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用遗传区间偏最小二乘法建立苹果糖度近红外光谱模型
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!

要
!

为了简化苹果糖度预测模型和提高模型的精度!用遗传区间偏最小二乘法#

8̂-9CD.

$建立苹果近

红外光谱预测模型"应用结果表明!整个光谱划分为
H$

个子区间!

8̂-9CD.

选择其中的第
H

!

G

!

L

!

##

!

#L

号共
,

个子区间联合建立苹果糖度模型"遗传区间偏最小二乘法所建的模型!其校正时的相关系数
S

0

和交

互验证均方根误差
RS.V=%

分别为
$(+G!

和
$(<<HG

!预测时的相关系数
S

*

和预测均方根误差
RS.VC

分

别为
$(+<!

和
$(<LH!

"与全光谱模型相比!该方法建立的模型不论对校正集还是预测集!模型的预测能力

都提高了许多!且模型得到了很大的简化'其实际采用的波数点个数比全光谱模型采用的波数点个数大大

减少!主因子数也比全光谱少!由此建立的模型更加简洁%数据运算量也更少"

关键词
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!!

随着近红外光谱技术和化学计量方法的发展!近红外光

谱技术应用到农产品品质分析中越来越广泛(

#-H

)

!借助先进

的近红外光谱仪!研究者可以在短时间内很方便地获得大量

光谱数据"用近红外光谱来预测苹果的糖酸度已在许多论文

中进行了报道(

,-#,

)

!目的是获得精度更高%更稳定的预测模

型"由于近红外区的谱带复杂%重叠多!通过苹果近红外光

谱的分析可以看出!光谱的总体走势比较平缓!波峰和波谷

没有剧烈的起伏"作者在利用近红外漫反射光谱技术检测苹

果糖度的前期研究中也发现!对原始光谱进行中心化处理

后!再采用偏最小二乘法#

CD.

$进行多变量校正所建立的模

型!出现用信噪比#

.)R

$高的波段比用信噪比低的波段建立

CD.

校正模型的预测能力明显增强!即如何选择合适的光谱

谱区的问题"为此!本研究尝试采用采用近几年来发展起来

的一种新的建模方法,,,区间偏最小二乘#

9CD.

$法(

#G

)进行

光谱建模!并在此基础上进行改进和发展成一种光谱谱区选

择和建模的方法,,,遗传区间偏最小二乘法#

8̂-9CD.

$!希

望能够得到性能更佳的模型"

#

!

遗传区间偏最小二乘的基本原理

!!

本文所用的遗传区间偏最小二乘波长筛选法是对

)

;

2

@
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(

#G

)提出的一种波长筛选法的改进和发展!该法主要

用于筛选偏最小二乘建模的波长区域"其算法如下'

#

#

$特征波谱区间入选编码

首先将整个苹果近红外光谱等分为
F

个区间!对这
F

个

区间入选的问题!可用一含有
F

个
$

*

#

字符#基因$的字符串

#染色体串$来表示每种区间组合"字符串
$

和
#

分别代表对

应区间未被选中和选中!例如对
L

个区间的问题区间组合

-

$$##$#$#

.表示第
<

!

H

!

G

!

L

个区间被选中!其余则未被选

中"

!!

#

!

$适应度函数的设计

采用
CD.

交互验证中因变量的预测值和实际值的相关

系数#

S

$为适应度函数"具体实施方法为!对每个个体所选的

区间进行数据重新组合!再用
CD.

交互验证得到相关系数

#

S

$"相关系数#

S

$的计算公式如下!

S
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#

'
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$槡
!

#

#

$

式中!

+

为样品个数&

:

%

为交互验证预测值的均值&

<

'

为实

际测量值的均值"

#

<

$初始群体

本研究的初始种群由计算机随机地产生的
(

个个体组

成!而每个个体由
F

个字符组成"

#

H

$遗传操作设计



选择算子采用最常用的选择方法,,,适应度比例方法!

也称转轮法!每个个体的选择概率与其适应度成比例"

交叉算子采用单点交叉方法#如图
#

所示$!参与交叉的

个体概率为一个小于
#

的小数#如
$(L

$"

$##$

=

#

##$$

=

$

!

交叉
())))

!

$##$$

##$$#

%&

'

()

!

!/3--3E,/

!!

变异算子采用基本变异算子!即在某个个体#字符串$中

随机挑选一个或多个基因#字符$进行变异!参与变异的个体

概率也为一个小于
#

的小数#如
$(#

$!它通常比较小"

#

,

$运算终止条件

本文以遗传迭代次数达到设定的交互验证均方根误差

#

RS.V=%

$为收敛终止条件"交互验证均方根误差
RS-

.V=%

值可按下式计算'

RS.V=%

/

3

-

B

/

#

#

X

'

B1

'

B

$

!

槡 -

#

!

$

式中!

'

B

和X
'

B

分别为交互验证集中第
B

个样本的糖度实测值

和预测值!

-

为交互验证集样本数"

#

G

$区间选取

本文采用的方法为!在遗传迭代后!具有最小
RS.V=%

的区间组合中的所有入选区间为特征波谱区间"

!

!

试验方法及数据

!!

试验选用山东水晶红富士
L,

个!购回后从中随机地选

取
G<

个作为校正集!余下的
!!

个作为预测集!将它们分别

编号后置于
Hj

冰柜中贮藏"光谱检测试验在环境温度可控

的试验室#本试验环境温度控制为
!Hj

$内进行"试验前!将

冰柜中取出的苹果置于试验室中
<?

!以使苹果整体温度达

到与环境温度的一致"试验时!由近红外光谱仪#

)/FA3G"$

XPOR

!美国
)90&'/1

公司生产!配有近红外光纤附件和
f6-

5̂3

检测器$在每个苹果的最大横径上进行光谱扫描!扫描

波数范围为
H!"+

#

+LH<0E

Z#

!扫描次数为
<!

次!波数间

隔为
#(+!H0E

Z#

#共
!LLG

个波数点$!分辨率为
H0E

Z#

!动

镜速度为
$(+H+H0E

/

3

Z#

!光圈为
,$

!以
N5.:

H

作为参比

材料"扫描时光纤探头与苹果表面之间间隔保持
#

#

<EE

的距离"

前期研究表明!同一苹果不同部位的糖度相差可以超过

!l;29F

!测量苹果上某一点或少数几点的光谱来预测整个苹

果的糖度是有误差的"本研究让苹果转动起来!将每次采集

的苹果光谱分散到苹果表面的多个点上"为此!本研究自行

设计了一套光纤固定支架和水果载物台!其结构如图
!

所

示"该装置为一对锥棍!该对锥棍通过同步轮和同步带与步

进电机相连!步进电机控制其转动速度!并且该锥棍为两头

大中间小!使水果转动时不会两头窜动"检测光纤探头由光

纤支架固定!光纤支架位于两锥棍之间中心的正下方!使检

测光纤探头正好通过两锥棍之间的间隙靠近检测的水果最大

果径!检测水果置于两锥棍上"水果转动装置和光纤支架固

定在底座上"检测近红外光谱时!控制水果转动速度!使得

近红外仪一次检测中完成所需的扫描次数时水果正好转动一

周"图
<

为所采集的苹果近红外光谱经过去均值后的结果!

去均值的目的是去除每次测量光谱整体能量的影响"
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!!

采集完光谱后将该苹果削皮!取可食用部分榨汁!并用

手持式糖度计#

UWP$-<!

型!泉州韦达计量仪器厂生产$测

定其糖度值!表
#

列出了被测苹果糖度实测值的变化范围%

平均值%标准偏差及变异系数"

*58D,)

!

B.5.&-.&1325

GG

D,-0

'

5/137.,7.

样本数 平均值 最大值 最小值 标准偏差
变异系数

@#

*

k

校正集
G< #!(L,, #G(G +(H #(,$ ##(G"

预测集
!! #!("+, #,(L +($ #(H"< ##(,#

<

!

试验结果与讨论

!!

将图
<

中的光谱数据#光谱范围'

H!"+

#

+LH<0E

Z#

$等

分为
H$

个区间#其中第
#

#

G

号区间每个区间波数点为
"<

个!余下的区间每个区间波数点为
"!

$!用
)

;

2

@
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(

#G

)的区

间偏最小二乘法进行处理!图
H

为处理后的情况"由图
H

可
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以看出!其中建立在第
!

!

+

!

#!

!

#<

各个区间上的
CD.

模型

的交互验证均方根误差
RS.V=%

比全光谱模型的
RS.V=%

小!说明并不是光谱数据越多越好"下面就用
8̂-9CD.

法从

这
H$

个区间中选取特征光谱区域"设定优化参数!区间数

H$

!初始群体
G$

!最大选取变量数
H$

!交叉概率
$(L

!变异

概率
$(#

!遗传迭代次数
!$$

!交互验证均方根误差#

RS-

.V=%

$

$(H

"图
,

为每代中最小
RS.V=%

随遗传算法进化

%&

'

(>

!

*+,VNBT!W32&7.,/E5D@34,D574

'

D385D@34,D

>&11/7'96/93RS.V=%

#

<D%3

$

b&2

@

'&;5'E&7/'

*

O15'906AE;/2352/

&

*

19E5'D%396961/2B5'E&7/'

%&

'

(F

!

N&7&@0@VNBT!WE5D0,-32"#B/,

'

/,--&37@34,D-

I&.+,51+/,

'

,7,/5.&37-

%&

'

(<

!

K

G

.&@0@&7.,/E5D--,D,1.&37I5-5113@

G

D&-+,4

8

J

OC;&"#B

"<

代的情况"对应
CD.

模型最小
RS.V=%

的光谱区间为第

H

!

G

!

L

!

##

!

#L

!如图
G

所示"因此
8̂-9CD.

所选取的特征

波谱区域为第
H

!

G

!

L

!

##

!

#L

五个区间所对应的区域!此时

对应的波长变量个数为
<G!

"

!!

为了比较遗传区间偏最小二乘法处理的效果!将所建模

型分别与全光谱模型进行比较#全光谱模型的光谱范围为

H!"+

#

+LH<0E

Z#

$!结果如表
!

所示"所有模型建模过程

中最佳主因子数由交互验证法#

=2&33-%5'97519&6

$确定!即由

最小的预测残差平方和#

CRV..

$确定"

!!

从表
!

可以看出!全光谱的偏最小二乘模型预测苹果的

糖度的精度不高!且该模型采纳的最佳因子数为
#<

!这使得

模型显得过于复杂"遗传区间偏最小二乘法处理所得的最佳

苹果近红外光谱模型!其不论对校正集还是预测集模型的预

测能力都好于全光谱模型!且该模型得到了很大的简化'其

实际采用的波数点个数比全光谱模型采用的波数点个数大大

减少&采纳的最佳主因子数也减少了许多!运算量也减少了

许多"遗传区间偏最小二乘建立在
,

个区间上的模型!其校

正时的相关系数
S

0

和交互验证均方根误差
RS.V=%

分别为

$(+G!

和
$(<<HG

!预测时的相关系数
S

*

和预测均方根误差

RS.VC

分别为
$(+<!

和
$(<LHG

"

*58D,9

!

*+,/,-0D.-52.,/5

GG

D,-

G

,1./5I,/,./,5.,48

J

OC;&"#B574I+3D,-

G

,1./545.5@34,D

建模方法 入选光谱*
0E

Z#

变量

个数
CD.

主

因子数

交互验证均

方根误差

RS.V=%

校正集

相关系数

S

0

预测均

方根误差

RS.VC

预测集

相关系数

S

*

全光谱
CD. H!"+(<H

#

+LH<($G !LLG #< $(,,H! $(LL$L $(G<<H $(L<G!

8̂-9CD.

#入选
,

个区间$

H"$#(G

#

HLH$(,

&

H+L<(,

#

,#!!($

,!G<($

#

,<++(L

&

,G"+(,

#

,L#G(H

,L#L(<

#

,+,,(!

<G! " $(<<HG $(+G! $(<LHG $(+<!

H

!

结
!

论

!!

用遗传区间偏最小二乘法建立糖度的预测模型"结果发

现!遗传区间偏最小二乘筛选法不仅能有效地减少建模所用

的变量数!而且能有效地提高糖度模型的测量精度"通过遗

传区间偏最小二乘法选取合适的光谱区间进行建模!可以减

小建模运算时间!剔除噪声过大的谱区!使最终建立的农产

品品质检测近红外光谱模型的预测能力和精度更高"

<$$!

第
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期
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Â

4

/2>569/'V

!

N/5A72

4

R567&'

*

?Sa]&A265'&bP/F1A2/.1A79/3

!

!$$$

!

<#

'

G#,a

(

#,

)

!

C52_N

!

8;;&11]8

!

D//Q]

!

/15'aP25635019&63&b1?/8E/29056.&09/1

4

&b8

@

290A'1A25'V6

@

96//23

!

!$$<

!

HG

#

G

$'

#"!#a

(

#G

)

!

)

1

2

@

5527D

!

.5A7'5678

!

U5

@

6/2]

!

/15'a8

**

'9/7.

*

/012&30&

*4

!

!$$$

!

,H

'

H#<a

U,5/:72/5/,4$,.,/@&75.&3732B0

'

5/!37.,7.&7C

GG

D,-L5-,437

OC;&"#B

DOW56-F95&

!

f:M\95&-;&

"

!

>:)̂ W96

@

8

@

290A'1A25'C2&7A01C2&0/3396

@

R/3/520?O63191A1/3&b]956

@

3AM69B/2391

4

!

f?/6

I

956

@!

!#!$#<

!

=?965

C8-./51.

!

P&9E

*

2&B/56739E

*

'9b

4

1?/

*

2/79019&6E&7/'&b3A

@

520&61/61

!

@

/6/1905'

@

&291?E961/2B5'

*

52195''/5313

g

A52/

#

8̂-

9CD.

$

E/1?&73

!

1?//B&'A19&6&b9CD.7/3029;/7;

4

D523)

1

2

@

5527

!

e/2/

*

2&

*

&3/7567A3/71&/315;'93?1?/05'9;2519&6E&7/'3&b

3A

@

520&61/615

@

596315

**

'/3

*

/0125aP?/5

**

'/3

*

/01257515e/2/79B97/7961&H$961/2B5'3

!

5E&6

@

e?90?,3A;3/13

!

9a/a)&aH

!

G

!

L

!

##567#L

!

0&6159696

@

<G!7515

*

&9613e/2/3/'/01/7;

4

8̂-9CD.aP?/&

*

19EAE 8̂-9CD.05'9;2519&6E&7/'e53&;1596/7

e91?1?/0&22/'519&60&/bb909/61

#

S

0

$

&b$(+G!

!

1?/2&&1E/563

g

A52//22&2&b02&33-B5'97519&6

#

RS.V=%

$

&b$(<<HG5671?/2&&1

E/563

g

A52//22&2&b

*

2/79019&6

#

RS.VC

$

&b$(<LHGa=&E

*

52/7e91?1?/e?&'/3

*

/01257515E&7/'

!

1?/7515

*

&96135671?/b50-

1&23961?/ 8̂-9CD.e/2/7/02/53/739

@

69b90561'

4

a=&63/

g

A/61'

4

!

1?/2A6696

@

19E/&b1?/CD.E&7/';A9'7;

4

8̂-9CD.e533?&2-

1/21?561?51&b1?/e?&'/3

*

/01257515E&7/'aXA21?/2E&2/

!

1?/ 8̂-9CD.E&7/'0&A'76&1&6'

4

9E

*

2&B/

*

2/0939&6

!

;A15'3&39E-

*

'9b

4

1?/E&7/'a

M,

J

I3/4-

!

)OR3

*

/0125

&

/̂6/1905'

@

&291?E

&

C52195''/5313

g

A52/

&

.A

@

520&61/61

&

8

**

'/

#

R/0/9B/78A

@

a!L

!

!$$G

&

500/

*

1/7)&Ba!+

!

!$$G

$

!!

"

=&22/3

*

&6796

@

5A1?&2

H$$!

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷




