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基于 ＤＰＬＳ和 ＬＳ ＳＶＭ的梨品种近红外光谱识别

刘雪梅　章海亮
（华东交通大学土木建筑学院，南昌 ３３００１３）

　　【摘要】　为了实现不同品种梨的快速光谱鉴别，采用主成分分析法（ＰＣＡ）对光谱数据进行聚类分析，得到

３种不同品种梨的特征差异，主成分分析表明，以所有建模样本主成分 ＰＣ１和 ＰＣ２做出的得分图，对不同种类梨具

有很好的聚类作用。利用主成分分析得到的载荷图可以得到对于梨品种敏感的特征波段，用特征波段图谱作为输

入建立偏最小二乘判别（ＤＰＬＳ）模型和最小二乘支持向量机（ＬＳ ＳＶＭ）模型。３个品种梨各 ７０个共 ２１０个分别建

立偏最小二乘判别（ＤＰＬＳ）模型和最小二乘支持向量机（ＬＳ ＳＶＭ）模型。对未知的 ２４个样本进行预测，ＬＳ ＳＶＭ

模型品种识别准确率达到１００％，ＤＰＬＳ模型的校正及验证结果与实际分类变量的相关系数均大于０９８０，交叉验证

均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）和预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）都小于 ０１００，品种识别率为 １００％。表明提出的方法具有很

好的分类和鉴别作用，提供了梨的品种快速鉴别分析方法。
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　　引言

梨是我国主产的水果之一，梨的产后处理、品质

判断及检测一直是农产品加工研究的重要课题。梨

的口感、糖分含量、酸度和维生素含量等内部品质，

已得到了广泛重视
［１～２］

。基于近红外光谱技术的梨

品种区分相关研究报道较少，不同品种的梨表面色

泽、皮厚以及表皮光滑程度等特征具有较大差异，这

些表面光学特性和表皮微观结构的差异，为梨品种

的鉴别提供了新思路。传统的品种鉴别是对其进行

化学分析，不仅检测周期长，而且容易产生人为误

差。所以研究一种简单、快速、非破坏性的在线梨品

种鉴别技术很有必要。国内外很多学者利用光谱技

术进行了品种鉴别的研究，如苹果
［３］
、脐橙

［４］
、水蜜

桃
［５］
、杨梅

［６］
、羊肉产地

［７］
、茶叶

［８］
、水稻

［９］
、干红葡

萄酒
［１０］
、玉米

［１１］
、黄瓜

［１２］
和雪莲花产地

［１３］
等。支

持向量机（ＳＶＭ）是一种建模方法，它通过结构风险
最小化原理来提高泛化能力，较好地解决了非线

性、高维数、局部极小等实际问题。ＬＳ ＳＶＭ是对
经典 ＳＶＭ的一种改进，以求解一组线性方程代替
经典 ＳＶＭ中复杂的二次优化问题，降低了计算的
复杂性，并且加快了计算的速度

［１４］
。本文在主成

分分析的基础上得到对于品种敏感的指纹图谱，即

６００～７５０ｎｍ波长区域，把该区域的光谱反射值作
为 ＬＳ ＳＶＭ和偏最小二乘判别（ＤＰＬＳ）模型的输
入，建立梨品种鉴别模型。

１　材料与方法

１１　仪器设备
试验仪器为美国 ＡＳＤ公司的近红外光谱仪，其

波长范围为 ３５０～１８００ｎｍ，光谱采样间隔 １ｎｍ，扫
描次数１５次，分辨率为 ３ｎｍ，探头视场角 ２５°，光
源为１２Ｖ／４５Ｗ卤钨灯。光谱数据分析软件为
ＵｎｓｃｒａｍｂｌｅＶ９７、Ｏｒｉｇｉｎ７０和 Ｍａｔｌａｂ２０１０。
１２　样品来源及光谱的获取

试验用梨购于江西省南昌市青云谱农产品批发

市场，品种为翠冠、黄花和清香，每个品种挑选个体

均匀的各７８个，避免试验中梨个体与近红外光谱仪
之间的距离剧烈变化，共计 ２３４个样本。全部样本
随机分成建模集和预测集，建模集有 ２１０个样本，
预测集有２４个样本。沿梨赤道部位 １２０°等间隔采
集３次光谱。
１３　光谱数据预处理

为了去除高频随机噪声、基线漂移、样本不均

匀、光散射等的影响，需要进行光谱预处理。本文采

用 ｍｏｖｉｎｇａｖｅｒａｇｅ平滑法（平滑点数为 ３）消除噪声

后，再进行变量标准化（ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌｖａｒｉａｔｅ，简称
ＳＮＶ）处理。为消除光谱数据在采集时首端与末端
产生的部分噪声，截取４００～１７００ｎｍ波段的光谱数
据进行梨品种鉴别分析。

１４　最小二乘支持向量机
最小二乘支持向量机（ＬＳ ＳＶＭ）通过非线性

映射函数 φ（ｘ）建立回归模型，将输入变量映射到
高维特征空间，然后将优化问题改成等式约束条件。

利用拉格朗日算子求解最优化问题，对各个变量求

偏微分。根据 Ｍｅｒｃｅｒ条件，存在映射函数 φ（ｘ）和
核函数 Ｋ（ｘｉ，ｘｊ）使得

　φ（ｘｋ）
Ｔφ（ｘｌ）＝Ｋ（ｘｋ，ｘｌ）　（ｋ，ｌ＝１，２，…，ｎ）（１）

核函数为满足 Ｍｅｒｃｅｒ条件的任意对称函数，常
用的有：线性核函数、多项式核函数、径向基函数

（ｒａｄｉａｌｂａｓｉｓｆｕｎｃｔｉｏｎ，简称 ＲＢＦ）、多层感知核函数
等。本文采用 ＲＢＦ作为核函数，其表达式为

Ｋ（ｘｋ，ｘｌ）＝ｅｘｐ（－‖ｘｋ－ｘｌ‖
２／（２σ２）） （２）

从而得到 ＬＳ ＳＶＭ的函数估计为

ｙ（ｘ）＝∑
ｎ

ｋ＝１
αｋＫ（ｘ，ｘｋ）＋ｂ （３）

式中　αｋ———拉格朗日算子　　ｂ———偏差

ＬＳ ＳＶＭ需要调节的参数为核参数 σ２和惩罚
系数 γ。惩罚系数 γ主要是控制对错分样本惩罚的
程度，实现在错分样本的比例与算法复杂度之间的

折中。ＲＢＦ核函数的核参数 σ２的选择对模型准确
度起到很大的作用，选的太小则会造成过学习，选的

太大会造成欠学习
［１５］
。

１５　偏最小二乘判别
偏最小二乘判别（ＤＰＬＳ）分析法基于 ＰＬＳ回归

方法，将光谱数据与分类变量进行线性回归，其判别

过程为：①建立校正集样本的分类变量。②通过分
类变量与光谱数据的 ＰＬＳ分析，建立分类变量和光
谱数据间的 ＰＬＳ模型。③根据校正集建立的分类
变量和光谱特征的 ＰＬＳ模型对预测集样品进行预
测验证

［４］
。ＤＰＬＳ方法是基于 ＰＬＳ回归的一种判别

分析方法，在构造因素时考虑到了辅助矩阵以代码

形式提供的类成员信息，因此具有高效的鉴别能力。

具体判别标准为：计算验证集的分类变量值（Ｙｐ），
设 Ｙｙ为样品预测值。①当｜Ｙｐ－Ｙｙ｜＞０５，且偏差
小于０５，判定样本属于该类。②当｜Ｙｐ－Ｙｙ｜＜０５，
且偏差小于 ０５，判定样本不属于该类。③当偏差
大于０５，该判别模型不稳定。

２　试验结果与分析

２１　梨样本的近红外漫反射光谱
３种梨的典型近红外光谱曲线如图 １所示。从
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图中可以看出，不同品种梨的光谱曲线具有一定的

特征性和指纹性，这一差异为梨的不同品种鉴别奠

定了数学基础。应用 Ｍａｔｌａｂ软件，把同一个梨 ３个
不同部位的光谱曲线做平均处理，形成反射率矩阵，

用主成分分析法对其聚类。前 ３个主成分 ＰＣ１、
ＰＣ２、ＰＣ３的特征值及累计可信度分别为 ６６％、
９３％、９７％。由于前 ２个主成分的累计可信度已达
９３％，所以仅用前 ２个主成分就可以表示原始近红
外光谱的主要信息。

图 １　３种梨近红外光谱曲线

Ｆｉｇ．１　Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆ

ｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉｅｔｙｐｅａｒｓ
　

图 ２　梨样品 ＰＣ得分图

Ｆｉｇ．２　ＰＣＡｓｃｏｒｅｓｐｌｏｔｓ（ＰＣ１ａｎｄＰＣ２）ｆｏｒｐｅａｒｓａｍｐｌｅｓ

２２　最佳定标模型的确定
主成分分析（ＰＣＡ）方法是经典的特征抽取和降

维技术之一，它可以在不具备任何相关知识背景的

情况下对未知样品进行类别归属的判别。图２表示
２１０个建模样本的主成分 ＰＣ１、ＰＣ２得分图。图２中
３种梨明显分成３类，说明主成分 ＰＣ１、ＰＣ２对 ３种
梨有较好的聚类作用。因此，本研究基于主成分

ＰＣ１、ＰＣ２对２１０个样本的得分图进行聚类分析。从
图２中可以看出，品种为翠冠的 ７０个样本聚合度
较好而且均位于 Ｙ轴的右方，其他 １４０个样本大部
分位于 Ｙ轴的左方。品种为黄花的 ７０个样本聚合
度较好，紧密的分布在图 ２的第 ２、３象限。品种为
清香的梨样本聚合度不如另外两种，分布较为分

散，但是除了有３个样本位于第１象限，其他全部分
布在第２、３象限之内，而另 ２个品种均在 ２个象限
内。

２３　基于指纹图谱建立 ＬＳ ＳＶＭ品种预测模型
全波段从 ３５０～１８００ｎｍ共有 １４５１个点，但

是，采用全光谱计算时，计算量大，而且有些区域样

品的光谱信息很弱，与样品的组成或性质缺乏相关

关系。为此在主成分分析的基础上，选取对梨品种

敏感的波段作为输入建立 ＬＳ ＳＶＭ品种预测模型。
图３表示主成分 ＰＣ１和主成分 ＰＣ２在整个波长范
围的载荷图。从图３中可以看出主成分与全波长变
量的相关程度。从图 ３ａ可以看出主成分 ＰＣ１与波
长６００～６５０ｎｍ的相关性较大，即主成分与波长６００～
６５０ｎｍ范围的反射值的相关性较强；从图 ３ｂ可以
看出主成分 ＰＣ２与波长６００～７５０ｎｍ范围的反射值
相关性较强。又知主成分 ＰＣ１、ＰＣ２的累积可信度
已达到９３％，即主成分 ＰＣ１、ＰＣ２几乎能完全解释所
有原变量，而且从图２可以看出主成分 ＰＣ１、ＰＣ２对
３类梨有较好的聚类作用，所以与它们紧密相关的
６００～６５０ｎｍ和６００～７５０ｎｍ是对梨品种极为敏感
的特征波长。所以从３５０～１８００ｎｍ范围的１４５１个
采样点中选出波长在 ６００～７５０ｎｍ范围的共计
１５１个采样点的反射值作为 ＬＳ ＳＶＭ的输入变量
建立鉴别模型，核参数 σ２和惩罚系数 γ取值都为
０００１。对未知的２４个样本进行预测，预测准确率
为１００％（表１）。

图 ３　ＰＣ１和 ＰＣ２在全波段载荷图

Ｆｉｇ．３　ＬｏａｄｉｎｇｐｌｏｔｏｆＰＣ１ａｎｄＰＣ２ａｃｒｏｓｓｔｈｅ

ｅｎｔｉｒｅｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｇｉｏｎ
（ａ）ＰＣ１　（ｂ）ＰＣ２

　

２４　ＤＰＬＳ判别模型的建立与验证

ＤＰＬＳ方法是基于 ＰＬＳ方法建立的样本分类变
量与 ＮＩＲ光谱特征间的回归模型。因此，首先需要
按照样本实际类别特征，赋予校正集样本的分类变

量值（表１）。然后，利用 ＰＬＳ回归方法对校正集样
本的 ＮＩＲ光谱与样本对应的分类变量进行回归分
析，并建立 ＮＩＲ光谱特征与分类变量间的 ＰＬＳ模
型。利用近红外光谱结合 ＤＰＬＳ方法建立的判别模
型，校正结果如表２和图４所示。

从表 ２可知，通过 ＤＰＬＳ回归分析建立的梨品
种和分类变量间的相关性较好，分类变量的实测值

和模型的预测值的相关系数均大于 ０９８０，校正样
品的识别率均为１００％，说明模型拟合较好。
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　 表 １　ＬＳ ＳＶＭ 模型对未知样品预测结果

Ｔａｂ．１　ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｕｎｋｎｏｗｎｓａｍｐｌｅｓｗｉｔｈＬＳ ＳＶＭ ｍｏｄｅｌ

预测样本序号 真实值 预测值

１ １ ０９９６２

２ １ １００２１

３ １ １００２５

４ １ １００３５

５ １ １０３９３

６ １ ０９９７１

７ １ １０００３

８ １ １１２０４

预测样本序号 真实值 预测值

９ ２ １９３１３

１０ ２ １９５８８

１１ ２ １９１２６

１２ ２ １９２５０

１３ ２ １９３４４

１４ ２ １９３５０

１５ ２ ２１０１８

１６ ２ ２１１１１

预测样本序号 真实值 预测值

１７ ３ ３０１６０

１８ ３ ２９９３５

１９ ３ ３０８６４

２０ ３ ２９９７０

２１ ３ ３０７５５

２２ ３ ２９６２３

２３ ３ ３０２４９

２４ ３ ３１３７４

　　注：真实值１代表翠冠，２代表清香，３代表黄花。

表 ２　ＤＰＬＳ模型的校正和验证结果

Ｔａｂ．２　ＣａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｖａｌｉｄａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆＤＰＬＳｍｏｄｅｌｓ

梨品种 光谱预处理方法 因子数
校正集 验证集

ｒｃ ＲＭＳＥＣＶ 识别率／％ ｒｖ ＲＭＳＥＰ 识别率／％

翠冠 １５ ０９９９ ００２１ １００ ０９９９ ００２３ １００

黄花 ＳＧ平滑 ＋变量标准化 １６ ０９８９ ００８１ １００ ０９８２ ００８５ １００

清香 １４ ０９８８ ００８２ １００ ０９８４ ００９２ １００

　　注：ｒｃ为校正集相关系数；ｒｖ为验证集相关系数；ＲＭＳＥＣＶ为交叉验证均方根误差；ＲＭＳＥＰ为预测均方根误差。

图 ４　ＤＰＬＳ校正集和预测集的 ＤＰＬＳ模型回归图

Ｆｉｇ．４　Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔｏｆ

ＤＰＬＳｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎｍｏｄｅｌｄｉａｇｒａｍ
（ａ）校正集　（ｂ）预测集

　
　　图４ａ所示为所有校正集样本（包括翠冠、黄花
和清香３个梨品种）分类变量的 ＤＰＬＳ预测值与实
测值的回归图。从图 ４ｂ中可知，ＤＰＬＳ模型都能清
楚地将 ３类梨样本区分开，即分散在实测值等于 １
　　

的线上的梨品种样本点和实测值等于２和３的其他
２个品种的梨样本明显分开，说明 ＤＰＬＳ模型具有很
高的可靠性，可以用于检验和判别新的样本。

３　结束语

应用主成分分析结合偏最小二乘判别和最小二

乘支持向量机建立了梨品种鉴别的模型，两种模型

的预测效果都较好，识别率达到 １００％。说明运用
近红外光谱技术可以快速、准确、无损地对梨品种进

行鉴别，模型用于鉴别梨品种是成功的。通过主成

分分析得到与梨品种密切相关的特征波段为 ６００～
７５０ｎｍ，并且用特征波段建立偏最小二乘判别和最小
二乘支持向量机品种鉴别模型效果较好，说明该波段

是品种鉴别的指纹波段，可以进一步研究确定特征波

长，为开发简单、低成本、高精度的仪器奠定了基础。
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