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　　【摘要】　对采摘于一枣园的 １８０个壶瓶枣样本，随机分成 １５０个样本校正集和 ３０个样本预测集。用 Ｆｉｅｌｄ

Ｓｐｅｃ３光谱仪采集光谱，并进行多元散射校正（ＭＳＣ）预处理，之后分别利用连续投影算法（ＳＰＡ）和逐步回归法

（ＳＲＡ）提取特征波长，并结合光谱理论分析确定，再分别基于偏最小二乘法（ＰＬＳ）和最小二乘 支持向量机（ＬＳ

ＳＶＭ）建立壶瓶枣可溶性固形物含量预测的简化模型和全波段模型。结果表明，全波段 ＰＬＳ模型预测的相关系数

和预测均方根误差分别为 ０８８７４和 １０８８９，预测效果最好；建立的 ＭＳＣ ＳＰＡ ＰＬＳ模型预测的相关系数和均方

根误差分别为 ０７９９０和 １４０７８，建立的 ＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳ模型预测的相关系数和均方根误差分别为 ０８２２４和

１３８５１，与全波段的 ＭＳＣ ＰＬＳ相比，精度均降低；建立的 ＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ ＳＶＭ模型预测的相关系数和均方根误

差分别为 ０７９６３和 １１４５８，与全波段的 ＭＳＣ ＬＳ ＳＶＭ相比，精度提高；建立的 ＭＳＣ ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭ模型预测

精度很低，不适用。
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　　引言

可见／近红外光谱分析技术能够充分利用全谱
段或多波长的光谱数据，对被测物体进行定性或定

量分析，已被广泛应用于农业领域
［１～１３］

。

在农产品品质近红外光谱无损检测建模过程

中，较多的研究采用偏最小二乘（ＰＬＳ）和最小二乘
支持向量机（ＬＳ ＳＶＭ）建模［１～６］

。为了消除农产

品品质近红外光谱无损检测建模过程中无用信息的

干扰，提高建模的速度和效率，需要提取特征波长。

目前常用的方法有连续投影算法（ＳＰＡ）、逐步回归
法（ＳＲＡ）等。齐小明等［７］

建立小麦样品蛋白质含

量近红外光谱定量分析的 ＢＰ模型时，采用逐步回
归法压缩数据，预测结果满足要求。吴迪等

［８］
用连

续投影算法选择由主成分分析（ＰＣＡ）得到主成分的
最佳组合，通过最小二乘 支持向量机对奶粉中脂肪

和蛋白质含量进行预测，表明 ＳＰＡ能够用于快速有
效选取最佳的主成分数，寻优过程简单快速。

可溶性固形物含量是评价鲜枣品质的重要指

标，前期的研究中已经利用可见／近红外光谱分析技
术对鲜枣中可溶性固形物含量进行快速、无损检测。

在主成分分析的基础上，采用 ＢＰ神经网络建模，对
鲜枣可溶性固形物含量进行了预测。从预测的精度

来看（ＲＭＳＥＰ为１９９０３），还有上升的空间［１１］
。

本文采用连续投影算法和逐步回归法，结合近

红外光谱理论，对壶瓶枣的全波段可见／近红外漫反
射光谱数据进行有效信息的提取，建立偏最小二乘

（ＰＬＳ）和最小二乘 支持向量机（ＬＳ ＳＶＭ）的简化
模型，并与相应的全光谱模型进行精度比较，探讨快

速无损检测壶瓶枣可溶性固形物有效建模的新方

法。

１　实验设备与方法

１１　仪器与软件
实验所用光谱仪为美国 ＡＳＤ（ａｎａｌｙｔｉｃａｌｓｐｅｃｔｒａｌ

ｄｅｖｉｃｅ）公司生产的 ＦｉｅｌｄＳｐｅｃ３，每隔１ｎｍ采集一个
光谱数据样本，测定范围为 ３５０～２５００ｎｍ，探头视
场角为１０°，光源采用 １４５Ｖ卤素灯。实验采用漫
反射方式。分析软件为 ＡＳＤＶｉｅｗＳｐｅｃＰｒｏＶ５０，
ＵｎｓｃｒａｍｂｌｅｒＶ９８和 ＭａｔｌａｂＶ２００９。
１２　样本采集与可溶性固形物含量测定

供试样品均产自太谷县有机栽培枣园，无外部

缺陷，外表全部呈红色。２００９年采摘壶瓶枣样本
１８０个，随机分为校正集 １５０个和验证集 ３０个样
本。样品的光谱采集和可溶性固形物含量标准值测

定当天完成。

将光谱仪置于枣样本的上方，距鲜枣表面

３０ｍｍ，对每一个样本在其赤道上选取两个部位来
采集光谱，各扫描 ３０次，以减少随机误差。对鲜枣
样本进行光谱数据采集后，按 ＢＳＩＳＯ２１７３—２００３
《水果和蔬菜制品 可溶性固态物的测定 折射仪

法》，逐一对样本进行可溶性固形物（ＳＳＣ）含量的分
析。为对应样本的光谱采集，在每个样本的赤道上

测试两个部位。所测样本可溶性固形物含量的分布

范围为１４１～２７２°Ｂｒｉｘ，其均值为２１２３°Ｂｒｉｘ，标准
差为２２９。
１３　光谱数据预处理

在原始光谱数据采集过程中常会受到高频随机

噪声、光散射、样本不均匀等因素的影响，所以需要

进行光谱预处理。经过对多种不同预处理方法的比

较，本实验采用多元散射校正（ＭＳＣ）方法进行壶瓶
枣样本光谱数据的预处理。

１４　光谱数据信息提取方法

采用连续投影算法和逐步回归方法进行光谱数

据信息提取。连续投影算法能够从光谱信息中充分

寻找含有最低限度冗余信息的变量组，使得变量之

间的共线性达到最小。同时可大大减少建模所用变

量的个数，提高建模的速度和效率。逐步回归法是

多元线性回归法中选择回归变量的一种常用数学方

法，它自动地从大量可供选择的变量中，选择那些与

因变量相关性大的建立回归方程，达到压缩自变量

的目的。

１５　可溶性固形物近红外光谱分析建模方法

采用偏最小二乘（ＰＬＳ）和最小二乘 支持向量

机（ＬＳ ＳＶＭ）方法建模。偏最小二乘法是一种新
型的多元统计数据分析方法。它是多因变量对多自

变量的回归建模方法，在解决普通多元回归无法解

决的问题上能达到良好的效果。最小二乘 支持向

量机是一种新型的统计学习方法，它以结构风险最

小化原则取代传统机器学习中的经验风险最小化原

则，从而提高泛化能力。该算法通过非线性映射函

数建立回归模型，将输入向量映射到高维空间，并在

此高维空间内利用结构风险最小化原则构造最优决

策函数。本文采用径向基函数（ＲＢＦ）作为核函数，
建立预测的 ＬＳ ＳＶＭ模型。

２　实验结果与分析

２１　壶瓶枣近红外光谱测定
１８０个壶瓶枣的可见／近红外吸收光谱如图 １

所示，光谱曲线的趋势非常相似。波长范围为３５０～
２５００ｎｍ。
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图 １　壶瓶枣近红外原始光谱
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２２　光谱数据信息的定量提取
２２１　基于连续投影算法提取特征波长

利用连续投影算法选取特征波长。对经 ＭＳＣ
预处理后的建模集１５０个样本的光谱数据进行有效
波长提取。设定所提取的有效波长最大数为 ３０，在
ＭａｔｌａｂＶ２００９中进行连续投影运算，得到 ５个特征
波长，分别为１３７４、２４２８、１７１８、５７４和２４８７ｎｍ，其
中不同波长点的顺序即为提取特征波长的重要性排

序，即１３７４ｎｍ最重要，其次为２４２８ｎｍ。
２２２　基于逐步回归法提取特征波长

利用逐步回归法选择壶瓶枣可溶性固形物的特

征波长。基于光谱仪的条件，每个样本光谱有２１５１个
数据点，将全谱数据对各校正组样本的可溶性固形

物含量用 ＳＰＳＳ统计软件进行逐步回归分析，引入对
可溶性固形物含量影响比较显著的波长点，剔除影

响不显著的波长点，这样就可得到３２条对可溶性固
形物有显著影响的波长，即 １６８６、２４８６、２２４０、
１３７４、２４２８、５４９、１３７２、９６３、８４１、４７８、４８１、１３１０、
２２８０、１６８９、２３１４、２４２３、３８７、４３７、２４５４、２２２３、
１６７９、２１３７、１８２７、４４３、２３３９、２３３３、２３３５、２３９２、
２３５６、２３５２、２３９５、２３１１ｎｍ。
２２３　提取的特征波长分析

ＳＰＡ和 ＳＲＡ两种方法提取的特征波长数量不
同，从波长点来看，１３７４ｎｍ和 １７１８ｎｍ相同，其余
波长点也分别有相近的分布。由图 １可知，鲜枣可
溶性固形物光谱图主要吸收峰位于 ９６０、１１８０、
１４５０和 ２０００ｎｍ，这些吸收峰均是由于水的吸收所
导致。其中 ２０００ｎｍ是 Ｏ—Ｈ键的合频吸收峰，
１４５０ｎｍ是 Ｏ—Ｈ键一级倍频峰，９６０ｎｍ和１１８０ｎｍ
是 Ｏ—Ｈ键的二级倍频峰［１］

。由于水的吸收很强，

因此对其组成成分的检测干扰很大。在 ＳＰＡ提取
的特征波长中没有明显的水吸收峰对应的波长点。

在 ＳＲＡ提取的特征波长中有９６３ｎｍ位于９６０ｎｍ波
长点附近，但这也是可溶性固形物分子中 Ｃ—Ｈ键
的三级倍频所在

［１］
，因此没有去掉该特征波长点。

鲜枣可溶性固形物分子中的 Ｃ—Ｈ、Ｏ—Ｈ键的合频

近红外谱带位于 ２０００～２５００ｎｍ［１］，ＳＰＡ提取的特
征波长点 ２４２８ｎｍ和 ２４８７ｎｍ都在这个范围内；
ＳＲＡ提取的３２个特征波长点中有１７个都在这个范
围内。

２３　可溶性固形物含量近红外光谱建模与分析
对经过 ＭＳＣ预处理的 １５０个样本光谱数据，建

立全波段（３５０～２５００ｎｍ）的 ＭＳＣ ＰＬＳ和 ＭＳＣ
ＬＳ ＳＶＭ模型；对经过连续投影算法提取的 ５个特
征波长建立 ＭＳＣ ＳＰＡ ＰＬＳ和 ＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ
ＳＶＭ模型；对经过逐步回归提取的 ３２个特征波长
建立 ＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳ和 ＭＳＣ ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭ模
型。采用建立的各模型分别对 ３０个预测样本进行
预测，结果见表１。

表 １　不同模型预测结果比较

Ｔａｂ．１　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｆｏｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｏｄｅｌｓ

模型 预测相关系数 预测均方根误差

ＭＳＣ ＰＬＳ ０８８７４ １０８８９

ＭＳＣ ＬＳ ＳＶＭ ０６７５６ １１８８５

ＭＳＣ ＳＰＡ ＰＬＳ ０７９９０ １４０７８

ＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ ＳＶＭ ０７９６３ １１４５８

ＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳ ０８２２４ １３８５１

ＭＳＣ ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭ ０５９２８ ２６９１２

　　由表１可见，对经预处理之后的３０个预测集样
本的全波段建模结果为：ＭＳＣ ＰＬＳ模型预测的相
关系数和 ＲＭＳＥＰ分别为０８８７４和１０８８９，预测效
果如图 ２所示，预测样本均分布在回归线周围。
ＭＳＣ ＰＬＳ模型的预测精度远好于 ＭＳＣ ＬＳ ＳＶＭ
模型（图３），这个结果与众多的研究结果不同。

图 ２　壶瓶枣可溶性固形物 ＭＳＣ ＰＬＳ模型预测结果

Ｆｉｇ．２　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔｏｆ

ＨｕｐｉｎｇｊｕｊｕｂｅｂｙＭＳＣ ＰＬＳｍｏｄｅｌ
　
经过连续投影算法（ＳＰＡ）提取特征波长之后，

建立 ＭＳＣ ＳＰＡ ＰＬＳ和 ＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ ＳＶＭ模
型。ＭＳＣ ＳＰＡ ＰＬＳ模型预测的相关系数和
ＲＭＳＥＰ分别为０７９９０和１４０７８，预测结果见图４，
与全波段的 ＭＳＣ ＰＬＳ模型相比，相关系数变小，精
度降低；ＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ ＳＶＭ模型预测的相关系
数和均方根误差ＲＭＳＥＰ分别为０７９６３和１１４５８，
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图 ３　壶瓶枣可溶性固形物 ＭＳＣ ＬＳ ＳＶＭ

模型的预测结果

Ｆｉｇ．３　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔｏｆ

ＨｕｐｉｎｇｊｕｊｕｂｅｂｙＭＳＣ ＬＳ ＳＶＭｍｏｄｅｌ
　
预测结果见图５，与全波段的 ＭＳＣ ＬＳ ＳＶＭ相比，
相关系数变大，精度提高。分析两种简化模型，其效

果正好相反，不过对于两种建模方法来说，连续投影

算法（ＳＰＡ）均还可以用来简化建模，只是精度不高。

图 ４　壶瓶枣可溶性固形物 ＭＳＣ ＳＰＡ ＰＬＳ

模型的预测结果

Ｆｉｇ．４　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔｏｆ

ＨｕｐｉｎｇｊｕｊｕｂｅｂｙＭＳＣ ＳＰＡ ＰＬＳｍｏｄｅｌ
　

图 ５　壶瓶枣可溶性固形物 ＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ ＳＶＭ

模型的预测结果

Ｆｉｇ．５　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔｏｆ

ＨｕｐｉｎｇｊｕｊｕｂｅｂｙＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ ＳＶＭｍｏｄｅｌ
　
对经过逐步回归法（ＳＲＡ）提取的特征波长，建

立 ＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳ和 ＭＳＣ ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭ模
型。ＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳ模型预测的相关系数和均方
根误差（ＲＭＳＥＰ）分别为０８２２４和 １３８５１，预测结
果见图 ６，与全波段 ＰＬＳ相比，相关系数变小，精度
降低；ＭＳＣ ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭ模型预测的相关系数
和均方根误差 ＲＭＳＥＰ分别为０５９２８和２６９１２，预
测结果见图７，与全波段的 ＭＳＣ ＬＳ ＳＶＭ相比，相
关系数大大减小，精度大大降低。分析两种简化模

型可以看出，逐步回归方法适用于壶瓶枣可溶性固

形物的 ＰＬＳ模型的简化建模，并不适用于 ＬＳ ＳＶＭ

图 ６　壶瓶枣可溶性固形物 ＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳ

模型的预测结果

Ｆｉｇ．６　ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔｏｆＨｕｐｉｎｇ

ｊｕｊｕｂｅｂｙＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳｍｏｄｅｌ
　

图 ７　壶瓶枣可溶性固形物 ＭＳＣ ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭ

模型的预测结果

Ｆｉｇ．７　ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔｏｆＨｕｐｉｎｇ

ｊｕｊｕｂｅｂｙＭＳＣ ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭｍｏｄｅｌ
　
模型的简化建模。

本文中研究的各种建模方法，除了 ＭＳＣ
ＳＲＡ ＬＳ ＳＶＭ建模方法之外，与在主成分分析的
基础上，采用 ＢＰ神经网络建模方法预测鲜枣可溶
性固形物含量均方根误差（ＲＭＳＥＰ为 １９９０３）［１１］

比较，均大大减小。

３　结论

（１）壶瓶枣可溶性固形物含量的全波段 ＭＳＣ
ＰＬＳ模型预测的相关系数和预测均方根误差
（ＲＭＳＥＰ）分别为 ０８８７４和 １０８８９，预测效果最
好。

（２）采用连续投影算法（ＳＰＡ）和逐步回归算法

（ＳＲＡ）提取特征波长，都不同程度损失了一些有效
的线性信息，与 ＰＬＳ建模效果比较可以看出：ＭＳＣ
ＳＰＡ ＰＬＳ模型预测的相关系数和 ＲＭＳＥＰ分别为
０７９９０和１４０７８，ＭＳＣ ＳＲＡ ＰＬＳ模型预测的相
关系数和均方根误差（ＲＭＳＥＰ）分别为 ０８２２４和
１３８５１，预测效果均不如全波段 ＰＬＳ建模；ＳＰＡ方
法可以更有效地解决光谱数据中的非线性信息问

题，这一点在连续投影算法（ＳＰＡ）简化 ＬＳ ＳＶＭ建
模的效果中得到了验证：ＭＳＣ ＳＰＡ ＬＳ ＳＶＭ模
型预测的相关系数和均方根误差 ＲＭＳＥＰ分别为
０７９６３和１１４５８，与全波段 ＬＳ ＳＶＭ模型相比，
预测能力得以提高。
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（３）采用连续投影算法（ＳＰＡ）和逐步回归算法
（ＳＲＡ）提取特征波长，再依据近红外光谱理论进行
分析和确定，使提取的特征波长点更具有理论基础。

（４）研究表明，对于同样的研究对象，不同的建
模方法结果会有很大差别，因此要进行多种建模方

法的比较。
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