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摘要：为简化近红外光谱模型，提高对苹果可溶性固形物含量的预测精度，将移动窗口偏最小二乘法（ＭＷＰＬＳ）与

遗传算法、连续投影算法相结合优选特征变量，建立偏最小二乘回归校正模型。其中移动窗口偏最小二乘法和遗

传算法相结合优选的 ３６个光谱变量建立的校正模型预测结果最好，可以有效筛选近红外光谱特征波长，模型预测

相关系数为 ０９０，模型的预测均方根误差为 ０７０°Ｂｒｉｘ。
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　　引言

可溶性固形物含量（ＳＳＣ）是一个组分比较复杂
的水果内部品质指标

［１］
，也是评价水果内部品质的

主要指标，很大程度上影响着水果的口感。近红外

光谱分析技术因其具有不破坏样品、效率高、成本

低、快速无污染等特点，已经被广泛地应用于水果的

ＳＳＣ检测［２－７］
和建立水果的偏最小二乘回归校正模

型
［８－１０］

。但是由于某些区域的光谱信息与其 ＳＳＣ
之间缺乏相关性，用全谱建模会造成一定程度的噪

声信息，从而引起模型精度及稳定性下降，因此需要采

用优化组合算法选择出光谱中最相关的光谱信息。

本文采用移动窗口偏最小二乘法结合遗传算

法、连续投影算法优选光谱变量，剔除不相关的光谱

变量，以选出的特征波长对应的光谱变量与可溶性

固形物含量建立偏最小二乘回归校正模型，提高对

苹果可溶性固形物含量的预测精度。

１　材料与方法

１１　实验材料
所用样品由南昌某水果批发市场购回，选出没

有损伤的１５０个苹果。对其依次进行编号及去除灰
尘等处理，沿着样品赤道部位 （间隔约 １２０°）标记
３点作为数据采集点。将样品置于室温 ２０℃、湿度
不变的环境下，待样品达到室温时，再进行光谱数据

采集。

１２　光谱采集装置
近红外在线检测装置如图 １所示，主要包括光

谱仪（ＱＥ６５０００型，ＯｃｅａｎｏｐｔｉｃｓＩＮＣ，ＵＳＡ）、卤钨灯
（１２Ｖ／１００Ｗ）、１０００μｍ／２ｍ光纤、ＰＬＣ、Ａ／Ｄ转换
装置、输送线（速度由变频器和异步电动机控制）和

计算机等。手动放置苹果样品在输送线上并传送到

检测工位，由安装在链轮轴上的编码盘及接近开关

检测水果位置信息，传递给光谱仪，光谱仪每触发

１次，采集光谱１次；光谱数据存储由自行编写的软
件完成。

图 １　近红外光谱在线检测装置示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｋｅｔｃｈｄｉａｇｒａｍｏｆｏｎｌｉｎｅｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄ

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｄｅｔｅｃｔｉｏｎｅｑｕｉｐｍｅｎｔ
１．光谱仪　２．光纤　３．卤钨灯　４．探头　５．计算机　６．Ａ／Ｄ转

换装置　７．传感器　８．ＰＬＣ　９．样品
　

１３　数据获取
在线检测装置对苹果样本采集可见近红外光谱

时，参数设置为：传输速度 ４个／ｓ，光谱仪积分时间



７０ｍｓ，平滑点数１５点。进行光谱采集前，光源及光
谱仪先预热３０ｍｉｎ。先在静态下采集暗电流和聚四
氟乙烯球参比光谱，然后在动态下以 ４个／ｓ的传输
速度采集苹果样本光谱。分别对苹果样本赤道上标

记的３点采集漫反射光谱，图 ２为 １号样品采集
３次的吸光度光谱图，可以看出 ３次采集的特征波
长是一致的，即横坐标（波长）不存在差异性，说明

在线采集 ３次光谱差异主要来自于纵坐标（吸光
度）的波动。为了更好的研究所有样品 ３次采集光
谱的差异性，以 ６３２８５ｎｍ处纵坐标的变异系数来
衡量。图 ３为 １５０个样品的变异系数图。可以看
出，１５０个样品 ３次采集光谱的变异系数在 ２０％以
内，说明动态在线采集光谱过程中有些小波动，为减

少这种差异对后续建模的影响，取３次的平均光谱，
作为后续的数据处理。

图 ２　１号样品采集 ３次的吸光度光谱

Ｆｉｇ．２　ＡｂｓｏｒｂａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｓａｍｐｌｅＮｏ．１

ｃｏｌｌｅｃｔｅｄｔｈｒｅｅｔｉｍｅｓ
　

图 ３　１５０个样品的变异系数

Ｆｉｇ．３　Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆ１５０ｓａｍｐｌｅｓ
　
在采集完样品的光谱数据后，测量样品的可溶

性固形物含量（ＳＳＣ）的真实值。样品 ＳＳＣ用 ＰＲ
１０１α型数字式折射仪 （ＡｔａｇｏＣｏ．，Ｌｔｄ．，Ｔｏｋｙｏ，
Ｊａｐａｎ）测量。测量前，用蒸馏水对数字手持折射仪
校正零点。将样品３个部位标记的３个检测部位果
肉切下榨汁，分别将果汁滴于数字折射仪的测试窗

口上进行检测，取平均值作为样品 ＳＳＣ真实值。
１４　数据处理及模型评价

移动窗口偏最小二乘法
［１１－１２］

、连续投影算

法
［１３－１４］

和遗传算法
［１５］
由 ＭａｔｌａｂＲ２０１０ａ软件完成，

校正模型建立及预测由 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ８０软件完成。
使用校正均方根误差（ＲＭＳＥＣ）、校正相关系数 Ｒｃ、

预测样本均方根误差（ＲＭＳＥＰ）和预测相关系数 Ｒｐ
评价所建模型的精确性，Ｒｐ越大，ＲＭＳＥＰ越小，表明
校正模型预测精度越好。

２　实验结果与分析

２１　数据预处理

根据 Ｋ Ｓ［１６］方法，校正集样品的浓度范围应
该包含预测样品浓度范围，按照大概 ３∶１的比例，从
１５０个苹果样品中选取 １１０个作为校正集，剩余
４０个为预测集，苹果样品 ＳＳＣ真实值统计特性如
表１所示。

表 １　可溶性固形物真实值统计

Ｔａｂ．１　Ｍｅａｓｕｒｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔ

°Ｂｒｉｘ

样品集 个数 范围 平均值

总样品 １５０ ８９３～１６２７ １２０１

校正集 １１０ ８９３～１６２７ １２０２

预测集 ４０ １０２０～１３８３ １１９８

　　图４为苹果的可见近红外吸光度光谱图，在后
续的数据处理与分析中均采用原始吸光度光谱。

图 ４　苹果可溶性固形物的可见近红外吸光度光谱

Ｆｉｇ．４　ＶｉｓｉｂｌｅＮＩＲａｂｓｏｒｂａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆａｐｐｌｅ

ｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔ
　
２２　可见近红外光谱波段选择

苹果可见近红外光谱在表征可溶性固形物信息

的同时会受到非可溶性固形物信息和环境噪声的影

响，在多个波长处有吸收，谱峰较宽，致使多个谱峰

重叠。本文将校正集苹果样品的可溶性固形物组分

利用移动窗口偏最小二乘法（ＭＷＰＬＳ），在一定的交
叉验证均方误差（ＲＭＳＥＣＶ）下，进行可见近红外光
谱信息区间定位

［１７－１８］
。移动窗口偏最小二乘法参

数的设置参照文献［１７］，设定窗口宽度为 ３１，所提
取的 ＰＬＳ成分数上限为 １５，结果如图 ５所示。图 ５
中倒立峰形曲线由各变量点 ＲＭＳＥＣＶ随窗口位置
变化形成，其中虚线表示全光谱含有８个主成分时，
其交叉验证均方误差（ＲＭＳＥＣＶ）为０６９比较合适。
从图 ５可看出变量数为 ９９～２３９、５２６～７４５时
ＲＭＳＥＣＶ值较小，对应的波长范围为 ５８１４～
６８８５２、９０３４～１０６３０１ｎｍ。将以上３６１个特征光
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谱变量合并成新数据集作为后续的最优波长组合变

量选择。

图 ５　移动窗口偏最小二乘法波段筛选结果

Ｆｉｇ．５　Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｂａｎｄｓｓｅｌｅｃｔｉｏｎｂｙｍｏｖｉｎｇ

ｗｉｎｄｏｗｓｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎａｌｇｏｒｉｔｈｍ
　
２３　可见近红外光谱最优波长组合变量选择

将移动窗口偏最小二乘法初步定位的３６１个波
长点分别采用连续投影算法（ＳＰＡ）和遗传算法
（ＧＡ）筛选最优波长组合。连续投影算法是一种通
过计算光谱矩阵中某一波长对其他波长的投影，以

投影信息量来选择特征波长。ＳＰＡ能够有效地消除
波长间的共线性影响，使模型的复杂度降低，提高建

模效率。ＳＰＡ的运行参数与文献［１９－２０］相同，设
定最小筛选变量数目为１，最大筛选变量数目为 ２０，
根据校正集的内部交叉验证均方根误差筛选出最优

组合波长，其运行结果如图 ６所示。曲线表示苹果
样本的可见近红外吸光度光谱图，方格表示选中的

波长，共筛选出５个波长，具体结果见表 ２。利用筛
选出的５个波长，建立偏最小二乘法回归模型并进
行预测，预测均方根误差为０８０°Ｂｒｉｘ。

图 ６　连续投影算法筛选最优组合波长点结果

Ｆｉｇ．６　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆｏｐｔｉｍａｌｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｓｅｌｅｃｔｉｏｎｂｙＳＰＡ
　
遗传算法

［２１］
是一种模拟生物进化优胜劣汰的

随机优化算法，主要以适应度函数为依据，通过对群

体内个体施加选择、变异、交叉等遗传操作，来实现

群体中个体结构重组的迭代优化
［２２－２３］

。遗传算法

参数的设置与文献［２４］相同：初始群体数目为 ３０，
交叉概率为 ００５，变异概率为 ００１，迭代次数为
１００，以 ＲＭＳＥＣＶ值作为适应度函数，运行 １００次后
终止迭代。运行结束后，以交叉验证均方根误差最

小原则，确定出最佳建模变量数，筛选出在迭代过程

中出现频率高的波长作为特征变量。图７为所有变
量被入选的频次图，只要变量的被选频次大于 ５就
被选为最终模型的特征变量。图 ８为 ＲＭＳＥＣＶ值
随变量数选取不同而变化的趋势图。从图中可以看

出，ＲＭＳＥＣＶ值最低为 ０６８，其所对应的变量数为
３６。所以通过遗传算法共筛选出３６个特征变量，具
体结果如表２所示。

图 ７　由 ＧＡ迭代 １００次后被选用变量的频次图

Ｆｉｇ．７　Ｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｆｒｅｑｕｅｎｃｙｏｆｖａｒｉａｂｌｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎａｆｔｅｒ１００

ｔｉｍｅｓｒｕｎｓｂｙＧＡ
　

图８　不同变量数与交互验证均方根误差的关系曲线

Ｆｉｇ．８　ＲｅｌａｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓｂｅｔｗｅｅｎＲＭＳＥＣＶａｎｄ

ｖａｒｉａｂｌｅｎｕｍｂｅｒｓ
　
２４　模型建立及预测

利用全谱７７１个光谱变量、移动窗口偏最小二
乘法（ＭＷＰＬＳ）优选的３６１个光谱变量、移动窗口偏
最小二乘法和连续投影算法组合（ＭＷ ＳＰＡ ＰＬＳ）
优选的５个光谱变量、移动窗口偏最小二乘法和遗
传算法组合（ＭＷ ＧＡ ＰＬＳ）优选的 ３６个光谱变
量建立偏最小二乘回归校正模型，并且用未参与建

模的４０个样本对模型的性能进行评价，结果如表 ２
所示。

在建立偏最小二乘回归校正模型过程中，主成

分因子数（ＰＣｓ）的选取尤为重要，最佳主成分因子
数的确定直接关系到校正模型的预测效果。如果选

取的主成分因子过少，将会丢失光谱较多的有用信

息，使模型预测精度下降，易出现欠拟合现象。选取

的主成分因子过多，则会将过多的干扰信息包括进

来，使模型的预测误差增大，易出现过拟合现象
［２５］
。

图９为不同 ＰＬＳ模型的 ＲＭＳＥＣ与主成分因子数关
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　　 表 ２　偏最小二乘回归校正模型和预测结果

Ｔａｂ．２　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｂａｎｄｓｏｒｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ

方法 ＰＣｓ 波长组合／ｎｍ 变量数
校正集 预测集

Ｒｃ ＲＭＳＥＣ Ｒｐ ＲＭＳＥＰ

ＰＬＳ ８ ５０５５３～１０８１７１ ７７１ ０９１ ０５９ ０８９ ０７４

ＭＷＰＬＳ １１ ５８１４～６８８５２，９０３４～１０６３０１ ３６１ ０９３ ０５４ ０８８ ０７４

ＭＷ ＳＰＡ ＰＬＳ ４ ５８１４，５９９１，６８８５２，９０３４，１００６６ ５ ０８９ ０６７ ０８５ ０８０

ＭＷ ＧＡ ＰＬＳ １１

５８１４～５８５２５，５８８３３，５８９１，５９１４１，６５８８３，
６５９５９，６６０３６，６６２６４～６６８７４，９４２３７～９４３８４，
９５２６３～９５４１，９５６２９，９５７０３，９７８９４，９７９６７，
１００５８７～１００８０５，１０５６５３

３６ ０９３ ０５４ ０９０ ０７０

　　注：ＰＬＳ为偏最小二乘法。

系，以 ＭＷ ＧＡ ＰＬＳ为例，随着主成分因子数的增
加，ＲＭＳＥＣ逐渐减小，当主成分因子数为 １１时，
ＲＭＳＥＣ出现最小值为 ０５４，随着主成分因子数的
继续增加，出现过拟合现象，ＲＭＳＥＣ逐渐增加。

图 ９　ＲＭＳＥＣ与模型主成分因子数关系

Ｆｉｇ．９　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｂｅｔｗｅｅｎＲＭＳＥＣａｎｄ

ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ
　
由图 ９可以看出，ＰＬＳ、ＭＷＰＬＳ、ＭＷ ＳＰＡ

ＰＬＳ和 ＭＷ ＧＡ ＰＬＳ校正模型的最佳主成分因子
数分别为８、１１、４和１１。通过对ＰＬＳ、ＭＷＰＬＳ、ＭＷ
ＳＰＡ ＰＬＳ和 ＭＷ ＧＡ ＰＬＳ校正模型的预测结果
比较，ＭＷ ＧＡ ＰＬＳ校正模型的预测效果最好。
用未参与建模的４０个样本对 ＭＷ ＧＡ ＰＬＳ校正
模型的预测效果进行验证，结果如图 １０所示，预测
模型最佳主成分因子数为 １１，模型预测的相关系数
Ｒｐ为 ０９０，预测均方根误差 ＲＭＳＥＰ为 ０７０°Ｂｒｉｘ。
同时计算出这４０个样品的预测值与真实值的相对
误差，如图１１所示，从图中可以看出，大部分样品的
相对误差都低于 １５％；从实验结果看，ＭＷ ＧＡ
ＰＬＳ校正模型的预测性能能够满足实际应用。

３　结束语

探讨了移动窗口偏最小二乘法结合遗传算法、

图 １０　移动窗口偏最小二乘法和遗传算法组合筛选

３６个变量建立的偏最小二乘预测模型

Ｆｉｇ．１０　ＭＷ ＧＡ ＰＬＳｍｏｄｅｌｗｉｔｈ３６ｖａｒｉａｂｌｅｓ
　

图 １１　ＳＳＣ预测值与真实值误差

Ｆｉｇ．１１　ＳＳＣｅｒｒｏｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅｓａｎｄａｃｔｕａｌｖａｌｕｅ
　

　　

连续投影算法优选光谱变量建立偏最小二乘法回归

模型，比较了模型的预测效果。其中移动窗口偏最

小二乘法和遗传算法相结合优选的 ３６个光谱变量
建立的校正模型预测结果最好，模型预测相关系数

为０９０，模型的预测均方根误差为０７０°Ｂｒｉｘ。研究
结果表明，移动窗口偏最小二乘法与遗传算法相结

合对苹果可溶性固形物近红外光谱进行变量选择，

有效地减少了建模变量数，使模型更简单，同时也提

高了模型的预测能力。
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