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皇冠梨糖度可见／近红外光谱在线检测模型传递研究
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摘要：在水果内部品质检测分级实际生产中往往存在多通道测量，由于仪器不同或加工精度不同而存在多通道间

检测模型不具通用性问题，应用多种模型传递方法研究了在线检测条件下两个不同可见／近红外光谱仪间的皇冠

梨糖度预测模型传递及预测比较分析。结果表明：从仪器的光谱数据经直接校正算法（ＤＳ）和基于平均光谱差值

校正的 ＤＳ算法（ＭＳＳＣ ＤＳ）转换后用于主仪器所建模型的预测结果相对较好，预测均方根误差小于 ０５°Ｂｒｉｘ，可

以满足实际生产。但通过模型转换后的预测结果均比利用从仪器数据直接建模的预测结果要差（预测均方根误差

为 ０３８１°Ｂｒｉｘ），因而在实际生产中，需要从成本和分级精度的要求来考虑选择建模的方式。
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　　引言

可见／近红外光谱分析技术已被广泛用于鲜果
内部品质的无损检测

［１－１６］
，但在水果内部品质检测

分级生产线实际应用中往往存在多通道测量，面临

由于仪器不同或加工精度不同而存在多通道间检测

模型不具通用性问题
［１７］
。模型传递也称为仪器标

准化，是指通过化学计量学方法，建立主、从仪器之

间的数学关系，使主仪器上建立的校正模型，能够在

从仪器上有效地预测新样品，从而减少重新建模所

带来的工作量。模型传递最早由 ＯＳＢＯＲＮＥ等［１８］

提出，并建立了斜率／偏差算法（Ｓｌｏｐｅ／ｂｉａｓ，Ｓ／Ｂ），并由
ＳＨＥＮＫ［１９］、ＷＡＮＧ等［２０］

相继提出了新的模型传递

算法，即 Ｓｈｅｎｋ’ｓ算 法 和 分 段 直 接 校 正 算 法
（Ｐｉｅｃｅｗｉｓｅｄｉｒｅｃｔｓｔａｎｄａｒｄｉｚａｔｉｏｎ，ＰＤＳ），之后，国内外
学者在模型传递算法上进行了大量的研究

［２１－３３］
。

近年来，已有少量文献报道用于水果糖度预测模型

的传递研究。胡润文等
［３１］
通过 Ｓ／Ｂ算法和直接校

正（Ｄｉｒｅｃｔｓｔａｎｄａｒｄｉｚａｔｉｏｎ，ＤＳ）算法实现了脐橙总糖
模型 在 相 同 型 号 仪 器 间 的 传 递。ＳＡＬＧＵＥＲＯ
ＣＨＡＰＡＲＲＯ等［３２］

采用 Ｓ／Ｂ算法、ＰＤＳ算法和正交
投影转换法将橄榄脂肪、游离酸含量以及含水率检

测模型从静态仪器传递到了便携式仪器。吉纳玉

等
［３３］
采用 ＤＳ算法实现了苹果糖度模型在相同型号

便捷式近红外仪器之间的传递。

在水果品质在线实时检测分级中，对水果糖度

无损检测模型稳健性影响的因素还来自样品相关因

素和其他非样品相关因素
［３４］
，本文探讨在利用可

见／近红外光谱进行梨糖度在线实时检测时不同小
型光纤光谱仪之间模型传递的可行性。

１　材料与方法

１１　材料
实验所用样本为河北省沧州皇冠梨，从杭州水

果批发市场购买。选择大小与果形相近的皇冠梨，

对其进行表面清洁并标号后，在实验室条件（温度

约２３℃、相对湿度约 ７０％）下放置 １ｄ，使样本内外
温度一致，然后在线实时采集梨的可见／近红外半透
射光谱，并测量糖度。

分别采用美国海洋光学公司生产的 ＱＥ６５Ｐｒｏ
型和 ＱＥ６５０００型微型光纤光谱仪采集同一批水果
光谱，两款光谱仪都采用相同的滨松背照式 ＣＣＤ面
阵探测器，可以合并同列垂直像素，大幅提高信噪比

（＞１０００），ＱＥ６５Ｐｒｏ型光谱仪配置 ＨＣ １型光栅和
ＯＦＬＶ ＱＥ ４００型滤波器，波长范围３９６８～
１１７４０ｎｍ，共 １０４４像素，并安装有 １００μｍ狭缝

（入口孔径）。ＱＥ６５０００型光谱仪配置 ＨＣ １型光
栅和 ＯＦＬＶ ＱＥ ２５０型滤波器，波长范围 ２４７９～
１０４０７ｎｍ，共１０４４像素，未安装狭缝（入口孔径即
为光纤芯径１０００μｍ）。

１２　仪器与方法

图１为自行设计的水果内部品质可见／近红外
光谱在线实时检测系统，配置了基于 Ｃ＋＋语言自
行开发的光谱数据采集记录软件。实验时，输送带

速度为０５ｍ／ｓ。为了减少暗电流及光源随时间变
化的影响，在采集样本光谱前，先采集暗场光谱（即

在关闭光路的情况下采集暗电流值）以及参比光谱

（参比采用直径为 ７５ｍｍ的 Ｔｅｆｌｏｎ球）。水果光谱
采集时，水果放置在自由输送托盘上，由输送带传输

至光照箱正中两侧光源（左、右两侧各装有一只

１５０Ｗ卤钨灯）之间，当托盘底座开口（直径３５ｍｍ）
与准直镜大端接口（直径 ２５ｍｍ）刚接触时，光电传
感器通过自行设计的控制电路触发光谱仪进行光谱

采集，积分时间为 １００ｍｓ。准直镜经光纤与光谱仪
相连，光谱仪将得到的携带有水果信息的光谱信号

通过 ＵＳＢ数据线发送给计算机，进行实时处理并记
录光谱数据。光谱记录时通过软件直接采用 Ｂｏｘｃａｒ
平滑法（平滑点数为６）进行光谱平滑预处理。

图 １　自由托盘输送的水果内部品质在线实时检测系统
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置传感器　７．卤钨灯　８．输送带　９．输送托盘　１０．光照箱　

１１．皇冠梨
　

理化分析测定糖度时，参照 ＮＹ／Ｔ２６３７—２０１４，
将水果去核切成小块，放入榨汁机中榨取果汁并进

行过滤，用手持式糖量计（ＰＲ １０１型数字式折射
仪，日本 ＡＴＡＧＯ公司）进行测量，将 ２次测量平均
值作为其糖度。

１３　模型传递方法

１３１　斜率／偏差算法
Ｓ／Ｂ算法是基于预测结果的校正，假设主仪器

和从仪器上测得的预测值之间存在线性关系，其基

本过程如下
［１８］
：
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（１）将主仪器上建立的校正模型 Ｔ直接应用于
从仪器，选择 ｍ个样品，在主仪器和从仪器上分别
测得其光谱矩阵 Ｘｍｓ和 Ｘｓｓ，根据校正模型计算得到
成分预测矩阵 Ｃｍｐ和 Ｃｓｐ，计算公式为

Ｃｍｐ＝ＸｍｓＴ

Ｃｓｐ＝Ｘｓｓ{ Ｔ
（１）

（２）假设成分预测矩阵 Ｃｍｐ和 Ｃｓｐ之间存在线性
关系，并通过最小二乘法计算得到截距 ｗｂｉａｓ和斜率
ｓｓｌｏｐ，公式为

Ｃｍｐ＝ｗｂｉａｓ＋ｓｓｌｏｐＣｓｐ （２）
（３）对于从仪器上测得的未知成分含量的样品

光谱 Ｘｓｓ，ｕｎ，根据式（２）可直接预测成分含量 Ｃｐｓｐ，ｕｎ，
即

Ｃｐｓｐ，ｕｎ＝ｗｂｉａｓ＋ｓｓｌｏｐ（Ｘｓｓ，ｕｎＴ） （３）
１３２　直接校正算法

ＤＳ算法是一种有标传递算法，其基本流程如
下

［２０］
：在主仪器和从仪器上测得的某一样品集光谱

矩阵分别为 Ｘｍｓ和 Ｘｓｓ，其维数为 ｍ×ｐ，ｐ为波长点
个数，可建立两者转换运算公式

Ｘｍｓ＝ＸｓｓＦ＋Ｂ′ｓ （４）
式中　Ｆ———维数 ｐ×ｐ的转换矩阵

Ｂ′ｓ———维数 ｐ×１的背景校正矩阵的转置
若未知成分含量的样品在从仪器上测定的光谱

为 Ｘｓｓ，ｕｎ，则根据式（４）可转换得到适合于主仪器所
建模型 Ｔ的光谱数据

Ｘｐｓｓ，ｕｎ＝Ｘｓｓ，ｕｎＦ＋Ｂ′ｓ （５）

１３３　分段直接校正算法
ＰＤＳ算法与 ＤＳ算法的原理基本相同，不同之

处在于，在 ＤＳ算法中，从仪器样品光谱矩阵采用的
是全波长数据 Ｘｓｓ，ａｌｌ（下角标 ａｌｌ表示所有波长）来拟
合主仪器样品光谱矩阵 Ｘｍｓ的每一个波长点数据
Ｘｍｓ，ｉ（下角标 ｉ表示第 ｉ个波长），而在 ＰＤＳ算法中，
采用的是波长点附近一窗口大小为（ｊ＋ｋ＋１）的光
谱段 Ｘｓｓ，ｊ＋ｋ＋１来拟合 Ｘｍｓ，ｉ。
１３４　平均光谱差值校正算法

平均光谱差值校正（ＭＳＳＣ）算法是一种运算简
捷，且在实际应用中易于实现的光谱校正方法，最早

被用于消除在线多通道近红外分析仪各通道间的光

谱差异。操作过程如下
［１７］
：

首先选取 ｍ个样本，在各个仪器（通道）上采集
光谱，组成校正光谱阵 Ｘｉ（ｉ＝１，２，…，ｎ，ｎ为仪器数
或者通道数），每台仪器的平均光谱向量计算公

式为

Ｘｉ＝
∑
ｍ

ｊ＝１
Ｘｉｊ

ｍ
（６）

以第１台仪器（或者通道）的光谱建立的模型 Ｔ
为基础模型，分别计算其余 ｎ－１台仪器（或者通
道）与第１台仪器（或者通道）平均光谱 Ｘ１之间的
差值，公式为

ΔＸｉ＝Ｘｉ－Ｘ１ （７）
对第 ｉ台仪器（或者通道）测量的光谱进行修正

的公式为

Ｘｉ，ｃｏｒｒｅｃｔｅｄ＝Ｘｉ－ΔＸｉ （８）
１４　模型评价指标

在近红外光谱建模分析中，通常把样本分成校

正集和预测集两部分，用校正相关系数 ｒｃａｌ和校正均
方根误差来评价校正精度，用预测相关系数 ｒｐｒｅ和预
测均方根误差来评价预测精度，并用相对分析误差

来判断模型的好坏，该指标是用标准偏差除以预测

均方根误差得到的，ＭＡＬＬＥＹ等［３５］
提出：高精度模

型的相对分析误差在 ４以上；成功模型的相对分析
误差在３～４范围内；比较成功模型的相对分析误差
在２２５～３范围内；比较有用模型的相对分析误差
在１７５～２２５范围内。

２　结果与讨论

图２为皇冠梨样本通过 ＱＥ６５０００型光谱仪和
ＱＥ６５Ｐｒｏ型光谱仪采集的 ５５０～９２０ｎｍ波长范围内
的原始光谱及平均光谱。总体上看，两台仪器采集

的光谱相似，可看出微小的吸光度差异和波长漂移，

ＱＥ６５０００型光谱仪采集的数据吸光度略大，且光谱
数据噪声小。

２１　ＰＬＳＲ建模分析
先对两个光谱仪各自采集的数据分别进行直接

建模分析，剔除异常样本后，用于各自 ＰＬＳＲ建模分
析的样本数分别为 １９９和 ２００个（由于异常样本不
同，两光谱仪数据并非严格一一对应），通过 Ｋ
Ｓｔｏｎｅ算法将样本集按 ２∶１的比例划分为校正集和
预测集，划分后的校正集和预测集样品外观形态和

糖度检测结果如表１所示。表２为两光谱仪皇冠梨
糖度 ＰＬＳＲ模型校正和预测分析结果，从表中可以
看出两光谱仪数据各自直接建模校正均方根误差都

小于０３°Ｂｒｉｘ，预测均方根误差都小于 ０４°Ｂｒｉｘ，且
相对分析误差大于 ２２，所建模型较成功。图 ３为
两光谱仪校正集和预测集样本真实值和预测值的对

比分布图，ＱＥ６５０００型光谱仪模型的预测能力优于
ＱＥ６５Ｐｒｏ型。
２２　模型传递分析

图４为两光谱仪采集的皇冠梨光谱数据校正集
样本的前３个主成分分布图。从图 ４中可以看出，
两组数据主成分空间分布有一定的偏差，但整体分
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图 ２　两台仪器采集的原始光谱及其平均光谱

Ｆｉｇ．２　Ｒａｗａｎｄａｖｅｒａｇｅｓｐｅｃｔｒａｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｗｏｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒｓ
　

表 １　两光谱仪数据校正集和预测集样品外观形态和糖度检测结果

Ｔａｂ．１　Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｓｕｇａｒｃｏｎｔｅｎｔｄｅｔｅｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｃｒｏｗｎｐｅａｒｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔｓ

光谱仪 样本集 样本数量 参数
数值

最小值 最大值 平均值 标准偏差

质量／ｇ ２２２００ ４２０００ ３０９９８ ４４６３

校正集 １３２
横径／ｍｍ ７４８８ ９２７４ ８２１５ ４１４

纵径／ｍｍ ６５３０ ９０３３ ７７７３ ５１７

ＱＥ６５０００型
糖度／°Ｂｒｉｘ ９５０ １３４０ １１２４ ０８１

质量／ｇ ２３０００ ４２０００ ３１０２５ ４２０６

预测集 ６７
横径／ｍｍ ７６０４ ９１６８ ８２４６ ３８０

纵径／ｍｍ ６５７４ ８９０２ ７７００ ４９２

糖度／°Ｂｒｉｘ ９８０ １３３０ １１３２ ０８４

质量／ｇ ２２５００ ４２０００ ３０８０９ ４４３３

校正集 １３３
横径／ｍｍ ７４８８ ９２７４ ８１９３ ４０８

纵径／ｍｍ ６５７３ ９０３３ ７７６２ ４８７

ＱＥ６５Ｐｒｏ型
糖度／°Ｂｒｉｘ １０００ １４００ １１２６ ０８６

质量／ｇ ２３３００ ４０４００ ３０９１９ ４１７６

预测集 ６７
横径／ｍｍ ７５６１ ９０６７ ８２４４ ３７８

纵径／ｍｍ ６５３０ ８９２３ ７６７４ ５４１

糖度／°Ｂｒｉｘ ９５０ １３４０ １１２８ ０８４

表 ２　两光谱仪检测皇冠梨糖度 ＰＬＳＲ模型分析结果

Ｔａｂ．２　ＣａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｗｏｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒｓｕｓｉｎｇＰＬＳＲｍｏｄｅｌｆｏｒｓｕｇａｒｃｏｎｔｅｎｔｏｆｃｒｏｗｎｐｅａｒ

光谱仪 因子数 ｒｃａｌ 校正均方根误差／°Ｂｒｉｘ ｒｐｒｅ 预测均方根误差／°Ｂｒｉｘ 相对分析误差

ＱＥ６５０００型 ９ ０９３６８ ０２８５ ０９２８０ ０３３４ ２５２

ＱＥ６５Ｐｒｏ型 １１ ０９４３７ ０２８３ ０８９９３ ０３８１ ２２２

图 ３　不同光谱仪皇冠梨可溶性固形物 ＰＬＳＲ模型的检测结果

Ｆｉｇ．３　ＳｃａｔｔｅｒｐｌｏｔｓｏｆｍｅａｓｕｒｅｄａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｅｄｓｕｇａｒｃｏｎｔｅｎｔｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＰＬＳＲｍｏｄｅｌ
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图 ４　两光谱仪校正集样本的前 ３个主成分分布图

Ｆｉｇ．４　ＤｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｔｈｒｅｅＰＣｓｏｆ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔｏｆｔｗｏｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒｓ
　
布呈线性平移，可见两光谱仪采集的光谱数据差异

有一定的规律可循。

设 ＱＥ６５０００型光谱仪为主仪器，ＱＥ６５Ｐｒｏ型为
　　

从仪器，研究比较了 ＤＳ、ＰＤＳ、Ｓ／Ｂ、ＭＳＳＣ算法对两
光谱仪间皇冠梨糖度在线检测模型的传递。模型传

递前后的预测结果如表３所示，从表中可以看出，用
主仪器所建的校正模型直接预测从仪器的预测集样

本，所得预测均方根误差为 ８４８２°Ｂｒｉｘ，而通过 ＤＳ
算法进行模型传递后，预测均方根误差下降到了

０４７３°Ｂｒｉｘ，经 ＭＳＳＣ光谱差异校正后再进行 ＤＳ传
递，预测结果得到了进一步改善，预测均方根误差为

０４５３°Ｂｒｉｘ，已经达到一般生产实际的要求（小于
０５°Ｂｒｉｘ）。相比之下，其他模型传递算法没有得到
明显的改善。可能原因是 ＤＳ算法采用了所有波长
点的数据进行转换，提高了光谱曲线的拟合精度，而

ＭＳＳＣ算法更进一步减少了两台光谱仪数据间的光
谱差异。

表 ３　模型传递前后预测结果

Ｔａｂ．３　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｔｒａｎｓｆｅｒ

预测模型 预测光谱数据 模型传递算法 ｒｐｒｅ 预测均方根误差／°Ｂｒｉｘ

主仪器所建的校正模型

（ＱＥ６５０００型）

从仪 器 的 预 测 集 样 本

（ＱＥ６５Ｐｒｏ型）

无（即传递前） ０７４２６ ８４８２
ＤＳ ０８３９５ ０４７３
ＰＤＳ ０８１７４ ０７７４
Ｓ／Ｂ ０６１２８ ０７００
ＭＳＳＣ ０６１２８ ０８２８

ＭＳＳＣ ＤＳ ０８５４２ ０４５３
ＭＳＳＣ ＰＤＳ ０７４０５ ０７７２
ＭＳＳＣ Ｓ／Ｂ ０６１２８ ０６９３

３　结束语

应用多种模型传递方法（ＤＳ、ＰＤＳ、Ｓ／Ｂ、ＭＳＳＣ、
ＭＳＳＣ ＤＳ、ＭＳＳＣ ＰＤＳ、ＭＳＳＣ Ｓ／Ｂ）研究了在线
检测条件下（速度 ０５ｍ／ｓ）两个不同可见／近红外
光谱仪间皇冠梨糖度预测模型传递及预测比较分

析，结果表明：从仪器的光谱数据经 ＤＳ和 ＭＳＳＣ

ＤＳ转换后用于主仪器所建模型的预测结果相对较
好，可以满足实际生产，且通过光谱校正预处理

（ＭＳＳＣ）消除或降低两光谱差异可以进一步提高预
测精度。通过模型转换后的预测结果均比利用两光

谱仪数据各自直接建模的结果要差，因而在实际生

产中，需要从成本和分级精度的要求上来考虑选择

建模的方式。
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