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基于近红外光谱结合波长优选检测

单颗葡萄的
,,_
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摘要!采用无损检测测定单颗葡萄中可溶性固形物!

,,_

"含

量#获得个体和群体信息#以期指导田间管理%葡萄储存条件

设置及满足消费者对葡萄口味的不同需求$采用手持式

+KV

光谱仪在
#4$

!

%&4$A2

波长范围采集葡萄的近红外

光谱#采用偏最小二乘!

>Y,

"回归建立葡萄
,,_

预测模型$

为了减少冗余无信息变量#增加模型的预测精度和稳定性#

采用无信息变量消除法!

d'D

"%随机蛙算法!

VX

"筛选出与

葡萄
,,_

含量相关的重要波长变量$结果表明'

VX

筛选建

立的
,,_

预测模型优于全光谱
>Y,

和
d'D

筛选建立的模

型$

VX;>Y,

模型的校正集%交叉验证及预测集的
M

"

.

%

M

"

.A

和
M

"

N

分别为
$*#&$4

#

$*#!!5

#

$*#!$5

#校正均方根误差

!

V<,D_

"#交叉验证均方根误差!

V<,D_'

"和预测均方根

误差!

V<,D>

"分别为
$*&!1"

#

$*1"##

#

$*1&11

$表明通过波

长优选后的#基于便携式近红外光谱在预测单颗葡萄
,,_

含

量的应用上完全可行#有较高的预测精度$

关键词!葡萄&可溶性固形物&近红外光谱&随机蛙算法&无信

息变量消除法
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年中国葡萄总产量达
%"45*&

万
/

!如此

多的产量!需要有效的田间与采后管理$葡萄为葡萄科葡萄

属木质藤本植物!是世界性的水果$葡萄中的可溶性固形物

含量-

,()FT)-,()@RL_(A/-A/

!

,,_

.是衡量葡萄品质的重要指

标之一$

,,_

传统的检测方法是从每穗摘取
)

!

!

粒葡萄!做

成葡萄汁再进行含量的测定!但该方法费时%费力!并且具有

破坏性0

"

1

$由于葡萄不同果穗以及相同果穗上不同个体的

成熟度不一致!如能在果穗上不同位置无损检测单粒葡萄的

,,_

!首先可以获得葡萄个体和整体的情况!用以指导果农采

用合理的田间管理方法!提高葡萄的品质&其次!根据葡萄中

,,_

含量!选择最佳的储存条件!延长储存时间&对于客户!

通过无损检测
,,_

!选择购买适合自己口感的葡萄$

近红外光谱 -

+-EBKANBEB-R

!

+KV

.分析技术具有分析速

度快%绿色%无损等优点0

!

1

!正逐渐广泛应用于苹果0

5

1

%脐

橙0

4

1

%西瓜0

&

1

%梨0

0

1等水果
,,_

的检测$吕刚等0

1

1采用基于

d,?5$$$

的自制手持式光谱仪!建立
Y';,'<

模型预测葡

萄活体生长期单个果粒的糖度!该系统功耗较大!不利于长

#!



期现场分析$吴桂芳等0
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1采用
CEARH-)RX@-)R,

.

-J

光谱仪

建立的
>Y,;=++

模型预测葡萄浆果的糖度!该仪器价格昂

贵$陈辰等0

#

1使用
+KV,W,"4$$

!采用可见/近红外漫反射

光谱技术建立
<>Y,

模型预测单个葡萄
,,_

!但该光谱仪体

积大!耗能高!价格昂贵$徐洪宇等0

%$

1采用
<>=8<

型傅里

叶变换近红外光谱仪!使用积分球采谱!建立
>Y,

模型预测

酿酒葡萄的糖度!该方法所需样品数多!无法分析单个样品

的品质!且光谱仪体积大!不便于实时现场检测$因此!目前

多数
+KV

分析仪器体积大-通常采用光纤光谱仪.%光源功

耗高%价格高昂!难以适合现场检测的需求0

%%

1

$

由于便携式
+KV

仪器的分辨率不如研究型仪器高!所

以建立的模型预测精度也不如研究型仪器0

%"

1

$通过
+KV

与

偏最小二乘回归-

>EB/@E)Y-EL/,

g

FEB-L

!

>Y,

.方法结合进行

建模!一般认为
>Y,

具有较强的全波长建模能力$通过波长

优选可以简化模型!更主要是可以剔除不相关或非线性变

量!从而得到稳健性好%预测能力强的校正模型0
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$目

前!波长优选方法主要有随机蛙-
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本研究拟采用低功耗的便携式近红外光谱仪!探讨

d'D

与
VX

两种波长优选方法与
>Y,

的结合!建立最适于

实时现场预测单颗葡萄
,,_

含量的近红外无损检测模型!用

以克服前人研究中分析仪器体积大%光源功耗高%价格高昂%

不利于现场开展工作等缺点!以期应用于葡萄田间管理与摘

后储藏$

%

!

材料和方法
%*%

!

材料与仪器

%*%*%

!

材料

葡萄+采自江苏省镇江市丹徒区公琴水果合作社!分别

在目视成熟度不同的
"$

个葡萄果穗上采摘!从每个果穗的

穗节部%穗尖部各采摘一颗!穗中部采摘两颗!共采摘
1$

颗

葡萄$

%*%*"

!

仪器设备与软件

折光仪+

9e;%$!

型!浙江托普云农科技股份有限公司&

便携式近红外光谱仪+

<@JB(+KV%0$$

型!美国捷迪讯通

讯技术有限公司-

cW,d

.&

软件+近红外光谱预处理与
>Y,

建模使用
<=8Y=?

V"$$#E

在
>Y,8(()T(U&*"

工具箱中实现!

d'D

与
VX

波长

优选分别使用
_H-2(=_

和
Y@T>Y,

工具箱实现$

%*"

!

方法

%*"*%

!

近红外光谱采集
!

用
<@JB(+KV%0$$

采集葡萄的近

红外反射光谱!光谱范围为
#4$

!

%&4$A2

$光谱采样间隔

为
%"*4A2

!积分时间
%42L

!扫描次数
4$

次$每个样品采

集赤道一点作为一个样本!共有
1$

个$每个点采集光谱
!

次!以
!

次平均值作为最终光谱$

%*"*"

!

,,_

测定
!

采集光谱后即刻采用折光仪测量葡萄

,,_

含量$

%*"*!

!

校正集和预测集定义
!

所有样本按照
,,_

升序排

序!根据
!

#

%

的比例分为校正集和预测集!校正集含
&$

个

样本!预测集含
"$

个样本!其中
,,_

最大和最小样品应为校

正集$预测集样品
,,_

范围应被包含在校正集样品
,,_

范围$

%*"*5

!

光谱预处理
!

通常采用的预处理方法包括均值中心
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选择多种方法对原始光谱进行预处理!比较以下预处理

方法的组合!

%
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!分别使用上述
5

种预处理方法

进行
>Y,

建模$

%*"*4

!

偏最小二乘回归法
!

>Y,

是一种多元回归分析方法!

模型建立在成分提取的方法之上$

>Y,

在提取成分的过程

中!同时考虑到预测变量数据和因变量数据中的信息!使从

两者中提取的信息之间的相关性达到最大!然后用所获得的

成分建立多元回归分析模型0

"%

1

$

将光谱数据与相应的
,,_

数据导入
>Y,

工具箱!选择

光谱最佳预处理方法!采用留一法-

Y-EP-(A-(F/

!

Y\\

.进

行交叉验证$

%*"*&

!

波长优选
!

+KV

分析一般采用线性方法建立模型!波

长优选能够剔除与分析目的性质无关或呈非线性关系的波

长变量!从而达到简化模型%提高预测精度的目的$本研究

中!拟采用无信息变量消除法-

d'D

.%随机蛙算法-

VX

.进行

波长优选!以期达到提高模型精度的目的$

-

%

.无信息变量消除法+

d'D

是建立在分析
>Y,

回归

系数基础上的算法!目的是消除那些不提供有用信息的波长

变量$在
+KV

的
>Y,

多元回归模型中!

d'D

是把相同于自

变量矩阵的变量数目的随机变量矩阵加入光谱矩阵中!然后

通过交叉验证!逐一剔除无信息的变量!建立
>Y,

多元回归

模型!从而得到回归系数的矩阵!通过分析回归系数矩阵中

回归系数向量的均值和标准偏差的商的稳定性!最后根据商

值的绝对值大小决定是否把该变量用于最终的模型中0
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.随机蛙算法+

VX

是一种新型的波长优选算法!特点

是能够利用少量的变量迭代进行建模!是一种非常有效的高

维数据变量选择方法$该算法针对每个波长变量选择可能

性进行输出!根据可能性的大小进行波长选择0

"!

1
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结果与分析
"*%

!

,,_

测定结果

由表
%

可知!校正集和预测集的
,,_

值范围相近!分别

为
&*%4

!

%1*"$]?B@U

和
&*1$

!

%0*14]?B@U

!且校正集和预测

集样品的标准差相近!分别为
!*"5

和
!*"&

!因此校正集和预

测划分合理!为建立可靠的模型奠定了基础$

"*"

!

光谱特征

图
%

为
1$

个葡萄样品的原始近红外光谱曲线$由图
%
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安全与检测
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样本
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参考值统计结果
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数据集
样本数/

个

范围/
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平均值/

]?B@U

标准差/

]?B@U

变异系

数/
6

样品集
1$ &*%4

!

%1*"$ %5*%% !*"! ""*#

校正集
&$ &*%4

!

%1*"$ %5*$# !*"5 "!*$

预测集
"$ &*1$

!

%0*14 %5*%4 !*"& "!*$

可知!各个样品的光谱曲线类似!无明显异常的样品$光谱

在
#0$A2

和
%55$A2

处出现
\

)

C

吸收峰!在
%%#$A2

出现了
_

)

C

键二级倍频吸收峰0

"57"4

1

$原始光谱曲线呈现

的吸收特征变化反映了葡萄内部不同组分信息含量的差异$

"*!

!

模型的分析与比较

"*!*%

!

>Y,

!

由表
"

可知!选择
%

L/

Wi,+'i<-EA_-A/-B

进行预处理的效果最好!其均方根误差小!相关系数大$
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对
%

L/

Wi,+'i<-EA_-A/-B

预处理后的全波长光谱

信息建模!得出
>Y,

模型的相关结果$由表
"

可知!

>Y,

的

模型的校正集和预测集的
M

"都在
$*#$

以上!主因子数为
1

时!校正集
M

"

.

和
V<,D_

分别为
$*#44#

和
$*&050

!交叉验

表
"

!

预处理方法对
>Y,

的影响

8ET)-"

!

DNN-J/L(NR@NN-B-A/>B-

.

B(J-LL2-/H(RLN(B>Y,2(R-)

预处理方法
Y'L V<,D_ M

"

.

V<,D_' M

"

.A

V<,D> M

"

N

%

L/

W # $*&0#& $*#44! %*%$!0 $*115! %*$1"4 $*114$

%

L/

Wi,+' # $*&"#5 $*#&%& %*$!0# $*1#0# $*#&4" $*#$##

%

L/

Wi,+'i<-EA_-A/-B 1 $*&050 $*#44# $*#1$$ $*#$0! %*$$!0 $*#$$&

%

L/

Wi<,_i<-EA_-A/-B %$ $*5#%5 $*#0&& %*%404 $*1055 $*15#& $*#!%"

证
M

"

.A

和
V<,D_'

分别为
$*#$0!

和
$*#1$$

!预测集
M

"

N

和

V<,D>

分别为
$*#$$&

和
%*$$!0

$虽然得出
,,_

预测结果

较好!但全波长光谱区域中存在信息较弱或有多重线性关系

的冗余信息$波长优选能有效减少参与建模变量!充分利用

光谱信息!提高模型的预测精度0

"&7"0

1

$因此!采用以下两种

方法对光谱进行波长优选$

"*!*"

!

d'D;>Y,

!

采用
d'D

进行特征波长的提取$图
"

是
d'D

方法进行波长优选的结果!横坐标方向上!垂直线左

边的部分为实际光谱变量!右边的为光谱的系统噪声变量!

该部分由随机噪声模拟产生!纵坐标方向上是每个变量的稳

定性数值!水平两条虚线代表选择实际变量的稳定性数值的

阈值!在阈值范围内的稳定性数值对应的变量是与葡萄
,,_

无关的信息量!在阈值范围外的稳定性数值对应的变量则是

与葡萄
,,_

有关的信息量!据此!保留有关的信息量对应的

波长变量!去除无关的信息量对应的波长变量!最后根据保

留的波长变量建立
>Y,

模型$

通过
d'D

进行波长优选!特征波长的个数由
%"4

降为

!"

!建立
>Y,

模型后!结果见表
!

!校正集相关系数
M

"

.

和校

正集均方根误差
V<,D_

分别为
$*#&$%

和
$*&5%4

!交叉验

证相关系数
M

"

.A

和交叉验证均方根误差
V<,D_'

分别为

$*#"#4

和
$*14!5

!均方根误差比全光谱建模降低了
%"*#%6

!

预测集相关系数
M

"

N

和预测集均方根误差
V<,D>

分别为

$*#"5&

和
$*1##1

!均方根误差比全光谱建模降低了
%$*!46

$

从结果来看!可能是
d'D;>Y,

的方法消除了全波长数据中

的一些冗长的信息!因此模型的预测精度得到了提高!并且

图
"

!

无信息变量消除法选择变量图

X@

M

FB-"

!

'EB@ET)-L-)-J/@(AT

O

d'D

由于数据矩阵维数的大大降低!在一定程度上也简化了

模型$

"*!*!

!

VX;>Y,

!

通过
VX

算法提取特征波长进行
>Y,

建

模!其选择的依据是不同的变量具有不同的选择可能性!每

个波长的选择可能性结果见图
!

!最终
VX

算法选出的特征

波长为
4$

个!将选出的波长进行
>Y,

建模!结果见表
!

!校

正集
M

"

.

和
V<,D_

分别为
$*#&$4

和
$*&!1"

!交叉验证
M

"

.A

和
V<,D_'

分别为
$*#!!5

和
$*1"##

!均方根误差比全光

谱建模降低了
%!*!%6

!预测集
M

"

N

和
V<,D>

分别为
$*#!$5

和
$*1&11

!均方根误差比全光谱建模降低了
%!*556

$模型

的预测能力有所提高!大大简化了模型$

!!

图
5

是两种波长优选的结果!优选后的波长主要集中在

#0$

!

%%#$

!

%54$A2

附近$优选波长是基于数学方法随机

%5

第
!"

卷第
#

期 郭
!

成等+基于近红外光谱结合波长优选检测单颗葡萄的
,,_

含量
!
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图
!

!

随机蛙算法选择变量图

X@

M

FB-!

!

'EB@ET)-L-)-J/@(AT

O

VXE)

M

(B@/H2

选择所得!部分波长会被重复选中!说明这些区域数据信息

与被测对象含量有较高的相关性$优选波长包含了葡萄糖

和蔗糖等可溶性固形物官能团的合频和倍频吸收区!如

#0$A2

附近与糖相关的
\

)

C

键合频吸收!

%%#$A2

附近

是与糖相关的
_

)

C

键合频吸收!

%54$A2

附近是与糖相关

的
\

)

C

键
%

倍频吸收$上述分析说明波长优选结果和化

学结构分析具有一致性$

!!

优选波长与全波长建模结果比较见表
!

$由表
!

可知!

通过两种波长优选方法建模的结果均优于全波长建模!其中

以通过
VX

提取特征波长建模效果最好$其主因子数较低!

且均方根误差
V<,D_'

-

$*1"##

.和
VD,D>

-

$*1&11

.较低!
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图
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!

两种的特征波长选择

X@

M

FB-5

!

_HEBEJ/-B@L/@JQEP-)-A

M

/HL-)-J/@(A(N/Q(2-/H(RL

表
!

!

模型结果

8ET)-!

!

8H-B-LF)/L(N2(R-)L

方法
Y'L V<,D_ M

"

.

V<,D_' M

"

.A

VD,D> M

"

N

>Y, 1 $*&050$*#44# $*#1$$ $*#$0!%*$$!0$*#$$&

d'D;>Y, 0 $*&5%4$*#&$% $*14!5 $*#"#4$*1##1$*#"5&

VX;>Y, 0 $*&!1"$*#&$4 $*1"## $*#!!5$*1&11$*#!$5

相关系数
M

"

.A

-

$*#!!5

.和
M

"

N

-

$*#!$5

.较高且相近!保证了

模型的预测精度$与全波长建模相比!

VX

可以减少建模的

输入变量!提高预测效果&与
d'D;>Y,

相比!

VX;>Y,

有较

高的预测精度$

!!

吕刚等0

1

1预测混合品种葡萄的糖度
M

"

N

为
$*1&$

&吴桂芳

等0

"

1建立的
>Y,;=++

模型预测葡萄浆果的
,,_

的
M

"

N

为

$*#$1"

&陈辰等0

#

1预测
"

种温度混合葡萄样品的
,,_

!

M

"

N

为

$*#"$4

&徐洪宇等0

%$

1建立的
>Y,

模型预测酿酒葡萄的糖度

M

"

N

为
$*#"5$

$本研究所使用的
<@JB(+KV%0$$

为便携式近

红外光谱仪!所得最佳的
VX;>Y,

模型的
M

"

N

为
$*#!$5

!与上

述的研究相比!本研究结果最好!另外本工作特别适合在果

园里现场实时分析!有很大的优势$

!

!

结论
本研究结果表明了基于

<@JB(+KV%0$$

的近红外光谱技

术在葡萄
,,_

预测中的高度可行性$通过减少冗余的无信

息变量!可增加模型的稳定性和预测精度$其中
VX;>Y,

算

法对于葡萄
,,_

的预测效果优于
d'D;>Y,

算法$本工作

的完成对水果种植的田间管理%采摘后贮藏以及消费者的使

用提供了非常有效的工具$
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说明海藻糖的添加能够改善糯米粉的性质!使其具有较高糊

化温度%糊化黏度%热稳定性%高温持水能力%透明度%冻融稳

定性!且降低其沉降性!糯米粉性质的改善能够增大糯米粉

的加工利用范围且对糯米粉制品的品质具有改善作用$但

该研究表明海藻糖的添加量应控制在
%*$6

!

%*46

$相比于

仅仅研究海藻糖的添加对糯米粉制品品质影响!该研究能够

为海藻糖在糯米粉制品中的应用提供具体的理论依据$除

该研究所涉及的糯米粉的理化性质!海藻糖的添加量对糯米

粉其他理化性质的影响可进一步研究$
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