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摘要$利用可见'近红外光谱技术对南水梨糖度进行在线检

测研究$南水梨样本以
#)!6

'

D

速度传输&并采用
ỲX2###

光谱仪在
20#

!

$$.#H6

波段范围内采集南水梨样本的光

谱$然后&利用
!

种变量选择方法对波长变量进行筛选&应

用偏最小二乘!

<8Y

"方法分别建立南水梨糖度的在线预测

模型&并分析预测模型性能的优劣$结果表明%可见'近红外

光谱技术结合变量选择方法在线检测南水梨的糖度是可行

的)竞争自适应重加权采样!

3KTY

"方法优于无信息变量消

除!

&̀B

"及连续投影算法!

Y<K

")

3KTY

方法可以有效简化

预测模型并提高预测模型的性能)南水梨全光谱
<8Y

及

3KTY

*

<8Y

糖度预测模型的预测集相关系数和预测均方根

误差!

T+YB<

"分别为
#)/2#

&

#)/.$

和
#)2%05

&

#)2"#5

$

关键词$可见'近红外光谱)变量选择)糖度)南水梨
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,HG ỲX2###D

Q

F?C

=-'6F=F-R,DEDFG=',?

j

E>-F=LFD

Q

F?=-,'P*,HDLE>

Q

F,-D,6

Q

(FD>H

=LFR,SF(FH

7

=L-,H

7

F'P20#

!

$$.#H6):LFH=L-FFS,->,O(FDF(F?C

=>'H6F=L'GDRF-FEDFG='DF(F?=DFHD>=>SFR,SF(FH

7

=LS,->,O(FD

&

,HG

Q

,-=>,((F,D=D

j

E,-FD

!

<8Y

"

R,DEDFG='GFSF('

Q

?,(>O-,=>'H6'GF(D'P

Y3P'-*,HDLE>

Q

F,-D

&

,(D'

Q

F-P'-6,H?F'P?,(>O-,=>'H6'GF(DR,D

?'6

Q

,-FG):LF-FDE(=D>HG>?,=F=L,=&>D

'

*UTD

Q

F?=-'D?'

QN

?'6O>HFG

R>=LS,->,O(FDF(F?=>'H6F=L'G>DPF,D>O(FP'-'HC(>HFGF=F?=>'H'PY3

P'- *,HDLE>

Q

F,-D) 3'6

Q

F=>=>SF ,G,

Q

=>SF -FRF>

7

L=FG D,6

Q

(>H

7

!

3KTY

"

6F=L'G>DDE

Q

F->'-='EH>HP'-6,=>SFS,->,O(FF(>6>H,=>'H

!

`&B

"

,HGDE??FDD>SF

Q

-'

c

F?=>'HD,(

7

'->=L6

!

Y<K

"

6F=L'GD)3KTY

6F=L'G?,HD>6

Q

(>P

N

?,(>O-,=>'H6'GF(,HG>6

Q

-'SF

Q

F-P'-6,H?F'P

?,(>O-,=>'H6'GF():LF?'--F(,=>'H?'FPP>?>FH=D>H

Q

-FG>?=>'H,HG-''=

6F,HD

j

E,-FF--'-D'P

Q

-FG>?=>'H

!

T+YB<D

"

'PPE((C<8Y,HG3KTY

*

<8Y6'GF(D'PY3P'-*,HDLE>

Q

F,-D,-F#)/2#

&

#)/.$,HG#)2%05

&

#)2"#5

&

-FD

Q

F?=>SF(

N

)

89

:

;<5=-

%

S>D>O(F

'

HF,->HP-,-FGD

Q

F?=-'D?'

QN

)

S,->,O(FDF(F?=>'H

)

DE

7

C

,-?'H=FH=

)

H,HDLE>

Q

F,-

南水梨原产于日本!由越后与新水品种杂交而成!果实

呈圆形或扁圆形!表面光亮!肉质细嫩!含糖量极高!且有特

殊香味"糖度为南水梨的重要内部品质指标之一!为实现南

水梨按质分级!非常有必要对其糖度进行在线快速无损

检测"

可见+近红外光谱技术是一种间接分析技术!具有绿色

无污染#无损及快速等特点"其原理主要是基于有机物分子

中含氢基团-

3

)

V

#

*

)

V

#

;

)

V

.的倍频与合频吸收!根据

基团的吸收强度可对物质进行定量检测"该技术已应用于

谷物淀粉0

$I"

1

#肉类蛋白质0

!I2

1

#食用油脂肪酸0

.

1

#酒类酒精

度0

%

1

#茶叶茶多酚0

0

1

#鸡蛋新鲜度0

1

1及液态奶三聚氰胺0

/

1等

检测"对水果糖度-可溶性固形物.检测!

YEH

等0

$#

1利用可

见+近红外光谱技术对不同运动速度-

#)!

!

#)06

+

D

.下的翠

冠梨进行可溶性固形物检测"结果表明!在
#)!6

+

D

运动速

度下!糖度预测模型性能最好!其相关系数为
#)/.0

!预测均

方根误差-

T+YB<

.为
#).!#5

"韩东海等0

$$

1对小型西瓜不

同部位的可溶性固形物进行检测"结果表明!瓜顶和赤道部

分的可溶性固形物检测结果较好!相关系数和
T+YB<

分别

为
#)/."

!

#)/"/

和
#)%%%

!

#)0!"

"

8>

等0

$"

1对不同品种的梨

进行可溶性固形物检测!通过回归系数确定特征波长变量!

并应用偏最小二乘回归-

<8Y

.和最小二乘支持向量机-

8YC

Y&+

.方法建立预测模型"结果表明!

8YCY&+

结合特征变

量所建立的预测模型最优!其相关系数和
T+YB<

分别为

#)/$%

和
#)".$5

"欧阳爱国等0

$!

1为简化苹果可溶性固形物

/%



预测模型!采用多种方法进行波长变量筛选!获得
!%

个特征

波长变量!并采用特征变量建立预测模型"结果表明!该预

测模型的相关系数和
T+YB<

分别为
#)/#

和
#)0#5

"此

外!还有其他学者0

$2I$1

1也对水果糖度进行检测研究!但均未

在在线检测条件下对水果糖度检测进行波长变量筛选!而静

态检测条件下的波长变量筛选结果不适用于在线检测(且尚

未有南水梨糖度在线检测的研究报道"

本研究拟利用可见+近红外光谱技术对南水梨糖度进行

在线检测研究!采用
!

种变量选择方法筛选与南水梨糖度相

关的波长变量!应用
<8Y

建立南水梨糖度-

Y3

.在线预测模

型!并比较不同变量选择方法的优劣"

$

!

材料与方法
$)$

!

试验材料

南水梨*购自南昌水果批发市场!样本数量为
$//

个"

试验前!对样本进行简单处理包括表皮清理和样本编号"样

本处理后!按照
"

"

$

比率并根据随机原则将样本分配到校

正集和预测集"因此!校正集和预测集样本分为
$!!

个和

%%

个"

$)"

!

试验装置及光谱采集

试验装置由光谱仪#光源#光纤#托盘及电脑等组成!具

体见图
$

"光谱仪器为微型
ỲX2###

光谱仪-美国
;?F,H'

Q

C

=>?D

公司.!配备
!%21

像素
33J

检测器"光源为
"

盏功率

$.#A

的卤钨灯!两卤钨灯光源中心与水果赤道处于同一水

平面!且对称分布于水果两侧"光纤芯径为
$##

%

6

!与

ỲX2###

光谱仪连接"水果位于托盘上!托盘由电机带动!

传输速度为
#)!6

+

D

"

样本光谱采集前!先获取暗场及参比的光谱"对于南水

梨样本!将其以任意方位置于托盘上!在上述传输速度下采

集其光谱"样本光谱的积分时间为
!#6D

!暗场和参比的积

分时间为
.#6D

"试验所用参比为聚四氟乙烯球!直径为

1#66

"

$)!

!

糖度含量测定

样本光谱采集后!按照
WX$""/.

)

/#

测定南水梨的真

实糖度值"首先!将去皮后的南水梨样本果肉部分放入榨汁

机!用中速滤纸过滤得澄清果汁"然后取部分澄清摇匀后果

汁!滴于
<TC$#$

/

型数字折射仪-日本
K=,

7

'

公司.的测量窗

口!测定南水梨样本的真实糖度值"

$)

光谱仪
!

")

光纤
!

!)

光源
!

2)

托盘
!

.)

水果
!

%)

电脑

图
$

!

可见'近红外在线检测系统示意图
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数据处理与分析

采用竞争自适应重加权采样-

3KTY

.#无信息变量消除

-

&̀B

.及连续投影算法-

Y<K

.对样本光谱波长变量进行选

择!筛选与南水梨糖度相关的重要变量!对筛选出的重要变

量应用
<8Y

方法建立南水梨糖度在线预测模型"

对于
3KTY

变量选择!其蒙特卡罗-

+3

.采样次数为

.#

次!最大因子数由
+3

交叉验证确定"对于选择的一系列

波长变量子集!采用
<8Y

交互验证建模获得结果!最优的波

长变量子集则根据交互验证均方根误差-

T+YB3&

.值最小

原则确定"对于
&̀B

变量选择!样本光谱矩阵中加入

$..2

个随机噪声变量!变量筛选的阈值为随机噪声变量稳

定性最大绝对值的
//5

"对于
Y<K

变量选择!其最小和最

大的可选波长变量数为
$

和
.#

!并采用交叉验证建模确定最

优波长变量数及组合"

3KTY

#

&̀B

及
Y<K

变量选择方法

的具体原理及步骤详见文献0

$/

)

"$

1"

南水梨糖度在线预测模型性能由相关系数-

6

.#校正均

方根误差-

T+YB3

.#

T+YB3&

及
T+YB<

评价"

"

!

结果与讨论
")$

!

样本糖度统计

表
$

为南水梨校正集和预测集样本的糖度平均值#范围

及标准偏差"由表
$

可知!校正集和预测集样本的糖度平均

值相差
#)"05

!标准偏差相差
#)#05

!且校正集样本的糖度

值范围略大于预测集样本"由此可知!校正集及预测集样本

的分配较为合理!校正集样本所建立的预测模型能较好地适

用于预测集样本"

")"

!

变量选择

在变量选择前!对样本光谱波段进行初步筛选"由图
"

可知!在
%##

!

/##H6

波段范围内!样本光谱有较为明显的

波峰和波谷!可能包含较多有用的光谱信息(而在
%##H6

以

下及
/##H6

以上噪声较大!光谱信噪比低"为排除光谱噪声

表
$

!

南水梨校正集和预测集样本的糖度

平均值%范围及标准偏差

:,O(F$

!
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5
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校正集
$!! $$)#" $)!# 0)1#

!

$!).#

预测集
%% $$)"/ $)!0 0)1#

!

$!)!#

图
"

!

所有南水梨样本的可见'近红外光谱
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的影响!选择
%##

!

/##H6

波段用于后续的变量选择分析!

该波段范围内共有
$..2

个波长变量"

")")$

!

3KTY

!

利用
3KTY

方法对校正集样本光谱进行波

长变量筛选"图
!

为南水梨糖度的
3KTY

变量选择分析结

果"由图
!

-

,

.可知!随着采样次数的增加!被选择的波长变

量数先迅速下降而后缓慢减少!体现了
3KTY

方法的粗选和

精选两个过程"由图
!

-

O

.可知!采样次数为
$

!

"#

时!

T+YB3&

值随采样次数增加而缓慢下降!表明无信息波长变

量或冗余波长变量正逐步被剔除(采样次数为
"$

!

.#

时!

T+YB3&

值随采样次数增加而逐渐上升!表明有用信息波

长变量开始被剔除"图
!

-

?

.为被选择波长变量的回归系数

的变化趋势"根据
T+YB3&

值最小原则!确定最优的波长

变量子集"图
!

-

?

.中&

%

'所标注的采样次数-

"#

次采样.对

应的
T+YB3&

值最小!为
3KTY

方法的最佳结果"经

3KTY

变量选择后!共有
$$1

个有用信息波长变量被保留"

")")"

!

&̀B

!

利用
&̀B

方法对校正集样本光谱进行波长

变量筛选!其结果见图
2

"图
2

中!

$..2

个随机噪声变量位
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图
!

!

南水梨糖度的
3KTY

变量选择分析结果

4>

7

E-F!

!
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Q

F,-D

图
2

!

南水梨糖度的
&̀B

变量选择分析结果

4>
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!
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Q

F,-D

于右侧!而
$..2

个真实波长变量位于左侧!竖直实线为两者

的分界线"两水平虚线为
&̀B

分析中变量稳定性的上下阈

值!该阈值为随机噪声变量稳定性最大绝对值的
//5

!并根

据此阈值对波长变量进行筛选"若波长变量的稳定性值处

于两阈值之外!则被作为有用信息波长变量而保留(反之!则

被作为无信息波长变量而剔除"经
&̀B

分析后!共有

/$#

个波长变量被保留"

")")!

!

Y<K

!

利用
Y<K

方法对校正集样本光谱进行波长变

量筛选"图
.

为南水梨糖度的
Y<K

变量选择分析结果"由

图
.

可知!当被选择的波长变量数由
$

增加到
"

#由
2

增加到

.

及由
0

增加到
$#

时!均方根误差-

T+YB

.迅速下降!表明

此类波长变量为南水梨糖度相关的重要波长变量"当被选

择的波长变量数由
$#

增加到
$0

时!

T+YB

继续缓慢下降!

此类波长变量均为有用信息变量(而后随着波长变量数的继

续增加!

T+YB

反而逐渐上升!表明模型中已引入无信息的

噪声或冗余波长变量!致使模型的
T+YB

不降反升"根据

T+YB

最小原则!最终选择
$0

个波长变量为最优组合!其波

长变量分别为
%##)"

!

%$#)#

!

%$")!

!

%$.)0

!

%$/)"

!

%!")0

!

%11)"

!

%/0)$

!

0!#)2

!

0.!)/

!

01#)!

!

1#0)0

!

101).

!

11$)%

!

112)$

!

1/0)%H6

"

图
.

!

南水梨糖度的
Y<K

变量选择分析结果

4>

7

E-F.

!

TFDE(=D'PY<K6F=L'G'PY3P'-*,HDLE>

Q

F,-D

")!

!

预测模型建立

根据
3KTY

#

&̀B

及
Y<K

方法的变量选择结果!应用

<8Y

方法分别建立南水梨糖度在线预测模型!并对预测集样

本进行预测"表
"

为不同变量选择方法的南水梨糖度
<8Y

模型结果"由表
"

可知!

3KTY

)

<8Y

模型的性能优于全光

谱
<8Y

模型!预测集相关系数由
#)/2#

上升为
#)/.$

!而

T+YB<

却由
#)2%05

下降为
#)2"#5

"此外!

3KTY

)

<8Y

模型所用的波长变量数为
$$1

个!仅占全光谱波长变量数的

0)%5

"由此表明!

3KTY

方法可以简化预测模型!并提高预

测模型的预测精度"对于
&̀B

)

<8Y

及
Y<K

)

<8Y

模型!

其模型性能劣于全光谱
<8Y

模型!预测集相关系数下降而

T+YB<

上升!但建模所用的波长变量数大大减少(特别是

Y<K

)

<8Y

模型!其建模波长变量数仅占全光谱的
$)$5

"

对比
3KTY

)

<8Y

#

&̀B

)

<8Y

及
Y<K

)

<8Y

模型性能可

知!

3KTY

)

<8Y

模型性能最优!表明
3KTY

方法优于
&̀B

及
Y<K

方法"图
%

为
3KTY

)

<8Y

糖度模型对预测集样本

的预测结果"
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第
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表
"

!

不同变量选择方法的南水梨糖度
<8Y

模型结果

:,O(F"

!

<8Y6'GF(D-FDE(=D'PY3P'-*,HDLE>

Q

F,-DR>=L

G>PPF-FH=S,->,O(FDF(F?=>'H6F=L'GD

方法 变量数
校正集

6

9

T+YB35 T+YB3&5

预测集

6

M

T+YB<5

无
$..2 #)/.0 #)!0! #)22" #)/2# #)2%0

3KTY $$1 #)/0# #)!$" #)!!1 #)/.$ #)2"#

`&B /$# #)/.$ #)!// #)2.$ #)/!% #)2/2

Y<K $0 #)/.$ #)2## #)20% #)1/2 #)%$$

图
%

!

3KTY

*

<8Y

糖度模型对预测集样本的预测结果

4>

7

E-F%

!

<-FG>?=FG-FDE(=D'PY3>H

Q

-FG>?=>'HD,6

Q

(FD

O

N

3KTY

*

<8Y6'GF(

!

!

结论
本研究利用可见+近红外光谱技术结合变量选择方法对

南水梨糖度进行在线检测研究"结果表明!

3KTY

方法优于

&̀B

及
Y<K

方法!该方法可以有效筛选重要波长变量!简

化预测模型及提高模型的预测精度"南水梨
3KTY

)

<8Y

糖度模型的预测集相关系数和
T+YB<

分别为
#)/.$

和

#)2"#5

"由此可知!可见+近红外光谱技术结合变量选择方

法可以用于南水梨糖度的在线检测"下一步将扩大南水梨

样本来源!探讨样本产地及采摘年份对糖度预测结果的影

响!以期解决实际生产线中南水梨糖度检测的稳定性问题"
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