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摘要　应用可见／近红外光谱结合遗传偏最小二乘法（ＧＡＰＬＳ），建立了柑桔类水果可溶性固形物（ＳＳＣ）的快速无

损检测模型。应用光纤光谱仪采集脐橙的可见／近红外光谱，其光谱范围为３５０～１８００ｎｍ。把脐橙的可见／近红外

光谱划分成１５个光谱区间，通过 ＧＡＰＬＳ方法，选出５个光谱区间（包含波段４４６个，对应波长范围为５５４～

６４３ｎｍ，１０００～１０８８ｎｍ，１０８９～１１７７ｎｍ，１４４５～１５３３ｎｍ和１６２３～１７１１ｎｍ）建立了预测脐橙可溶性固形物的模

型。验证组的最佳预测结果为相关系数和均方根误差分别为０．９１３２和１．２５７９。实验结果表明，应用ＧＡＰＬＳ方

法选出的可见／近红外特征光谱区域，不仅提高了脐橙可溶性固形物模型的预测精度，而且使模型更加简洁。
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１　引　　言

目前水果进入销售市场前一般按颜色、大小和外观形状等进行分级优选处理。随着人们生活水平的不

断提高，对水果的品质要求也不再仅仅局限于外部品质，对内部品质如糖酸度等指标也极为看重。脐橙品质
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优良、无籽多汁、色泽鲜艳，是世界各国竞相栽培的柑桔良种，因此对脐橙可溶性固形物（也可称为糖度）的无

损检测极具实用价值。随着光谱技术和化学计量方法的发展，光谱技术在农产品品质无损检测中的应用越

来越广泛，例如应用近红外光谱检测苹果可溶性固形物（ＳＳＣ）
［１］，茶叶品质［２，３］，脐橙的可溶性固形物［４］和油

菜叶片中脯氨酸含量［５］。同时也有应用近红外光谱和高光谱技术检测农产品的农药残留［６～９］。但这些研

究，很少把光谱仪采集的所有光谱数据用来建模，大都采用其中一部分光谱建立模型。波长选择的方法主要

有间隔偏最小二乘法（ｉＰＬＳ）、逐步回归法、连续投影算法和遗传算法（ＧＡ）等。其中遗传算法被广泛应用于

对象特征波长的优化选择［１０～１５］。并且遗传算法可与多种化学计量学多元分析方法融合，从而构造相应的适

应度函数，如ＰＬＳ，多元线性回归（ＭＬＲ）和支持向量机（ＳＶＭ）等，以期获得更高的定量分析或者定性分析

的准确度。

遗传算法以其全局最优、易实现等特点，成为目前最常用且最有效的一种波长选择方法。本文拟利用遗

传算法与偏最小二乘法相融合的方法，在可见／近红外波长区域进行筛选，找出与脐橙可溶性固形物相关性

最好的几个波长区域，以期提高脐橙可溶性固形物定量分析模型的准确度。

图１ 可见／近红外系统示意图

Ｆｉｇ．１ ＳｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆＶｉｓ／ＮＩＲｓｙｓｔｅｍ

２　材料与方法

２．１　样　　品

从江西南昌农大市场购买脐橙样品，从中挑选出

２９４个没有腐烂和表面缺陷的脐橙。用水清洗脐橙后，

在实验室条件下（温度１０℃，相对湿度６０％）自然风干，

然后采集可见／近红外光谱数据。

２．２　设备组成

图１ 所 示 为 可 见／近 红 外 光 谱 采 集 系 统。用

ＱｕａｌｉｔｙＳｐｅｃ型可见／近红外光谱仪（ＡＳＤ公司，美国）采

集水果的漫反射光谱，测量波长范围为３５０～１８００ｎｍ，

图２ 脐橙的原始光谱图

Ｆｉｇ．２ Ｖｉｓ／ＮＩＲｏｆｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅ

采样间隔为１ｎｍ，每次扫描１０次。采集样品光谱前，先

用标准白板（特伏龙 聚四氟乙烯）对光谱仪进行校正。

从脐橙的赤道部位等距依次采集６幅光谱图，每幅图谱

拍摄脐橙赤道部位相差约６０°，然后把６幅图谱平均作为

脐橙最终的光谱数据。采集的脐橙光谱如图２所示，其

中犚为反射值。从图２可以看出在３５０～４５９ｎｍ范围

内，包含很多噪声，因此本文采用的实际光谱范围在

４６０～１８００ｎｍ。

２．３　可溶性固形物测量

把采集光谱后的脐橙剥去果皮，取不同果瓣的果汁。

用ＰＲ１０１α型折射式数字糖度计（日本）测量９次，然后平均作为最终的测量值。共有数据２９４个，按照可溶

性固形物含量的大小进行降序排列。把三个数据的前两个划分为校正组，其余一个划分为验证组，并依次类

推。因此校正组共有数据１９６个，包含可溶性固形物测量值的最大值和最小值，验证组包含数据９８个。

表１为校正组和验证组数据统计结果。

表１ 脐橙可溶性固形物含量统计表（精度／％）

Ｔａｂｌｅ１ Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｓｏｌｕｂｌｅｓｏｌｉｄｓｃｏｎｔｅｎｔｉｎｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅｉｎｓａｍｐｌｅｓ（Ｂｒｉｘ／％）

Ｎｕｍｂｅｒ Ｍａｘｉｍｕｍ Ｍｉｎｉｍｕｍ Ｍｅａｎ Ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎ

Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ １９６ ２５．８ １１．３７ １９．０６ ３．１３

Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔ ９８ ２５．２２ １１．４ １９．１４ ３．０３

２．４　数据处理

由于可见／近红外光谱基线漂移和光谱的不重复等，对模型的精度影响较大，因此需要对光谱进行预处

１２３００１２
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图３ 多元散射校正后的光谱图

Ｆｉｇ．３ Ｖｉｓ／ＮＩＲｏｆｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅｕｓｉｎｇｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｖｅ

ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ（ＭＳＣ）

理。通常的光谱预处理方法有多元散射校正（ＭＳＣ）和

一阶导数（ｄ１）。本文应用这两种光谱预处理方法来建立

ＰＬＳ模型，并根据模型的预测精度选择最佳的光谱预处

理方法。图３为应用多元散射校正预处理方法后脐橙的

光谱图，其光谱范围为４６０～１８００ｎｍ。

以校正组的相关系数（犚），校正组的均方根误差

（ＲＭＳＥＣ）和验证组的均方根误差（ＲＭＳＥＰ）来评价模型

效果。建立模型的犚 值越大，ＲＭＳＥＣ和ＲＭＳＥＰ值越

小，模型的效果最佳。

２．５　遗传算法

遗传算法是模拟生物进化机制随机优化的算法，种

群中的每一个个体都表示一个可能的解，通过二进制编

图４ 遗传算法循环示意图

Ｆｉｇ．４ Ｃｙｃｌｅｏｆｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ

码的方式表示（或称之为染色体）。当编码为“１”时，表示

选中；反之，当编码为“０”时，表示未选中。通过适应度函

数来决定每一个个体的适应性。将其应用于波长选择，

其主要步骤有染色体编码、种群初始化、适应度函数、遗

传操作、算法停止条件和波长选择。其运算过程如图４

所示。在建立ＰＬＳ模型时首先应用校正组的数据建立

模型，并根据交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）的最小

值，来确定ＰＬＳ因子数。然后用建立的模型对验证组的

数据进行预测，得到验证组可溶性固形物的测量值与预

测值的相关系数犚ｐ，并以此作为适应度函数的输入变

量。本文的适应度函数为

犉犻＝犚ｐ犻．　犻＝１，２，…，狀 （１）

式中犚ｐ犻为验证组可溶性固形物的测量值与预测值的相关系数，狀为种群数量。

３　结果与讨论

３．１　全光谱犘犔犛模型

分别应用原始光谱、ＭＳＣ校正后光谱和 ＭＳＣ结合ｄ１（３次多项式，４点平滑）校正后光谱，在全光谱范

围内（４６０～１８００ｎｍ）建立了３个ＰＬＳ预测模型，结果如表２所示。所有模型建模过程中最佳因子数由交互

验证法确定，即最小的ＲＭＳＥＣＶ对应的因子数。

表２ 不同处理方法处理后的偏最小二乘校正结果

Ｔａｂｌｅ２ Ｓｕｍｍａｒｙｏｆｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｒｅｓｕｌｔｓａｆｔｅｒｂｅｉｎｇｔｒｅａｔｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓ

Ｍｏｄｅｌ Ｍｅｔｈｏｄ
Ｄａｔａ

ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ
ＰＬＳ
ｆａｃｔｏｒ

Ｓｐｅｃｔｒａｌ
ｒａｎｇｅ／ｎｍ

Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔ

ＲＭＳＥＣ 犚ｃ ＲＭＳＥＰ 犚ｐ

１ ＰＬＳ Ｎｏｎｅ １５ ４６０～１８００ １．７７２２ ０．９２６８ １．３７６８ ０．８９２４

２ ＰＬＳ ＭＳＣ １３ ４６０～１８００ １．２２７６ ０．９１９５ １．４６１５ ０．８７８９

３ ＰＬＳ
ＭＳＣ，ｆｉｒｓｔ

ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ
７ ４６４～１８００ １．０７１６ ０．９３９３ １．３７３５ ０．８９７２

４ ＧＡＰＬＳ
ＭＳＣ，ｆｉｒｓｔ

ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ
７

５５４～６４３；１０００～１０８８；

１０８９～１１７７；１４４５～１５３３；

１６２３～１７１１

１．１２３１ ０．９３３０ １．２５７９ ０．９１３２

　　从表２中可以看出，应用原始光谱数据和仅采用 ＭＳＣ预处理方法，在全光谱范围内建立模型预测脐橙

可溶性固形物的精度小于０．９，两个模型采纳的最佳因子数分别为１５和１３，并且模型的输入变量为１３４１
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图５ 验证组中脐橙糖度测量值与预测值结果

Ｆｉｇ．５ ＭｅａｓｕｒｅｄＳＳＣｗｉｔｈｐｒｅｄｉｃｔｅｄＳＳＣｉｎｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅ

个，这使得模型显得过于复杂。虽然，采用 ＭＳＣ结合ｄ１

预处理方法，在全光谱范围内建立模型预测脐橙可溶性

固形物的精度稍有提高，其犚ｐ为０．８９７２，并且因子数也

减少到７个，但是模型的输入变量为１３３７个（从左侧开

始４点进行平滑，因此光谱范围４６４～１８００ｎｍ），不利于

水果的在线快速检测，模型预测结果如图５所示。因此，

本文在第３个模型的基础上，应用遗传算法来选择最佳

的光谱区域，以期减少模型的输入变量，进一步降低模型

的复杂程度。

３．２　遗传区间偏最小二乘法选取特征光谱区域

把光谱分成１５个区域，前２个区域均包含９０个波

图６ 每代中最佳犚ｐ 随遗传代进化的情况

Ｆｉｇ．６ 犚ｐｖａｌｕｅｓｏｆｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ

ｍｏｄｅｌｓｖａｒｉａｔｉｏｎｗｉｔｈｇｅｎｅｒａｔｉｏｎ

段，其余区域包含８９个波段。用遗传区间偏最小二乘法

从这１５个区间中选取特征光谱区域。设定优化参量：区

间数１５，初始群体３０，交叉概率０．８，变异概率０．１，遗传

迭代次数１００。图６为每一代中最大的犚ｐ，随遗传算法

进化１００代后的结果。从图６可以看出，第８，１４，１９，５４，

８２代的犚ｐ值最大，其值为０．９１３２。通过对这５代选定

的特征光谱区域进行分析发现，其选定的特定光谱区域

相同，分别是第２，７，８，１２和１４区域，对应的光谱范围是

５５４～６４３ｎｍ，１０００～１０８８ｎｍ，１０８９～１１７７ｎｍ，１４４５～

１５３３ｎｍ和１６２３～１７１１ｎｍ，波段数目为４４６个。图７为

遗传偏最小二乘法所选取的特征光谱区域。图８为选定

的５个特征光谱区域所建立的ＧＡＰＬＳ模型在验证组中

脐橙糖度的预测结果图。

图７ 遗传偏最小二乘法所选取的特征光谱区域，

光谱预处理方法为 ＭＳＣ结合ｄ１

Ｆｉｇ．７ ＯｐｔｉｍａｌｓｐｅｃｔｒａｒｅｇｉｏｎｓｓｅｌｅｃｔｅｄｂｙＧＡ

ｍｅｔｈｏｄａｆｔｅｒＭＳＣｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈｄ１

图８ 选定的５个特征光谱区域所建立的ＧＡＰＬＳ

模型在测试组中脐橙糖度的预测结果

Ｆｉｇ．８ ＭｅａｓｕｒｅｄＳＳＣｗｉｔｈｐｒｅｄｉｃｔｅｄＳＳＣｉｎｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅ

ｕｓｉｎｇＧＡＰＬＳｍｏｄｅｌｗｉｔｈ５ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｇｉｏｎｓ

从表２中的模型４可以看出，遗传区间偏最小二乘法处理所得的最佳脐橙可见／近红外光谱模型是建立

在５个光谱区间（共４４６个波段）内，其校正组和预测组模型的预测能力都优于全光谱模型，且该模型得到了

很大的简化：其实际使用的波段个数比全光谱模型采用的波段数目１３４１个大大减少；且采纳的最佳主因子

数也减少到７，因此其运算量也减少了许多，模型更简洁、稳健。

４　结　　论

用遗传区间偏最小二乘法对脐橙可见／近红外光谱进行特征光谱区域的选取。应用 ＭＳＣ结合ｄ１ 光谱

１２３００１４



４７，１２３００１ 激光与光电子学进展 ｗｗｗ．ｏｐｔｉｃｓｊｏｕｒｎａｌ．ｎｅｔ

预处理方法，建立的脐橙糖度混合特征光谱区间模型（犚＝０．９１３２，ＲＭＳＥＣ为１．１２３１，ＲＭＳＥＰ为０．１２７９）

与全谱模型（犚＝０．８９７２，ＲＭＳＥＣ为１．０７１６，ＲＭＳＥＰ为１．３７３５）具有相近的稳健性和适用性，但特征波段

仅使用了４４６个数据点，远少于全谱所用波段数据点数。其选定的５个特征光谱区间分别是５５４～６４３ｎｍ，

１０００～１０８８ｎｍ，１０８９～１１７７ｎｍ，１４４５～１５３３ｎｍ和１６２３～１７１１ｎｍ。结果表明，基于遗传算法的波段选择

法可用于可见／近红外脐橙可溶性固形物的分析中，并且该方法可以在一定程度上提高模型的精度和建模效

率，降低模型的复杂程度。
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