳ）和向后区间偏最小二乘法结合遗传算法（ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ）优选波长，用偏最小二乘法（ＰＬＳ）建立梨ＳＳＣ的
定标模型，根据各个模型的校正集和预测集的相关系数（ｒ）和交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）、预测均方根误差
（ＲＭＳＥＰ）评价定标模型的精度和稳定性。结果表明：经过ＳＮＶ预处理后的建模效果最好，校正集和预测集的相关系
数ｒ分别为０．８９０８和 ０．８６８９，ＲＭＳＥＣＶ和 ＲＭＳＥＰ分别为 ０．５９２５和 ０．６３０８；相较于其他 ３种波长优选法，
ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ方法不仅优选的波长数少，而且所建模型的预测效果更好，校正集和预测集的相关系数分别为０．８８７９和
０．８９１０，ＲＭＳＥＣＶ和ＲＭＳＥＰ分别为０．５９９９和０．５７１３。
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　　中国果树栽培面积和产量均为世界第一位。２０１０年中
国果园面积约 ｌ１５４．３９万 ｈｍ２，产量约１．２９亿 ｔ。苹果、柑
桔、梨是中国最主要的三大水果，产量占到 ５８％［１］；梨树面

积、产量次于苹果、柑桔，居第３位，２０１１年梨产量接近１６００
万ｔ。梨果脆甜多汁，其糖度与成熟度、品质密切相关。成熟
度高的果实糖度高、品质高、口感好，成熟度低的糖度低、品质

差、口感差。糖度是评价其品质的指标之一，而糖度可以通过

可溶性固形物含量（ＳＳＣ）的测定获得，因此试验和研究一般
以ＳＳＣ作为衡量糖度大小的指标。

丰水梨是适合我国南方很多地区栽种的梨品种，个头较

大，果形圆，外形也比较美观，果肉乳白色，细脆爽口，浓甜，汁

多［２］，尽管含糖量高，但肉眼很难看出来，需要使用仪器来检

测。本试验使用的是 ＮＩＲ２５６－２．２Ｔ２型便携式近红外光谱
仪，并使用自制光纤来解决在树检测的问题。

现有的便携式近红外光谱仪采用的是连续光源，获得的

是整个谱段的近红外光谱，可以通过优选波长剔除不相关的

波长［３］，从而减少波长数的使用。本试验采用多种波长优选

法进行建模比较，从而确定最佳波长优选方法。

１　材料与方法

１．１　仪器设备
试验用到的主要仪器和设备有：ＮＩＲ２５６－２．２Ｔ２型近红

外光谱仪（美国 ＣｏｎｔｒｏｌＤｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ公司生产），工作波长
１０８９～２２１９ｎｍ，分辨率１ｎｍ，检测器通道数为２５６个；阿贝

折射仪（上海精科）２ＷＡＪ；石英光纤（自制），如图１所示，外
面１圈 ６个为入射光纤，中间 １个为出射光纤，芯径为
０．６ｍｍ；白板（海洋光学）ＷＳ－１－ＳＬ。

试验中梨近红外光漫反射示意图如图２所示：光源发出
的光经入射光纤传送并投射到样品后，经样品表皮及内部组

织漫反射后再经出射光纤传送至近红外光谱仪，用计算机采

集数据后再进行数据处理和分析。

１．２　供试材料
试验共选用４０个不同成熟度的丰水梨，来源于江苏省镇

江市句容果园。果实近圆形，略扁，皮褐色带红晕，果点大且

较多。

１．３　近红外光谱测定
试验以白板为本底，在梨赤道圈上选取４个测试区域，采
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用光纤探头贴近梨进行漫反射测量，经调试仪器的最佳积分

时间为０．０１ｓ，积分次数为１０次。其中７号梨第１个测试区
域光谱异常，１３号梨前３个测试区域果肉呈粉末状，１７号梨
第３个测试区域和２０号梨第２个测试区域破损，剔除上述６
个异常样本区域后，对剩余的１５４个样本区域进行主成分分
析，其中主成分数选为３，判别出１５０号样本区域（即３９号梨
第４个测试区域）为异常样本区域，因此总计有７个异常样本
区域，剔除异常样本区域后，总共选取了１５３个测试区域，记
为１５３个样本，此时原始光谱如图３所示。

１．４　ＳＳＣ的测定与样品集划分
采用阿贝折射仪测定样本的 ＳＳＣ，根据 ＳＳＣ从小到大排

列，按校正集与预测集之比为３∶１的原则选择校正集和预测
集。其中１１５个样本作为校正集，３８个样本作为预测集。
１．５　波长优选

使用Ｍａｔｌａｂ软件和江苏大学近红外光谱组编写的 ＮＩＲ
ＳＡ软件对数据进行处理及建模。本试验比较了使用一阶导
数（１ｓｔ）、二阶导数（２ｎｄ）、多元散射校正（ＭＳＣ）、标准正态换
（ＳＮＶ）等９种预处理方法处理后的 ＰＬＳ建模的效果，确定最
佳预处理方法。再分别使用相关系数法、无信息变量消除法

（ＵＶＥ）、向后区间偏最小二乘法结合遗传算法（ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ）、
联合区间偏最小二乘法（ｓｉＰＬＳ＋ＧＡ）优选波长，并用偏最小
二乘法（ＰＬＳ）建立梨ＳＳＣ的定标模型，根据各个模型的校正
集和预测集的相关系数（ｒ）和交互验证均方根误差
（ＲＭＳＥＣＶ）、预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）评价定标模型的精度
和稳定性。

１．６　方法原理
相关系数法［４］是将校正集光谱阵中的每个波长对应的

光谱参数向量与组分浓度阵中的某组分浓度向量进行相关性

计算，得到每个波长的相关系数，相关系数值越大，证明该波

长的光谱信息量越多。无信息变量消除法是基于偏最小二乘

（ＰＬＳ）的回归系数建立的波长选择算法，用于消除不提供信
息的变量，减少模型变量［５］，具体算法可参考［６－７］。试验中所

使用的无信息变量消除法为 α－ＵＶＥ。ｂｉＰＬＳ方法是一种将
数据分隔成给定数目的区间，尽管类似于ｉＰＬＳ模型，但ｂｉＰＬＳ
模型是按顺序每次剔除１个区间［８］，根据模型 ＲＭＳＥＣＶ值大
小选出最佳子区间组合。遗传算法（ＧＡ）是模拟达尔文的遗
传选择和自然淘汰生物进化过程，以目标适应度函数为判据，

不断对群体进行选择、交叉、变异遗传操作，重组优化群体内

的个体，实现特征变量优选的方法。优选过程是以所选特征

波长变量建立ＰＬＳＲ模型的交叉验证标准差最小为目标函数
进行计算［９］。

２　结果与分析

２．１　光谱最佳预处理方法的确定
９种预处理方法中，ＳＮＶ预处理后的模型效果最好，校正

集和预测集的相关系数ｒ分别为０．８９０８和０．８６８９，均方根
误差ＲＭＳＥＣＶ和ＲＭＳＥＰ分别为０．５９２５和０．６３０８。

表１　不同预处理方法ＰＬＳ模型的结果

模型
主因子

数（个）

校正集 预测集

ｒｃ ＲＭＳＥＣＶ ｒｐ ＲＭＳＥＰ
ＰＬＳ ９ ０．８６８６ ０．６４６２ ０．７４１５ ０．８３６８

１ｓｔＤｅｒ＋ＰＬＳ ５ ０．９３２３ ０．４７１５ ０．７７８７ ０．７８５８
２ｎｄＤｅｒ＋ＰＬＳ ２ ０．７３１５ ０．８８９１ ０．３３９２ １．１８４７
ＳＮＶ＋ＰＬＳ ８ ０．８９０８ ０．５９２５ ０．８６８９ ０．６３０８
ＭＳＣ＋ＰＬＳ ８ ０．８８２３ ０．６１３７ ０．８４７８ ０．６６５４

１ｓｔＤｅｒ＋ＳＮＶ＋ＰＬＳ ６ ０．９６０９ ０．３６１２ ０．７６５８ ０．８０６７
２ｎｄＤｅｒ＋ＳＮＶ＋ＰＬＳ ２ ０．７２０８ ０．９０３９ ０．２８２６ １．２２１１
１ｓｔＤｅｒ＋ＭＳＣ＋ＰＬＳ ６ ０．９５９６ ０．３６７０ ０．７５３４ ０．８２１１
２ｎｄＤｅｒ＋ＭＳＣ＋ＰＬＳ ２ ０．７２０４ ０．９０４４ ０．２８２５ １．２２０３
归一化＋ＰＬＳ １０ ０．９１８０ ０．５１７３ ０．７６４０ ０．８２９７

２．２　波长优选法比较
２．２．１　相关系数法波长优选　该方法是采用Ｍａｔｌａｂ语言实
现的变量选择，当阈值取为０．２５时，预测效果较好，此时所选
波长数为 ６４８个，模型的 ｒｐ 和 ＲＭＳＥＰ分别为 ０．８５９１、
０６３４５。
２．２．２　无信息变量法波长优选　选用 α－ＵＶＥ法进行波长
优选，最佳主因子数为８，其中α为０．９９。总共选取了２４７个
波长数，模型的ｒｐ和ＲＭＳＥＰ分别为０．８５２９、０．６５４３。
２．２．３　ｂｉＰＬＳ波长优选　研究采用 Ｍａｔｌａｂ语言的区间偏最
小二乘包－ｉＴｏｏｌｂｏｘ－２００４，该软件在 Ｍａｔｌａｂ软件上运行，用
ｂｉＰＬＳ优选变量的结果如表２所示。从表２可以看出，建立在
７个子区间上的模型ＲＭＳＥＣＶ最小，选为最佳模型，这７个子
区间为［１５６１０１１１２１３］，也就是区间为１０８９～１１４５ｎｍ、
１３１７～１４３０ｎｍ、１６０２～１８２７ｎｍ的波长数，所选区间如图
４所示，７个子区间的总波长数为３９７个。图５为ｂｉＰＬＳ法优
选３９７个波长的ＰＬＳ模型预测结果，其中预测相关系数ｒｐ和
预测均方根误差ＲＭＳＥＰ分别为０８６７７和０．６１６１。
２．２．４　ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ波长优选　由于单独使用 ｂｉＰＬＳ方法优
选后的３９７个波长数仍然较多，且相邻波长之间仍然存在高
度相关性，因此可以利用遗传偏最小二乘算法（ＧＡ－ＰＬＳ）再
从这些联合区间［１５６１１１２１３］中优选波长。遗传算法的参
数为：初始群体大小为３０，最大选取波长数为３９７个，遗传迭
代次数为１００，交叉概率为０．５，变异概率为０．０１，由选取波长
数与ＲＭＳＥＣＶ值作图选定最佳波长数。图６所示为所有３９７
个波长按选取频率重新排列后，ＲＭＳＥＣＶ值随选取变量数的
逐步增加而变化的趋势图。由图６可以看出，随着波长数逐
渐增加，ＲＭＳＥＣＶ值开始不断减少，当波长数为３９个时，ＲＭ
ＳＥＣＶ首次达到最小值；而随着波长数继续增加，ＲＭＳＥＣＶ值
几乎没有变化，因此选取３９个波长作为 ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ方法的
最优波长数。

　　图７为ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ法优选３９个波长的 ＰＬＳ模型预测结
果，其ｒｐ和ＲＭＳＥＰ分别为０．８９１０和０．５７１３。
　　将在３９个波长下的ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ建模结果与其他３种波
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表２　ｂｉＰＬＳ法变量优选结果

区间数（个） 子区间 ＲＭＳＥＣＶ 变量数（个）

２０ １６ ０．８６５１ １１３１
１９ １９ ０．８５０１ １０７５
１８ ９ ０．８４２８ １０１９
１７ １４ ０．８３８９ ９６２
１６ ２ ０．８３５４ ９０６
１５ ３ ０．８３３３ ８４９
１４ ８ ０．８２９８ ７９２
１３ １５ ０．８２７５ ７３５
１２ １８ ０．８１８０ ６７９
１１ １７ ０．７９１５ ６２３
１０ ２０ ０．７５５９ ５６７
９ ７ ０．７１９１ ５１１
８ ４ ０．６９０１ ４５４
７ ５ ０．６８５４ ３９７
６ １３ ０．６８８５ ３４０
５ １２ ０．６９６１ ２８４
４ １ ０．７５１６ ２２８
３ １１ ０．７６０７ １７１
２ ６ ０．８００２ １１４
１ １０ ０．９９３２ ５７

长优选方法的ＰＬＳ建模结果进行比较，结果如表３所示。由
表３可以看出，ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ所选取的波长数明显少于其他３
种方法优选出的波长数，且 ｒｐ最大，ＲＭＳＥＣＰ最小，因此可以
确定ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ优选波长的效果最好。

表３　不同波长优选法优选波长后建模预测结果

模型
波长数

（个）

校正集 预测集

ｒｃ ＲＭＳＥＣＶ ｒｐ ＲＭＳＥＰ
相关系数法 ６４８ ０．８８５３ ０．６０６４ ０．８５９１ ０．６３４５
α－ＵＶＥ ２４７ ０．８６５４ ０．６５３５ ０．８５２９ ０．６５４３
ｂｉＰＬＳ ３９７ ０．９２７３ ０．４８８２ ０．８６７７ ０．６１６１
ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ ３９ ０．８８７９ ０．５９９９ ０．８９１０ ０．５７１３

３　结论

研究结果表明，采用便携式近红外光谱仪建立检测梨可

溶性固形物含量（ＳＳＣ）的模型是可行的。ＳＮＶ预处理方法能
明显提高模型的预测效果。与其他 ３种波长优选法相比，
ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ方法不仅优选的波长数最少，而且模型预测效果
最好，得到的校正集和预测集的相关系数分别为０．８８７９和
０８９１０，ＲＭＳＥＣＶ和ＲＭＳＥＰ分别为０５９９９和０．５７１３，说明
经ｂｉＰＬＳ＋ＧＡ处理后，能明显提高模型预测梨ＳＳＣ的效果。
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