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砂糖橘可溶性总糖可见 近红外光谱无损检测
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　　【摘要】　在波长 ４５０～２５００ｎｍ范围提取 １８９个砂糖橘的漫反射光谱，使用 ｓｙｍ８小波的 ３层分解对其进行去

噪预处理，引入连续投影算法（ＳＰＡ）对光谱进行压缩，从２０５１个波长中初步提取１４个优选波长，以这１４个波长建

立的多元线性回归模型（ＭＬＲ）的预测相关系数为０８８５５，预测均方根误差为０５１１１，效果优于全谱偏最小二乘模

型（ＰＬＳ）。通过贡献值进一步筛选，提取 １１个特征波长，以这 １１个特征波长建立的 ＭＬＲ模型、ＰＬＳ模型和 ＢＰ神

经网络模型（ＢＰＮＮ）都与 １４个优选波长建立的相应模型效果相当。结果表明，连续投影算法结合贡献值筛选可以

将波长变量数缩减到全谱变量的 ０５４％，简化定量模型的结构，增强模型精度和稳健性；同时被选择的波长物理意

义明确，模型解释能力增强。
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　　引言

砂糖橘又名十月橘，是广东省特色水果之一。

其可溶性总糖含量对其口感有很大影响，是评价其

内部品质的重要指标。

目前，国内外对水果总糖含量的检测都采用破

坏性的化学方法，存在样品预处理繁琐，检测时间

长，检测成本高等方面的问题
［１］
。寻求无损、快速



并且有效的砂糖橘总糖含量检测方法十分必要。

基于可见 近红外光谱分析的无损检测具有快

速、简便、可在线检测等特点，能快速检测水果内部

品质，如糖度、酸度、硬度、可溶性固形物含量

等
［２～７］

。由于可见 近红外光谱主要是倍频和合频

的吸收，光谱信息重叠严重，因此必须在纷繁复杂的

光谱信息中剔除冗余信息，提取有用信息。从应用

的角度，期望能找出快速估测被测成分含量的模型，

提高模型精度和建模效率，并从模型的稳健性方面

考虑提高其抗干扰性。而从大量的光谱信息中提取

特征波长，并使用特征波长建模，则可以较好地满足

建模精度和稳健性要求。连续投影算法（ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅ
ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓａｌｇｏｒｉｔｈｍ，简称 ＳＰＡ）是一种变量提取方
法。它能够利用向量的投影分析，寻找含有最低限

度冗余信息的变量组，并使变量之间的共线性达到

最小，提高建模速度和效率
［８～１２］

。

本文在波长为 ４５０～２５００ｎｍ范围内采集 １８９
个砂糖橘样本的漫反射光谱，并采用小波分析方法

对其进行去噪预处理。然后从提高建模效率、减少

建模变量的角度引进连续投影算法，并结合贡献值

筛选原理，提取砂糖橘可溶性总糖在可见 近红外区

的特征波长，并将其应用在砂糖橘可溶性总糖测量

的定量校正模型中。

１　材料和方法

１１　样本制备
从超市购买一批产自广东省四会市的砂糖橘，

将其洗净擦干，剔除损伤样本，最后得到１８９个无损
样本，依次贴上标签备用。

１２　光谱采集仪器
实验使用美国 ＡＳＤ公司的 ＦｉｅｌｄＳｐｅｃ３光谱仪，

其测量光谱范围为 ３５０～２５００ｎｍ，采样间隔为
１４ｎｍ（３５０～１０００ｎｍ）和２ｎｍ（１０００～２５００ｎｍ），
光谱分辨率为３ｎｍ（３５０～１０００ｎｍ）和１０ｎｍ（１０００～
２５００ｎｍ），扫描次数 １０次，数据间隔 １ｎｍ，并配有
自带光源的接触式反射探头。光源是与光谱仪配套

的１４５Ｖ卤素灯。分析软件为 ＡＳＤＶｉｅｗＳｐｅｃＰｒｏ、
Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ９８和 Ｍａｔｌａｂ７８０。
１３　光谱采集

经分析研究表明，相对于较远的距离，近距离测

量得到的定量分析模型效果较好
［６］
。因此采用接

触式的反射探头采集砂糖橘表面反射光谱。在每个

砂糖橘的赤道部位取 ３点进行测量，每个点相隔
１２０°。每个点扫描 ３０次，计算 ３０个光谱数据平均
值作为这一点的光谱。然后将３个点的光谱平均作
为整个砂糖橘的漫反射光谱。在采集光谱之前，事

先要进行光谱仪预热、优化和白板校正。在采集过

程中，每隔 １５～２０ｍｉｎ要重新进行白板校正。１８９
个砂糖橘的光谱数据如图１所示。

图 １　１８９个砂糖橘样品的原始光谱图

Ｆｉｇ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒｏｇｒａｍｏｆ１８９‘ｓｈａｔａｎｇｊｕ’ｓａｍｐｌｅｓ
　
１４　可溶性总糖测定

采用日本 ＡＴＡＧＯ公司 ＰＡＬ １型数显手持式
糖度计对砂糖橘的可溶性总糖进行测量。将砂糖橘

样本放入打浆机内打碎，从打碎的样本中取２～３滴
滤液滴至 ＰＡＬ １型数显手持式糖度计的测量区域
内进行读数，重复两次取平均值。

１５　小波去噪
小波分析用于降噪的过程一般是先把信号分解

成小波系数。由于一般信号的能量主要集中在低频

部分，所以应保留逼近系数，而噪声能量主要集中在

高频部分，所以应对小波系数取阈值，将低于阈值幅

度的小波系数置零，可在很大程度上滤除噪声。最

后利用小波重建方法恢复出降噪后的原始信号。

图２为样本的原始光谱和使用 ｓｙｍ８小波经过 ３层
分解去噪后的光谱。

图 ２　原始光谱和 ｓｙｍ８小波去噪后的光谱

Ｆｉｇ．２　Ｏｒｉｇｉｎａｌｓａｍｐｌｅｓｐｅｃｔｒｕｍａｎｄｓａｍｐｌｅｓｐｅｃｔｒｕｍ

ｄｅｎｏｉｓｅｄｂｙｗａｖｅｌｅｔｓｙｍ８
　
１６　连续投影算法

连续投影算法作为一种新兴的波长选取方法，

能够有效消除众多波长变量之间的共线性影响，寻

找含有最少冗余信息的变量组。

连续投影算法的步骤如下：

（１）初始化：迭代次数 ｎ＝１（第 １次迭代时），
在光谱矩阵中任选一列向量 ｘｊ，记为 ｘｋ（０），其中 ｊ是
波长变量，ｋ（０）是迭代初值。
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（２）集合 Ｓ定义为
Ｓ＝｛ｊ，１≤ｊ≤Ｋ且 ｊ｛ｋ（０），…，ｋ（ｎ－１）｝｝

即还没有被选进波长链的列向量。分别计算 ｘｊ对 Ｓ
中向量的投影向量

Ｐｘｊ＝ｘｊ－（ｘ
Ｔ
ｊ－ｘｋ（ｎ－１））ｘｋ（ｎ－１）（ｘ

Ｔ
ｋ（ｎ－１）－ｘｋ（ｎ－１））

－１

（３）记录最大投影的序号为
ｋ（ｎ）＝ａｒｇ（ｍａｘ‖Ｐｘｊ‖）　（ｊ∈Ｓ）

（４）将最大的投影作为下轮的投影向量
ｘｊ＝Ｐｘｊ　（ｊ∈Ｓ）

（５）ｎ＝ｎ＋１，如果 ｎ＜Ｎ，回到步骤（２）循环计
算，其中 Ｎ为最大迭代次数。

这样得到 Ｎ×Ｋ对波长组合，对每一对 ｘｋ（０）和
Ｎ所决定的组合分别建立多元回归模型，使用验证
均方根误差来决定所建模型的优劣。选出最小的验

证均方根误差，它所对应的 ｘｋ（０）和 Ｎ即为最佳的波
长组合。

１７　贡献值筛选
分析连续投影算法可知，投影过程中每个序列

的选取并没有考虑待测成分的信息，这将导致所优

选出的波长序列，可能存在对待测成分不敏感的波

长
［８～９］

。鉴于此，对连续投影优选出的波长序列与

待测成分建立一个多元线性回归模型

ｙ^＝ｂ０＋ｂ１ｘ１＋ｂ２ｘ２＋… ＋ｂＬｘＬ
式中下角 Ｌ表示波长数。

其残差平方和 Ｑ为

Ｑ＝∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙｉ－ｙ^）

２

每次去掉一个波长参与模型的建立，并分别计

算新建模型的残差平方和，记为 Ｑ１，Ｑ２，…，ＱＬ。从
而得到各个波长对应的贡献值 Ｃｉ为

Ｃｉ＝（Ｑｉ－Ｑ）／Ｑ　（ｉ＝１，２，…，Ｌ）
将波长按照贡献值的大小重新排序，依次剔除

序列中贡献值最小的波长并建立新的多元回归模

型，当所建模型的预测精度有较大程度的降低时

（以显著水平为 ０２５的 Ｆ检验作为标准［８～９］
），即

停止剔除。

２　结果与分析

２１　基于小波去噪的光谱预处理
可见 近红外光谱区（４５０～２５００ｎｍ）主要是由

含氢基团的倍频和合频吸收峰组成，吸收强度弱、灵

敏度低、吸收带较宽且重叠严重
［１］
。不同光谱预处

理方式建立的模型结果相差很大，不同样品需采用

不同的预处理方法。本文以砂糖橘为研究对象，比

较了多种光谱预处理方法对全样本 ＰＬＳ建模效果
的影响，其中 ＰＬＳ方法采用内部交叉验证。部分比

较结果如表１所示。

表 １　不同预处理的全样本 ＰＬＳ模型效果比较

Ｔａｂ．１　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆＰＬＳｍｏｄｅｌｗｉｔｈ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔｓ

预处理

校正集 验证集

校正均

方根误差

校正相关

系数 ＲＣ

验证均

方根误差

验证相关

系数 ＲＶ

无 ０４４５６ ０９１９７ ０５０７１ ０８９５１

一阶导数 ０４１６９ ０９３０１ ０５８５８ ０８５７０

多元散射校正 ０４６３６ ０９１２８ ０５３２３ ０８８３８

基线校正 ０４３７７ ０９２２７ ０５１２２ ０８９３１

ｓｙｍ８（２层分解） ０４４４４ ０９２０２ ０５１０８ ０８９３３

ｓｙｍ８（３层分解） ０４４２０ ０９２１１ ０５０６７ ０８９５９

ｓｙｍ８（４层分解） ０４６３８ ０９１２７ ０５１８２ ０８９００

一阶求导 ＋ＤＢ２

（４层分解）
０４９２１ ０９０１１ ０５６０５ ０８６９７

　　前期多次比较结果显示，多种常规光谱预处理
方法都不能有效地提取砂糖橘漫反射光谱中的有用

信息，甚至使得模型的精度和稳健性下降。其中求

一阶导数的预处理方法，虽然产生了高达 ０９３０１
的校正相关系数和低至 ０４１６９的校正均方根误
差，但是该模型采用全交叉验证得到的验证相关系

数只有０８５７０，验证均方根误差却达 ０５８５８，这表
明经过一阶求导处理后的光谱所建立的 ＰＬＳ模型，
其稳定性很差，因此一阶求导的预处理方法并不适

用于砂糖橘光谱数据的处理。

而采用 ｓｙｍ８小波去噪，通过 ３层分解，然后取
软阈值，最后重构的去噪光谱产生了 ０９２１１的 ＲＣ
和低至０４４２０的校正均方根误差，该模型采用全
交叉验证得到的 ＲＶ为 ０８９５９，验证均方根误差低
至０５０６７，同时 ＲＣ与 ＲＶ比较接近。这说明采用小
波变换去噪法很好地保留了光谱信号的特征尖峰

点，又较好地抑制了光谱噪声，是最适合于本研究的

光谱预处理方法。

２２　校正集与预测集的划分
ＳＰＸＹ算法是一种常用的样品集分类方法，它

与 ＫｅｎｎａｒｄＳｔｏｎｅ算法类似。ＫｅｎｎａｒｄＳｔｏｎｅ算法通
过计算各个样品吸光度值之间的欧氏距离，选择出

样品集中最具有代表性的样品作为定标集。而

ＳＰＸＹ算法不仅考虑了样品集吸光度值的欧氏距
离，同时也综合考虑了各样品浓度之间的欧氏距离，

使所选择的定标集样品针对某种特定成分，使其更

具有代表性
［８］
。经过 ＳＰＸＹ算法划分出的校正集和

预测集统计结果如表２所示。
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表 ２　砂糖橘样本可溶性总糖含量

Ｔａｂ．２　Ｃｏｎｔｅｎｔｓｏｆｔｏｔａｌｓｏｌｕｂｌｅｓｕｇａｒｓｉｎ‘Ｓｈａｔａｎｇｊｕ’

样本集
样本

数

最小值

／°Ｂｒｉｘ

最大值

／°Ｂｒｉｘ

平均值

／°Ｂｒｉｘ

标准

误差／％

校正集 １５９ １０５ １５８ １２９２７３ １１６４

预测集 ３０ １０９ １５０ １３１１５６ １０１９

２３　基于连续投影算法的可见 近红外优选波长提取

首先采用 ＳＰＡ对校正集 １５９个样本全波段光
谱共 ２０５１个变量进行处理，将光谱变量减至 １４
个，数据量只有原来的 ０６８％，验证均方根误差最
小为０４８８４，如图３中白色方块所示。大大简化了
后续的建模工作，同时也有利于提高模型的稳健性。

图 ３　验证均方根误差随变量个数的变化情况

Ｆｉｇ．３　ＲＭＳＥＣＶｖａｒｉａｔｉｏｎｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉａｂｌｅｓｎｕｍｂｅｒｓ
　
图４表示使用 ＳＰＡ对砂糖橘的光谱数据进行

压缩后，筛选得到的波长分别是 ４５５、４６２、５０５、５３１、
５７４、６１３、６９２、１２０８、１３２８、１３９７、１９３５、２０１４、２１１７
和２４９５ｎｍ。可溶性糖中 Ｏ—Ｈ键的伸缩振动和变
形振动产生的吸收峰在近红外谱区是在 １４４０、
２０８０ｎｍ，与提取出的部分波长点靠近，这进一步说
明了这种方法提取变量具有合理性。

图 ４　ＳＰＡ筛选出的波长

Ｆｉｇ．４　ＷａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｅｌｅｃｔｅｄｂｙＳＰＡａｌｇｏｒｉｔｈｍ
　
ＳＰＡ是通过计算吸光度矩阵中某一波长对其他

波长的投影，选取投影量最大的波长作为该波长序

列中的下个波长，序列中的每个波长都与其前一个

波长相关性最小，最大程度消除共线性对模型的影

响，降低模型复杂度。由于投影过程中每个序列的

选取并没有考虑待测成分的信息，这将导致所优选

出的波长序列，可能存在对待测成分不敏感的波长，

剔除其中对待测成分贡献不大的波长，将进一步降

低模型的复杂度
［９］
。因此再对这 １４个波长建立多

元线性回归模型，分别计算各个波长点的贡献值，按

从大到小的顺序排列如表３所示。

表 ３　各个波长的贡献值

Ｔａｂ．３　Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｏｒｙｖａｌｕｅｏｆｅａｃｈｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

波长／ｎｍ 贡献值 ＲＣ

２１１７ ０６１２６ ０８６８０

２０１４ ０５４５４ ０８７３９

１２０８ ０２８７９ ０８９６１

１３２８ ０２４９５ ０８９９４

１３９７ ０２０２１ ０９０３４

５７４ ０１５１２ ０９０７７

１９３５ ０１３９４ ０９０８７

波长／ｎｍ 贡献值 ＲＣ

５３１ ０１３６６ ０９０９０

６９２ ０１２８１ ０９０９７

６１３ ００７７５ ０９１３９

５０５ ００１５１ ０９１９１

２４９５ ０００８０ ０９１９７

４５５ ０００４０ ０９２０１

４６２ ００００４ ０９２０３

　　注：ＲＣ为剔除该波长后模型校正相关系数

　　由表３可见，贡献值大的波长主要分布在近红
外光谱的合频区和第 １倍频区，信息量丰富。波长
为２１１７、２０１４ｎｍ的光谱变量对模型的贡献值最
大，剔除后模型的相关系数下降也最显著，正处于砂

糖橘可溶性糖中 Ｏ—Ｈ键的伸缩振动和变形振动的
吸收峰附近位置。而１３２８、１３９７ｎｍ对模型的贡献
值也较大，对模型的相关系数影响也较为显著，正处

于砂糖橘可溶性糖中 Ｏ—Ｈ键伸缩振动的第 １倍频
附近位置。贡献值较小的波长点 ４５５、４６２、２４９５ｎｍ
均处于光谱的边缘，由于测量仪器的原因，通常含有

较大噪声，信息量较少。使用贡献值大的波长组合

建立多元线性回归模型，比较新模型和剔除波长前

的模型精度，当预测精度显著下降时，停止剔除。最

终得到贡献值较大的前 １１个波长作为砂糖橘可溶
性总糖的优选波长组合。

２４　建模精度的比较与分析
表４为预测集 ３０个样本由 ７个校正模型得到

的预测值与实验室测量值之间的相关系数 ＲＰ和预
测均方根误差。

由表 ４可见，用 ２０５１个光谱变量建立的全谱
ＰＬＳ模型产生了０８４６１的预测相关系数和０５６５３
的预测均方根误差。经过 ＳＰＡ方法初选出的 １４个
波长建模时，多元线性回归模型虽然简单，但产生了

高于全谱 ＰＬＳ模型的精度，这说明虽然只是从２０５１
列光谱变量中提取了１４列变量，但却包含了光谱矩
阵的绝大部分信息，同时还去除了无用信息的干扰。

但根 据 １４个 波 长 建 模 时，ＰＬＳ模 型 采 用 了
Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ９８软件自动选取的前 ９个主成分，并
没有很好概括对可溶性总糖敏感的所有信息，信息

量有所丢失，导致建模精度大幅下降。而采用１４个
波长建立的 ＢＰ神经网络模型 ＢＰＮＮ则产生了略低
于全谱 ＰＬＳ模型的精度。
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表 ４　７个校正模型比较

Ｔａｂ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｓｅｖｅｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｓ

建模及波长筛选方法 波长数量 ＲＰ
预测均方

根误差

全谱 ＰＬＳ ２０５１ ０８４６１ ０５６５３

ＰＬＳ＋ＳＰＡ １４ ０８０１７ ０６１６８

ＭＬＲ＋ＳＰＡ １４ ０８７５５ ０５１１１

ＢＰＮＮ＋ＳＰＡ １４ ０８３２４ ０５１１６

ＰＬＳ＋ＳＰＡ＋贡献值筛选 １１ ０８７３４ ０５１５９

ＭＬＲ＋ＳＰＡ＋贡献值筛选 １１ ０８７３４ ０５１５９

ＢＰＮＮ＋ＳＰＡ＋贡献值筛选 １１ ０８３８０ ０５８９０

　　经过贡献值进一步筛选之后，得到最终的１１个
波长作为砂糖橘可溶性总糖的特征波长。图５为使
用１１个波长建立的 ＭＬＲ模型对预测集样本预测值
和实测值的对应关系图。使用这１１个波长建模时，
ＭＬＲ模型和 ＰＬＳ模型的结果完全相同，并且精度与
１４个波长建立的 ＭＬＲ模型相当。这说明贡献值筛
选剔除了对待测成分不敏感的波长，进一步简化了

模型。１１个波长建立的 ＢＰＮＮ模型精度略低，但与
１４个波长建模时的精度相当。

３　结束语

研究了基于变量选择的砂糖橘可溶性总糖可见

　　

图 ５　１１个波长建立的 ＭＬＲ模型对预测集样本的

预测值与实测值对应关系

Ｆｉｇ．５　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｖａｌｕｅａｎｄｒｅａｌｖａｌｕｅｏｆｓａｍｐｌｅｓｉｎ

ＭＬＲｍｏｄｅｌｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｂｙ１１ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ
　
近红外光谱检测。连续投影算法能够对光谱数据进

行有效压缩，能从原２０５１个波长中提取出 １４个优
选波长组合，使用信息量只有原来的 ０６８％，同时
使 ＭＬＲ模型精度高于全谱 ＰＬＳ模型精度，达到预测
相关系数为 ０８７５５，预测均方根误差为 ０５１１１。
单独使用连续投影算法无法消除对待测成分信息不

敏感的波长，联合使用贡献值筛选，可进一步简化模

型，从１４个波长继续压缩到１１个波长，使用信息量
只有原来的 ０５４％，同时保持 ＭＬＲ和 ＰＬＳ模型的
精度与１４个波长时的 ＭＬＲ模型相当。研究表明连
续投影算法结合贡献值筛选法能减少建模变量，提

高建模效率，为简化可见 近红外光谱模型提供了一

种新方法。
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