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含量在线检测
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摘要:为研究苹果的内部品质,提高检测的速度和稳定性,将

近红外光谱漫透射技术应用于在线检测研究,并采取偏最小

二乘回归(PLSR)算法结合不同光谱预处理方法建立苹果内

部的可溶性固形物含量(SSC)的定量模型。结果表明:采用

一阶微分结合多元散射校正(MSC)预处理后的模型最稳定,
校正集和预测集的标准差分别为0.17和0.39,校正集的相

关系数也达到0.9883。试验结果说明近红外光谱漫透射技

术能够快速、无损地检测出苹果的可溶性固形物含量。
关键词:近红外光谱;在线检测;偏最小二乘回归;可溶性固

形物含量

Abstract:Tostudyoninternalqualityofthefruit,inordertoim-
provethedetectionspeedandrobustness,nearinfraredspectraldif-
fusetransmissionisappliedtoon-linedetectionresearch,usingpar-
tialleastsquaresregression(PLSR)algorithmcombinedwithdiffer-
entpre-processing methodstoestablishthequantitativemodelsof
solublesolidscontent(SSC)ofinternalqualityoftheapple.There-
sultsoffinalmodelwereachievedasfollow:themodelwasstability
whichwasusedbyfirstderivativecombinedwithmultiplicativesignal
correction(MSC),rootmeansquareerrorsofcalibrationandroot-
meansquareerrorsofpredictionare0.17and0.39,respectively,the
correlationcoefficientofcalibrationis0.9883.Theresultsindicated
thatthediffusetransmissionofNIRScouldbeappliedsuccessfulde-
terminetheSSCinappleasafastandnondestructivemethod.
Keywords:nearinfraredspectroscopy;on-linedetection;partialleast
squaresregression;solublesolidscontent

中国水果产量居世界第一,在国际市场上具有较强的竞

争力。最近几年由于自身内部品质上存在诸多的问题且受

到检测技术、评判标准等方面的限制,极大地影响了中国果

品在国际贸易中的竞争力和创汇能力。

近红外光谱分析技术[1-3]是一种波长在780~2500nm

的电磁波,近年来被广泛应用于农产品[4]、医疗[5]、食品[6]领

域。其较强的穿透性可对可溶性固形物中的 O—H、N—H

等基团产生合频与倍频的吸收谱带,达到分析内部成分的目

的。章海亮等[7]采用间隔偏最小二乘法分析了苹果的可溶

性固形物模型的差异性,结果显示静态模型优于在线模型。

刘燕德等[8]应用不同光谱预处理对梨可溶性固形物建立模

型,并对比了 MLR、PCR和 PLS3种算法的稳定性,结果表

明:经一阶微分预处理后用 PLS所建SSC模型预测准确度

较高。ClaraShenderey等[9]应用可见近红外光谱在线检测

苹果的霉心病,采用判别分析和偏最小二乘回归建立数学模

型,达到了较高的预测精度。本试验拟以苹果内部的可溶性

固形物为研究对象,开展近红外光谱漫透射技术的在线检

测[10-12]研究,选用偏最小二乘法,对比不同光谱预处理方法

下模型效果的优劣,旨在探索近红外光谱漫透射技术在苹果

内部品质在线检测方面的应用。

对于一些漫反射光谱采集系统,大多数只能检测苹果的

表面品质,当被测苹果的果皮较厚时,漫反射虽然产生,但其

仅仅能够检测到苹果浅层组织信息的光,不代表苹果内部成

分的信息,因此漫反射难以完成苹果的内部品质检测。图1

为苹果内部品质漫透射光谱的检测装置,它是应用于在线检

测中最广泛的一种检测方式,能够深入苹果的内部,对装置

的要求也不像漫反射那样苛刻,托盘的设计可以解决其与检

测探头之间的距离问题,苹果的尺寸问题可以先进行大小分

类再检测其内部成分信息,有时候可以完全忽略不计。对于
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图1　光谱漫透射检测装置示意图

Figure1　Schematicdiagramofdetectiondevice

bydiffusetransmissionspectrum

光源的要求只需在苹果托盘和检测探头处避光,便可有效避

免杂散光的干扰。

1　试验部分

1.1　材料和仪器

试验材料为山西省吉县苹果,其可溶性固形物含量包含

能溶于水的糖、酸、维生素和矿物质等多种成分,是一个复

杂的综合指标。总样本数为200,其中用来建立定量模型的

校正集共150个,其余50个为预测集,用来预测模型的稳定

性。试验 采 用 北 京 铭 成 基 业 科 技 有 限 公 司 制 造 的 Spec-

trastar2500XL型号 的 近 红 外 光 谱 仪,波 长 范 围 4000~

12000cm,分辨率为16cm-1,光谱格式为 Log(1/R),扫描

次数32s- ,动镜速度0.6329cm/s。

1.2　理化结果分析

本次试验的苹果经过简单的表面清洁后,在室温下放置

2d后进行理化分析,采用上海迪诺力泰仪器设备有限公司

的 Dinolite数字折光仪测定苹果的SSC。图2为200个苹果

的可 溶 性 固 形 物 含 量 的 分 布 图,样 品 主 要 集 中 在 11~

15°Brix,其中13~14°Brix的苹果达到42个,分布范围比较

广,整体呈现正态分布。
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图2　苹果可溶性固形物含量的分布图

Figure2　DistributionofSSCinapple

1.3　模型评价指标

本次试验采用相关系数(R)、校正集均方根误差(RM-

SEC)和预测集均方根误差(RMSEP)来评价模型的稳定性和

预测能力。相关系数越高则与真实值越相近,RMSEC 和

RMSEP的值小且接近说明模型的稳定性和预测能力高。

RMSEC和 RMSEP的值按式(1)和(2)计算:

RMSEC =
∑
n

i=1

(̂yi -yi)2

n
(1)

RMSEP =
∑
m

i=1

(y
~̂

i -yi

~
)2

m
(2)

式中:

n———校正集样品个数;

yi———校正集样品i的定标值;

ŷi———回归模型对校正集样品i的预测值;

m———预测集样品个数;

yi

~
———预测集样品i的定标值;

yi
~̂ ———回归模型对预测集样品i的预测值。

2　结果分析

对每个样品的漫透射光谱分别采集3次,取其平均值作

为原始光谱,以达到最佳的建模效果。图3为200个苹果样

品的平均原始光谱图,在5000cm-1 和7000cm-1 处有较

明显 的 吸 收 峰,判 断 其 与 水 分 子 的 吸 收 带 有 关,而 在

8500cm-1 和10500cm-1 处较小的波峰很可能与苹果的

糖度有关,具体结果还需建模加以分析。

在线检测过程中一般考虑模型的精度以及检测的速度,

模型所受的不稳定因素影响较多,整个检测的实现是通过检

测装置各个环节的结合共同完成的,试验过程中会受到许多

噪声的干扰,如何选择较合适的光谱预处理方法显得尤为重

要。研究采用偏最小二乘回归算法结合不同光谱预处理方

法 建立了200个苹果样品可溶性固形物的定量模型,对比分
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图3　200个苹果样品的平均原始光谱图

Figure3　Theaverageoriginalspectraof200applesamples
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析了一阶微分、一阶微分+MSC、一阶微分+标准归一化处

理(SNV)、二阶微分、二阶微分+MSC和二阶微分+SNV的

模型效果,结果见表1。

表1　不同光谱预处理下在线检测的结果

Table1　On-linedetectionresultsthroughdifferent

pre-processingmethods

光谱预处理方法
相关系数

R2

校正标准差

(RMSEC)

预测标准差

(RMSEP)

原始光谱 0.6497 0.95 1.31

一阶微分 0.9686 0.29 0.95

一阶微分+MSC 0.9883 0.17 0.39

一阶微分+SNV 0.6305 0.98 1.13

二阶微分 0.2473 1.40 1.75

二阶微分+MSC 0.2481 1.42 1.76

二阶微分+SNV 0.0079 5.61 7.73

　　由表1可知,一阶微分处理后模型都比较稳定,尤其是

经过多元散射校正(MSC)后相关系数达到了0.9883,而且

校正集和预测集的标准差也比较相近,RMSEC和 RMSEP
分别为0.17和0.39,模型的预测能力比较强;相比原始光

谱,经过二阶微分处理后模型变得较差,相关系数较低,说明
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图4　一阶微分+MSC光谱下预测值与真实值的散点图

Figure4　Scatterdiagramsofpredictedvaluesandrealvalue

underfirstderivativeandMSC

二阶微分处理后谱图的一些位置变得更加尖锐,加大了噪声

的影响,最佳的建模结果见图4。

3　结论

本试验以苹果内部的可溶性固形物为研究对象,针对在

线检测的一些问题,围绕近红外光谱漫透射技术,分析了基

于不同光谱预处理方法下的定量模型。发现经过一阶微

分+MSC预处理后的模型最佳,校正集和预测集的标准差

分别为0.17和0.39,校正集的相关系数也达到0.9883,表

明应用近红外光谱对水果内部成分检测是可行的,而且也进

一步提高了检测速度和精度。
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