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洋梨硬度的便携式可见 /近红外漫透射检测技术*
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摇 摇 揖摘要铱 摇 采用便携式可见 /近红外检测仪快速检测阿巴特、康佛伦斯和五九香梨硬度。 采集洋梨漫透射光谱

(500 ~ 1 010 nm),经二阶导数和卷积平滑处理后,分别建立偏最小二乘法和多元线性回归模型。 相关系数法和遗

传算法用于选择偏最小二乘法建模变量,预测均方差分别为 7郾 780 N 和 8郾 080 N,相对预测误差分别为 26郾 24% 和

29郾 71% 。 多元线性回归模型使用 7 个变量,预测均方差和相对预测误差分别为 7郾 740 N 和 26郾 10% 。 结果表明:建
立多品种洋梨硬度全局模型是可行的,便携式仪器可用于洋梨硬度现场检测。
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Abstract

A portable visible ( Vis) / near infrared ( NIR) spectrometer was performed on pears ( Pyrus
communis L. ) cv ‘ Abate爷, ‘ Conference爷 and ‘ Wujiuxiang爷 for firmness assessment by diffused
transmittance technique. One set of 96 pears were used to explore the performance of this technique on
developing global firmness models with partial least squares (PLS) and multiple linear regression (MLR)
methods. The spectra were treated by 2nd order derivation with Savitsky – Golay (polynomial order 2,
data point 25). Genetic algorithms partial least squares (GA鄄PLS) and regression coefficient method
were used to select informative variable for PLS calibration. The global models were obtained by PLS to
predict firmness yield the root mean standard error of prediction (RMSEP) of 7郾 780 N and 8郾 080 N, and
the relative standard deviation of prediction (RSD) of 26郾 24% and 29郾 71% , respectively. The global
model for firmness measurement was also obtained by MLR with RMSEP of 7郾 740 N and RSD of
26郾 10% , respectively. The results highlight the potential of portable Vis / NIR instruments for assessing
internal quality of European pear on鄄site.
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摇 摇 引言

硬度是反映洋梨(又称欧洲梨,Pyrus communis
L. )成熟度的重要指标,且在运输、贮藏及销售期具

有重要意义。 近红外(NIR)技术已广泛用于果蔬品

质检测[1 ~ 3]。 其中,漫反射技术检测单品种西洋梨

硬度模型精度较高,而混合品种预测性能较差[4 ~ 6];
傅里叶变换近红外(FT鄄NIR)漫反射技术也用于苹

果硬度检测,具有良好的精度[7];漫透射技术具有

穿透深的特点,能够获取更多物料信息,已用于水果

品质检测[1,8 ~ 12]。
洋梨果皮厚,漫透射技术更具优势,本文探讨便

携式可见 /近红外仪器快速检测多品种洋梨硬度的

可行性。 采集漫透射光谱,进行二阶导数和卷积平

滑预处理后,分别建立 PLS 模型和 MLR 模型,以预测

标准差和相对预测误差检测 PLS 和MLR 模型性能。

1摇 材料与方法

1郾 1摇 仪器设备

实验采用日本 Kubota 株式会社的便携式近红

外光谱仪(K BA100R 型),配备光纤采集附件,采
用 CCD 检测器。 该仪器采用内置光源,发光光纤束

为环形设计,其外径为 39郾 5 mm,内径为 38郾 7 mm,
受光光纤束位于环形发光光纤束中心,直径为

5 mm。光谱测量波长范围 500 ~ 1 010 nm,波长点间

隔 2 nm,共有 256 个数据点。
洋梨硬度真实值测定采用 TA XT2i 型组织分

析仪(Stable Micro Systems, Surrey, UK),测试探头

选用直径 6郾 0 mm 的圆平头,加载速度 2郾 0 mm / s,测
试深度 8郾 0 mm。
1郾 2摇 实验样品

3 种 洋 梨 ( 阿 巴 特 ‘ Abate 爷、 康 佛 伦 斯

‘Conference爷、五九香‘Wujiuxiang爷)产于北京市大

兴区梨果园,采收后贮藏于商业气调库(2郾 5% O2,
0郾 7% CO2, - 1益, 相对湿度 94% ~96% )。 对于每

种梨,随机分为 4 组,每组 8 个样品。
为了获得较宽的硬度范围,样品从气调库移出

后置于货架上,维持在(20 依 2)益和 70% ~ 75% 相

对湿度状态。 对于每个品种洋梨,4 组样品分别在

第 0、2、5、8 天进行光谱采集和硬度测定,移出冷库

当天作为第零天。
每个样品在赤道圈上等距离标定 3 个测试区域

(直径约为 40 mm),每个测试区域避免明显缺陷,在
同一区域进行光谱采集和硬度测定。 每个观测点作

为一个独立样本,共有 288 个独立样本作为进一步

分析。
1郾 3摇 统计分析

在建立校正模型前,采用 TQ 软件程序 V7郾 2
(Thermo Nicolet Co. , USA)进行异常光谱剔除。 在

95%置信度下进行 Chauvenet 检验,当样本的 Rank
值超过 95% 的置信度时,则被判为异常。 经检验,
有 2 个五九香样本异常,剔除异常后剩下的样本采

用基于马氏距离的 Kennard Stone 法分为建模集和

预测集,统计参数如表 1 所示。

表 1摇 建模集和预测集样本参数统计

Tab. 1摇 Statistical analysis of the calibration and prediction sample sets

参数
阿巴特 康佛伦斯 五九香 所有样品

建模集 预测集 建模集 预测集 建模集 预测集 建模集 预测集

样本数 72 24 72 24 71 23 215 71

最小值 / N 2郾 89 3郾 48 2郾 80 4郾 68 6郾 15 7郾 18 2郾 80 3郾 48

最大值 / N 43郾 86 39郾 66 71郾 19 66郾 54 52郾 69 46郾 06 71郾 19 66郾 54

平均值 / N 21郾 61 21郾 75 33郾 73 35郾 10 30郾 25 29郾 91 29郾 16 29郾 65

标准偏差 13郾 05 12郾 99 14郾 08 13郾 53 13郾 62 13郾 04 14郾 52 14郾 22

变异系数 / % 60郾 37 59郾 75 41郾 73 38郾 56 45郾 03 43郾 58 49郾 79 47郾 96

1郾 4摇 建模方法及模型检测

偏最小二乘法(PLS)具备克服样品成分间相互

干扰及吸收波段重叠引起偏离真实线性的能力,用
于复杂体系的校正模型建立[13]。 PLS 建模过程中,
采用留一法计算内部交互验证标准偏差 RMSECV,当
RMSECV最 小 时 对 应 因 子 数 为 最 佳。 遗 传 算 法

(GA) [14]用于 PLS 建模变量选择,GA鄄PLS 程序在

Matlab V7郾 0 ( The Mathworks Inc. , Natick, MA,
USA)中实现,以 RMSECV为目标函数,GA鄄PLS 运行参

数分别为:种群大小 30,每次入选变量数最大值 30,
变异概率 0郾 01,交叉概率 0郾 5,最大因子数 15。 多元

线性回归(MLR)可以直观解释被分析物和光谱间

的相关关系,且模型简单,适用于快速检测分析,常
用于便携式近红外仪器。
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模型检测指标主要有建模相关系数 R、RMSECV、
预测标准偏差 RMSEP和相对预测误差 RSD,当 R 越大,
而 RMSECV、RMSEP和 RSD值越小则模型性能越好。 其中

RSD计算公式为

RSD = 1
yp

1
Ip - 1移

Ip

i = 1
( ŷpi - ypi) 2 伊 100% (1)

式中摇 Ip———预测集样本数

ypi———预测集样本标准值

ŷpi———预测集样本预测值

yp———标准值 ypi的平均值

2摇 结果与讨论

2郾 1摇 光谱特征及预处理

3 种洋梨(阿巴特、康佛伦斯、五九香)平均光谱

如图 1a 所示,光谱形状相似,在 514、670、982 nm 附

近有明显吸收峰,分别表征胡萝卜素、叶绿素和水的

C—H 和 O—H 倍频吸收。 在近红外区 ( 750 ~
960 nm)3 种洋梨光谱极其相似,特征吸收峰不明

显,二阶导数具有放大信号能力,图 1b 为二阶导数

和卷积平滑后的光谱,平滑窗口大小为 25,处理后

消除了基线漂移,近红外区信息被放大。

图 1摇 3 种洋梨平均原始光谱和二阶导数平滑处理后光谱

Fig. 1摇 Average spectra of each cultivar from original data and data treated by 2nd order derivation
(a) 原始光谱摇 (b) 二阶导数平滑处理后光谱

摇
2郾 2摇 漫透射光谱与硬度相关性

水果成熟和软化是一个复杂的过程,酶活性可

改变和分解细胞壁,而胶质和半纤维素的解聚和溶

解导致洋梨软化[15 ~ 16]。 一般来说在洋梨后熟期硬

度降到 15 N 左右时,其食用品质最佳。 研究发现,
硬度和漫透射光谱间的相关性可以较好解释软化对

光谱的影响。 将 3 种洋梨样品混合编为 3 组(小于

15 N,大于 15 N 和全部样品),分别计算硬度相关系

数,如图 2 所示。

图 2摇 不同硬度样品相关系数

Fig. 2摇 Regression coefficients between spectra and
firmness of different sample data

摇
图 2 显示,556、568 ~ 590、774、790 ~ 830、834 ~

854 和 858 ~ 930 nm 附近洋梨二阶导光谱与硬度有

相当高的相关性。 叶绿素含量高则硬度值较高,因
此叶绿素吸光度与硬度呈现负相关,在 648 nm 处光

谱主要反映叶绿素吸收,未成熟洋梨(大于 15 N)具
有高的相关性,成熟洋梨(小于 15 N)叶绿素很低,
其相关系数很小(图 2)。 洋梨软化,细胞壁溶解,水
分增加,近红外信息更加丰富,在近红外区相关度也

较大,成熟洋梨相关度高于未成熟洋梨。
较高相关系数表明,可见 /近红外漫透射光谱较

好地反映了洋梨硬度信息,实现混合品种洋梨硬度

建模可行。

2郾 3摇 PLS 模型

2郾 3郾 1摇 GA鄄PLS 信息变量选择

将经二阶导数和卷积平滑处理后所有样本建模

集光谱与硬度数据矩阵导入 Matlab V7郾 0,依照上述

参数独立运行 GA鄄PLS 程序 100 次,每次输出二进

制编码字符串,计算每个波长点标识为“1冶的概率。
入选变量以方差为目标函数,当满足 F 检验( p <
0郾 1)时为最佳结果,即图 3a 中水平线为所选择的变

量,共有 24 个变量入选,对应 RMSECV 值为 7郾 370 N
(图 3b),最佳因子数为 9。
2郾 3郾 2摇 PLS 模型建立

光谱经二阶导数和卷积平滑处理,去掉首尾信

噪比差的数据点,在 526 ~ 984 nm 波段建立全谱的

PLS 1 模型,如表 2 所示。 R、RMSECV、RMSEP和 RSD分

别为 0郾 820、8郾 367 N、9郾 127 N 和 30郾 78% 。
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图 3摇 GA鄄PLS 程序运行结果

Fig. 3摇 Variables selections accomplished through GA鄄PLS
(a) 变量选择概率摇 (b) 不同变量数下的 RMSECV值

摇
表 2摇 所有洋梨品种不同 PLS 硬度模型及性能检测结果

Tab. 2摇 Results of PLS modeling for firmness of all cultivar pears and evaluation of
the performance of their corresponding models

模型 建模光谱区间 / nm 因子数 R RMSECV / N RMSEP / N RSD / %

PLS 1 526 ~ 984 9 0郾 820 8郾 367 9郾 127 30郾 78

PLS 2 568 ~ 590,744 ~ 782,790 ~ 830,834 ~ 854,856 ~ 930,942 ~ 952 10 0郾 856 8郾 100 7郾 780 26郾 24

PLS 3 570 ~ 582,744 ~ 770,904,972 ~ 976 9 0郾 836 7郾 367 8郾 080 29郾 71

摇 摇 根据图 2 可知,568 ~ 590,744 ~ 782,790 ~ 830,
834 ~ 854,856 ~ 930,942 ~ 952 nm 区间内混合品种

洋梨硬度具有较高的相关系数(大于 0郾 4),因此将

这些光谱区间用于建立 PLS 2 模型, RMSECV 为

8郾 100 N,对应因子数为 10。 利用预测集样本对模型

性能进行验证,其 RMSEP 和 RSD 分别为 7郾 780 N 和

26郾 24% 。
采用 GA鄄PLS 法选择变量建立硬度 PLS 3 模

型,如表 2 所示。 模型性能由预测集进行检测,其
R、RMSECV、RMSEP和 RSD分别为 0郾 836、7郾 367 N、8郾 080 N 和

29郾 71% 。
从预测结果比较,经过信息区间选择后,其模型

(PLS 2 和 PLS 3)预测性能明显优于全谱的模型

(PLS 1)。 另外建模使用的数据点减少,计算速度

提高利于便携式近红外光谱仪器使用。
2郾 4摇 MLR 模型

预处理后光谱导入 TQ 7郾 2 ( Thermo Nicolet
Co. , USA)软件进行 MLR 建模变量选择,当建模变

量增加到 7 时,其 RMSECV为 7郾 820 N,继续增加建模

变量模型性能没有显著提高,因此 7 个变量为最佳

变量,分别为 774、846、618、576、754、556 和 958 nm。
从图 2 可知,MLR 所选择的变量都对应较高的回归

相关系数,MLR 回归方程为

y = - 43郾 800 5 - 1 609 436A774 +

3 421郾 745A846 + 3 371郾 961A618 + 6 513郾 65A576 +
摇 435 170郾 3A754 - 20 466郾 7A556 + 83郾 540 59A958 (2)

MLR 模 型 的 R 和 RMSECV 分 别 为 0郾 854 和

7郾 520 N。 与 PLS 模型具备相当的性能,MLR 模型

对未知 71 个预测集样本进行预测,结果如图 4 所

示,其预测相关系数( r)、RMSEP、RSD 分别为 0郾 835、
7郾 740 N 和 26郾 10% 。

图 4摇 MLR 模型预测结果散点图

Fig. 4摇 Plots of measured firmness value vs
MLR predicted value

摇

3摇 结束语

应用可见 /近红外漫透射结合多元校正技术,探
讨了 3 种洋梨硬度检测方法。 便携式仪器采集洋梨

漫透射光谱(500 ~ 1 010 nm),经二阶导数和卷积平

滑处理,分别建立 PLS 和 MLR 模型。 相关系数法和

遗传算法可以有效选择信息变量,显著提高 PLS 模

型的预测精度,其 RMSEP 分别为 7郾 780、 8郾 080 N。
MLR 模型使用了 7 个变量,RMSEP为 7郾 740 N,与 PLS
模型相当。 结果表明:建立阿巴特、康佛伦斯和五九
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香 3 种洋梨硬度全局模型是可行性的,PLS 和 MLR
模型都满足定性分级要求,MLR 模型可以加载到便

携式近红外仪器,现场快速无损检测洋梨硬度,为贮

藏、运输及销售提供实时数据。
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