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基于 CARS算法的脐橙可溶性固形物近红外在线检测*

刘燕德摇 施摇 宇摇 蔡丽君摇 周延睿
(华东交通大学机电工程学院, 南昌 330013)

摘要: 采用可见 /近红外光谱在线检测装置进行赣南脐橙可溶性固形物含量在线检测模型优化研究。 样品以 5 个 / s
的速度运动,采集可见 /近红外漫透射光谱。 光谱经过预处理后,分别应用向后区间偏最小二乘法(BiPLS)、遗传算

法(GA)和正自适应加权算法(CARS)筛选特征变量,并通过外部验证评价 PLS 模型预测能力。 一阶微分处理后经

CARS 筛选特征变量建立的 PLS 模型预测结果最优,预测相关系数和预测均方根误差分别为 0郾 94 和 0郾 42% 。 结果

表明 CARS 算法可有效简化赣南脐橙可溶性固形物可见 /近红外光谱在线检测模型并提高模型的预测精度。
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On鄄line NIR Detection Model Optimization of Soluble Solids
Content in Navel Orange Based on CARS

Liu Yande摇 Shi Yu摇 Cai Lijun摇 Zhou Yanrui
(School of Mechatronical and Electronical Engineering, East China Jiaotong University, Nanchang 330013, China)

Abstract: In order to improve the predictive precision for on鄄line determination of soluble solids content
(SSC) of Gannan navel orange, the dynamic detecting system was applied to optimize online detection
model by visible and near鄄infrared reflectance spectroscopy. The spectra were obtained at the constant
velocity of 5 navel oranges per second. After employing various preprocessing methods, the sensitive
spectral regions were analyzed by different variable selection methods, including backward interval partial
least鄄squares ( BiPLS ), genetic algorithm ( GA ), and competitive adaptive reweighted sampling
(CARS). The predictive abilities of the models were evaluated by prediction set. The results indicated
that the best model was obtained by CARS with the first derivative. The correlation coefficient (Rp) and
root mean square error of prediction (RMSEP) was 0郾 94 and 0郾 42% for SSC respectively. The results
showed that the proposed method of CARS could effectively simplify the online detection model of SSC of
Gannan navel orange based on visible / near鄄infrared (Vis / NIR) diffuse transmittance spectroscopy, and
enhance the predictive precision. The study can provide a reference for optimizing online detecting system
of Gannan navel orange.
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摇 摇 引言

可溶性固形物含量(Soluble solids content,SSC)

是评价赣南脐橙品质的重要指标[1]。 近红外光谱

技术因其无损、高效、样品无需前处理等优点,被广

泛用于水果品质检测。



传统的破坏式可溶性固形物检测方法因制

样繁琐、检测时间长等问题,难以满足大批量水

果在线检测与分级的需求。 现代近红外光谱技

术具有速度快、不破坏样品、操作简单、稳定性

好、效率高等特点,适于水果品质的在线检测分

析 [2 ~ 5] ,国内外众多专家已开始利用近红外光谱

进行水果的品质自动化在线分选技术研究 [6 ~ 13] 。
近红外光谱反映了被检测物的基本特征信息,但
同时也受到许多非目标信息的干扰,导致近红外

光谱建模受到无关变量的干扰,降低模型预测能

力和稳定性。 可见 /近红外光谱在线检测过程

中,样品始终处于运动状态,样品位置变化、尺寸

差异、光强浮动以及杂散光等因素将大量噪声引

入到光谱中,应用适当的预处理和变量筛选方法

进行数学模型的优化尤为重要。 因此,近红外光

谱分析中,常进行信息区间及变量筛选以简化模

型和提高模型的预测精确度和稳定性 [14 ~ 17] 。 变

量筛选主要以某种目标函数为基准,采取不同函

数运算,选取与浓度矩阵相关性较好的信息区间

或变量。 其主要方法有:向后区间偏最小二乘法

( Backward interval partial least鄄squares,BiPLS) 、遗
传算法(Genetic algorithm,GA) 、正自适应加权算

法 ( Competitive adaptive reweighted sampling,
CARS)等 [18 ~ 24] 。

本文通过 BiPLS、GA 和 CARS 算法筛选在线检

测装置上采集的赣南脐橙可溶性固形物的可见 /近
红外光谱变量,探讨预处理和变量筛选方法对赣南

脐橙可溶性固形物在线预测模型精度的影响,优化

赣南脐橙可溶性固形物可见 /近红外光谱在线检测

数学模型,以期为赣南脐橙可溶性固形物可见 /近红

外在线检测装备的改进提供参考。

1摇 材料与方法

1郾 1摇 试验材料

赣南脐橙样品采自江西省兴国县某果园,采摘

后运送至实验室中,并在 6益下保存。 进行光谱采

集前,将赣南脐橙样品表皮灰尘和污迹清理干净,剔
除有损伤和表面缺陷的样品,选择质量 170 ~ 265 g、
赤道方向直径 75 ~ 85 mm、形状规则的赣南脐橙,
共得到样品 160 个。 将待测样品依次编号,并置

于温度 20益、相对湿度 60%的室内环境中 24 h,每
个样品在相同参数下重复采集赤道部位光谱,最
后按可溶性固形物含量梯度,以 3颐 1将其分成校正

集和预测集,即 120 个样品作为校正集,剩余

40 个作为预测集用于评价模型的预测能力和稳定

性。

1郾 2摇 试验装置与样品光谱采集

试验采用自行搭建的脐橙可见 /近红外光谱在

线检测装置,如图 1 所示。 该装置由机械传送装置

和光谱采集处理系统 2 部分组成[25]。 其中机械传

送装置由一台商业机器视觉分级装置(北京福润美

农科技有限公司)改造而成,由变频器控制电动机

转速,通过电动机拖动链轮转动,带动链条在导轨上

运动。 水果托盘通过固定架卡装在链条上,随链条

同步运动,实现水果的输送。 为尽量减少因速度过

快导致的水果托盘振动,并保证触发装置能准确可

靠地触发光谱采集系统采集到脐橙的可见 /近红外

光谱,由前期试验工作得到,将机械传送系统的传送

速度调整为约 5 个 / s(即每秒过 5 个脐橙,线速度约

0郾 45 m / s)能较好地满足赣南脐橙可见 /近红外光谱

在线检测[26]。 光谱采集处理系统主要包括 USB
2000 + 型可见 /近红外光谱仪 (美国海洋光学公

司)、4 个 100 W 卤钨灯组成的光源、光纤、光电接近

开关、编码盘、可编程控制器 PLC、计算机。 由编码

盘触发光电接近开关,将形成位置信号传入 PLC
中,由上位机(计算机)和下位机(PLC)对整个光谱

采集过程进行控制。

图 1摇 脐橙在线检测装置示意图

Fig. 1摇 Schematic of online detection system for navel orange
1. 光谱仪摇 2. 光纤摇 3. 探头摇 4. 计算机摇 5. PLC摇 6. 电磁阀

7. 执行机构摇 8. 传感器摇 9. 编码盘

摇
试验采用漫透射方式采集可见 /近红外光谱,其

光路系统结构如图 2 所示。 4 个 100 W / 12 V 卤钨

灯均布在机械传送系统的两侧,卤钨灯与垂直方向

有一斜角而倾向导轨,同时挡板遮蔽作用避免了光

直接由光源进入探头影响试验结果, 样品顶部形成

了一个阴影区,阴影区内有足够的空间为采光区,有
效地避免了未经过样品内部的镜面反射光。 4 个卤

钨灯成环形布置,使得样品赤道部位都受到光的辐

射,保证了探头收集到携带样品内部品质信息的大

部分光。 由处于采光区的光纤探头接收透过水果内

部的光,探头至机械传送系统的垂直距离约为

120 mm。
探头与脐橙之间距离的变化所引起的光谱变
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图 2摇 光路系统结构示意图

Fig. 2摇 Structural diagram of optical system
1. 导轨摇 2. 光源摇 3. 探头摇 4. 挡板摇 5. 聚光镜摇 6. 采光区

7. 阴影区摇 8. 受光区

摇

化,可以通过采集标准参比的方式进行一定程度的

剔除,并通过光谱预处理和建模变量的筛选进一步

消除其影响。 在采集样品光谱之前,先采集参比和

暗电流光谱,以 6郾 5 mm 厚聚四氟乙烯白板为标准

参比。 样品随机放置在均匀呈单列的输送台上,每
个样品重复 3 次放入脐橙在线检测装置中采集其赤

道部位的可见近红外光谱,再对这 3 条光谱取平均

值并作为每个样品的最终光谱,以保证采集的光谱

中包含有脐橙各个部位的信息。 样品、参比和暗电

流的采集参数均为:积分时间 30 ms、扫描次数 1、平
滑窗口宽度 15,且光谱仪参数设置、数据采集和存

储均使用美国海洋光学公司的 Spectrasuite 光谱仪

软件。 样品的可见 /近红外漫透射光谱在低于

550 nm和高于 1 000 nm 的波段信号微弱且含有大量

噪声,因此选取 550 ~ 1 000 nm 为样品光谱的有效范

围。 图 3 为 160 个脐橙样品在该波长范围内的原始

光谱。

图 3摇 160 个脐橙可见 /近红外原始光谱

Fig. 3摇 Original Vis / NIR spectra of 160 navel oranges

本试验所获取的光谱以漫透射比表示,公式为

R姿 =
Rs - Rd

Re - Rd

式中摇 R姿———波长 姿 下样品的漫透射比值

Rs———波长 姿 下样品的光谱强度

Re———波长 姿 下参比的光谱强度

Rd———波长 姿 下暗电流的光谱强度

1郾 3摇 可溶性固形物含量测量

赣南脐橙可溶性固形物含量的测定使用 PR
101琢 型折射式数字糖度仪(日本 ATAGO 公司),测
量所得值以质量分数表示。 光谱采集完成后,将每

个样品切块放入榨汁机(成都每时乐电器有限责任

公司)进行榨汁,过滤后取一滴果汁滴于数字式折

射仪的测试窗口上,重复取样测量 3 次取其平均值

作为该样品可溶性固形物含量的真实值。
1郾 4摇 数据处理及模型评价

利用 BiPLS 工 具 包、 GA 工 具 包 和 CARS
(Version 2郾 0) 工具包进行变量筛选,并在 Matlab
7郾 10 软件(美国 Mathworks 公司)中实现。 光谱预

处理方法及 PLS 建模在 Unscrambler 8郾 0 软件(挪威

CAMO 公司)中实现。 由建模集及预测集相关系数

(Rc和 Rp)、建模集均方根误差、预测集均方根误差

进行模型评价。 模型的预测相关系数越高,预测均

方根误差越小,模型的预测能力越强;建模和预测均

方根误差越接近,模型的稳健性越好。

2摇 结果与分析

2郾 1摇 光谱预处理

表 1 为赣南脐橙样品可溶性固形物含量真实值

的统计结果,其中 120 个校正集样品的可溶性固形

物质量分数为 9郾 6% ~ 14郾 6% ,且预测集 40 个样本

的 SSC 都处在校正集样本范围之内,可见样品的校

正集所建立的模型能较好地用于样品预测。

表 1摇 赣南脐橙样品可溶性固形物质量分数标准值统计

Tab. 1摇 Statistics of SSC mass fraction measured by
standard method for Gannan navel orange

样品集 数量
最大值

/ %
最小值

/ %
平均值

/ %
标准差

/ %
变异系

数 / %
校正集 120 14郾 6 9郾 6 12郾 08 1郾 49 1郾 22
预测集 40 14郾 5 9郾 8 12郾 01 1郾 57 1郾 25

摇 摇 赣南脐橙可溶性固形物的可见 /近红外光谱在

线检测中,样品始终处于运动状态,样品位置变

化、尺寸差异、光强浮动以及杂散光等因素导致大

量噪声被引入光谱中。 为了减少各种非目标因素

对 光 谱 的 影 响, 分 别 采 用 多 元 散 射 校 正

(Multiplicative scatter correction,MSC)、移动窗口平

滑、Savitzky Golay 平滑(S G 平滑)、一阶微分和

二阶微分共 5 种方法对原始光谱进行预处理,然
后使用 PLS 方法建立赣南脐橙可溶性固形物的数
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学模型,并采用 40 个未参与建模的样品预测模型

的性能。 预处理方法的窗口宽度为 3 ~ 50 点、间
隔为 2 点,按预测均方根误差最小值进行选取,
表 2 中列出的预处理参数(窗口宽度及因子数)均
为优选后的结果。

平滑是光谱处理中改善信噪比最常用的方法,
对滤除高频噪声非常有效,但由图 3 可以看出,本试

验采集的光谱中高频噪声并不明显,因此光谱平滑

效果不佳,由表 2 中也可以看出,移动窗口平滑和

Savitzky Golay 平滑处理对建模结果的影响不大,
多元散射校正对模型预测能力有一定的提高,是由

于它可以有效地消除样品间散射影响所导致的基线

平移和偏移现象,提高光谱的信噪比。 而采用一阶

微分预处理后,模型预测能力有较大提高。 微分光

谱可以有效地消除基线和其他背景的干扰,分辨重

叠峰,提高分辨率。 光谱经一阶微分处理可以使样

品位置、尺寸以及其他非目标因素的干扰得到较好

地消除,对本文所使用的赣南脐橙在线检测装置上

采集的脐橙可见 /近红外光谱中混入的大量噪声的

消除作用更加明显,对提高在线检测模型的预测精

度比其他预处理方法更加明显。 由表 2 可知,经过

一阶微分(窗口宽度 5 点)处理的模型预测结果最

优,其预测集相关系数和均方根误差分别为 0郾 85 和

0郾 65% 。

表 2摇 不同光谱预处理方法的建模和预测结果

Tab. 2摇 Results of calibration and prediction with
different pre鄄processing methods of SSC

预处理方法
因子

数

校正集 预测集

相关

系数

均方根

误差 / %
相关

系数

均方根

误差 / %
原始光谱 8 0郾 85 0郾 63 0郾 84 0郾 67
移动窗口平滑(5 点) 7 0郾 86 0郾 66 0郾 84 0郾 68
多元散射校正 8 0郾 88 0郾 59 0郾 85 0郾 67
Savitzky Golay 平滑

(25 点)
7 0郾 86 0郾 62 0郾 84 0郾 67

一阶微分(5 点) 4 0郾 91 0郾 56 0郾 85 0郾 65
二阶微分(11 点) 2 0郾 82 0郾 68 0郾 77 0郾 80

2郾 2摇 变量筛选

2郾 2郾 1摇 BiPLS 算法

BiPLS 采用几个子区间联合建模,可以很方便

确定建模区间数,同时能够在不同的区间划分中搜

索到最佳的联合区间,剔除无信息或噪声过大的变

量区间,建立更优的预测模型。
使用 BiPLS 定位在光谱信息区间时,应考察区

间分割数对波长选择及模型预测性能影响。 本文将

一阶微分后的光谱数据(共 1 278 个数据点)划分为

等长度的波段子区间,表 3 列出了划分子区间数为

20 ~ 45 的 BiPLS 建模结果。 将一阶微分光谱

(550 ~ 1 000 nm)划分为 40 个区间,经过逐步剔除

交互验证均方根误差较大的子区间,最终确立以 24
个子区间(9、7、16、5、10、12、8、19、25、1、4、24、31、
36、21、34、14、38、23、2、17、35、11、13)联合建立的模

型较优,对应的模型预测集相关系数和均方根误差

分别为 0郾 87 和 0郾 64% 。 优化后的模型所用变量为

767 个,仅为原始光谱变量数的 60% 。

表 3摇 BiPLS 建模和预测结果

Tab. 3摇 Results of calibration and prediction
with BiPLS method

区间

数

被选区

间数量

变量

数

因子

数

校正集 预测集

相关

系数

均方根

误差 / %
相关

系数

均方根

误差 / %
20 13 830 4 0郾 89 0郾 56 0郾 85 0郾 66
25 10 511 5 0郾 92 0郾 57 0郾 83 0郾 67
30 15 640 5 0郾 92 0郾 54 0郾 86 0郾 66
35 17 622 4 0郾 91 0郾 52 0郾 81 0郾 72
40 24 767 5 0郾 92 0郾 55 0郾 87 0郾 64
45 22 626 4 0郾 89 0郾 56 0郾 82 0郾 68

2郾 2郾 2摇 GA 算法

遗传算法(GA)的主要参数设置为:最大选取变

量数 200,初始种群大小为 30,最大进化代数为

100,交叉概率 0郾 5,变异概率 0郾 01。 对一阶微分后

的 120 个校正集样品的光谱经 GA 算法分析选取特

征变量后建立 PLS 模型,连续进行 5 次重复遗传

迭代过程的 PLS 建模,将每次所选中波长点都从

光谱中挑出,组合后再进行一次遗传算法,最终获

得 174 个波长点,利用这些波长点所建立的 PLS
模型的建模集相关系数和均方根误差分别为 0郾 88
和 0郾 57% ,预测集相关系数和均方根误差分别为

0郾 88 和 0郾 60% ,其结果优于一阶微分全光谱 PLS
模型。 图 4 是脐橙样品的一阶微分光谱与遗传算

法选取的脐橙可溶性固形物含量建模变量分布

图,优选后的变量主要集中在 660 ~ 760 nm 和 940 ~
1 000 nm 这2 个区域,其包含了可溶性固形物主要

成分官能团的吸收区,如 740 ~ 760 nm 的 C—H 官

能团的第四倍频区,953 ~ 1 000 nm 为 C—H 官能

团的第三合频区[27] 。 在 940 ~ 960 nm 波段包含了

赣南脐橙可溶性固形物的重要信息,在该区域有

很重要的一部分波长被选中,去除该波段后所建

立的 PLS 模型建模集相关系数和均方根误差分别

为 0郾 76 和 0郾 79% 。
图 4 中灰色竖线代表经 GA 算法优选出的特征

波长所对应的区域,从中可以看出所选波长几乎都

不在吸收峰上,而是分布在吸收峰的两侧,这些波长

可能对噪声不敏感,对于有大量噪声被引入的在线
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检测装置上,用这些波长建立的赣南脐橙可溶性固

形物含量在线检测模型更加稳健。

图 4摇 一阶微分光谱与 GA PLS 选取的建模变量分布图

Fig. 4摇 Contrast of first derivative spectral and variable
selection by GA PLS for SSC

摇
2郾 2郾 3摇 CARS 算法

通过正自适应加权算法(CARS)对 PLS 模型中

回归系数绝对值大的变量进行筛选,同时去除权重

小的变量,多次重复筛选后,选出交互验证均方根误

差值最低的变量子集。 这种算法可有效选择与所测

组分性质密切相关的变量,以利于简化模型。 由

图 5 中保留波长数与运行次数的变化关系图可知,
每运行一次都会有一定数量的波长变量被淘汰。 波

长变量被淘汰的速度随着运行次数的增加逐渐减

慢,在运行次数较少时,变量被淘汰的速度很快,在
运行 10 次时,仅有 20%的变量被保留下来,体现了

CARS 算法对变量粗选的过程;在运行次数大于 10
次以后,波长变量在每次运行中被淘汰的数量越来

越少,体现了 CARS 算法对变量精选的过程。 由交

互验证均方根误差的变化趋势图可知,在前 45 次运

行中交互验证均方根误差随着运行次数的增加而逐

渐减小,在运行 45 次后开始增大。 可见在运行 45
次时,已经基本把与可溶性固形物含量无关的变量

剔除了,之后的运行可能是在剔除关键变量,导致

残差变大,此时对应的保留波长变量数为 72 个。
由运行次数与各变量回归系数的变化关系可知,
在运行次数为 45 时,交互验证均方根误差出现最

低点 0郾 39% ,即竖线所对应的点,保留波长变量数

72 个。
与全光谱建立的 PLS 模型相比,利用 CARS 算

法进行变量筛选后,所建 PLS 模型的质量有明显的

提高,变量数仅为 72 个,脐橙可溶性固形物含量的

建模集相关系数和均方根误差分别提升到 0郾 95 和

0郾 39% ,且明显优于 BiPLS 和 GA 变量筛选后的建

模结果。 可见在进行有大量数据参与的光谱建模

中,CARS 算法可以筛选出关键变量,减少无关变

量,并提高模型的预测能力。
2郾 3摇 模型预测结果对比分析

向后区间偏最小二乘法 ( BiPLS)、遗传算法

图 5摇 CARS PLS 变量筛选图

Fig. 5摇 Plot of variable selection by CARS PLS for SSC
摇

(GA)和正自适应加权算法(CARS)3 种变量筛选算

法对赣南脐橙可见 /近红外光谱进行特征波段优选

所用时间的比例约为 100颐 5郾 5颐 1(BiPLS 算法执行所

用时间 4 201 s,GA 算法执行所用时间 228 s,CARS
算法执行所用时间 42 s),可见 CARS 算法的执行时

间更优于另外 2 种。 将这 3 种算法所筛选出的波长

变量建立的 PLS 模型移植到在线检测装置的光谱

处理系统中进行在线试验,这 3 个 PLS 模型所用时

间基本相同,能够满足本试验所设定的 5 个 / s 的在

线检测速度的要求。 采用外部验证方式,用 40 个样

品组成的验证集对 3 种算法进行波段筛选后建立的

PLS 模型进行预测。 全谱段、BiPLS、GA 和 CARS 波

长筛选方法的最优建模预测结果如图 6 所示,其相

关系数和预测均方根误差分别为 0郾 85、0郾 87、0郾 88、
0郾 94 和 0郾 65% 、0郾 64% 、0郾 60% 、0郾 42% ,从中可以

看出这 3 种方法的分析结果有一定的差别,但验证

集相关系数高于全波段建模,均方根误差均低于全

波段建模,表明波长筛选方法结合 PLS 建立的模型

都可用于对未知样品进行预测。 CARS 进行波段筛

选后 PLS 模型预测结果明显改善,如图 6d 所示预测

相关系 数 和 预 测 均 方 根 误 差 分 别 为 0郾 94 和

0郾 42% 。

3摇 结束语

本文应用近红外光谱技术,在自行搭建的赣南

脐橙可见 /近红外光谱在线检测装置上实现了以

5 个 / s 速度运动的赣南脐橙可溶性固形物含量在线

无损检测。 通过对比不同预处理方法和不同变量选

择方法对建模效果的影响,得到最优预处理为一阶

微分,最优变量选择法为 CARS 方法,其运行次数为

45,建模变量数为 72 个时,预测相关系数和预测均
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图 6摇 不同变量选择模型下可溶性固形物质量分数预测值与实测值相关图

Fig. 6摇 Correlation of predicted values and measured values in prediction set for soluble solids content (SSC) using
different variable selection methods

(a) 全谱段 PLS摇 (b) BiPLS摇 (c) GA PLS摇 (d) CARS PLS
摇

方根误差为最优,分别为 0郾 94 和 0郾 42% ,样品在运

动状态下由位置、尺寸、光强浮动以及杂散光等引入

摇 摇

的噪声得到了较好的消除,并获得了满意的预测

精度。
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