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基于多元校正法的香梨糖度可见 /近红外光谱检测*
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摇 摇 揖摘要铱 摇 应用可见 /近红外光谱透射技术结合多元校正法探讨了样品在不同温度条件(5、10、15、20益)下香梨

糖度的快速无损检测。 在波长 500 ~900 nm 范围内,用逐步多元线性回归(SMLR)、偏最小二乘法(PLS)、最小二乘

支持向量机(LS SVM1、LS SVM2)和遗传算法 偏最小二乘法(GA PLS)等多种多元校正法进行了建模预测比

较研究。 预测结果从优到差依次为 LS SVM2、LS SVM1、GA PLS、PLS、SMLR。
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Abstract

Nondestructive determination of sugar content ( SC) of fragrant pears with temperature variation
(5益, 10益, 15益 and 20益) was studied by visible鄄NIR spectroscopy coupled with multivariate
calibration methods. In the region of 500 ~900 nm, five multivariate calibration models: stepwise
multiple linear regression (SMLR), partial least squares (PLS), least squares鄄support vector machines
(LS SVM1, only 30 bands spectral data obtained by SMLR analysis inputted as X variable ),
LS SVM2 (both 30 bands spectral data and sample temperature inputted as X variable) and genetic
algorithm鄄partial least squares ( GA PLS) were compared. The results showed that the prediction
performance was in the order of LS SVM2, LS SVM1, GA PLS, PLS and SMLR.
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摇 摇 引言

近红外光谱分析技术作为一种无损检测技术已

被成功用于鲜果内部品质(如糖度等)的检测,然
而,近红外光谱测量技术仍存在不足,主要是预测模

型缺乏稳健性[1]。 主要原因有[2]:受样品相关因素

的扰动,如样品温度、大小、品种、产地和收获时间

等;受仪器与环境等因素的影响,如杂散光、空气湿

度、光谱仪的温度、灯龄等。
样品温度的变化会引起近红外区域分子键振动

强度和频率的变化,进而影响近红外校正模型的性

能[1, 3 ~ 6]。 由于在实际的生产过程中很难保证每个

样品温度的一致性,因而研究建立稳健的近红外光

谱校正模型实现对温度的修正或补偿是很有必要

的[1,4]。 目前,研究温度修正和补偿的方法可归纳

为以下两大类[7]:淤最大可能去除温度影响的方



法,主要有选择光谱中的不变部分进行建模的方法,
如无用变量剔除法(UVE)、模拟退火法(SA)等,以
及光谱调整法,如分段直接校正法(PDS)、连续分段

直接校正法 ( CPDS) 和正交信号校正 ( OSC) 等。
于纯回归方法,主要包括线性回归方法,如逐步多元

线性回归(SMLR)、主成分回归(PCR)和偏最小二

乘法(PLS),以及非线性回归方法,如局部加权拟合

(LWR)、神经网络 ( NN) 和最小二乘支持向量机

(LS SVM)等。
本文主要探讨利用可见 /近红外光谱结合多种

多元校正法对受温度变化影响的香梨糖度进行检

测。

1摇 实验材料与方法

1郾 1摇 材料

市购新疆库尔勒香梨 100 个,用毛巾擦干净水

果表皮,作好样品号及采样点标记后,将样品置于温

控箱内(温度控制范围 0 ~ 50益,波动 依 0郾 1益),调
节温度到某一实验设计温度(5、10、15、20益),在光

谱采集前,样品在温控箱内每一设定温度条件下恒

温保存 24h,使样品内外温度达到一致。
1郾 2摇 仪器与方法

利用前期研究构建的检测系统[8],分别采集样

品温度为 5、10、15、20益 时的可见 /近红外透射光

谱。 光谱采集软件 OOIBase32(美国海洋光学公司)
参数设置如下:积分时间 240 ms,平均采样 5 次,平
滑点数为 5。 为了减少在实验过程中样品温度的变

化,每次从温控箱中取 5 个样品进行光谱采集,在尽

可能短的时间内完成,每个样品在赤道部位(最大

横径)采集 2 次(标记处),其平均光谱作为样品的

特征光谱。
糖度测定参照国家标准(GB / T 10650—2008),

在相应的光谱采集点附近取果肉挤压取汁后,用手

持糖量计(数字式折射仪 PR 101 型,日本 ATAGO
公司)进行测量,将 2 次测量平均值作为其糖度值,
糖度分布范围为 10郾 1 ~ 14郾 0 °Brix。
1郾 3摇 数据分析

100 个香梨在 4 个温度下的光谱混合后形成

400 个光谱样本。 有 2 个香梨样品存在理化分析错

误,剩余 98 个香梨样本的糖度分布情况如图 1 所

示,并用 TQ Analyst 7郾 2 ( Thermo Electron Corp. ,
USA)软件中的 Spectrum outlier 功能模块分析,剔除

1 个异常光谱样本,将剩余光谱样本各温度下随机

选取 2 / 3 作为校正集样本 (共 261 个),1 / 3 作为验

证集样本 (共 130 个),在波长 500 ~ 900 nm 范围内

(如图 2 所示,光谱两端信噪比不理想)进行多变量

建模预测分析。

图 1摇 样本的糖度分布情况

Fig. 1摇 SC distribution of samples
摇

图 2摇 样品温度为 5益时的透射光谱曲线

Fig. 2摇 Transmittance spectrum of pear at 5益
摇

分析用的多元校正法有:逐步多元线性回归

(SMLR)、偏最小二乘法(PLS)、遗传算法 偏最小二

乘法 ( GA PLS ) 和 最 小 二 乘 支 持 向 量 机

(LS SVM),SMLR 和 PLS 分析用 TQ Analyst 7郾 2
软件, GA PLS 分 析 用 PLS _ Toolbox 5郾 2郾 1
(Eigenvector Research, Inc. , USA),LS SVM 分析

用 LS SVM 1郾 5 toolbox ( Suykens 等开发, K. U.
Leuven, Belgium) 以及 Matlab 7郾 0。

2摇 结果与讨论

2郾 1摇 逐步多元线性回归

在波长 500 ~ 900 nm 范围内对上述样本集(经
均值中心化处理)进行 SMLR 回归分析,在选取 30
个波长时取得最好结果,校正集相关系数 R =
0郾 868,校正均方根误差 C = 0郾 386 °Brix,预测均方

根误差 P = 0郾 587 °Brix,预测值与实际值间的对应

关系如图 3a 所示。
2郾 2摇 偏最小二乘法

在波长 500 ~ 900 nm 范围内对上述样本集(经
均值 中 心 化 处 理 ) 进 行 PLS 回 归 分 析, 通 过

TQ Analyst 7郾 2 中的 PRESS 分析选用 16 个因子建

模,得到 R =0郾 860,C =0郾 397 °Brix,P =0郾 580 °Brix,预
测值与实际值间的对应关系如图 3b 所示。

可见,与前期研究[9] 在简单温度变化下(样品

温度只有 2 个) SMLR 的预测结果要优于 PLS 的预
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摇 摇

图 3摇 预测值与实际值间的对应关系

Fig. 3摇 Predicted SC against the measured SC
(a) SMLR 方法摇 (b) PLS 方法

摇
测结果相反,在温度变化范围较大条件下(样品温

度有 4 个),SMLR 方法已显得不足以进行温度的补

偿,该结果与 Abe 等(2000) [10]得出的结论相一致。
2郾 3摇 遗传算法 偏最小二乘法

通过 PLS_Toolbox 5郾 2郾 1 软件,在 Matlab 7郾 0 环

境下进行 GA 变量选择分析。 主要参数设置如下:
种群大小 64,窗口大小 10,收敛率 50% ,变异率

0郾 005,采用双点交叉重组法。 对上述样本集同样进

行均值中心化处理后,通过适应度(最小交互验证

均方根误差) 分析,比较 22 个独立模型后,选出

410 个波长。
将经 GA 分析选定的校正集光谱矩阵(410 个

波长数,261 伊 410),调入建模预测分析程序进行

PLS 建模分析,同样在选用 16 个因子下取得最好结

果,C = 0郾 370 °Brix,P = 0郾 555 °Brix,分析结果如图 4
所示。

图 4摇 GA PLS 模型预测值与实际值间的对应关系

Fig. 4 摇 Predicted SC against the measured SC by GA PLS
摇

2郾 4摇 LS SVM1
将 SMLR 分析中得到的 30 个波段的光谱值作

为 LS SVM 分析的输入量,选用高斯径向基函数

(RBF) 为核函数,其中核宽 滓2 和正规化参数 酌 通

过二步格点搜索法与 L鄄折交互验证(L = 10) [11] 相

结合的粗选和精选两个步骤进行优化,参数优化结

果如图 5 所示,网格点“·冶反映了第一步格点搜索

范围及步长,曲线反映了误差等高线,网络点“ 伊 冶
反映了第二步格点搜索范围及步长,得最佳 酌 =
7 278郾 439 9,滓2 = 395郾 942 63。 利用优化后的参数进

行回归分析,预测结果如图 6 所示,P =0郾 539 °Brix。

图 5摇 LS SVM1 中参数 滓2和 酌 的优化过程

Fig. 5摇 Optimation of 滓2 and 酌 for LS SVM1
摇

图 6摇 LS SVM1 回归分析预测结果

Fig. 6摇 Predicted SC against the measured SC by LS SVM1
摇

2郾 5摇 LS SVM2
W俟lfert 等(2000) [12]认为由于温度是一个已知

量,因而可追加到校正模型矩阵中,与光谱一起成为

一个独立的变量来提高预测精度。 本文中,对上述

样本集,将 SMLR 分析中得到的 30 个波段的光谱值

及其对应的样品温度值同时作为 LS SVM 分析的

输入量,选用 RBF 为核函数,其中核宽 滓2和正规化
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参数 酌 同样通过二步格点搜索法与 L鄄折交互验证

(L = 10) 相结合的粗选和精选两个步骤进行优化,
参数优化结果如图 7 所示,得最佳 酌 = 10 489郾 666 2,
滓2 = 933郾 567 768。 利用优化后的参数进行回归分

析,预测结果如图 8 所示,P = 0郾 523 °Brix。

图 7摇 LS SVM2 中参数 滓2和 酌 的优化过程

Fig. 7摇 Optimation of 滓2 and 酌 for LS SVM2
摇

从上述 SMLR、PLS、GA PLS、LS SVM1(输入

量为 30 个波段下的光谱值)和 LS SVM2(输入量

为 30 个波段下的光谱值和样品温度值)等 5 种多元校

正法的预测结果比较可以看出:预测结果从优到差依

次为 LS SVM2、LS SVM1、GA PLS、PLS、SMLR。

3摇 结论

(1) 应用可见 /近红外光谱技术结合多元校正

摇 摇

图 8摇 LS SVM2 回归分析预测结果

Fig. 8摇 Predicted SC against the measured SC by LS SVM2
摇

法(SMLR、PLS、GA PLS、LS SVM),研究了复杂

样品温度条件下(5、10、15、20益)的香梨糖度快速

检测。 预测精度从优到差依次为 LS SVM2、
LS SVM1、GA PLS、PLS 和 SMLR。

(2) 在复杂的温度变化条件下,SMLR 已不足

以进行温度的补偿。 GA PLS 通过遗传算法选取

了与温度无关的波段,使预测精度较全波段 PLS
高,而 LS SVM 采用了非线性模型可以有效地补偿

温度的非线性影响。 另外,LS SVM2 中将温度引

入了校正模型矩阵中,在一定程度上补偿了温度的

影响并提高了检测精度。
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