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近红外光谱预测猕猴桃硬度模型的简化研究

吕
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!陈全胜

江苏大学食品与生物工程学院!江苏 镇江
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摘
!

要
!

为简化猕猴桃硬度的预测模型!利用标准正态变量变换对猕猴桃
*---

!

!K--6O

近红外光谱进行

预处理!在优选建模波段和采用净分析物预处理#

(8E

$降低建模主因子数两个方面简化猕猴桃硬度偏最小

二乘#

E<.

$模型"结果表明!优选
K*N"

!

K,#-0O

V*

!

=K="

!

=L!-0O

V*

!

L-="

!

L!,-0O

V*

!

L"""

!

##,-

0O

V*

!

L!="

!

LL*=0O

V*等
K

个波段进行建模!

(8E

*

E<.

模型性能最佳!主因子数为
K

!校正集相关系数

3

!和均方根误差
UY.RI$

分别为
-'N*"=*

和
-'#-*##

!预测集相关系数
3

! 和均方根误差
UY.RE

为

-'#N-L#

和
-'NN!#*

"与简化前的
E<.

模型相比!模型不仅更加简洁!而且预测能力和精度均有所提高"
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猕猴桃鲜美清香!营养丰富!食药兼用!经济'医疗价

值很高"猕猴桃的硬度是衡量其可食度及口感的重要指标之

一!也是决定采摘时间的一个重要因素"猕猴桃的采摘时间

直接影响到它的贮藏寿命和果品质量(

*

)

"相对于其他水果的

硬度!猕猴桃的硬度在理化指标中极为重要"

目前!猕猴桃硬度的测定通常采用硬度仪或触摸的方

式!存在样品预处理操作繁琐!检测周期长和主观性强等问

题"近红外光谱#

(TU

$检测技术近年来发展很快!能实现定

量'快速'无损检测!便于在线检测(

!

)

"

Y0G&%6/

等(

,

)应用

近红外光谱漫反射技术建立猕猴桃硬度的偏最小二乘#

)

52+

195&&/5313

e

;52/

!

E<.

$预测模型!相关系数达
-'#L

"

>/2535B9

等(

=

)采用激光多普勒振动计检测猕猴桃的硬度和可溶性固形

物含量!对不同成熟度的猕猴桃进行了分类"

<5OO/21

4

6

!

?;

!

S;

等应用可见近红外光谱对苹果(

K

)

'番茄(

L

)

'桃子和

枇杷(

#

)的硬度等指标进行研究!均得到了比较满意的结果"

猕猴桃的硬度是随着细胞间果胶物质的溶解程度而变化

的(

N

)

!果胶物质中含有可以吸收近红外光的
I?

=

和
J?

等

化学键!这就为近红外光谱定性和定量检测猕猴桃的硬度提

供了依据"

目前!国外猕猴桃近红外检测主要采用光谱波长范围为

,--

!

**--6O

!为了尽量全面地获取待测品质的近红外光

谱信息!延伸检测光谱范围!尝试利用
*---

!

!K--6O

的

近红外光谱对猕猴桃内部品质进行检测"在猕猴桃的近红外

光谱无损检测中!常用
E<.

建立预测模型"但是由于猕猴桃

是一种组成非常复杂的生物体!加上所采取的近红外区范围

广'谱带复杂'重叠多!因此光谱中必定会夹杂很多与待测

品质不相关的信息!对待测样品的预测结果产生干扰!会造

成
E<.

模型的主因子数增多(

"

)

!模型过于复杂"为了解决这

一问题!在优化建模波段和降低建模主因子数两个方面简化

猕猴桃硬度模型"

*

!

材料与方法

*)*

!

材料

试验选用市售陕西省周至县中华猕猴桃
***

个!逐个编

号后置于
=j

冰柜中贮藏"试验前!将猕猴桃从冰柜中取出

在常温下放置
NQ

使之与环境温度一致"试验时环境温度控

制在
!-j

左右#空调控制$"先将猕猴桃表面茸毛擦拭掉!以

减小其对光谱采集的影响!并将样本随机分为校正集和预测

集!其中校正集
#,

个!预测集
,N

个"

*);

!

主要仪器与检测方法

*'!'*

!

光谱采集

光谱采集用美国热电公司生产的
8615293

)

型傅立叶变

换近红外#

S>+(TU

$光谱仪!采集条件&以仪器内置背景为参

比!积分球漫反射!扫描范围为
*----

!

=---0O

V*

#

*---

!



!K--6O

$!扫描次数
,!

次!分辨率
=0O

V*

"采集的猕猴桃

近红外光谱如图
*

#

5

$所示"
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!

硬度测定

光谱采集结束后将猕猴桃去除表皮进行硬度检测"硬度

测定用英国
.15P&/Y902%.

4

31/O3

公司生产的
>8+c>!9

物性

分析仪!选用直径
KOO

的圆柱形探头
EK

!对猕猴桃果实进

行穿刺测试"测试参数&测前速率
*OO

-

3

V*

!测后返回速

率
=OO

-

3

V*

!压缩变形量为
KOO

"穿刺测试在
,

!

=OO

变形处果肉产生屈服和破裂现象!在破裂处探头的受力载荷

达到最大!破裂后探头载荷明显下降"测试过程中记录最大

载荷
F

O5̀

表征猕猴桃果肉的硬度#

$

$"猕猴桃硬度实测值的

变化范围'平均值'标准偏差及变异系数如表
*

所示"

60<C.*

!

+101'91',45b'J'53E'15'3/>.99

样本数
硬度#

$

$

平均值 最大值 最小值 标准偏差

变异

系数*
^

校正集
#, K'=L, *-',L! *'"!# *'N,* ,,'K,!

预测集
,N K'=," *-'-#, !',K* *'NN= ,='L="

!

!

数据处理与分析

;)*

!

光谱预处理

采集的近红外光谱包含了噪声!噪声主要包括&随机噪

声'基线漂移'信号本底'样品不均匀'光散射等"为此要对

原始光谱数据进行预处理!降低噪声影响!提高检测精

度(

*-

!

**

)

"分别采用了均一化#

O/560/61/296

D

!

YI

$'多元散

射校正#

O;&19

)

&90519\/30511/20%22/019%6

!

Y.I

$'标准正态变

量变换#

315675276%2O5&\91951/12563[%2O519%6

!

.($

$'极

小*极大归一化#

O96

*

O5̀ 6%2O5&9@519%6

!

Y96

*

Y5̀

$'一阶导

数#

[92317/29\519\/

!

*31F/2

$'二阶导数#

3/0%677/29\519\/

!

!67F/2

$六种方法对猕猴桃原始光谱数据进行预处理!同时

采用
E<.

建模"通过六种预处理方法的
E<.

模型的结果对

比表明!

.($

预处理后的模型效果最好!校正集相关系数为

-'##-"!

!均方根误差#

UY.RI$

$为
-'#"-,N

"经过标准正

态变量变换预处理后的猕猴桃近红外光谱如图
*

#

P

$所示"

;);

!

建立模型

经过
.($

预处理后的全光谱#

=---

!

*----0O

V*

$数据

与猕猴桃硬度数据进行
E<.

建模"当
E<.

主因子数为
*L

时!模型的
UY.RI$

达到最小!校正集相关系数
3

!和
UY+

.RI$

分别为
-'##-"!

和
-'#"-,N

!预测集相关系数
3

!和

均方根误差#

UY.RE

$为
-'#==*,

和
-'"=-#L

"

;)A

!

模型简化

!','*

!

建模波段的优选

本文采用的优化建模波段方法是对
(%

D

5527

(

*!

)于
!---

年提出的一种波长筛选法的改进"其优选步骤如下"

#

*

$将整个光谱区域划分为
%

个等宽区间"

#

!

$在每个区间的光谱轴上以步长
B

移动!每次截取
B

!

!B

!

,B

3个光谱点数据"

#

,

$对每次截取的波段进行
E<.

建模%将每个区间上最

佳
E<.

模型#预测残差平方和#

EUR..

$最小$采用的波段作

为该区间的优选波段!共
%

个"

#

=

$比较
%

个优选波段的
EUR..

值!取
EUR..

最小的

波段为联合模型的第一入选波段"

#

K

$将余下的#

%V*

$个优选波段逐一与第一入选波段联

合!产生#

%V*

$组联合波段!并在每一联合波段上进行
E<.

回归!得到#

%V*

$个联合模型!选择
UY.RI$

值最低的模

型作为该级最优联合模型%重复进行!直至余下所有优选波

段都有序进入各级联合模型!并选出各级最优联合模型!共

%

个"

#

L

$比较第#

K

$步中
%

个最优联合模型的
UY.RI$

值!

找
UY.RI$

值最小者!其对应的波段组合即为最佳组合"

在最佳组合波段上所建立的
E<.

模型预测能力最强"

经过多次试验研究和比较!同时考虑程序运行时间!最

终将预处理后的全光谱数据#

=---

!

*----0O

V*

$划分为
N

个等宽区间#

%fN

$!步长
B

取值
*"

"表
!

列出了
N

个光谱区

间上的优选波段和
EUR..

值"从表中可以看出!精度最高的

第一入选波段为第
!

区间的优选波段#

K*N"

!

K,#-0O

V*

$"

在
E<.

的处理过程中!随着联合波段数的增加!所建立的

E<.

模型的
UY.RI$

逐渐变小!得到最小值%如果继续增

加!

UY.RI$

又逐渐变大"实验证明!入选波段数为
K

时!

模型的
UY.RI$

最小!为
-'#-,!N

!依次入选的波段为&

K*N"

!

K,#-0O

V*

!

=K="

!

=L!-0O

V*

!

L-="

!

L!,-

0O

V*

!

L"""

!

##,-0O

V*

!

L!="

!

LL*=0O

V*

"

!!

将光谱划分为
N

个等宽区间!利用实验所得的
K

个优选

波段联合建立硬度偏最小二乘模型!主因子数为
*L

!与全光

"L#*

第
#

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
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谱模型相同"而模型的校正集和预测集的预测能力却好于全

光谱模型!其校正集相关系数
3

! 和
UY.RI$

分别为

-'N*NL,

和
-'#-,!N

!预测集相关系数
3

!和
UY.RE

分别为

-'#"*LN

和
-'NL-!K

%模型得到了初步简化!实际采用波数

点为
#"N

个#全光谱模型为
,**!

个$运算量大幅减少"

60<C.;

!

O.9EC1945B!+,0C'<301'4>/42.C9.C.,1.2

2'55.3.>19

=

.,130C3.

(

'4>9

光谱区间*
0O

V* 优选波段*
0O

V* 波数点个数
EUR..

=---

!

=#=N =K="

!

=L!- ,N *,-'--=!

=#="

!

K="N K*N"

!

K,#- "K *!!'L,N-

K=""

!

L!=N L-="

!

L!,- "K *K,'NK*!

L!="

!

L""N L!="

!

LL*= *"- *#-'K=!*

L"""

!

##=N L"""

!

##,- ,N- *LL'#KN*

##="

!

N="N ##="

!

N*N# !!N !-*'=K#L

N=""

!

"!=N NK#,

!

"!,- ,=! *"N'#KK*

"!="

!

*---- "!="

!

"K#K *#* !K#'#!N!

!','!

!

净分析物预处理

净分析物预处理#

6/1565&

4

1/

)

2/

)

2%0/3396

D

!

(8E

$是由

G%90%/0Q/5

等于
!--*

年首先提出!是一种基于净分析物信

号(

*,

!

*=

)

#

6/1565&

4

1/39

D

65&

!

(8.

$理论的光谱预处理方法!

主要用于混合物体系中某一组分的光谱计量分析!其基本思

想是利用数学空间正交的方法!将原始光谱矩阵中待测组分

的净分析物信号提取出来!从而达到滤除无用信息的目的"

先对
.($

预处理后猕猴桃光谱进行优选!再进行净分

析物预处理!同时采用
E<.

建立硬度的预测模型#

(8E

*

E<.

模型$"猕猴桃光谱经净分析物预处理前后的试验结果如表
,

所示"

!!

从表
,

可以看出!对猕猴桃光谱进行净分析物预处理

后!

(8E

*

E<.

模型采纳的主因子数随着预处理过程中所用

(8E

因子的增加而逐渐减少"从预测能力及简洁性两方面

综合考虑!当采用
**

个
(8E

因子时!模型性能最佳!此时

主因子数为
K

"校正集相关系数
3

! 和
UY.RI$

分别为

-'N*"=*

和
-'#-*##

!预测集相关系数
3

! 和
UY.RE

为

-'#N-L#

和
-'NN!#*

#见图
!

$"与
(8E

预处理前模型相比!

其预测能力虽没有得到显著提高!但模型却更简洁#主因子

数减少了
**

个$"这主要是由于
(8E

法在提取硬度信号的

过程中!最大程度地剔除了与硬度不相关的所有信息!只含

有硬度信息和少量干扰信息"

60<C.A

!

B!+3.9EC19,0C,EC01.2534/b'J'53E'19

=

.,130<.543.

0>2051.3<.'>

(=

3.

=

34,.99.2<

:

]MB

(8E

因子数
E<.

主

因子数

校正集 预测集

3

!

UY.RI$

3

!

UY.RI$

- *L -'N*NL, -'#-,!N -'#"*LN -'NL-!K

* *K -'N*NLK -'#-,!, -'#"*L- -'NL-=*

! *= -'N*NL" -'#-,*L -'#"*,- -'NL*-K

, *, -'N*N#K -'#-,-K -'##""! -'NN=!*

= *! -'N*N#L -'#-,-, -'##"N* -'NN==!

K ** -'N*N#" -'#-!"L -'##N*N -'NN##-

L *- -'N*N#" -'#-!"N -'##N*N -'NN##-

# " -'N*NN* -'#-!"= -'#NKKN -'N#!#K

N N -'N*NN= -'#-!N# -'#N,=* -'N##*#

" # -'N*N"* -'#-!#, -'#N--, -'NN,"N

*- L -'N*"-" -'#-!," -'##"## -'NN=K-

** K -'N*"=* -'#-*## -'#N-L# -'NN!#*

*! = -'N!--L -'#--K- -'##L-! -'N"!--

*, , -'N!*!" -'L"N** -'##=*# -'N"=-#

*= , -'N*"#! -'#-**# -'##,!N -'N"#=,

*K ! -'N*N-* -'#-==# -'##,!L -'N"#L"

*L ! -'N*",K -'#-*N# -'##K#L -'N"!K!

&'

(

);

!

B3.2',1.2'(0,1E0C

#

]MB

*

B!+

$

!!

利用全光谱进行
E<.

预测猕猴桃硬度时!数据量大!精

度低"先进行
.($

预处理!再优选建模波段和采用
(8E

降

低建模主因子数后!

E<.

模型得到简化!检测精度也有所提

高#见表
=

$"

60<C.K

!

O.9EC195432'55.3.>1B!+/42.C9

模型 主因子数
3

!

#校正集$

UY.RI$

3

!

#预测集$

UY.RE

全光谱
E<. *L -'##-"! -'#"-,N -'#==*, -'"=-#L

优化波段
E<. *L -'N*NL, -'#-,!N -'#"*LN -'NL-!K

(8E

*

E<. K -'N*"=* -'#-*## -'#N-L# -'NN!#*

,

!

结
!

论

!!

研究采用
*---

!

!K--6O

的近红外光谱对猕猴桃硬度

进行检测"通过六种预处理方法的比较!采用标准正态变量

变换#

.($

$对猕猴桃近红外光谱进行了预处理!滤除了近红

外光谱中的部分噪声信息!通过优选建模波段和降低建模主

因子数简化了猕猴桃硬度预测模型"研究结果表明!优选波

段后的
E<.

模型!减少了建模所用变量数!提高了模型的预

测精度%净分析物预处理#

(8E

$能有效地减少建模主因子

-##*
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数"研究采用
K*N"

!

K,#-0O

V*

!

=K="

!

=L!-0O

V*

!

L-="

!

L!,-0O

V*

!

L"""

!

##,-0O

V*

!

L!="

!

LL*=0O

V*

K

个

波段!共
#"N

个波数点进行建模!

(8E

*

E<.

模型性能最佳!

主因子数为
K

!校正集相关系数
3

! 和
UY.RI$

分别为

-'N*"=*

和
-'#-*##

!预测集相关系数
3

! 和
UY.RE

为

-'#N-L#

和
-'NN!#*

"与简化前的
E<.

模型相比!不仅提高

了预测能力!模型也更加简洁"
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