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摘要:目的:解决干燥时温度变化对可见/近红外光谱检

测油茶籽含水率的影响,并提出一种基于温度修正的油

茶籽含 水 率 检 测 模 型.方法:在 不 同 温 度 下 (５０,６０,

７０℃)进行干燥试验,采集光谱数据.通过获取不同温度

下采集的光谱数据,分析温度对光谱影响的原因.对比

３种光谱 预 处 理 方 式,运 用 竞 争 性 自 适 应 重 加 权 算 法

(CARS)和偏最小二乘回归算法(PLSR),建立６０℃下的

基准PLSR模型.并采用斜率/偏差法对５０,７０℃下的外

部样本预测值进行修正.结果:５０,７０ ℃下,修正前和修

正后的决定系数分别为０．７２９和０．８４８,０．７６３和０．８６２;相
对分 析 误 差 RPD 值 分 别 为 １．９２１ 和 ２．５６５,２．０５４ 和

２．６９２.结论:修正模型可以有效提高预测精度,达到良好

的预测效果,克服了温度的影响.
关键词:温度;干燥;含水率;可见/近红外光谱

Abstract: Objective:In order to solve the problem that

temperaturechangeduringdryingcandetectthemoisturecontent

ofCamelliaoleiferaseedsbyvisible/nearinfraredspectroscopy,

atemperaturemodifiedCamelliaoleiferaseedmoisturecontent

detection model wasproposed．Methods:Drying experiments

werecarriedoutatdifferenttemperatures (５０,６０,７０ ℃)to

collectspectraldata．Byacquiringthespectraldatacollectedat

differenttemperatures,thereasonswhythetemperatureaffected

thespectrum wereanalyzed．Then,bycomparingthethree

spectralpreprocessingmethods,usingtheCompetitiveAdaptive

Reweighting (CARS)and Partial Least Squares Regression
(PLSR)wereusedtoestablishthebenchmarkPLSR modelat

６０℃．Finally,theslope/biasmethodwasusedtocorrectthe

predictedvaluesofexternalsamplesat５０ ℃ and７０ ℃,which

greatlyimproved the precision and accuracy．Results: The

coefficientsofdeterminationbeforeandaftercorrectionatthetwo

temperatures were ０．７２９ and ０．８４８,０．７６３ and ０．８６２,

respectively．TherelativeanalyticalerrorRPDvalueswere１．９２１

and２．５６５,２．０５４and２．６９２,respectively．Conclusion:The

modifiedmodelcouldeffectivelyimprovethepredictionaccuracy,

achieve good prediction effect, overcome the influence of

temperature,andprovideanewmethodtoeliminatetheinfluence

oftemperature whendetectingtheoilCamelliaoleifera seed

moisturecontentbyvisible/nearinfraredspectroscopyinthe

dryingfield．

Keywords:temperature;dry;themoisturecontent;visible/near

infraredspectrum

油茶是一种营养价值丰富的油料作物[１],近年来其

种植面积和规模不断扩大[２].水分对油茶籽干燥时和干

燥后影响较大,是一个重要的评价参数[３].研究[４]表明,
干燥时,水分含量会影响油茶籽干燥品质和能耗.同时,
在茶油加工步骤中,干燥是第一步工序,水分含量是干燥

时要控制的参数;干燥后,水分含量仍会影响油茶籽的贮

藏[５].目前,常用的茶籽水分含量测定方法主要为烘干

法,但该法效率低下、耗时耗力[６].
近年来,利用光谱技术检测农产品中含油率及含水

率、鉴伪等具有快速分析、无损检测,以及无需样品准备

等优点.周宏平等[７]利用高光谱技术实现了对油茶籽含

油率的无损检测,利用两组采集到的漫反射高光谱图像,
结合化学方法成功建立了含油率的回归预测模型.彭彦
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昆等[８]通过近红外光谱法设计了猪肉水分在线检测分级

系统,能够在线准确预测猪肉水分,判断准确率达９０％以

上.郭文川等[９]利用近红外光谱检测油茶籽油的掺伪,对
掺伪质量分数不低于３％的掺伪油茶籽油的识别准确率达

１００％.Melfsen等[１０]用漫反射近红外光谱法估测了牛奶

中脂肪酸含量,最终预测准确率达９２％以上.Elsohaby
等[１１]利用红外光谱和偏最小二乘回归预测了奶牛和肉牛

初乳免疫球蛋白 G浓度,平均相对误差为５％.
然而,近红外光谱检测方法测得的光谱极易受温度、

样品种类 等 因 素 影 响,其 中,温 度 是 最 常 见 的 影 响 因

素[１２].分子间的内力受温度影响产生变化,主要表现为

光谱振动变化.油茶籽水分中含有 O—H 键,在干燥时,
油茶籽表面温度的不同会影响水分子的振动变化,导致

O—H 基团对可见/近红外光谱的吸收波段以及强度发

生变化[１３],因此需要修正温度变化对光谱检测的影响.
目前,有关温度影响可见/近红外光谱检测油茶籽含

水率的相关研究尚未见报道.研究拟以不同温度下干燥

的油茶籽为研究对象,提出一种改进的温度修正模型,解
决可见/近红外光谱检测时结果受温度影响的问题,为采

用可见/近红外光谱检测干燥过程中油茶籽含水率时消

除温度的影响提供依据.

１　材料与方法

１．１　材料和仪器

１．１．１　材料

油茶籽:选择新鲜的油茶果３６０个(平均分为３部分,

依次于５０,６０,７０℃下进行试验),去壳,随机选取３６０粒

颗粒饱满、大小均匀、无缺陷、单粒均重４g的油茶籽样

品,收集其光谱数据,湖南雪峰山茶油专业合作社.

１．１．２　主要仪器设备

光源:HLＧ１０００型,功率为５ W 的卤素光源,上海闻

奕光电科技有限公司;

光谱 仪:Maya２０００ Pro 型,波 长 范 围 为 １９９~
１１１３nm,使 用 Y 型 光 纤 连 接 光 源 和 光 谱 仪,美 国

Oceanoptics公司;

烘干箱:XGQＧ２０００型,浙江力辰仪器有限公司;

精密电子天平:JY/YP１１００３型,浙江力辰科技制造

有限公司.

１．２　光谱采集

使用自行设计的光谱平台采集光谱数据(图１),该系

统包括光源、光谱仪、Y 型光纤、电脑、置物台、支架、暗
箱.每次采集前为了消除误差,需进行光谱黑白校正,校
正方法[１４]:

R＝
A－D
C－D

, (１)

式中:

R———油茶籽的反射率;

A———校正前样本原始的反射数据;

C———标准白板的参考反射光谱数据;

D———标准黑板的参考反射光谱数据.
先将漫反射标准白板(反射率９９％)放置在密闭暗箱

中(黑暗环境),光纤探头垂直于白板,在其正上方３cm
处,收集校正的光谱信息;取出烘干箱中的油茶籽,置于

光纤探头正下方２~３cm 处收集原始反射光谱数据.
对每一部分的 １２０ 粒 油 茶 籽 随 机 依 次 编 号,分 为

１０组.测量时,先将全部油茶籽放入烘干箱中,依次于

５０,６０,７０℃下烘干.烘干时,每隔１h取出一组进行光

谱测量,迅速采集光谱数据,以免温度下降,模拟干燥时

的温度;为使光谱数据与含水率对应更准确,在采集光谱

数据后,用天平称重并记录相应数据,完成一组数据收

集.１h后重复操作直至 １０h后全部采集完毕,得到

１２０个包含不同含水率的光谱数据.
光谱数据由其自带的软件读取,用 MicrosoftExcel

２０１９记录,采用 MATLAB２０１９b、Python３．９软件处理

数据.

１．光谱仪　２．电脑　３．光源　４．Y型光纤　５．暗箱　６．置物台

７．油茶籽　８．支架　９．光纤探头

图１　油茶籽光谱数据采集示意图

Figure１　SchematicdiagramofCamelliaoleifera
seedspectraldataacquisition

１．３　含水率检测

按 GB５００９．３—２０１６中的直接干燥法测量油茶籽含

水率.

１．４　样本集划分和预处理

采用SPXY算法将每一温度下的全部样品划分为校

正集与预测集,比例为３∶１,用９０份样品建模,其余３０份

样品以预测的方式来建立合适的模型.
为了减少误差,剔除光谱数据中的无用信息,为了提

高模型精度和预测效果,需对原始反射数据(RAW)进行

预处理[１５].选取的预处理方法有多元散射校正(MSC)、
标准正态变量变换 (SNV)和标准化缩放 (Au).其 中

MSC可以消除散射影响,增强采集的光谱和数据之间的

关联;SNV可以消除因为颗粒大小、表面散射对光谱的影

响;Au能够消除因数据差异过大产生的误差[１６].

１．５　选取特征波长,建模方法和评价指标

采用竞争性自适应重加权算法(CARS)[１７]来消除因
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为光谱数据量大导致运行速度慢、误差大、建模效果不理

想的缺点,从而选取合适的特征波长建模.
建模方法为偏最小二乘回归法(PLSR)[１８],该方法具

有运行速度快,能够同时考虑光谱信息和相应的理化性

质,从而避免信息缺失的优点.
采用 校 正 集 决 定 系 数 R２

c,校 正 集 均 方 根 误 差

RMSEC,预 测 集 决 定 系 数 R２
p,预 测 集 均 方 根 误 差

RMSEP以及相对分析误差RPD值来评价模型[１９].一般

来说,模型的R２(R２
c 和R２

p )和 RPD 值越大(接近于１),

RMSE(RMSEC和 RMSEP)越小(接近于０),模型越好.
其中 RPD值范围与模型可靠性关系见表１.

表１　RPD值范围与其对应的含义

Table１　RPDvaluerangesandtheircorresponding
meanings

RPD数值 含义

＜１．４ 模型不可靠

１．４~２．０ 可以预测低值和高值

２．０~２．５ 粗略定量预测

２．５~３．０或更高 良好的模型精度

　　分 别 按 式 (２)~ 式 (４)计 算 模 型 的 R２、RMSE 和

RPD值.

R２ ＝１－
∑
n

i＝１

(yai －yi)２

∑
n

i＝１

(yb －yi)２
, (２)

RMSE ＝
∑
n

i＝１

(yai －yi)２

n
, (３)

RPD ＝
∑
n

i＝１

(yb －yi)２

∑
n

i＝１

(yai －yi)２
, (４)

式中:

yai———第i个样本的预测值,g/g湿基;

yi———第i个样本的真实值,g/g湿基;

yb———所有样本的真实值的均值,g/g湿基;

n———样本数.

１．６　温度修正原理

采用斜率/偏差法(S/B)对温度进行修正,以 Ta 温

度下建立的模型来预测Tb 温度下的含水率为例,说明温

度修正的方法.分别建立Ta 温度下的光谱矩阵Xa,Tb

温度下的光谱矩阵Xb,用Xa 和其对应的含水率真实值

矩阵Ma 建立模型 N,将Xb 代入模型 N 中预测Tb 温度

下的含水率矩阵Mb.假设Ta 温度下的含水率真实值矩

阵Ma 和Tb 温度下的含水率矩阵Mb 存在如式(５)所示

的关系式[２０].

Ma＝B＋S×Mb, (５)
式中:

Mb———修正前Tb 温度下的含水率预测值,g/g湿基;

Ma———Ta 温度下样品含水率的真实值,g/g湿基.
将Ta 和Tb 温度下的含水率预测值与真实值进行统

一回归,用统计学方法求出统一回归模型的S 和B,采集

Tb 温度下未知样品的光谱矩阵X′b,先用模型 N 预测

M′b,再代入式(６).

M″b＝B＋S×M′b, (６)
式中:

M′b———Tb 温度下含水率预测值,g/g湿基;

M″b———Tb 温 度 下 修 正 后 的 含 水 率 预 测 值,g/g
湿基.

２　结果与分析

２．１　原始光谱分析

选用的 光 谱 仪 波 长 范 围 为 １９９~１１１３nm,其 中

１９９~７８０nm 属于可见光范围,７８０~１１１３nm 属于近红

外范围.以６０℃下采集的油茶籽原始反射光谱为例分

析,全波段光谱如图２所示,为了消除噪音和误差,有效

提取光谱信息,需去除光谱首尾两端波段,选择波长范围

为４００~１０００nm,总计１３６６个波长点.

　　由图２可知,波长为４００~１０００nm 时,曲线逐渐上

升,反射率逐渐变大,４２０nm 处出现一个吸收峰,与索雷

特吸收有关[２１];９６０~９８０nm 附近出现平台区,形成一个

弱吸收峰,是由油茶籽中 O—H 基团的第二泛频所导

致的[２２].

２．２　温度对光谱曲线的影响

试验发现,不同含水率下温度对光谱曲线均会产生

明显影响.由 于 获 取 的 油 茶 籽 含 水 率 分 布 范 围 较 广

(１％~６０％),为了更清晰地表明温度对光谱曲线的影

响,以最高含水率范围(６０±１)％内的光谱数据平均值为

例来进行说明.

　　由图３可知,同一含水率不同温度下的光谱曲线虽

图２　６０℃下采集的油茶籽原始反射光谱图

Figure２　TheoriginalreflectancespectrumofCamellia
oleiferaseedscollectedat６０℃
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图３　原始光谱曲线和曲线之差比较

Figure３　Rawspectralcurveandcurvesubtractioncomparison

然走势一样,但其高低不一致.其中７０℃对应的光谱曲

线最高,而６０℃对应的光谱曲线开始时高于５０℃的,在

６５０nm 处变为最低,之后又逐渐升高,并高于５０℃的.
为了更明确说明温度对光谱曲线的影响,以６０℃下

的光谱数据建立基准模型,因此以６０℃对应的光谱曲线

为０基准,将５０,７０℃的光谱曲线与６０℃的进行差值计

算,获得对比曲线.７０℃对应的光谱曲线与６０℃的光谱

曲线反射率之差为正值,表明在该区域内温度的升高使

油茶籽对光谱的反射越来越强,使光谱接收到的信息变

多.５０℃对应的光谱曲线先为负后为正之后又为负,表
明其反射强度先小于后大于之后又小于６０ ℃对应的光

谱曲线.
综上,温度对光谱曲线产生了明显影响,是由于温度

变化会影响 O—H 键的振动频率,进而改变反射率[１３].
因此建 立 油 茶 籽 含 水 率 预 测 模 型 时 需 要 考 虑 温 度 的

影响.

２．３　基准模型的建立

以６０℃下９０个校正集样本作为建模集,其余３０个

样本 进 行 预 测,采 用 MSC、SNV、Au 对 其 原 始 光 谱

(RAW)进行预处理后再进行PLSR建模,结果见表２.

　　由表２可知,６０℃下测得的反射率 RAW 建立的模型

效果最差,经 MSC预处理后建立的模型效果相对最优,其

R２
c 和R２

p 分别为０．８２９和０．７６９,比原始光谱(RAW)的建

模结果分别提高了８．１％和４３．７％;RMSEC和RMSEP

表２　６０℃下反射率建模结果

Table２　Modelingresultsofreflectivityat６０℃

预处理

方法

校正集

R２c RMSEC/％

预测集

R２
p RMSEC/％

RPD值

RAW ０．７６７ ７．０３９ ０．５３５ ８．３４９ １．４６６

MSC ０．８２９ ６．２９４ ０．７６９ ５．０８６ ２．０８１

SNV ０．７９２ ６．６５４ ０．７２５ ５．６４５ １．９０７

Au ０．７２５ ７．７２１ ０．７１５ ５．９６１ １．８７３

分别为６．２９４％和５．０８６％,与原始光谱相比分别降低了

１０．６％和３９．１％;其 RPD值最高,达到了２．０８１,比 RAW
提高了４１．９％.４种处理得到的校正集评价指标均优于

预测集的,说明预测模型可能存在过拟合现象.

为了模型效果更好,精度更高,筛选掉大量的无用信

息,需进行CARS处理.将经过 MSC预处理后的数据进

行CARSＧPLSR建模,得到的R２
c 和R２

p 分别为０．９５７和

０．９０９;RMSEC和 RMSEP值分别为２．７６４％和３．１０２％;

RPD 值 为 ３．３１５.其 中,CARS 筛 选 出 的 特 征 波 长 共

１９个,分别为４０２,４１０,４１８,４１９,４２０,４２１,４３３,４３９,４５２,

９５０,９５８,９６０,９６３,９６８,９７０,９７２,９７４,９８０,９８６nm,表明

模型 MSCＧCARSＧPLSR具有良好的预测精度,可以作为

基准模型使用.

２．４　单点温度修正模型

将５０,７０℃的校正集样本代入基准模型中建模,预
测含水率值,结果如图４所示.由图４可知,当温度低于

６０℃时,预测值偏高;当温度高于６０℃时,预测值偏低.

　　将５０,７０℃下的含水率预测值与真实值进行回归分

析,得到回归方程:

M６０＝１．０３６M５０－５．４９２, (７)

M６０＝１．１２２M７０＋３．２２６. (８)

由回归方程可知,５０,７０℃下修正斜率分别为１．０３６
和１．１２２;偏差分别为－５．４９２和３．２２６.

修正前,将５０,７０℃下的预测集代入基准模型中,结
果见表３,其 RPD 值均＜２．５,说明预测结果较差,精度

较低.

　　用预测集的３０个样本来评价模型修正结果,用基准

模型来预测各温度下的含水率,将预测值矩阵、斜率和偏

差代入式(６)中进行修正,得到各温度下含水率的修正

值,修正后的结果见表 ３.由表 ３ 可知,５０,７０ ℃ 下的

RPD值均＞２．５,优于修正前的结果,达到了良好的预测

精度;而６０℃下的 RPD值虽有所降低,但仍＞２．５,可以

满足预测需要,下降原因可能是预测时出现过拟合.
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图４　５０℃和７０℃样本建模结果

Figure４　Modelingresultsfor５０℃and７０℃samples

表３　各温度下修正前与修正后结果比较

Table３　Comparisonofresultsbeforeandaftercorrectionateachtemperature

温度/℃ 样本数
修正前

R２
p RMSEP/％ RPD值

修正后

R２
p RMSEP/％ RPD值

５０ ３０ ０．７２９ ９．５５６ １．９２１ ０．８４８ ４．５２６ ２．５６５

６０ ３０ ０．９０９ ３．１０２ ３．３１５ ０．８８９ ３．６５８ ３．００１

７０ ３０ ０．７６３ ８．８４５ ２．０５４ ０．８６２ ４．０８５ ２．６９２

２．５　连续温度修正模型

观察式(７)、式(８)和其余回归方程可知,斜率接近于

１,其对预测值的偏差近似为线性关系.试验温度以６０℃
为基准模型,１０℃为梯度,每上升或下降一个梯度,计算

出其偏差约等于４．３５９.因此,任意温度下的修正方程拟

合为

M″b＝１．０７９M′b＋４．３５９× T－６０
１０( ) , (９)

式中:

M′b———基准模型下得到的含水率预测值,g/g湿基;

M″b———修正后的含水率预测值,g/g湿基;

T———样品温度,５０~７０℃.

陆锡昆等[２３]利用高光谱技术检测油茶籽含水率,其
经过 MSC预处理建立的PLSR模型的Rp 值达０．９３９,与
试验结果类似,但是其利用太阳进行自然烘干来获取不

同的含水率样品,未研究温度对光谱的影响,因此其模型

可能不适用于干燥时的油茶籽含水率在线检测.

３　结论

　　为了解决干燥时温度对可见/近红外光谱技术检测

油茶籽含水率的影响,分别于５０,６０,７０℃下进行相关干

燥试验.结果表明,以６０℃下校正集建立基准偏最小二

乘回归法模型,对比３种预处理方式,得到其相对最佳的

预处理方式为多元散射校正处理;同时为了进一步提高

模型精度,经竞争性自适应重加权算法处理,其预测集决

定系数、预测集均方根误差以及相对分析误差分别为

０．９０９、３．１０２％和３．３１５.用６０℃下的基准偏最小二乘回

归法模型来预测５０,７０ ℃下的含水率值,由预测值与真

实值计算出斜率和偏差,采用斜率/偏差法计算出预测集

修正后的预测值,精度明显提高,相对分析误差均＞２．５,
可用于一般性的预测.同时由单个温度修正模型分析得

到５０~７０℃范围内,任意温度下模型预测值的修正公

式.综上,斜率/偏差法能够解决干燥时温度对油茶籽含

水率在线检测的影响问题.后续可在多个温度下进行试

验,以使模型精度更高,应用范围更广.
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