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不知火杂柑可溶性固形物在线检测模型建立及优化

欧阳爱国!吴明明!王海阳!刘燕德"

华东交通大学机电学院#光机电技术及应用研究所#江西 南昌
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应用近红外漫透射光谱检测技术对不知火杂柑的可溶性固形物*

22A

+进行在线检测具有十分重要

的意义"研究变量筛选方法对不知火杂柑可溶性固形物在线检测模型的影响#为实现其快速&准确的在线检

测分级奠定基础"实验把形状不整&内藏瓤瓣的不知火杂柑作为研究对象#选取
!."

"

D)"/#

的光谱#采用

偏最小二乘法*

7&2

+建立不知火杂柑可溶性固形物的在线检测模型#并讨论不同的光谱预处理方法*卷积平

滑*

2̂8

+&一阶微分*

(>;J+:345;34+>

+等+#不同的变量筛选方法*移动窗口偏最小二乘法
NV7&2

&遗传算法

86

&连续投影
276

+对
7&2

所建预测模型性能的影响"经对比#多元散射校正*

N2A

+能有效地消除光散射

的影响#遗传算法能大大地降低了建模的波长点数#缩短了建模时间#改善模型预测精度"其最优
7&2

模型

的
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"实验表明在线检测不知火杂柑的可溶性固形

物是完全可行的"

关键词
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不知火杂柑%近红外漫透射光谱%在线检测%可溶性固形物%变量筛选
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不知火杂柑是一种起源于日本的杂交柑橘品种"最早于

0"""

年引入我国四川省#果肉清脆柔软多汁#风味极好#近

年来深受的人们喜爱"水果内部的可溶性固形物*

22A

+是决

定其口感好坏的重要因素之一'

(

(

"伴随着光谱检测技术的发

展#近红外光谱检测技术已在苹果&梨&脐橙等水果的品质

检测中得以广泛应用'

0

(

"因此#基于近红外检测技术在线检

测不知火杂柑的可溶性固形物是具有研究可行性的"

国内外研究人员应用近红外光谱技术对水果的内部品质

进行了一系列的动态在线检测和分级'

)̂.

(

"刘燕德等'

E

(

#应

用
)

盏不同波长的
&dK

作为光源#建立了
7&2

和偏最小二

乘支持向量机*

&2̂2FN

+模型#可溶性固形物和大小的相关

系数分别达到了
"-U.

和
"-D"

"欧阳爱国等'

U

(为了提高苹果

在线检测模型的精度#应用移动窗口偏最小二乘法和遗传算

法&连续投影算法相结合#建立偏最小二乘回归模型#实验

表明可以有效地减少变量数#提高模型预测能力"

29/

等'

D

(

对比了不同检测速度*

"-)

#

"-!

和
"-E#

!

>

'(

+对,翠冠-梨

模型的影响#得到在检测速度为
"-!#

!

>

'(时#模型最佳"

综合以上学者的研究#都是以形状规则&表面光滑&内

部品质均匀的水果为研究对象#建立了相关的检测模型"本

实验则以形状不整&内藏瓤瓣的不知火杂柑*以下简称不知

火+为对象#经过不同光谱预处理方法和变量筛选方法对不

知火光谱数据进行处理#提高了模型的预测能力#建立了最

优的
7&2

预测模型"
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实验部分
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材料

不知火样品共
(1.

个#从四川成都水果批发市场购买#

将购买的样品用蒸馏水清理干净#晾干依次编号备用#在
0!

l

的实验室存放一天"隔天采集光谱数据#把其中
(("

个数

据作为校正集#余下的
1.

个样品作为预测集"

?@A
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光谱测量

如图
(

所示#在线检测系统使用设备包括光谱仪
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漫透射动态在线检测装置采集样品
)

个标记点的光谱#采集

时#设置积分时间为
(""#>

#平均次数为
(

#传输速度为
!

个!

>

'(

#光照强度为
("""V

"

图
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!

不知火杂柑在线检测原理图
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可溶性固形物含量的测定

不知火样品的化学值采用折射式数字糖度计*

7Ĉ("(

'

#

日本+进行测量"从样品的标记点切取
0

"

)##

果肉#挤出

适量果汁测量其可溶性固形物值#并将不知火样品
)

个标记

点的平均值作为整果的
22A

值"

?@I

!

数据处理和模型评价

本实验由相关系数*

!

+&校正均方根误差*

CN2dA

+和预

测样本均方根误差*

CN2d7

+对模型性能进行评价"一个性

能良好的模型需要有较高相关系数
C

和较小的
CN2dA

和

CN2d7

#并且
CN2d7

和
CN2dA

越接近越好'
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(

"计算方法

如式*
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+和式*
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式中)

F*

为模型实际测量值%

Q

F*

为模型预测值%

"

/

为校正集中

的样品个数%

"

1

为预测集中的样品个数#

9

为独立变量数"

0
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结果与讨论
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!

不知火近红外光谱分析

图
0

是采集的
(1.

个不知火样品原始吸光度光谱图"考

虑到存在的系统误差和两端较大的噪声#选择
!."

"

D)"/#

范围内的漫透射光谱数据建模"由图
0

可见#样品光谱形状

及波峰位置类似#并且由于一些含氢基团的伸缩振动'

((

(

#光

谱在
E""

和
U""/#

附近都有比较明显的吸收峰"

A@A
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不知火的可溶性固形物含量测定

不知火的
22A

实际测定结果见表
(

"为了使校正集建立

的模型更好的适用于预测集#依据
P̂2

方法#校正集
22A

的

范围应比预测集大"如表
(

所示#本实验校正集的
22A

范围

为
((-U

"

(D-)wG:3f

#预测集的
22A

范围为
(0-)

"

(E-UwG:3f

"

图
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不知火杂柑原始光谱
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实际测定结果
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光谱预处理效果对比

实验对吸光度光谱值进行卷积平滑*

2̂8

+&一阶微分

*

(>;J+:345;34+>

+&基线校正*

G5>+%3/+

+&标准归一化*

2RF

+

和多元散射校正*

N2A

+等预处理后分别建立
7&2

模型#建

模结果见表
0

"由表
0

可知#光谱经过卷积平滑&基线校正&

标准归一化和多元散射校正预处理后#建立
7&2

模型得到的

模型预测能力相对原始光谱直接建模均有所提高"其中#经

N2A

预处理后的建模结果最优#预测
!

7

m"-UD!

#

CN2d7

m"-!!)

"因此#在进一步的进行波段筛选时采用
N2A

预处

理后的光谱数据"

表
A

!

不同预处理方法建立的
5QR

模型结果

G+6,"A

!

GH""##"&/1#30##"$"%/
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A

CN2dA !

7

CN2d7

C5T "-UED "-.)U "-U!. "-.1)

2̂8 "-UD! "-!DE "-U.0 "-.0.

(>;J+:345;34+> "-D1E "-10D "-U)E "-.U0

G5>+%3/+ "-D(( "-!!( "-UUD "-!.U

2RF "-D() "-!1. "-UEU "-!D!

N2A "-UDD "-!U. "-UD! "-!!)

A@I

!

光谱波长筛选

本研究的目的是验证利用近红外漫透射技术在线检测不

知火杂柑的可行性#并建立相应的最优预测模型"因在线检

测不仅需要准确率高#同时检测效率要高#所以需要对大量

的光谱数据进行筛选#从而获得较少的变量和较好的预测能

力"

移动窗口偏最小二乘方法'

(0

(是以人为设定的某一宽度

的窗口在全光谱区连续移动#每移动一次#采用交互验证建

立一个
7&2

模型#判断单独区间的
CN2dAF

是否小于平均

的
CN2dAF

#从而筛选出相应的波长区间"将全光谱分为

UD1(
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个子区间#将
7&2

成分数最大设为
(!

"如图
)

所示#

CN̂

2dAF

的平均值为
"-..(

#当变量数为
(D"

"

(D!

#

000

"

0)!

#

)."

"

).!

时#区间
CN2dAF

比平均值小"合并区间#共
0.

个变量#其所对应的光谱区间分别为
E"1-1.

"

E"U-0!

#

E0U-.U

"

E)U-!"

#

U)0-0)

"

U)!-D./#

"

图
7

!

K_5QR

特征波段选择结果
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遗传算法是仿照生物界择优选择和遗传原理提出来的一

种算法#具有全局快速搜索#保留较优变量#剔除较差变量#

建立更加简便#预测能力更强模型等优点"在对
1D(

个波长

点的
86

变量筛选中#根据文献'

()

(#主要参数设定为)群

体的初值为
)"

#交叉概率为
"-!

#变异概率为
"-"(

#迭代次

数为
(""

#把
CN2dAF

看作遗传算法的适应度函数"迭代

(""

次结束后#从图
1

中看出当变量数为
D1

时#所对应
CN̂

2dAF

值最小为
"-)D!

"因此#这
D1

个变量即为
86

筛选出

来的特征变量"由图
!

可知#在所有的
1D(

个变量中#频次

大于
)

的变量即被选作模型的特征变量"

图
I

!

!KRXPZ

与变量数关系图

.0

B

@I

!

!",+/01%6"/<""%!KRXPZ+%3%*J6"$1#4+$0+6,"'

图
F

!

遗传算法迭代
?EE

次后变量的频次图
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连续投影算法是随机选取光谱矩阵中某一变量#然后分

别计算对其他变量的投影#根据最小的
CN2dAF

来决定变

量的个数#一般选出的特征变量数在
0"

以内"

276

的运算

步骤及变量数的选择参考文献'

(1

(#最大特征变量设为
0"

#

最小设为
(

"图
.

为
276

所筛选出来的特征变量示意图#共

有
U

个变量被筛选出来#其所对应的波长分别为
E1(-!0

#

UE.-".

#

E"(-1)

#

D(0-DU

#

D(U-UE

#

...-1!

#

D0(-"E

和

D0)-0U/#

"

图
M

!

R5(

变量筛选
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;
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表
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!

不同建模方法建模结果对比
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图
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!
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&
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模型建模散点图,%

6

&
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模型预测散点图
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模型对比

表
)

为变量筛选得到光谱数据与全光谱所建立的
7&2

模型比较#结果显示#

NV7&2

和
276̂7&2

所建立的模型相

对全波段的
7&2

模型变量数少#预测能力相对有所减弱#其

原因可能是部分有用的变量被剔除#以至于模型精度降低"

而以
86̂7&2

所建立模型不仅使变量数从
1D(

个降低到了

D1

个#有效的提高了运算速度#而且预测集的
C7

也从

"-UD!

提高到了
"-D!.

#

CN2d7

从
"-!))

降低到了
"-)U"

"

因此从实验结果来看#

86

这种变量筛选方法可以使模型更

优#更加简便#所建立的
86̂7&2

校正模型的预测能力能满

足在线检测不知火的要求"图
E

为校正集*

(("

+和预测集

*

).

+不知火样品
22A

应用
86̂7&2

所建模型的预测值与实

测值的比较"

)

!

结
!

论

!!

建立能准确在线检测不知火杂柑可溶性固形物的预测模

型"比较了多种光谱预处理方法以及
NV7&2

&

86

&

276

等

波段筛选方法#并得出简化&改善模型中的最佳方法"预测

结果显示#经
N2A

预处理后结合
86

筛选出来的
D1

个特征

变量#建立的
7&2

模型预测结果最优#其
!

A

为
"-D.E

#

CN̂

2dA

为
"-)1"

#

!

7

为
"-D!.

#

CN2d7

为
"-)U"

"本研究表明#

N2A

预处理方法能大大降低光散射的影响#利用
86

可以明

显减少建模的变量个数#简化模型#同时也提高了模型的预

测能力"因此#应用近红外漫透射技术在线检测不知火杂柑

的可溶性固形物是切合实际的"
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