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　　摘要：利用近红外光谱无损检测技术，以成熟的库车小白杏为研究对象，先通过一阶导数混合标准正态变量变换
法进行光谱预处理，再利用偏最小二乘法建立杏可溶性固形物含量预测模型。结果表明，最佳因子数为４，模型的相
关系数为０．９６４４５，校正集标准偏差为０．２１５，预测集标准偏差为０．４５６时模型最佳。结果表明，基于近红外光谱技术
测定杏的可溶性固形物含有具有可行性，可以为库车小白杏的无损检测提供重要参考与技术支持。
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　　杏是新疆南部的特色果树之一，具有适应性
强、管理容易、果实早熟的特点，常以杏麦间作、杏

棉间作，因其经济效益高、生态效益明显等特性，被

广泛种植。根据２０１８年新疆统计年鉴可知，新疆杏
种植面积已达１１１２４６ｈｍ２，产量达９３３０８８ｔ，成为
当地农民重要的经济来源。库车小白杏是新疆重

要的地方品种，其果实卵圆形、呈黄白色，果面光滑

无毛，肉质较细，纤维素含量少，品质上乘，是鲜食

及加工的优质杏品种［１］。

近红外光谱（ＮＩＲＳ）分析技术具有简单、快速、
准确、无损以及定量检测等优点［２］，现已广泛地应

用在桃［３］、苹果［４］、梨［５］、樱桃［６］、蜜橘［７］、葡萄［８］等

新鲜果品内在品质检测。但是，目前针对杏的品质

鉴定仍旧采用破损法［９］，并且关于杏的采摘、分级、

分选也同样依靠人工经验判断的方法。然而，依靠

人工经验判断的方法易受主观因素影响，误差大、

效率低。因此，采用无损检测技术鉴定新疆杏内部

品质，建立一系列杏果实品质评价方法，对杏生产、

加工销售过程具有重要的实践意义。新鲜果品的

可溶性固形物含量是判断其成熟度、商品性的重要

指标之一。本研究旨在建立基于近红外光谱的库

车小白杏可溶性固形物含量的检测模型，以期为便

携式光栅扫描光谱仪在１０００～１８００ｎｍ波长范围
内无损检测可溶性固形物含量提供理论依据。

１　材料与方法

１．１　试验材料
挑选个体均匀、无任何碰伤的１００个成熟果实

样品，将样品用流水洗净后用蒸馏水冲洗２次，然后
放于试验室自然晾干。为排除温度及其他环境因

素对试验结果的干扰，将样品置于室内，保持室温。

１．２　试验设备
ＳｕｐＮＩＲ－１５００聚光科技便携式光栅扫描光谱

仪［聚光科技（杭州）股份有限公司］，ＰＡＬ－１Ｃａｔ．
Ｎｏ．３８１０型数字手持折射仪（日本Ａｔａｇｏ公司）。
１．３　试验方法
１．３．１　近红外光谱采集　采用近红外光谱无损检
测仪采集近红外光谱，其波长范围为 １０００～
１８００ｎｍ，波长准确性 ±０．２ｎｍ，波长重复性≤
０．０５ｎｍ，光谱分辨率≤１２ｎｍ，杂散光＜０．１５％。光
谱扫描前检查仪器排除其他因素干扰进行调试，预

热３０ｍｉｎ后采集果实的光谱。采集样本光谱时，光
源距果实表面的垂直距离约为２ｃｍ，在果实横径最
大处进行光谱采集。同一果实样品完成１次光谱采
集后将其旋转１８０°采集另一果面光谱信息，共采集
得到２００个光谱信息。
１．３．２　可溶性固形物含量测定　用数字手持折射
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仪测定１００个样本的可溶性固形物含量。分别测定
与采集光谱相应位置的果肉浆液可溶性固形物含

量，求得每个样本平均值作为样品可溶性固形物含

量的真实值。

１．３．３　光谱预处理与模型的建立　首先将采集的
果实可溶性固形物含量的光谱信息与测定的可溶

性固形物含量数据导入 ＴＱＡｎａｌｙｓｔ８．０光谱分析软
件。再通过使用求导、标准正态变量变换、多元散

射校正等方法对光谱进行预处理，利用设置模型参

数，剔除异常光谱，选择预处理方法，从而确定主因

子数。采用偏最小二乘法建立校正模型。定标模

型精度的评价用定标建模的相关系数，校正集标准

偏差和预测集标准偏差作为评价指标，以定标建模

的交互验证均方根误差［１０］，确定最佳主因子数以优

化模型参数［１１］，再通过预测集标准偏差来评价模型

的预测精确度，得到最优模型。

２　结果与分析

２．１　库车小白杏可溶性固形物含量
由表１可知，样品的可溶性固形物含量变异范

围是１３．５０％ ～２０．３０％，其包括了库车小白杏可溶

性固形物含量的基本特征。通过该范围可实现基

于近红外光谱可溶性固形物含量的数学模型建立

及依据此范围内可溶性固形物含量信息进行模型

校正。同时，样本间变异系数为０．０７０２，能够直接
反映所选取样本的均一性，确保所建立模型的准确

性和稳定性。

表１　库车小白杏可溶性固形物含量

项目
样本数

（个）

可溶性固形物

含量（％）
均值

（％） 标准偏差 变异系数

值 ２００ １３．５０～２０．３０ １７．２７ １．２１１ ０．０７０２

２．２　光谱数据预处理
将库车小白杏的测定样本原始光谱中４个异常

光谱剔除，得到的光谱见图１，横坐标为波长，波长
范围是１０００～１８００ｎｍ，保证了该区域光谱波长的
准确性。纵坐标为光谱吸光度，光谱吸光度范围为

０．６～１．９，吸光度范围越大，可用于检测样品的线性
范围也越大。以波峰来看，在全波范围内该光谱曲

线的特征光谱为１４５０ｎｍ，此范围各个样本具有相
同的吸收峰，但可溶性固形物含量不同吸收峰的吸

光度存在差异。

　　由图１可知，在全波段１０００～１８００ｎｍ范围
内，光谱在１４５０ｎｍ附近虽有特征峰但不明显，未
出现明显波峰，难以判断特征光谱区域。其中，因

测定时环境掌控的差异、样品个体大小、表面光度

及表皮厚度等噪声因素影响，致使原始光谱出现光

谱重叠现象。

　　光谱数据预处理前建立的数学模型见图２，该
模型相关系数为 ０．６０３９０、校正集标准偏差为
０９３３、预测集标准偏差为 １．０８、最佳因子数为 ６。
未处理光谱所建立的模型相关系数较低，其预测能

力和稳定性较差。因此，须对原始光谱进行预处理

后，才能实行进一步的光谱分析得到准确的数学

模型。

采集样品光谱后，获取近红外漫反射光谱信

息，利用 ＴＱＡｎａｌｙｓｔ８．０软件对光谱进行光谱预处
理。光谱预处理方法包括标准化、平滑、求导、标准

正态变量变换、多元散射校正等，这些方法可以单

独使用也可以结合在一起使用［１２］。比较各方法优

缺点后总结得出，多元散射校正可用于消除理想中

的线性散射影响，标准正态变量变换与多元散射校
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正的目的基本相同；标准正态变量变换可用来校正

样品因颗粒散射而引起的光谱的误差［１３］；导数处理

可以消除基线漂移，提供比原光谱更高的分辨率和

更清晰的光谱轮廓变化［１４］。同时，对光谱分别使用

多元散射校正、标准正态变量变换、求导及混合的

预处理方法分别优化模型，则通过建模的相关系数

越大，校正集标准偏差及预测集标准偏差越小，模

型的预测能力和推广能力越好来评价预处理效果。

因此，本试验在通过使用多元散射校正、标准

正态变量变换及求导的光谱预处理方法后，比较各

方法光谱预处理所得模型相关系数，校正集标准偏

差及预测集标准偏差。得到一阶导数混合标准正

态变量变换法和一阶导数混合多元散射校正法２种
预处理方法比单一的预处理方法具有更好的效果。

　　由表２可知，采用一阶导数混合多元散射校正
法和一阶导数混合标准正态变量变换法的校正集

标准偏差及预测集标准偏差分别为０．２１５、０．４５６，
均比预处理前校正集标准偏差（０．９３３）、预测集标
准偏差（１．０８０）的模型预测的稳定性好，同时相关
系数也较处理前更优。且预处理的２种方法都可降
低噪声影响，校正基线漂移，提高检测精度以获得

特征光谱。同时，采用一阶导数混合多元散射校正

法和一阶导数混合标准正态变量变换法所建立的

数学模型，二者校正集标准偏差、预测集标准偏差

相同，但一阶导数混合标准正态变量变换法相关系

数达到０．９６４４５，其建立的模型更优。因此本研究
采用一阶导数混合标准正态变量变换法作为最优

光谱预处理方法。

表２　预处理方法的比较

主成分数（个） 处理方法 相关系数 校正集标准偏差 预测集标准偏差

６ 原始光谱 ０．６０３９０ ０．９３３ １．０８０

４ 一阶导数＋多元散射校正 ０．９６４３９ ０．２１５ ０．４５６

４ 一阶导数＋标准正态变量变换 ０．９６４４５ ０．２１５ ０．４５６

　　由图３可知，利用一阶导数混合标准正态变量
变换法预处理后的光谱数据与光谱图１比较，波长
范围为１０００～１８００ｎｍ时，１３８０、１１４０ｎｍ处吸收
峰具有明显的特征值。预处理后减弱光的基线不

稳定等影响，比原光谱的分辨率更清晰。由此说

明，该方法对降低光谱误差有一定效果。

２．３　确定最佳因子数
如何正确选取模型所需因子的数量（即主成分

数）直接影响该模型的质量，选择的主成分数太小

会出现拟合不足的结果；若选择的主成分数太大，

导致过拟合，降低模型的质量［１５］。因此，正确选取

主因子数对保证定量模型预测稳定性非常重要。

本研究对近红外光谱进行偏最小二乘法分析，选用

交互验证方法，通过交互验证均方根误差和预测残

差平方和的数值关系，确定最佳的因子数。由交互

验证均方根误差和预测残差平方和越小，证明模型

的稳定性越好，预测能力越强为标准。通过比较主

因子数为１～１０模型中的交互验证均方根误差值，
确定其最小时对应的主因子数为最佳因子数，由图

４可知，交互验证均方根误差随着主因子数的增加
呈先上升后下降然后平缓上升的趋势，当主因子数

为４时，交互验证均方根误差达到最低值。因此，确
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定４为最佳因子数。
２．４　偏最小二乘法建模

利用偏最小二乘法建立关于库车小白杏可溶

性固形物含量的检测模型。偏最小二乘法采用校

准试样组确定参数，在计算过程中没有经过任何矩

阵求逆运算，所以计算误差小，准确度高，运算速度

快［１６］。运用偏最小二乘法进行数据处理与优化，通

过误差最小化建立最适模型。随机选择１１２个数据
作为校正集，２０个作为验证集，剔除异常数据与差
异较大的数据共６８个，在１０００～１８００ｎｍ波长之
间利用偏最小二乘法建立模型。如表３所示，２０个
验证集的真实值、预测值及绝对误差。由表３可知，
２０个验证集的可溶性固形物含量的真实值在
１６０％～１８．０％之间，数据具有一定的代表性，而绝
对误差范围为±０．８５％，可以看出模型的稳定性和
预测能力较好。

　　利用ＴＱＡｎａｌｙｓｔ８．０软件处理的数据，再通过偏
最小二乘法得到的最适模型见图５，横坐标为库车
小白杏可溶性固形物含量的真实值，纵坐标为预测

值，这２个变量成线性关系，且１１２个校正集及２０
个验证集均匀地分布于直线的周围，则模型的相关

表３　库车小白杏可溶性固形物含量的真实值、预测值及绝对误差

样品编号
真实值

（％）
预测值

（％）
绝对误差

（％）

１ １６．６ １７．４０ ０．８０

２ １６．２ １６．７５ ０．５５

３ １６．２ １７．０４ ０．８４

４ １６．６ １７．２７ ０．６７

５ １６．６ １６．８５ ０．２５

６ １７．０ １７．７７ ０．７７

７ １８．０ １７．５１ －０．４９

８ １７．１ １７．０９ －０．０１

９ １７．７ １７．８３ ０．１３

１０ １６．７ １７．３２ ０．６２

１１ １７．５ １７．８１ ０．３１

１２ １７．２ １７．２９ ０．０９

１３ １７．０ １６．８６ －０．１４

１４ １８．１ １７．９７ －０．１３

１５ １７．０ １７．０７ ０．０７

１６ １７．３ １７．２１ －０．０９

１７ １７．７ １７．２２ －０．４８

１８ １７．５ １７．５４ ０．０４

１９ １６．７ １７．３１ ０．６１

２０ １８．０ １８．０５ ０．０５
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性较好。偏最小二乘法建模，模型相关系数为

０．９６４４５、校正集标准偏差为０．２１５、预测集标准偏
差为０．４５６，得到最优模型。

３　结论与讨论

本研究利用近红外光谱分析技术检测了１００个
库车小白杏的可溶性固形物含量，波长范围为

１０００～１８００ｎｍ，首先进行光谱预处理，再利用偏
最小二乘法构建检测模型，得出以下结论：（１）采用
多元散射校正、标准正态变换、一阶导数等多种方

法对光谱进行预处理，可优化模型、提高预测效果。

（２）建立近红外光谱可溶性固形物含量预测模型，
选取最佳因子数为４时，模型相关系数达到最大值，
为０．９６４４５，校正集标准偏差和预测集标准偏差值
较小，分别为０．２１５、０．４５６，此模型稳定性好，预测
效果优。（３）近红外光谱分析技术可以准确、迅速、
无损地检测小白杏的可溶性固形物含量，为新疆栽

培杏果品的内部品质检测提供科学依据和技术

支持。
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