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玉露香梨可溶性固形物近红外漫透射

光谱在线检测
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摘要#应用近红外漫透射光谱技术探索玉露香梨可溶性固形

物在线无损检测的可行性%

!/.

个试验样本被分成建模集

和预测集!

"%Ba.B

"#分别用于建立模型和验证模型的预测

能力%通过对玉露香梨样品近红外漫透射光谱分析发现#样

品光谱在
%"/

#

C"/

#

.$$<J

处存在
!

个波峰#在
%C!

#

C%/

#

."/<J

处存在
!

个波谷%通过对比不同预处理方法#发现

漫透射近红外光谱分别经一阶微分$移动窗口平滑和多元散

射校正组合预处理后建立的模型效果最好%结合组合预处

理方法建立了偏最小二乘和偏最小二乘支持向量机预测模

型#经比较#偏最小二乘支持向量机模型预测能力更强#模型

预测均方根误差和相关系数分别为
$)!#%b

和
$)B@B

%对比

发现主成分分析和径向基函数有利于提高最小二乘支持向

量机模型的预测能力%试验结果表明采用近红外漫透射光

谱技术结合最小二乘支持向量机算法#实现了玉露香梨可溶

性固形物在线无损检测%

关键词#近红外光谱&漫透射&玉露香梨&可溶性固形物&最小

二乘支持向量机
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玉露香梨是库尔勒香梨与雪花梨杂交的新品种!克服了

传统香梨果小核大&果形差&果肉少等缺点!具有口感好&无

渣等优点!深受广大的消费者喜爱$可溶性固形物是单糖&

双糖&多糖等可溶性糖类的总称!是衡量玉露香梨成熟度和

口感品质的主要指标之一,

#

-

$可溶性固形物通常采用破损

/##



后榨汁测量!该方法虽然准确!但需要破损物料且耗时费力!

难以满足大宗水果采后分选的需求,

"A!

-

$随着玉露香梨产

量的不断增加!迫切需要研究玉露香梨可溶性固形物快速&

无损检测方法!按照可溶性固形物含量分级!实现按质论价$

近红外光谱中包含被测对象含氢基团分子振动信息!在

被测对象近红外光谱与目标组分真实值之间进行回归分析!

建立定量分析模型!可实现未知样品目标组分的快速无损检

测,

@A/

-

$近红外光谱技术已被证明是农产品内部品质检测

的有效方法之一!近红外光谱技术应用也从静态实验室检测

逐步迈向在线动态检测,

%

-

$王伟明等,

C

-采用平滑去噪处理

后的近红外漫反射光谱!建立了梨的糖度含量数学模型!模

型预测标准偏差为
$)$#Bb

$徐惠荣等,

.

-建立了梨可溶性固

形物的多种数学模型!结果表明多元散射校正算法结合最小

二乘支持向量机模型效果最优$许文丽等,

B

-采用变量优选&

快速独立成分分析和近红外漫透射光谱技术!检测黄花梨可

溶性固形物!模型预测相关系数和均方根误差分别为
$)B#.

和
$)/#.b

$由于在在线检测中!梨和果杯紧密配合困难!造

成生产线零部件反射的杂散光直接进入检测器!影响检测精

度$试验中采用弹性遮光圈和透光孔组合结构!克服了绝大

部分杂散光!提高了在线检测精度$本研究应用近红外漫透

射光谱技术探索玉露香梨可溶性固形物在线快速无损检测

的可行性!旨在为实现玉露香梨按照可溶性固形物含量分

级!按质论价提供技术支撑和参考依据$

#

!

材料与方法
#)#

!

样品准备

玉露香梨样品由山西某果业公司提供!横径范围为
C!

!

..JJ

!纵径范围为
C$

!

.BJJ

$清理掉表皮灰尘后依次编

号!在果顶每间隔
B$q

作
#

个标记!每个样品共标记
@

个点!

在约
"/c

'

d#c

(室温静置
#"I

后!每个点均采集一条近

红外光谱$

#)"

!

近红外漫透射光谱在线检测装置

光谱采集和分选采用自行设计的在线检测装置完成$

在线检测装置光谱仪选用
mR%/$$$

型光谱仪'

+,9G<'

O

-7,N

(*0)

!

D3>

(!波长范围
!/$

!

##/$<J

$光源为
#"&

&

#$$M

的卤钨灯
#$

盏!沿样品传送线两侧沿环形分布!每侧布置

/

盏!由直流稳压电源供电!且电压和电流可调$样品运动

#)

光源
!

")

样品
!

!)

果杯避光圈
!

@)

果杯
!

/)

拨杆
!

%)

透光空
!

C)

探头
!

.)

弹跳爪

图
#

!

近红外漫透射在线检测装置

27

Q

LH9#

!

4I959Z7,9'Y*1E57YYLN9-HG<NJ7--G<,959-9,-7'<

#)

驱动齿轮
!

")

编码盘
!

!)

霍尔传感器
!

@)

果杯
!

/)

链条

图
"

!

在线检测设备的光谱数据采集原理

27

Q
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!
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时!两侧各
/

盏光源均匀地照射至样品上$果杯上装有弹性

避光圈!水果置于果杯上时依靠自重!实现水果与弹性避光

圈的紧密配合$果杯底部为
,

/JJ

的透光孔!弹性避光圈

和透光孔的组合式结构!可以有效避免杂散光进入检测探

头$检测探头安装在透光孔正下方!距离果杯底部约
"JJ

$

光谱仪与检测探头间使用
#$$$

#

Jg"J

光纤连接$

!!

采用硬件触发方式采集光谱$如图
"

所示!检测装置驱

动主轴上安装
#C

齿的分度盘!分度盘将驱动齿轮的
%.

齿分

成
#C

组!每组含
@

齿!每
@

齿对应安装
#

个果盘!从而实现

分度盘齿和水果果盘位置一一对应$距分度盘齿顶
"JJ

!

安装
#

个霍尔传感器!每转一齿!触发传感器!使后续电路发

出
!)/&

信号!触发光谱仪采集并保存一条光谱$

#)!

!

近红外漫透射光谱在线采集

在线检测装置预热
!$J7<

后!以
?42R

球为参比!校正

参比后采集光谱$积分时间设为
#$$JN

!速度
/N

A#

!光谱范

围
!/$

!

##/$<J

!光照强度为
#$$$M

$每个玉露香梨标记

的
@

个点均采集
#

条光谱!共用玉露香梨
B$

个!剔除
"

条异

常光谱!共
!/.

条!玉露香梨每个标记点均对应测量可溶性

固形物含量真实值$数据处理中每条光谱均视为
#

个样品!

按照
!a#

随机划分!建模集样品
"%B

个!预测集样品
.B

个$

试验中将通过手动放果的方式将样品果柄方向与玉露香梨

传送方向平行!并将标记点对应方向的赤道部位对准探头$

光源照射在样品表面!透过样品进入检测探头$

#)@

!

可溶性固形物真实值测量

玉露香梨可溶性固形物含量真实值采用
?EP#$#

%

糖度

计'

>-G

Q

'

!

0')

!

4'8

=

'

!

KG

O

G<

(测量$所有光谱采集完成后!

切下标记点果肉适量挤汁于糖度计测试窗口上!重复取样测

量
!

次取平均值作为样品可溶性固形物含量的真实值$

#)/

!

算法原理

#)/)#

!

偏最小二乘法
!

偏最小二乘法'

?]3

(一般用于在光

谱数据'

8

(和化学组分'

9

(间进行回归分析!建立定量分析

数学模型$

?]3

是一种双线性建模方法!

9

的预测通过
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V

%%%模型偏移量!

b

*

8

%%%光强'光子数(*

9

%%%可溶性固形物含量!

b

$

#)/)"

!

最小二乘支持向量机
!

最小二乘支持向量机'

]3P

3&6

(采用不敏感损失函数取代经典的平方损失函数$调节

惩罚因子和核函数!建立光谱数据'

8

(和化学组分'

9

(间的

定量分析数学模型+
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式中+
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(%%%核函数*

U

.

%%%输入向量*

"

.

%%%拉格朗日算子!也叫支持向量*

V

%%%偏差*

S

%%%样品数量$

线性,式'

!

(-和径向基函数,式'

@

(-是
"

个典型核函数$

Z

'

U

.
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式中+

-

"

%%%内核参数!表示径向基函数的方差$

分析光谱时!径向基核函数通常用于光谱与化学组分间

的非线性关系!而线性核函数适用于线性关系,

##

-

$

#)/)!

!

预处理方法
!

光谱中除含有样品自身的化学信息外!

还包含一些无用信息!例如噪声信息和杂散光等$因此!在

建立模型时!通过预处理方法消除微无关信息是十分重要

的,

#"

-

$微分可以消除基线漂移!放大细节和高频噪声信息!

通常微分后要进行平滑处理!以消除高频噪声,

#!A#/

-

$多元

散射校正可以消除样品大小不均而产生的散射效应$试验

中分别采用多元散射校正'

630

(&一阶微分'

#V

(&二阶微分

'

"V

(&平滑及其组合方法处理光谱数据$不同预处理方法的

参数设置+

3GZ7-S8

=

:'(G

=

一阶微分窗口宽度
/

点
"

阶多项

式&

3GZ7-S8

=

:'(G

=

二阶微分
C

点
"

阶多项式&移动窗口平滑

窗口
!

点$

"

!

结果与讨论
")#

!

玉露香梨近红外漫透射光谱响应特性

图
!

为可溶性固形物含量高&中和低
!

个代表样品对应

的光谱!光谱中存在
!

个波峰和
!

个波谷!波峰处于
%"/

!

C"/

!

.$$<J

处!波谷处于
%C!

!

C%/

!

."/<J

处$从波形看!

玉露香梨近红外漫透射光谱集中分布在
/$$

!

B/$<J

$由

于光谱两端存在一些噪声信号!建模选取
/$$

!

B/$<J

波

段$玉露香梨表皮呈黄绿色!含有较高的叶绿素!在
%.$<J

附近存在明显波谷,

#%

-

$

C%$<J

附近的波谷可能由
+

%

W

三

倍频伸缩振动导致!

."/<J

可能由
*

%

W

三倍频伸缩振动

导致,

#C

-

$试验所用样品的建模集和预测集的可溶性固形物

真实值分布统计结果见表
#

$

")"

!

光谱预处理方法比较

由图
!

可知!在
/$$

!

C$$

!

C$$

!

.$$

!

.$$

!

B/$<J!

个

波段范围存在明显的基线漂移$由表
"

可知!一阶微分&平

滑和多元散射校正的组合光谱预处理方法结果最优!建模相

图
!

!

玉露香梨近红外漫透射原始光谱

27

Q

LH9!

!

*1E57YYLN9-HG<NJ7NN7'<'H7

Q

7<G(N

O

9,-HLJ

'Y

=

L(L[7G<

Q

?9GH

表
#

!

建模集和预测集的可溶性固形物真实值分布统计结果

4G;(9#

!

4HL9ZG(L957N-H7;L-7'<'YN'(L;(9N'(75N,'<-9<-

Y'H,G(7;HG-7'<G<5

O

H957,-7'<N9-N

样品集 数量
最大

值)
b

最小

值)
b

平均

值)
b

标准

差)
b

变异系

数)
b

建模集
"%B .)/$ #!)!$ ##)$$ !)"/ $)"B/

预测集
.B .).$ #!)#$ #$)B/ !)$@ $)"C.

表
"

!

近红外漫透射检测方式结合不同的预处理方法下玉露

香梨
330

的
?]3

建模结果

4G;(9"

!

?]3J'59(7<

Q

H9NL(-N'Y

O

9GH330;GN95'<*1E

57YYLN9-HG<NJ7NN7'<59-9,-7'<J9-I'5N,'J;7<7<

Q

U7-I57YY9H9<-

O

H9-H9G-J9<-J9-I'5N

预处理方法
主成分

因子数

建模集

E

?

E36R0

预测集

E

R

E63R?

无预处理
## $)B"B $)!CB $)B$B $)@"$

630 B $)B!! $)!%B $)B#" $)@#@

#V9H7ZG-7Z9 B $)B@$ $)!%# $)B$$ $)@#!

"V9H7ZG-7Z9 . $)B/$ $)!#B $).@% $)/@#

#Vf3J'-I7<

Q

f630 . $)B@" $)!@@ $)B"% $)!."

"Vf3J'-I7<

Q

f630 % $)B"B $)!CB $).B@ $)@/#

关系数为
$)B@"

!建模均方根误差为
$)!@@b

!模型预测相关

系数为
$)B"%

!预测集均方根误差为
$)!."b

$图
@

为可溶性

固形物含量高&中和低
!

个代表样品对应一阶微分&平滑和

多元散射校正组合处理后的光谱!结合组合预处理后的数据

光谱与原光谱相比消除了基线漂移&降低了噪声信息同时消

除了样品大小不均而产生的散射效应$主成分因子数是决

定
?]3

模型性能的关键因素之一!最佳主成分因子数由留

一法交互验证决定!交互验证均方根误差'

E63R0&

(最小值

对应的主成分因子数即为
?]3

最佳主成分因子数$图
/

为

光谱经不同光谱预处理后
?]3

建模的主成分因子数变化曲

线!基于
E63R0&

最小值对应的
?0

数为最佳主成分因子

数的原则!选择
?]3

模型的最佳主成分因子数$若建模时选

择
?0

数过少!就可能因为一些有效信息被忽略导致模型精

C##

第
!"

卷第
#$

期 刘燕德等+玉露香梨可溶性固形物近红外漫透射光谱在线检测
!



图
@

!

玉露香梨近红外漫透射经一阶微分$移动窗口平滑和

多元散射校正组合预处理后的光谱

27

Q

LH9@

!

&7NP*1E-HG<NJ7NN7'<N

O

9,-HG'YxFL]L[7G<

Q

x

O

9GHN

O

H',9NN95X

=

-I9,'J;7<G-7'<'YY7HN-59H7ZG-7Z9

!

#V

"#

NJ''-I7<

Q

G<5 JL(-7

O

(7,G-7Z9N,G--9H7<

Q

,'HH9,-7'<

!

630

"

图
/

!

玉露香梨的可溶性固形物中主成分因子决定图

27

Q

LH9/

!

4I959-9HJ7<G-7'<Y7

Q

LH9'Y

O

H7<,7

O

G(,'J

O

'<9<-N

7<330'Y

0

FL(L[7G<

Q

1

O

9GH

度降低!出现"欠拟合#现象*若建模时选择
?0

数过多!又会

因为掺杂噪声信号等产生"过拟合#现象$

")!

!

可溶性固形物在线检测数学模型

")!)#

!

偏最小二乘数学模型建模集和预测集光谱经一阶微

分&平滑和多元散射校正组合处理后!用于后续建立可溶性

固形物数学模型和模型预测$图
%

为建模均方根误差'

E6P

3R0

(和预测均方根误差'

E63R?

(随主成分因子数的变化曲

线$建模时所选主成分因子数'

?0

(过低!可能忽略部分有

效光谱信息!导致模型精度降低!出现"欠拟合#现象!例如

?0

为
%

或
C

!模型预测精度尚未达到最优*而当所选
?0

过

高时!易出现"过拟合#现象!例如建模
?0

为
B

或
#$

!

E63R0

值更低!但
E63R?

值较
?0

为
.

时略高$因此!本试验
?]3

模型最佳主成分因子数为
.

$

!!

图
C

为
?]3

建模和模型预测的测量值和真实值散点图$

建模相关系数
E

?

为
$)B@"

!建模均方根误差
E63R0

为

$)!@@b

!预测相关系数
E

R

为
$)B"%

!预测均方根误差
E63R?

为
$)!."b

$

")!)"

!

最小二乘支持向量机数学模型
!

输入向量&核函数及

其参数是影响最小二乘支持向量机'

]3P3&6

(性能的关键因

图
%

!

玉露香梨的可溶性固形物中主成份因子决定图

27

Q

LH9%

!

4I959-9HJ7<G-7'<Y7

Q

LH9'Y

O

H7<,7

O

G(,'J

O

'<9<-N

7<330'Y

0

FL(L[7G<

Q

1

O

9GH

图
C

!

校正集和预测集玉露香梨可溶性固形物预测值

与真值的关系

27

Q

LH9C

!

0'HH9(G-7'<'Y

O

H957,-95ZG(L9G<5G,-LG(ZG(L9'Y

=

L(L

O

9GH NL

Q

GHPG,75 HG-7'< 7< ,G(7;HG-7'< N9-

G<5ZG(75G-7'<

素$输入向量数量维数影响
]3P3&6

模型的计算速度和复

杂程度$试验中采用
"

种不同策略!将
/!/

个近红外光谱波

长变量降维后作为
]3P3&6

的输入向量$

'

#

(采用主成分分析'

?0>

(将近红外光谱数据压缩成

若干个主成分得分向量!考察不同主成分得分向量对
]3P

3&6

预测结果的影响$设
?0>

最大主成分因子数为
"$

!由

图
.

可知!随着输入
]3P3&6

主成分得分向量数量增加!预

测均方根误差先减小后增大!当主成分得分向量数量为
.

时!预测均方根误差达到最小为
$)!#%b

$

'

"

(采用连续投影算法'

3?>

(!根据每个波长变量正交

投影信息量的多少!从
/!/

个近红外光谱波长变量中!选取

可溶性固形物敏感波长变量作为
]3P3&6

输入向量$设置

3?>

选取最大和最小变量数分别为
!$

和
#$

!选取结果见

图
B

$共
"#

个变量被选为
]3P3&6

的输入向量!预测均方

根误差为
$)!C#

$全谱
/!/

个波长变量作为
?0>

和
3?>

的

对比组!也被用作
]3P3&6

的输入向量!依据预测均方根误

差最小原则!

?0>

的运行结果最优!主要
.

个主成分得分向

量累计贡献率为
BBb

!几乎完全包含了全光谱信息!而
3?>

可能在选择过程中损失了极少部分可溶性固形物相关的光

谱信息$

.##

贮运与保鲜
!

"$#%

年第
#$

期



图
.

!

玉露香梨的可溶性固形物
?0>P]3P3&6

建模方法

中输入变量
?0

决定图

27

Q

LH9.

!

4I959-9HJ7<G-7'<Y7

Q

LH9'Y-I97<

O

L-ZGH7G;(9?0

<LJ;9H7<NN,'Y

=

L(L[7G<

QO

9GHU7-IJ9-I'5'Y

?0>P]3P3&6

!!

径向基核函数'

EX2

5

89H<9(

(和线性核函数'

]7<

5

89H<9(

(

是
]3P3&6

的两种典型核函数$由表
!

可知!依据模型相关

系数越大&预测均方根误差越小!模型预测能力越强的原则!

径向基核函数运行结果优于线性核函数$原因可能是径向

基核函数泛化能力强!可以逼近任意非线性函数!收敛速度

快!可成功地处理可溶性固形物含量与光谱数据间的非线性

图
B

!

玉露香梨的可溶性固形物
3?>P]3P3&6

建模

方法中输入变量选择的决定图

27

Q

LH9B

!

4I959-9HJ7<G-7'<Y7

Q

LH9'Y-I97<

O

L-ZGH7G;(97<

NN,'Y

=

L(L[7G<

QO

9GHU7-I J9-I'5'Y3?>P]3P

3&6

关系$采用二步法优化
]3P3&6

核函数参数!首先以较大步

长搜索最佳核函数参数范围!然后以较小步长在初步定位的

范围内!进一步确定最优参数!结果见表
!

$

!!

对比
?]3

和
]3P3&6

模型!可以发现+一阶微分&移动

窗口平滑和多元散射校正组合预处理后建立的
?0>P]3P

3&6

数学模型预测结果最优!预测均方根误差为
$)!#%b

$

表
!

!

近红外漫透射检测方式结合不同核函数的玉露香梨
330

的
]3P3&6

建模结果

4G;(9!

!

]3P3&6 J'59(7<

Q

H9NL(-N'Y

O

9GH330;GN95'<*1E57YYLN9-HG<NJ7NN7'<59-9,-7'<J9-I'5N

,'J;7<7<

Q

U7-I57YY9H9<-

O

H9-H9G-J9<-_9H<9(YL<,-7'<

核函数名称 核函数公式 核函数参数 输入量选择方法 输入量
E

3

MO>"3 A

]1*

5

89H<9(

Z

'

U

.

!

U

6

(

eU

.

U

6

$

e$)$./@

全谱
#$@@ $)B!" $)!%C #%)$%!

$

e#$C)%/.@ 3?> "# $)B". $)!C@ #$C)%/B

$

e$).$!/ ?0> . $)B"% $)!." #BC)$B@

EX2

5

89H<9(

Z

'

U

!

U

.

(

e

9[

O

'

A

9

U

!

U

.

9

"

)

"

-

"

(

$

e#)/@!/9f$@

-

"

e#)B"@!9f$@

全谱
#$@@ $)B!C $)!/! "/)#"/

$

eC)$#%%9f$!

-

"

e"!%)C%B"

3?> "# $)B"C $)!C# "!)%"/

$

eC)CB!#9f$/

-

"

e")@C@#9f$@

?0> . $)B@B $)!#% @#!)!""

!

!

结论
结果表明应用可见近红外漫透射光谱技术结合主成分

分析&最小二乘支持向量机!实现了玉露香梨可溶性固形物

在线无损检测$一阶微分&移动窗口平滑和多元散射校正组

合预处理方法有效地消除了基线漂移和光散射效应$最小

二乘支持向量机数学模型预测能力优于偏最小二乘数学模

型!模型预测均方根误差和相关系数分别为
$)!#%b

和

$)B@B

$与连续投影算法相比!主成分分析更适于选取最小

二乘支持机的输入向量$径向基核函数比线性核函数更适

用于本试验数据$本研究可为其它农产品品质近红外漫透

射光谱在线检测提供参考依据$
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表
@

!

总酚含量与抗氧化特性相关性分析

4G;(9@

!

0'HH9(G-7'<G<G(

=

N7N'Y-'-G(

O

I9<'(,'<-9<-G<5G<-7'[75G<-,G

O

G,7-

=

指标 总酚含量
总抗氧

化能力

抑制羟自

由基能力

抗超氧阴离子

自由基能力

过氧化

氢含量

V??W

自由基

清除能力

总酚含量
#)$$$

总抗氧化能力
$)C""

''

#)$$$

抑制羟自由基能力
$)!$@ $)C@@

''

#)$$$

抗超氧阴离子自由基

能力
A$)"@# $)"$# $)%$.

''

#)$$$

过氧化氢含量
$)C#.

''

$)%##

''

$)!C/ A$)!C! #)$$$

V??W

自由基清除能力
$)"BC $)%$.

''

$)C!"

''

$)@B"

'

$)"B" #)$$$

!!!!!!!!

h

!''

表示在
?e$)$#

水平'双侧(上极显著相关*

'

表示在
?e$)$/

水平'双侧(上显著相关$

!

!

结论
'

#

(天麻总酚提取的最优工艺条件为+提取温度
/$c

&

提取时间
!/J7<

&提取功率
.$M

!料液比
#a#$

'

Q

)

J]

(!在

此试验条件下!天麻总酚提取含量为
/)%"J

Q

)

Q

$

'

"

(热风干燥法的总酚含量与抗氧化能力最大!其次是

微波干燥!冷冻干燥的总酚含量与抗氧化能力最小$同时!

天麻总酚含量与总抗氧化能力&过氧化氢含量相关性分析呈

现极显著相关!说明天麻总酚具有一定的抗氧化能力$

'

!

(本研究的不足之处在于对天麻多酚的抗氧化研究

仅停留在体外化学测定!未深入到细胞水平和体内动物试

验!下一步需更深入研究$
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