
２０１０年 ９月 农 业 机 械 学 报 第 ４１卷 第 ９期

ＤＯＩ：１０．３９６９／ｊ．ｉｓｓｎ．１０００１２９８．２０１０．０９．０２０
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　　【摘要】　为提高近红外光谱技术检测草莓坚实度模型的精度和鲁棒性，研究了一种基于模拟退火算法的波长

优选方法，并找到一种与该算法配套的光谱预处理方法。利用光谱仪和物性仪分别采集草莓样品近红外漫反射光

谱和坚实度数据，并采用标准正交变换、多元散射校正、一阶导数、二阶导数等方法对原始光谱进行预处理；最后，

利用模拟退火算法优选与草莓坚实度高度相关的波数点变量，结合偏最小二乘法建立草莓坚实度预测模型。结果

表明：经过标准正交变换预处理后，采用模拟退火算法优选出 ２４个波数点，在主成分数为 ５时，建立的偏最小二乘

模型具有最佳预测效果，模型校正集样本相关系数 ｒｃ为 ０９３４２，校正均方根误差为 ０６６５Ｎ／ｃｍ
２
；预测样本相关系

数 ｒｐ为 ０９１９７，预测均方根误差为 ０６７３Ｎ／ｃｍ
２
。研究表明：模拟退火算法可以提高近红外模型预测草莓坚实度

的精度和鲁棒性，并降低预测模型复杂度。
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　　引言

坚实度是评价草莓成熟状态和品质的重要指

标。目前检测坚实度的常用方法是 Ｍ Ｔ戳穿试验
方法（Ｍａｇｎｅｓｓ Ｔａｙｌｏｒｐｕｎｃｔｕｒｅｔｅｓｔ），Ｍ Ｔ戳穿试
验虽然简单易行，但会破坏检测对象、检测速度慢，

不能对大批量草莓进行快速无损检测。

近红外光谱分析技术作为一种快速、无损、简便

的检测方法，被广泛运用于快速检测农产品的糖度、

酸度、维生素 Ｃ等品质指标［１～２］
，近红外光谱分析技

术预测农产品品质指标的研究主要是光谱预处理方

法、波长选择方法和建模方法的研究
［１］
。目前国内

外已有一些学者利用近红外光谱分析技术对水果坚

实度作了一些相关研究
［２～１５］

，但对草莓坚实度的研

究鲜有报道。这些研究中，光谱预处理方法主要有

标准正交变换、多元散射校正、一阶导数、二阶导数

等方法，建模方法主要为偏最小二乘法。近年来研

究表明，采用全光谱偏最小二乘法建立多变量校正

模型时，不仅计算工作量大，而且校正模型精度和稳

定性未必都能达到最优，其中波长选择对模型的预

测精度有直接影响，因此必须采用一种有效的方法

对波长进行优选。目前比较常用的波长选择算法有

间隔偏最小二乘法、遗传算法等，上述波长选择方法

均要预先指定区间划分方式（区间宽度、个数等），

存在一定的主观性；同时，遗传算法存在过快收敛，

陷入局部最优解等不足。

模拟退火算法（ｓｉｍｕｌａｔｅｄａｎｎｅａｌｉｎｇａｌｇｏｒｉｔｈｍ，简
称 ＳＡＡ）是２０世纪 ８０年代初发展起来的一种随机
组合优化方法

［１４］
。该算法依据 Ｍｅｔｒｏｐｏｌｉｓ准则接受

新解，除了接受优化解外，还在一个限定的范围内接

受恶化解，使其能在较短的时间内求得全局更优近

似解
［１５］
，这是模拟退火算法同其他局部搜索算法的

本质区别。ＳＡＡ已经在很多领域得到成功应用，但
鲜有将 ＳＡＡ应用于近红外光谱检测技术。

本文用近红外漫反射光谱技术预测草莓坚实

度。为了使模型具有好的预测能力，在建模的过程

中必须选取合适的波长。为此，本文设计一种用于

优选近红外光谱波长的模拟退火算法，并将该方法

与偏最小二乘法相结合，寻找草莓漫反射近红外光

谱同草莓坚实度的相关关系，同时比较不同光谱预

处理方法对模型预测性能的影响。

１　模拟退火算法优选波长的原理

１１　模拟退火算法
根据 Ｍｅｔｒｏｐｏｌｉｓ准则，粒子在温度 Ｔ时趋于平

衡的概率计算公式为

Ｐ＝ｅｘｐ（－ΔＥ／（ｋＴ）） （１）
式中　Ｅ———温度 Ｔ时粒子的内能

ΔＥ———内能改变量
ｋ———Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ常数

用固体退火模拟组合优化问题，先确定初始温

度 Ｔ０，随机选择一个初始状态并考察该状态的目标
函数值 ｆ；然后在当前解的领域中，以一定概率选择
一个非局部最优解，并令这个解重复下去，从而不会

陷入局部最优。算法由控制参数 Ｔ决定，经过大量
迭代变换后，可求得给定控制参数 Ｔ时优化问题的
相对最优解。然后缓慢减小控制参数 Ｔ，重复上述
迭代过程。对温度 Ｔ时的所有迭代过程称为一个
马尔科夫链，迭代次数称为马尔可夫链长度 Ｌｋ。当
计算完温度 Ｔ对应的马尔科夫链时，温度 Ｔ按一定
冷却率 α逐渐减小，重复上述过程直至温度 Ｔ趋于
０℃，最终得到问题的全局最优近似解。
１２　控制参数设计

使用模拟退火算法解决实际问题时，必须合理

选择目标函数 ｆ对应退火过程中粒子的能量 Ｅ。算
法收敛速度取决于起始温度 Ｔ０、冷却率 α和马尔可
夫链长度 Ｌｋ，因此如何合理选择一组控制算法进程
的参数，使算法在有限时间内返回一个近似最优解，

是该算法的关键。这样的一组控制参数通常称为冷

却进度表（ｃｏｏｌｉｎｇｓｃｈｅｄｕｌｅ），它主要包括以下参数：
起始温度 Ｔ０；温度衰减函数 α（Ｔｋ＋１＝αＴｋ）；终止温
度 Ｔｆ；马尔科夫链长度 Ｌｋ。
１２１　目标函数的选取

在波长优化过程中，常采用交互验证法来评价

模型的预测能力，即采用交互验证均方根误差、预测

残差平方和、待测组分预测值与实测值之间的相关

系数等作为目标函数。如采用交互验证均方根误差

作为评价指标，交互验证均方根误差的值越小，对应

校正模型的预测能力越好。将目标函数转换成求最

大值问题，即

Ｆ（ｘ）＝ １
１＋ｆ（ｘｋ）

（２）

式中　ｘｋ———优选出来的波长组合
ｆ（ｘｋ）———用 ｘｋ中波数点建立的偏最小二乘

模型对应的交互验证均方根误差

１２２　冷却进度表的设计
冷却进度表的构造是基于算法的准平衡概念，

其定义如下：设 Ｌｋ是第 ｋ个马尔科夫链的长度，Ｔｋ
是相应的第 ｋ个温度控制参数值。若第 ｋ个马尔科
夫链的 Ｌｋ次变换后，解的概率分布充分逼近 Ｔ＝Ｔｋ
时的平稳分布，则称模拟退火算法达到准平衡。根

据上述的准则，可以得到两个结论：只要 Ｔ充分大，
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算法会立刻达到准平衡；控制参数 Ｔｋ的衰减量越
大，需要的马尔可夫链长度 Ｌｋ越长，才越有利于恢
复准平衡，通常选取 Ｔｋ的小衰减量以避免过长的马
尔科夫链。同时有效的冷却进度表还要兼顾算法的

收敛性和执行效率。综合上面的结论以及参数设置

的经验，模拟退火算法使用以下冷却进度表：Ｔ０＝
２００℃；Ｔｋ＝０９５Ｔ；Ｔｆ＝０℃；Ｌｋ＝５０。

模拟退火算法程序在 Ｍａｔｌａｂ７４平台下编程实
现。

２　材料和方法

２１　试验材料
试验用草莓（奶油味）采于镇江市长岗草莓园，

共采摘了两批次。第 １批主要采摘完全成熟（成熟
度依据草莓果的着色率判断）的草莓；第 ２批采摘
成熟度８０％左右的草莓。试验当天早上，从草莓园
采回试验所需草莓，带回实验室后挑选无碰伤、表面

干净的草莓进行编号（共选出 １５０个草莓，１００个为
校正集，５０个为预测集），整个过程保持实验室温度
在２５℃，湿度基本不变。
２２　近红外光谱数据采集

试验所用近红外数据采集设备为 ＡｎｔａｒｉｓⅡ型
傅里叶变换近红外光谱仪（ＴｈｅｒｍｏＦｉｓｈｅｒ，美国），采
用 ＩｎＧａＡｓ检测器，光谱范围１００００～４０００ｃｍ－１

，扫

描次数为 ３２次；分辨率 ４ｃｍ－１
，数据采样间隔为

１９２８ｃｍ－１
。光谱数据采集时首先将草莓放在检测

位置优化增益倍数，并采集背景光谱。整个光谱采

集过程保持温度、湿度不变，图 １为草莓原始光谱
图，图中 Ｒ为近红外光谱反射系数。

图 １　草莓原始光谱图

Ｆｉｇ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒａｏｆｓｔｒａｗｂｅｒｒｙ
　

２３　坚实度测量
采用ＴＡ ＸＴ２ｉ型物性仪（英国ＳＭＳ公司）测定

草莓坚实度标准值，选用直径 ３ｍｍ的圆平探头（型
号 Ｐ３），探头插入速度 １０ｍｍ／ｓ，插入深度 １０ｍｍ，
力触发阈值为００５Ｎ，数据采集率为２５０ＰＰＳ。测量
时物性仪探头插入方向由草莓表面指向果心，插入

位点与近红外光谱数据采集点对应，本试验位点选

择在草莓赤道圆周上，测定过程中计算机自动记录

插入深度和探头受到的压缩力。表１为校正集和预
测集样本的坚实度测量值统计结果。

表 １　校正集和预测集 Ｍ Ｔ戳穿试验坚实度统计

Ｔａｂ．１　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｏｆｓｔｒａｗｂｅｒｒｙｆｉｒｍｎｅｓｓｂｙ

Ｍａｇｎｅｓｓ Ｔａｙｌｏｒｐｕｎｃｔｕｒｅｔｅｓｔ

样本数
最大值

／Ｎ·ｃｍ－２
最小值

／Ｎ·ｃｍ－２
平均值

／Ｎ·ｃｍ－２
标准偏差

／Ｎ·ｃｍ－２

校正集 １００ ８６０４２ ２８９１６ ５０４４０ １１６６２

预测集 ５０ ８３３５５ ３５４２１ ５３１２９ １００９７

３　结果与讨论

３１　光谱预处理
由于仪器、样品背景、环境条件及其他因素的影

响，近红外光谱中常出现噪声、谱图基线漂移和平移

等现象，为了消除这些不利因素对模型的影响，应对

原始光谱进行预处理。采用标准正交变换、多元散

射校正、一阶导数、二阶导数等方法对原始光谱进行

预处理，以期望获得好的建模效果。图 ２为草莓原
始光谱经过４种预处理方法处理后的效果图。
３２　坚实度定标模型的建立

根据１２节设定的控制参数，采用模拟退火算
法对预处理后的光谱优选波长，并建立了偏最小二

乘模型。为了考察窗口宽度对模型精度的影响，在

１０～１００波数点范围内，对标准正交变换预处理后
的光谱优化了间隔偏最小二乘模型窗口宽度。结果

如图３所示，其中横坐标为波数点数即窗口宽度，纵
坐标为目标函数值，目标函数值越大，说明对应的窗

口宽度越好。从图 ３中可以看出，当窗口宽度为
２４个波数点时，目标函数值取得最大值。

为了研究模拟退火算法的收敛情况，在窗口宽

度为５０时，跟踪了目标函数值随退火温度降低的变
化情况。结果如图 ４所示，其中横坐标表示退火温
度，退火初始温度 Ｔ０为 ２００℃，按照一定冷却率逐
渐冷却，直到达到结束温度 ０℃。纵坐标表示目标
函数值，函数值越大，表明对应的解越好。图４中圆
圈所在曲线上的点代表当前退火温度前算法计算出

来的最优解，它保证了在整个优化过程中，最优解不

会发生退化。图４中方框所在曲线上的点代表当前
退火温度所得到的最优解，从图４中可以看出，方框
所在曲线上的点并不是随着退火温度的变化而持续

递增，而是在某些温度下目标函数值变小了。这是

由于模拟退火算法根据 Ｍｅｔｒｏｐｏｌｉｓ准则（式（１））接
受新解时，不但会接受优化解，还会按一定概率接受

恶化解，所以在图中会出现目标函数值随着退火温
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度降低而减小的情况。同时，根据式（１）可知，随着
退火温度减小，出现目标函数值减小频率和减小幅

度会降低，而图中曲线的变化趋势也印证了这一规

律。

图 ２　光谱预处理后效果图

Ｆｉｇ．２　Ｓｐｅｃｔｒａａｆｔｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｍｅｔｈｏｄ
（ａ）标准正交变换　（ｂ）多元散射校正　（ｃ）一阶导数　（ｄ）二阶导数

　

图 ３　波数点优化结果

Ｆｉｇ．３　ＮｕｍｂｅｒｏｆｓｅｌｅｃｔｅｄｗａｖｅｎｕｍｂｅｒｓａｆｔｅｒＳＡＡ
　
　　预处理后的数据经模拟退火算法优选波长后建
立了定标模型。在１０～１００范围内对建模波数点数

图 ４　模拟退火算法优选波长效果

Ｆｉｇ．４　ＢｅｓｔｆｖａｌｕｅｏｆＳＡＡｗａｖｅｓｅｌｅｃｔｍｅｔｈｏｄ
　
（窗口宽度）进行了优化，在建模过程中用交互验证

法同时优化窗口宽度和主成分数，结果如表２所示。
从表 ２中可以看出，不同预处理方法会对模型

　　表 ２　不同预处理方法偏最小二乘建模效果比较

Ｔａｂ．２　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆＰＬＳｍｏｄｅｌｒｅｓｕｌｔｓａｆｔｅｒｓｐｅｃｔｒａｂｅｉｎｇｔｒｅａｔｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｍｅｔｈｏｄｓ

预处理方法 窗口宽度 主成分数
校正均方根误差

／Ｎ·ｃｍ－２
ｒｃ

预测均方根误差

／Ｎ·ｃｍ－２
ｒｐ

标准正交变换 ２４ ５ ０６６５ ０９３４２ ０６７３ ０９１９７
多元散射校正 ２８ ７ ０６６９ ０９２７７ ０６７８ ０９０５２
一阶导数　　 ３５ ７ ０６７４ ０９０１１ ０６７９ ０８９５４
二阶导数　　 ４０ ８ ０６７１ ０９０２４ ０６８２ ０８８９４
无预处理　　 ４２ ８ ０６７９ ０９００２ ０６８７ ０８７５３

产生一定的影响。其中标准正交变换预处理方法建

模效果要比其他方法所得的效果略好些。这是由于

草莓表面凹凸不平，以及不同成熟度的草莓密度有

差异，这些因素会影响光的漫反射过程，而标准正交

变换可以消除由于颗粒大小不均匀和密度不均而产

生的散射影响，所以标准正交变换能得到相对较好

的建模结果。

４　结束语

利用近红外光谱漫反射技术结合模拟退火算法

建立草莓坚实度预测模型。对近红外光谱数据进行

标准正交变换预处理后，采用模拟退火算法优选出

了２４个波数点，并在主成分数为５时采用偏最小二
乘建立了最佳定标模型。模型对校正集样本相关系
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数 ｒｃ为 ０９３４２，校正均方根误差为 ０６６５Ｎ／ｃｍ
２
；

模型对预测样本相关系数ｒｐ为０９１９７，预测均方根
误差为０６７３Ｎ／ｃｍ２。
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