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高光谱技术在无损检测火龙果可溶性固形物中的应用
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摘要 利用高光谱技术对火龙果可溶性固形物含量 (SSC)检测进行研究，为火龙果内部品质无损检测提供科学方

法。以火龙果为研究对象，对光谱数据进行预处理，应用连续投影算法(SPA)进行特征变量的选择，通过偏最小二乘

法(PLS)和前馈反向传播神经网络法(BPNN)建立预测模型，分析了火龙果果皮对 SSC模型预测精度的影响。实验结

果表明：采用平滑去噪 (MAS)效果最优，PLS 模型的交叉验证相关系数 (Rcv)为 0.8635，交叉验证均方根误差

(RMSECV)为 0.6791，可提高火龙果可溶性固形物模型精度；通过 SPA算法能够有效地对光谱数据进行降维处理，采

用优选的 15个特征变量建立的 BPNN预测模型的预测相关系数(RP)为 0.8411，预测均方根误差(RMSEP)为 0.8171；

果皮对建模结果会产生一定的影响，完整果 PLS 模型的 (RP)为 0.8999，RMSEP 为 0.7208；果肉 PLS 模型的 RP 为

0.9304，RMSEP为 0.5291，果肉 SSC模型比完整果 SSC模型的预测能力略高。研究结果表明基于高光谱技术采集的

火龙果漫反射光谱进行 SSC无损检测具有可行性。
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Abstract Using hyperspectrum technology to measure the soluble solid content (SSC) of pitaya can provide a

scientific method for the non-destructive measurement of interior quality of pitaya. Pretreatment methods are

used to process diffuse reflectance spectroscopy. The successive projections algorithm (SPA) is used to select

characteristic variables. The partial least squares model (PLS) and back propagation neural network model

(BPNN) are built to predict the SSC of pitaya. The influence of the pitaya peel on the SSC model prediction

accuracy is also analyzed. The result of moving average smoothing (MAS) pretreatment method is best. The

correlation coefficient of cross calibration (Rcv) of the PLS model built is 0.8635, root mean square error of cross

validation (RMSECV) reaches 0.6791. Based on the 15 characteristic variables, the correlation coefficient of

prediction (RP) of the BPNN model for predicting SSC of pitaya is 0.8411, and the root mean square error of
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prediction (RMSEP) is 0.8171. The peel has influence on prediction results of models, RP of the whole pitaya
model is 0.8999, and RMSEP is 0.7208; RP of the pitaya model without peel is 0.9304, and RMSEP is 0.5291. The
prediction accuracy of the pitaya model without peel is higher than the whole pitaya model. The results indicate
that the non-destructive measurement for SSC of pitaya based on hyperspectrum technology is feasible.
Key words spectroscopy; hyperspectrum technology; nondestructive measurement; successive projections
algorithm; models; pitaya; soluble solid content
OCIS codes 300.6320; 110.4234; 070.4340; 070.4560; 070.4790

1 引 言
火龙果又称红龙果、仙蜜果等，属仙人掌科三角柱属植物的果用栽培品种，果实营养丰富，颜色鲜亮，含

有丰富的糖、有机酸、氨基酸、花青素、植物性白蛋白和水溶性膳食纤维等，是深受人们喜爱的新型热带水

果 [1]。其可溶性固形物(SSC)是影响火龙果内部品质的重要因素，实验室采用化学方法测量 SSC，不仅检测

时间长，而且对检测样本具有破坏性，因此要寻求精确、快速、无损检测火龙果 SSC的方法，为火龙果内部品

质检测提供科学依据 [2]。

高光谱技术作为新型农产品无损检测技术，提供了丰富的光谱和图像信息，在光谱数据处理上也提供

了更加合理有效的处理手段 [3]。国内外学者运用高光谱成像技术和数理统计学等相关技术，建立了光谱数

据与水果内部品质(如可溶性固形物、酸度、水分含量、坚实度等)实测值对应关系的数学模型，以此预测新样

本的含量值 [4]。例如，Rajkumar等 [5]利用可见/近红外高光谱反射成像技术(400~1000 nm)对香蕉的水分、硬

度、可溶性固形物含量进行检测；Baiano等 [6]利用高光谱图像技术对 7个品种的鲜食葡萄的理化和感官指标

建立预测模型。洪添胜等 [7]利用高光谱成像对雪花梨品质无损检测的可行性进行了研究，利用人工神经网

络建立了雪花梨含糖量和含水率的预测模型。李锋霞等 [8]利用高光谱对哈密瓜坚实度进行检测的方法，对

比分析了不同波段范围、不同预处理方法、不同光程校正法和不同定量校正算法对哈密瓜坚实度预测模型

准确度的影响。黄文倩等 [9]采用遗传算法(GA)、连续投影算法(SPA)和 GA-SPA 算法分别从 400~1000 nm
的苹果高光谱图像中提取特征波长，利用偏最小二乘法(PLS)、最小二乘支持向量机(LS-SVM)和多元线性

回归(MLR)建模进行苹果 SSC含量的定量分析并进行了综合比较，比较发现 SPA-MLR模型结果较好。

近年来越来越多的研究人员运用高光谱技术、化学计量学和建立数学模型等技术对待测水果的内部品

质进行无损预测研究 [10-20]，研究对象主要集中在苹果、梨、香蕉、哈密瓜、葡萄、脐橙等水果，但是对火龙果可

溶性固形物的无损检测研究鲜有报道。

火龙果果肉细腻，本文以 128个火龙果为实验样本，采用漫反射法高光谱技术，应用连续投影算法优选

特征变量，通过偏最小二乘法和前馈反向传播神经网络法(BPNN)建立预测模型，实现火龙果可溶性固形物

含量无损检测研究，并分析了果皮对可溶性固形物含量检测结果的影响，为火龙果内部品质在线检测和分

级提供科学方法。

2 材料与方法
2.1 材 料

实验用火龙果是产于广东省湛江的白肉火龙果，实验样本数为 128个，其中火龙果样本单果质量均值为

424 g，鳞片数均值为 19片，果皮厚度均值为 4.48 mm，火龙果的最大高度(纵经)均值为 123.79 mm，火龙果赤

道部位的直径(横径)均值为 81.38 mm。采集高光谱数据前，将其洗净擦干，剔除有损伤的样本，将样品依次

进行编码，并粘贴标签。

2.2 实验设备

实验所使用的设备为北京卓立汉光公司研发的HyperSIS高光谱成像系统，硬件主要由成像光谱仪(含CCD
摄像头)、光源、暗箱、电移动载物台、驱动电机和装有图像采集卡的计算机等组成[21]，如图 1所示。光谱仪的测

量范围为 369.82~987.51 nm，采样间隔为 1.21 nm，利用HyperSIS高光谱成像系统配套的 SpectraSENS-V3.0
软件采集并校正高光谱数据。研究中用到的数据分析软件为 Unscrambler 9.8，Excel2007，Matlab 2009a
(Mathsworks，美国)。
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图 1 高光谱成像系统示意图

Fig.1 Schematic of hyperspectrum imaging system

2.3 方 法

2.3.1 光谱数据采集方法

采集高光谱数据时，室内温度控制在(25±1) ℃，在华南农业大学工程学院北 302实验室进行。为使样本

各个部位均匀接收到光，在样本上方布置 4个卤钨灯均匀光源，并通过正反两面采集高光谱数据。经过高光

谱成像系统调整及优化，系统参数设置如下：曝光时间为 20 ms，传送带的传输速度为 5.128 mm/s，扫描距离

为 200 mm。将样品平稳放在反射率接近零的黑色载物台上，在电机驱动下，载物台垂直于成像光谱仪纵向

移动，成像光谱仪同时进行横向扫描，获取的是对象在条状空间中每个像素在各波长下的图像信息，达到预

先设定的扫描距离，探测器扫出一条带状轨迹从而完成纵向扫描。为减小光源强度的不均匀和扫描中暗电

流带来的图像噪声影响，采集高光谱数据前要进行黑白板校正 [22-24]。

对校正后的高光谱图像，提取的感兴趣区域(ROI)为整个样本图像区域，如图 2所示，通过 SpectraSENS-
V3.0软件，得到 ROI在 369.82~987.51 nm波长范围内的反射率组成的一条光谱曲线，取正反两面光谱曲线的

均值作为一个样本的高光谱数据。实验采集到的 128个样品整果漫反射光谱图如图 3所示。因在 369.82~
453.22 nm 的光谱信号噪声较大，所以实验波长范围为 454.43~987.51 nm，共计 442个波长变量。

2.3.2 可溶性固形物含量测定

火龙果可溶性固形物含量采用日本 Atago公司生产的 PAL-1数显手持式糖度计测量。样本光谱数据

采集后，将样本果皮剥掉，剥出果肉挤汁，将汁液滴至 PAL-1数显手持式糖度计的测量区域内进行读数 [2]，重

复三次取平均值。测定结果如表 1所示。

2.3.3 连续投影算法

SPA是一种理想的变量选取方法，在光谱矩阵中寻找含有最低限度冗余信息的变量组，使得变量之间

的共线性达到最小 [25]，具体算法参见文献[26]。
2.3.4 建模方法和模型评价标准

对光谱预处理后，应用 SPA算法提取出特征波长变量作为模型输入变量，运用 PLS和 BPNN建立火龙

果 SSC预测模型。通过校正相关系数(RC)、预测相关系数(RP)、校正均方根误差(RMSEC)、交叉验证均方根

误差(RMSECV)以及预测均方根误差(RMSEP)对模型的性能进行评价。模型的评价标准为模型的 RC、RP值

图 2 高光谱成像系统光谱输出操作界面

Fig.2 Spectrum output interface of hyperspectrum

imaging system

图 3 128个火龙果整果漫反射高光谱图

Fig.3 Diffuse reflectance hyperspectra of

128 pitaya samples
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越大，RMSEC、RMSECV和 RMSEP值越小，模型的预测效果越好。

表 1 128个火龙果样本可溶性固形物含量

Table 1 Statistics of soluble solid content in 128 pitaya samples

Samples

Calibration

Prediction

Date set

86

42

Soluble solid content /°brix

Min /°brix

8.13

7.8

Maximum / °brix

14.65

14.35

Mean /°brix

10.96

10.88

Standard error /%

1.344

1.576

3 结果与分析
3.1 光谱数据预处理

高光谱数据采集过程中，光源强度分布不均匀、摄像头暗电流、样本大小不均匀等因素都会对光谱数据

产生一定的影响。为了消除这些不利因素对所建模型的影响，在建模前，可以通过不同的光谱预处理，消除

非目标信息和仪器噪声干扰 [24]。实验采用了移动平滑 (MAS)、Savitzky Golay 平滑 (SGS)、中值滤波平滑

(MFS)、归一化、去趋势、基线校正、多元散射校正、标准正态变量校正等 8种方法对原始光谱数据进行预处

理，通过Unscrambler 9.8软件建立样本 PLS回归模型，模型采用全交叉验证，结果如表 2所示。

从表 2可以看出，预测模型验证相关系数均在 0.82以上，验证均方根误差较小，光谱经过 MAS、SGS、
MFS和归一化预处理后，模型的预测能力较原始模型分别得到不同程度的提高，其中以 MAS平滑去噪建模

预测最优，其验证相关系数为 0.8635，交叉验证均方根误差为 0.6791，因此后续分析均采用经过 MAS平滑去

噪处理后的漫反射光谱。

表 2 8种预处理光谱 PLS建模预测结果

Table 2 Prediction results of spectra after 8 pretreatment methods

No.

1

2

3

4

5

6

7

8

9

Pretreatment methods

Non

MAS

Normalized

SGS

MFS

De-trending

Baseline

MSC

SNV

Wave band /nm

454.43~987.51

454.43~987.51

454.43~987.51

454.43~987.51

454.43~987.51

454.43~987.51

454.43~987.51

454.43~987.51

454.43~987.51

PCs

13

13

12

13

13

11

13

11

12

RCV

0.8570

0.8635

0.8617

0.8604

0.8593

0.8482

0.8391

0.8616

0.8297

RMSECV

0.6978

0.6791

0.6851

0.6867

0.6894

0.7167

0.7355

0.7515

0.7542

3.2 光谱特征波长变量优选

光谱变量数目巨大，将导致预测模型运行时间长，不利于提高火龙果在线无损检测的速度。因此对波

长变量进行优选，不但提取出有效的光谱信号信息，而且保证模型的预测精度，使得模型具有较强的预测能

力，简化数据运算，提高检测速度 [27]。目前，常用的特征波长变量优选方法有 SPA、遗传算法、无信息变量消

除法(UVE)、反向间隔偏最小二乘法(BiPLS)、间隔偏最小二乘法(iPLS)和组合间隔偏最小二乘法(SiPLS)[28],
其中 SPA一般优选出的波长数目变量较少，且优选出来的变量建立的模型预测能力较好 [29-30]，因此采用 SPA
波长优选方法研究火龙果有效信息提取，建立火龙果可溶性固形物无损检测模型。

按照基于 X-Y的样本集分区(SPXY)样本划分方法 [31]选取 86个实验样本作为校正集，建立 PLS模型，42
个实验样本作为预测集。

利用 SPA算法对整果火龙果校正模型进行光谱特征波长变量选择，指定波长数N的范围为 5~30，根据校

正集的内部交叉验证均方根误差 RMSECV值确定最佳的光谱变量总数。从 442个光谱变量中，共优选出光谱

变量 15个，如图 4(a)所示，分别是 53、140、154、172、191、199、208、234、266、299、319、325、378、412、440波长变

量，如图 4(b)所示，即对应的是 517.29、622.46、639.38、661.14、684.1、693.78、704.65、736.08、774.76、814.66、838.83、
846.08、910.15、951.25和 985.1 nm处的光谱。优选出的光谱数量仅占全部光谱变量的 3.4%。将这 15个变量作

为输入变量建立 PLS模型，该模型的预测相关系数 RP=0.8114，预测均方根误差 fRMSEP=0.8447。这些变量作为火
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龙果 SSC的特征波长变量组合，分布在光谱中各个峰值的位置。

图 4 校正集 SSC的 SPA结果。（a）模型最佳光谱变量总数；（b）相应的波长变量

Fig.4 SPA results of SSC in calibration set. (a) Best number of variables N selected based on RMSECV criterion;

(b) corresponding wave variables

3.3 建模方法的结果比较

使用 SPA算法提取的 15个特征波长变量作为输入变量，分别建立 PLS模型和 BPNN模型。BPNN法输

入层为 15个特征波长光谱变量，隐含层中的神经元采用 logsig型传递函数，训练函数选用 trainscg函数，输

出层为单个神经元即火龙果的 SSC含量，神经元函数采用 pureline线性传递函数，学习函数采用 learngdm
函数，训练过程中，不断调整权值和阈值，使得神经网络输出和期望输出向量的均方差达到最小 [32-34]。神经

网络的各项参数设置为：

1) 最大训练次数 epochs定为 20000；
2) 训练要求精度 goal取 0.001；
3) 学习率 lr取 0.05。
对 42个预测集样本进行预测分析，实验结果如图 5所示。图 5中斜线是 1∶1比例线，图 5(a)、(b)所示是

两种建模方法以预测集样本可溶性固形物含量真实值为横坐标，预测值为纵坐标的散点图。经过 SPA优选

波长建立的 PLS模型的预测相关系数为 0.8114，预测均方根误差为 0.8447，非线性 BPNN模型的预测相关系

数为 0.8411，预测均方根误差为 0.8171，预测精度高于线性 PLS模型，表明 BPNN模型具有很好的非线性映

射能力 [2]，更适合火龙果可溶性固形物含量高光谱无损检测。

图 5 不同建模方法下火龙果可溶性固形物真实值与预测值的比较。(a) SPA+PLS模型 ; (b) SPA+BPNN模型

Fig.5 Predicted value versus real value of SSC of pitaya using different modeling methods.

(a) SPA+PLS; (b) SPA+BPNN

3.4 火龙果果皮对模型精度的影响

3.4.1 去皮前后火龙果光谱差异

实验在采集完整果光谱后，将火龙果果皮剥下，立即进行果肉的光谱采集，图 6为 128个火龙果去皮后

的火龙果漫反射光谱图，图 7为一个样本完整果、果皮和果肉的漫反射光谱对比图。

从图 7可以看到，样本的完整果、果皮和果肉光谱是有差异的，其反射率有差别，同时光谱曲线的形状也

有所不同，整果和果皮的光谱形状很相似，峰值出现的位置差异也不明显，仅在 665.97~698.61 nm波段范围

内，果皮的反射率值大于完整果；整果和果皮的光谱形状与果肉的光谱形状则有很大差异，可以看到，在

5
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图 6 128个火龙果去皮后的火龙果漫反射光谱图

Fig.6 Diffuse reflectance spectra of 128 pitaya samples after peeling

616.41~944 nm波段范围内，光谱差异是非常明显的，这种情况在光谱经过一阶导数处理后更加明显。图 8
是火龙果完整果、果皮和果肉光谱经过一阶导数处理后的漫反射光谱图。图 8表明，在 570.48~724 nm波段

范围内，果肉的光谱和完整果、果皮的光谱差异非常明显，说明可见-近红外区域的光谱对果皮是敏感的 [35]。

3.4.2 果皮对火龙果可溶性固形物模型的影响

为了研究果皮对火龙果可溶性固形物含量模型结果的影响，将 86 个去皮前后的校正集火龙果在

454.43~987.51 nm 波长范围内，采用 PLS建立可溶性固形物的校正模型，利用这两个模型对 42个预测集的

样本进行预测，结果如表 3所示。

表 3 去皮前后 86个校正集样本 SSC模型的预测结果

Table 3 Prediction results for 86 samples with and without peel by SSC models

Model

Full

Flesh

Calibration

RC

0.9253

0.9651

RMSEC

0.5067

0.4026

Prediction

Rp

0.8999

0.9304

RMSEP

0.7208

0.5291

表 3表明完整果和果肉的 PLS模型的预测精度较好，其中完整果 PLS模型的预测相关系数为 0.8999，预
测均方根误差为 0.7208，果肉 PLS模型的预测相关系数为 0.9304，预测均方根误差为 0.5291，其预测精度优

于完整果 PLS模型，说明果皮对建模结果会产生一定的影响。

4 结 论
研究结果说明利用高光谱技术和连续投影算法无损检测火龙果可溶性固形物含量是可行的。从实验

中得到如下结论：

1) 用高光谱技术采集火龙果漫反射光谱，并对光谱数据采用 MAS平滑去噪效果最优，其验证相关系数

为 0.8635，交叉验证均方根误差为 0.6791，可提高火龙果可溶性固形物模型的精度；

2) 使用连续投影算法能够有效地对光谱数据进行降维处理，经过 SPA优选出 15个建模变量，仅占全谱

图 7 一个样本完整果、果皮和果肉的漫反射光谱对比图

Fig.7 Diffuse reflectance spectra of a pitaya with and

without peel

图 8 火龙果完整果、果皮和果肉一阶导数光谱对比图

Fig.8 First-order derivative spectra of a pitaya with and

without peel

6
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变量数目的 3.4%，建立 PLS模型的预测相关系数为 0.8114，预测均方根误差为 0.8447，非线性 BPNN模型的

预测相关系数为 0.8411，预测均方根误差为 0.8171，预测精度高于线性 PLS模型，表明 BPNN模型具有很好

的非线性映射能力，更适合火龙果可溶性固形物高光谱无损检测；

3) 分析了火龙果果皮对预测模型的影响，实验结果表明，完整果 PLS模型的预测相关系数为 0.8999，预
测均方根误差为 0.7208，果肉 PLS模型的预测相关系数为 0.9304，预测均方根误差为 0.5291，去皮后的火龙

果 SSC模型与完整火龙果 SSC模型的预测能力相比有所提高，说明果皮对建模结果会产生一定的影响。但

是果皮对模型的影响大小还需要进一步进行实验研究。
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