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摘要　为解决近红外光谱快速检测乳品成分及含量时光谱数据的预处理问题,提出一种基于直方图分层映射技术

的近红外光谱主成分得分重置(SR)预处理方法.以葡萄糖氯化钠水溶液三组分样品中的葡萄糖含量、鲜牛奶样品

中的乳糖含量为定量检测目标,进行散射光谱主成分得分累计贡献率的分层分段规定化映射预处理,利用偏最小

二乘(PLS)回归分析建模手段,对相应近红外光谱中的糖含量信息进行测试及分析.结果表明,经过SR预处理

后,牛奶中乳糖含量PLS模型的校正集样品交互验证预测偏差降低２３．９％,实际预测偏差降低２７．８％;验证集实际

预测偏差降低１６．７％.该SR光谱预处理方法兼顾光谱、参考值及组分相关性等多尺度信息,以实现光谱信息增强

去噪,能避免有用信息误删,防止不充分拟合及过拟合.

关键词　光谱学;光谱分析;光谱预处理;主成分得分重置;直方图分层映射

中图分类号　O４３３．４　　　文献标识码　A
doi:１０．３７８８/LOP５４．０９３００１

　　收稿日期:２０１７Ｇ０１Ｇ１９;收到修改稿日期:２０１７Ｇ０３Ｇ２１
基金项目:国家自然科学基金(１１５７４０６５)

作者简介:王丽杰(１９７１—),女,博士,教授,主要从事精密仪器及机械方面的研究.EＧmail:wlj＠hrbust．edu．cn

NearInfraredSpectralPreＧProcessingAlgorithmBasedon
HistogramLayeringMapping

WangLijie１ ２ YangYuyi１ ２ DaiMin１ ２ GaoWei３
１SchoolofMeasurementＧControlTechnologyandCommunicationEngineering HarbinUniversityof

ScienceandTechnology Harbin Heilongjiang１５００８０ China 
２HigherEducationalKeyLaboratoryforMeasuring&ControlTechnologyandInstrumentationsofHeilongjiang

Province HarbinUniversityofScienceandTechnology Harbin Heilongjiang１５００８０ China 
３SchoolofAppliedSciences HarbinUniversityofScienceandTechnology Harbin Heilongjiang１５００８０ China

Abstract　InordertosolvethepreＧprocessingproblemofspectraldatainnearinfraredrapiddetectionanalysisof
contentofmilkcomponents apreＧprocessingalgorithmforscoreresetting SR ofprincipalcomponents PC in
thenearinfraredspectrumonthebasisofhistogramlayeringmappingtechnologyisproposed敭Withglucosecontent
inthethreecomponentssamplesconsistingofglucose NaClandwater andlactosecontentinthefreshmilk
samples asthedetectingobjects cumulativecontributionratesofthenearinfraredscatteringspectralPCscoresare
preＧprocessedbymeansofmappingbylayerandbypiece敭Furthermore partialleastsquares PLS regression
analysismethodisusedformodeling therebytestandanalysisofsugarcontentinformationincorrespondingnear
infraredspectraarecompleted敭TheresultsshowthatafterSRpretreatment thepredicteddeviationofthe
calibrationcurveofthemilklactosecontentPLSmodelisreducedby２３敭９％ theactualpredictiondeviationis
reducedby２７敭８％ andtheactualpredictiondeviationoftheverificationsetisreducedby１６敭７％敭ThisSRspectral
preprocessingmethodtakesintoaccountmultiＧscaleinformationsuchasspectra referencecontentvalueandcomponent
correlationtorealizespectralinformationdenoisingenhancement敭Therefore falsedeletionofusefulinformationcanbe
avoided andinadequatefittingandoverfittingcanbeprevented敭
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１　引　　言
基于分子振动理论、化学计量学建模方法和近红外光谱采集仪器,采用近红外光谱分析手段对乳品等含

氢基团的物质进行快速测定已成为大分子物质成分分析领域的一个研究方向[１Ｇ３].然而,分子振动理论虽然

比较成熟[４],但由于被测物质不同,其光谱结构不同,相应倍频及合频振动的光谱特性也不同,加上近红外区

域分子振动的倍频吸收和合频吸收强度弱、谱峰重叠,共存成分之间相关影响等等,导致光谱背景复杂、有用

样品信息提取特别困难,如何通过适合的光谱预处理手段和化学计量学方法实现快速检测,一直是近红外光

谱分析领域众多研究者多年来致力于解决的问题.
针对光谱数据预处理方法的探讨,近年来研究较多的是正交信号校正(OSC)法[５Ｇ６]及其类似算法[７],但

由于存在过拟合问题,虽然校正结果非常好,但预测结果较差,相比于多元散射校正(MSC)、平滑等常用预

处理方法[８],OSC法虽提出了十多年却并未得到广泛的实际应用[９].本文在正交法研究的基础上[１０],通过

重置光谱主成分得分的累计贡献率来提高有用信息的主成分得分(权重),采用直方图规定化的数学统计思

想,实现近红外光谱有用主成分信息得分的映射增强处理,利用光谱主成分分层映射方式,实现光谱信息的

增强去噪及避免过拟合或不充分拟合.

２　算　　法
直方图规定化是为了增强低对比度而广泛采用的数字图像预处理技术[１１].近红外光谱谱峰重叠以及吸收

强度弱,实质上就是光谱信息与干扰信息的对比度低的问题.大数据时代,无论是图像信息还是光谱信息,其
本质和形式上都属于二维数字矩阵,所以可以采用相同的信息增强手段提高对比度、滤除干扰、提取有用信息,
即光谱与数字图像的预处理方法具备同一性,只是由于应用领域不同而导致称谓、实现手段、评价指标等在形

式上有不同[１２Ｇ１３].因此,从这一层面来理解,无论是数字图像的二维矩阵,还是近红外光谱的二维矩阵,为了信

息增强及去噪,都可以应用直方图增强的数学统计手段.所以,研究基于直方图规定化的近红外光谱得分重置

(SR)预处理方法,借助于数字图像处理领域中目前较为成熟的直方图增强手段来实现光谱净化去噪.

２．１　理论依据及数学基础

直方图规定化的数学思想源于直方图统计学,它是通过有目的地增强某个灰度级分布范围内的图像,从而

实现按照预先设定的形状调整图像直方图,达到增强对比度的目的.如果一幅图像在[０,１]区间内的灰度级是

随机变量,每一个瞬间它们都是连续的,那么可以用Pr(r)和Pz(z)分别表示原始输入图像和希望得到的规定

输出增强图像的概率密度函数,将灰度直方图从Pr(r)变换到Pz(z)的过程,就是直方图规定化的过程.
如果针对的是二维数字图像,则信息从一维连续信号转变为二维离散信号,这种情况下,原图像的像素

值r的直方图描述为

h(r)＝∑
p∈I

δ(Ip －r), (１)

式中δ为单位冲激函数,P 为像素位置,I为像素邻域.
当像素值Ip＝r时,δ(Ip－r)＝１,当Ip≠r时,δ(Ip－r)＝０,这是输入图像的全局直方图的离散化表

示形式.
把直方图看作一个一维列向量h,第r个元素h(r)表示像素值r对应的像素数目,那么第r个元素的概

率密度函数pr(r)可通过除以图像像素总数获得.所以概率密度函数pr(r)为

pr(r)＝
h(r)
１th

, (２)

式中１表示列向量,其所有元素都是１.
于是可得像素值r对应的累积概率分布函数T(r)为

T(r)＝∑
r

i＝０
pr(i). (３)

数字图像增强中,通常取累积概率分布函数作为从输入图像到输出图像的灰度映射函数:

sk ＝T(rk)＝∑
k

i＝０
Pr(ri)＝∑

k

i＝０

ni

n
,rk ≥０,sk ≤１,k＝０,１,,M －１, (４)
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式中M 为原图像的灰度级数,rk 为原图像中的灰度级,sk 为规定图像中的灰度级,ni 为相应灰度级出现的

次数,n 为灰度级总数.
对规定图像也进行上述处理,即将每个灰度级zl 对应的累积概率分布函数作为其灰度映射变换函数:

ul ＝G(zl)＝∑
l

j＝０
Pz(zj)＝∑

l

j＝０

nj

n
,ul ≥０,zl ≤１,l＝０,１,,N －１, (５)

式中G 为规定图像的灰度映射函数,N 为规定图像的灰度级数,zl 为规定图像中的灰度级,ul 为对规定图像进

行映射处理后图像的灰度级.
直方图规定化过程中,存在一个将输入图像的直方图转换为规定的输出图像直方图的映射关系,该映射

函数的选择至关重要,其实质是一个度量优化问题:

s＝T(r)＝ min
s＝T(r)

D(R,Z), (６)

式中T 是所寻求的最优单调变换,R 与Z 分别是结果直方图和目标直方图,D 是某种相似性度量.
采用单映射规则通过sk 和ul 的值建立rk 与zl 的映射关系,将原始直方图灰度级映射到规定的直方图

上,由此求出规定化后的结果:

z(r)＝argmin
z

T(r)－G(z),∀r∈F, (７)

式中F 表示输入灰度级的范围[０,１].
实际工程中,灰度映射函数通常采用曲线拟合的方法实现.上述直方图规定化数学统计思想构建了SR

预处理方法的理论基础[１４].

２．２　方法研究及算法设计

充分借鉴目前国内外基于直方图规定化算法的新图像增强思想[１５Ｇ１６],采用主成分(PC)分层分段映射法

实现近红外光谱的SR和光谱重组.其中的关键技术就是目标规定直方图的确定和映射准则的选择,为了

形象说明,绘制出其原理示意图,如图１所示,其中,PCi 表示第i个主成分,其值定义为cPCi,SPCi
表示第i个

主成分得分的累计贡献率.

１)主成分与得分

主成分分析(PCA)实质是数据降维,通过转换原变量,使得数目较少的新变量变成原变量线性组合,且
新变 量 携 带 原 变 量 数 据 结 构 特 征 及 其 信 息.对 于 二 维 光 谱 矩 阵,对 其 进 行 中 心 化 得

Xn×m ＝

x１１ x１２  x１m

x２１ x２１  x２m

⋮ ⋮ ⋮

xn１ xn１  xnm

é

ë
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ê
ê
ê
ê

ù

û
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,假定Xn×m 的秩为r[r＜min(n,m)],将X 写成q个秩为１的矩阵之和:

X＝z１＋z２＋＋zi＋＋zq, (８)
式中秩为１的矩阵zi 可以表示为两个向量之间的外积运算,即:zi＝tipi′,其中ti 即为得分,维数为n,而pi

即为载荷,维数为m.

zi 维数为n×m,与上面X 的维数相同,变换(８)式得:

X＝t１p′１＋t２p′２＋＋tip′i＋＋tqp′q. (９)

　　进一步用矩阵形式表示,如图１(a)所示为

Xn×m ＝Tn×qP′m×q, (１０)
式中T 代表得分矩阵,P 代表载荷矩阵,n 是光谱矩阵中被测样品总数,m 是光谱矩阵中波长个数,q 是主成

分总数.
剖析光谱因素,包括成分以及成分间相互作用、光谱采集过程中光电传感器噪声等的影响、测量环境的

影响、光路杂散光的影响等.理想情况下,研究人员或者测量者希望校正集样品光谱的最大变化都是由于被

测样品中待测成分的含量变化所引起的.但实际光谱变化则是由上述各种光谱因素的综合影响产生的,每
种光谱都可看作是用一个权重(即所谓得分)去乘以对应的“纯光谱”而得到的.换句话说,将上述所有的这

些“纯光谱”乘上其相对应的权重后再进行相加运算,那么,就能够得到重新建立后的重组光谱[４],如(９)式向

０９３００１Ｇ３
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图１ SR法示意图.(a)主成分分析;(b)分段映射;(c)分层光谱合并;(d)计算各子层光谱得分的累计贡献率;
(e)B段子层光谱得分累计贡献率求和;(f)确定灰度映射规则;(g)灰度映射结果;(h)重新计算A段子层光谱得分累计贡献率;

(i)光谱重置结果;(j)重组光谱

Fig敭１ DiagramofSRmethod敭 a PCA  b mappingbypiece  c mergingspectrabylayer  d calculatingthecumulative
contributionrateofscoreforeachsubspectrum  e sumofcumulativecontributionratesofscoreforeachsubspectrum
withinBpiece  f determininggrayscalemappingrules  g grayscalemappingresults  h recalculatingthecumulative
contributionrateofscoreforeachsubspectrumwithinApiece  i spectralresettingresults  j rebuildthespectrum

量形式和(１０)式矩阵形式所示.综上所述,将主成分分析与直方图规定化相互关联,取其共性数学基础,将
光谱信息中主成分分析后得到的主成分(即纯光谱或载荷)与直方图中像素的灰度级值相对应,将得分(权
重)的累计贡献率与直方图中各灰度级出现的概率相对应,通过采用直方图规定化的数学思想的进行光谱有

用信息的得分贡献率规定化处理.

２)光谱分层处理

用数学上的向量形式进行解析,“纯光谱”pi 就是特征向量,即载荷,就是所谓的主成分;而前面所述的

权重ti 就是得分.如果用矩阵形式说明,载荷矩阵就是Tn×q,得分矩阵就是Pm×q.
上述主成分彼此独立正交.第一主成分,也就是PC１,反映的是对应的原变量最大方差变化;PC２,即第

二主成分,次之;PC３,即第三主成分,更次之;以此类推.即前边的主成分包含了最原始的光谱矩阵的绝大

部分有用信息,而后边的主成分则往往与噪声或者干扰影响等因素有关.所以,基于主成分分析中的每个主

成分分别代表的是原始光谱中包含的不同因素的贡献,研究中利用直方图分层映射方法的数学思想,进行近

红外光谱主成分的分层处理.依据各个主成分及其得分,对原光谱执行分层计算,得到和第一主成分PC１、
第二主成分PC２,,第q个主成分PCq 分别对应的多个子层光谱,如图１(b)所示:

XPCi＝Tn×cPCi
P′m×cPCi

,i＝１,２,,q. (１１)

　　３)得分分段规定化映射

将上述所有子层光谱划分为两段区域,即区间集合A 和区间集合B,利用分段直方图规定化的方法[１４],
执行分层后光谱得分A、B 两段的分段规定化处理.其中A＝cPC１,cPC２,,cPCf{ },B＝cPCf＋１

,cPCf＋２
,{ },

如图１(b)所示.

０９３００１Ｇ４
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研究中,分段阈值取最佳主成分数f.预先设定主成分总数为q,采用偏最小二乘(PLS)回归分析方法

对被测样品中各成分的含量建模.为防止不充分拟合或过度拟合,仅选择前边少数与被测成分含量有关的

主成分参加建模,以排除噪声干扰,利用交互验证法求解确定最佳主成分数f[４].

①计算累积概率 ∑
q

i＝f＋１
SPCi

.

割掉 cPCi ∈B f＋１≤i≤q{ }B 段内子层光谱,进行分层光谱合并,得割舍光谱XE,如图１(c)所示:

XE＝∑
q

i＝f＋１
tn×ip′m×i. (１２)

　　计算各子层光谱得分的累计贡献率,如图１(d)所示,得到A 段内 cPCi ∈A １≤i≤f{ } 集合:

SA ＝ SPC１
,SPC２

,,SPCf
{ }. (１３)

　　进一步地,将B 段内子层光谱得分累计贡献率的值相加,得到 ∑
q

i＝f＋１
SPCi

,如图１(e)所示.

②采用曲线拟合的方法进行灰度映射.
考虑到近红外光谱本身的复杂性,研究中根据各子层光谱得分累计贡献率的实际情况,采用散点图绘制和

曲线拟合的方法统计,推断各子层光谱得分的累计贡献率的分布类型,确定灰度映射规则,如图１(f)所示.

将B 段内的累积概率 ∑
q

i＝f＋１
SPCi

按照上述分布规律在A 段内 cPCi ∈A １≤i≤f{ } 进行数值分配,得

到光谱得分的附加的累计贡献率,如图１(g)所示:

S′A＝ S′PC１,S′PC２,,S′PCf{ }. (１４)

　　③SR.
将A 段内子层光谱相应得分的原始的累计贡献率与附加的累计贡献率分别相加,得到重置后的得分累

计贡献率:

S∑ ＝SA ＋S′A, (１５)

S∑ 即为处理后按照上述映射关系得到的规定“直方图”,如图１(h)所示.

④光谱重组.
将割舍光谱XE 信息按照(１２)式所示附加贡献率比例进行重置分配,分别加和于A 段内各子层光谱信

息中,得到TA_R,如图１(i)所示.

⑤重组光谱XR.
将TA_R和A 段内各主成分PA 重新计算,得到重组光谱XR,如图１(j)所示:

XR_n×m ＝TA_R_n×fP′A_m×f. (１６)

３　实　　验
实验样品采用以下两种:一种是自行配制葡萄糖氯化钠水溶液三组分样品总计９２个,其中校正集样品

８２个,验证集样品１０个,葡萄糖质量浓度的参考值采用配样时的计算值;葡萄糖的质量浓度和氯化钠的质

量浓度分布梯度如图２所示.另一种是由某牛奶中心提供的鲜牛奶样品总计１２０个,其中校正集样品８６
个,验证集样品２７个,选用样品覆盖了多区域多头奶牛在哺乳产奶期间的多个典型品种(图３),乳糖质量浓

度参考值采用FOSS傅里叶红外全谱扫描乳品成分快速分析仪 MilkoScanFT１２０测定;乳糖成分的质量浓

度变化范围如图４所示.
样品光谱的采集利用实验室声光可调谐滤光器型(AOTF)近红外光谱测试系统测试,波数范围为

１００００~５８００cm－１,根据AOTF频率设置对应选择波长位置９８个,采用符号 W１~W９８表示.

４　分析与讨论
原始光谱均经中心化处理,光谱分析分两种情况进行:一种是针对三组分样品,另一种是多组分鲜奶样

品.光谱分析中,光谱SR预处理算法采用 MATLAB软件编程实现,主成分分析和PLS回归分析建模过程
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图２ 三组份样品浓度梯度分布

Fig敭２ Distributionofconcentrationgradientforthreecomponentssamples

图３　牛奶样品种类分布区域示意图

Fig敭３　Diagramofdistributionareas
forthetypesofmilksamples

图４　牛奶样品乳糖含量范围

Fig敭４　Lactoseconcentration
rangeofmilksamples

采用CAMO公司的TheUnscrambler多元数据分析软件实现.相应PLS模型预测结果的评价指标,对校

正集样品而言,采用测量值与参考值之间的交互验证均方差(RMSEC),实际预测均方差(RMSEP)分别进行

评价;对验证集样品,实际预测均方差用RMSEP评价.稳健性越高的模型,均方差越低.

４．１　三组分样品

针对三组分样品的散射光谱进行SR预处理,采用PLS方法建模预测分析.在葡萄糖氯化钠水溶液中,
葡萄糖是红外活性分子,易溶于水[４].因此,近红外光入射到样品溶液后,出射光能够携带葡萄糖分子的振

动信息出来;氯化钠不含氢键,对近红外光没有吸收,所以添加氯化钠的目的就是将其作为干扰信息的一种

模拟进行方法验证.
对三光谱进行主成分分析和SR预处理,并采用交互验证方式建立葡萄糖PLS模型.表１列出光谱主

成分载荷和主成分得分的累计贡献率以及SR处理后主成分得分的累计贡献率.
表１　主成分载荷和主成分得分的累计贡献率

Table１　CumulativecontributionratesofPCloadingsandPCscores ％

PC PC１ PC２ PC３ PC４ PC５ PC６ PC７ PC８ PC９ PC１０
CumulativecontributionratesofPCloadings ３９ ５３ ５ １ １ ０ ０ ０ ０ ０
CumulativecontributionratesofPCscores ４５ １５ ２３ １０ ２ １ １ ２ １ ０

CumulativecontributionratesofPCscoresafterSR ４７ １６ ２４ １０ ２ １ ０ ０ ０ ０

　　分析表１的主成分载荷累计贡献率的计算和统计分布结果,可以看出:PC１ 和PC２ 载荷的累计贡献率显

著高于其他主成分载荷.考虑到葡萄糖氯化钠混合水溶液样品中,氯化钠属于典型的非红外活性物质,三组

分样品中能对红外光产生吸收的只有两种红外活性分子,一种是葡萄糖分子,另一种是水分子.所以,对应

的三组分样品的光谱中,PC１ 和PC２ 与葡萄糖和水的关联较大,选择最佳主成分数应该是２.
为验证上述猜测,利用文献[１７]中方法测试葡萄糖和水的吸光系数,并与主成分载荷累计贡献率进行相

关分析,推出光谱各主成分所表征信息的归属,结果表明:第一主成分对应葡萄糖和水的吸光特征信息,其中

占比重较大的是葡萄糖信息;第二主成分在一定程度上对应水和葡萄糖吸光特征信息,其中占比重较大的是
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水信息;氯化钠组分本身属非红外活性分子,但由于其水溶液所体现的浓度梯度变化与水直接相关,所以,光
谱的具体信息表征中,氯化钠组分在一定相对意义的程度上伪呈现出一些红外活性分子的表象[１７].

主成分对应的是载荷,得分对应的是权重,上述解析结果以及表１中PC１ 和PC２ 载荷的较高贡献率

(３９％和５３％),都在一定程度上表明三组分光谱的前三主成分是光谱结构中最重要的贡献信息,直接关联

到被测组分含量信息.相对应的,表１中前三主成分对应的主成分得分累计贡献率(４５％、１５％和２３％)也
明显高于其他主成分.

表２给出了三组分光谱的葡萄糖PLS模型校正集和验证集的预测结果.
表２　葡萄糖PLS模型预测结果

Table２　PredictedresultsofPLSmodelforglucose

OptimalPCnumber
Calibrationset Validationset

RMSEC RMSEP RMSEP
６ ０．１２８ ０．１４０ ０．３５４

　　从表２可以看出,最佳主成分数f＝６,校正集样品的RMSEC和RMSEP相对较小,结果比较理想.但

是验证集的RMSEP(０．３５４)则相对较大,说明建模过程中,一些与葡萄糖含量无关的主成分信息被过多地叠

加到模型回归分析过程中,使得模型的实际预测能力有所降低,在一定程度上造成了过拟合,校正结果虽然

较好,但实际预测结果不够理想.
为了降低过拟合,对中心化后的三组分样品光谱进行SR预处理.根据最佳主成分数确定 A 段为

A＝ cPC１,cPC２,,cPC６{ },B 段为B＝ cPC７,cPC８,cPC９{ }. 根据表１中主成分得分的累计贡献率数值,采用一

元非线性回归分析方法拟合其数学模型,统计推断结果为自由度ν＝２的χ２ 分布.根据表１中主成分得分

累计贡献率重置前数据,计算得A 段内贡献率加和为９６％,B 段为４％.割舍B 段主成分信息,利用基于主

成分得分的分层映射函数χ２(２)分布,将其映射给A 段各主成分,由此完成SR和光谱重组.重组光谱的

SRＧPLS建模预测结果如表３所示.
表３　葡萄糖SRＧPLS模型预测结果

Table３　PredictedresultsofSRＧPLSmodelforglucose

OptimalPCnumber
Calibrationset Validationset

RMSEC RMSEP RMSEP
６ ０．１２６ ０．１４２ ０．３４７

　　表３的分析结果表明,经SR预处理后,SRＧPLS模型的校正集样品预测偏差比表２中PLS模型的略

低,验证集RMSEP从原来的０．３５４降至０．３４７,相对降低２％.葡萄糖氯化钠水溶液自行配制三组分样品,
成分单一,相对干扰较少,这也是SR光谱预处理具备优化效果但并不十分显著的原因.

光谱主成分即纯光谱信息决定了整个光谱结构,因此,光谱分析中任何主成分信息都不能无原则地随意

增删.研究中,一方面仍然采用交互验证方法确定最佳主成分数为６,以保证有足够的主成分纯光谱信息参

与PLS建模预测,以避免有用信息误删、防止不充分拟合的发生;另一方面,在保持f＝６不变的前提下,进
一步通过SR预处理,按照统计推断所得χ２ 分布规律执行主成分得分累计贡献率值的分层映射重置处理,
针对性地局部增强前述光谱有用信息PC１~PC３ 得分(权重),使其累计贡献率从原来的４５％、１５％、２３％分

别提升为４７％、１６％、２４％,而PC４~PC６ 没有改变.SR的上述处理手段,能够在不改变最佳主成分数的条

件下,相对提升目标主成分PC１~PC３ 的得分权重值、增强有用信息抑制干扰,降低过拟合风险.三组分样

品光谱的实验和研究结果表明,无论是从理论上,还是从定性、定量分析角度,SR光谱预处理思想、方法以及

处理手段均具备可行性.

４．２　鲜牛奶样品

半透明悬浮类牛奶样品的组分较多,光进入样品后,同时会发生吸收、反射、漫反射等现象;光谱采集过

程中,样品物化特性始终处于一种动态变化状态,因此,牛奶样品的光谱构成更加复杂.研究中,采用SR算

法进一步对鲜牛奶样品散射光谱进行分析.SR预处理前后,分别针对乳糖含量进行PLS建模,记作PLS
模型和SRＧPLS模型.采用平滑、MSC等常用预处理手段以及目前用于牛奶近红外光谱预处理效果相对较
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好的OSC方法,分别对中心化后的原始光谱进行处理并建模,记作SmoothＧPLS模型、MSCＧPLS模型和

OSCＧPLS模型.对牛奶样品乳糖含量进行SR预处理和PLS建模,SR预处理前后的乳糖含量,用不同PLS
模型的预测结果如表４所示.

表４　乳糖用不同PLS模型的预测结果

Table４　PredictedresultsofdifferentPLSmodelsforlactose

Model OptimalPCnumber
Calibrationset Validationset

RMSEC RMSEP RMSEP
PLS ８ ０．１３４ ０．２２３ ０．３４１

SmoothＧPLS ８ ０．１６１ ０．２２７ ０．３３９
MSCＧPLS ８ ０．１０６ ０．１９８ ０．３２６
OSCＧPLS ３ ０．０９８ ０．１４５ ０．２９８
SRＧPLS ８ ０．１０２ ０．１６１ ０．２８４

　　实验及数据分析结果表明:

１)多组分奶样近红外光谱经过中心化处理后,相对于原始光谱,经平滑、MSC、OSC、SR预处理后的

PLS模型预测偏差的结果,在不同程度上均有所降低,说明上述预处理方法能够在不同程度上起到增强光

谱信息、降低其他噪声影响的作用.与平滑、MSC等成分分析中常用的预处理方法相比,SRＧPLS模型和

OSCＧPLS模型的预测偏差相对较低,OSCＧPLS最佳主成分数较少.SRＧPLS模型和OSCＧPLS模型对校正

集的预测偏差指标较接近,说明SRＧPLS光谱分析方法具有可行性.SRＧPLS模型对验证集的预测偏差低

于OSCＧPLS的,说明SRＧPLS方法可有效降低过拟合风险.

２)相对于PLS模型,SRＧPLS模型校正集样品RMSEC从原来的０．１３４降低到０．１０２,相对降低２３．９％,

RMSEP从原来的０．２２３降低到０．１６１,相对降低２７．８％;验证集RMSEP从原来的０．３４１降低到０．２８４,相对

降低１６．７％.定量分析结果表明:SR近红外光谱数据预处理方法既能保证足够多的主成分参与建模,避免

有用信息误删,防止不充分拟合;又能在不改变最佳主成分数的前提下,相对提升目标主成分得分的权重,达
到增强有用信息、抑制干扰、降低过拟合风险的预处理效果.SR的这种基于主成分得分的分层映射规定性

处理,正是直方图规定化统计思想在近红外光谱分析中的体现.

５　结　　论
光谱数据预处理方法的探讨和研究,一直是乳品等含氢基团物质的成分浓度近红外光谱分析快速定量

检测实现的技术瓶颈.基于直方图统计思想探讨近红外光谱SR预处理方法,通过光谱主成分得分累计贡

献率的分层分段规定化映射,将直方图规定化方法从其常用数字图像处理领域平移至近红外光谱分析领域,
探讨将直方图规定化的技术手段用于典型光谱定量分析(三组分样品和牛奶样品中糖类含量信息)的可行

性,凭借光谱SR预处理方法的提出和研究,实现近红外光谱分析预处理方法的创新,对丰富近红外光谱分

析手段具有重要的理论意义和实用价值.
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