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基于近红外光谱检测不同产地石榴的糖度

刘燕德∗,张雨,徐海,姜小刚,王军政
华东交通大学机电与车辆工程学院水果智能光电检测技术与装备国家地方联合工程研究中心,江西 南昌３３００１３

摘要　基于可见/近红外漫透射光谱技术,探讨了对不同产地石榴的品质进行快速无损检测的可行性.首先,利用

能够有效抑制杂散光影响的动态在线检测装置采集石榴的近红外光谱,测试石榴糖度的真值;然后结合主成分分

析法对不同产地的石榴进行聚类分析,大致将样品分为两类;最后建立不同产地石榴的偏最小二乘判别分析模型,

模型的判别准确率为９７％以上.采用多种预处理方法(SＧG平滑、归一化、基线校正、MSC等)建立了两类石榴的

单一模型,结果表明:基线校正的效果明显优于其他方法,所建立的四川石榴模型的预测集相关系数Rp 为０．８２,预
测集均方根误差(RMSEP)为０．３７,建模集相关系数Rc 为０．９０,建模集均方根误差(RMSEC)为０．３１;云南石榴模型

的Rp 为０．８１,RMSEP为０．３３,Rc 为０．８７,RMSEC为０．２７.在后期采用未参与建模的样品的分选验证实验中,两
个产地石榴的判别率为９５％,糖度的分选准确率可达９２．５％.结果表明,近红外光谱在石榴产地的判别和糖度的

分选上具有重要意义,可为以后的石榴在线分选研究提供依据.
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DetectionofSugarContentofPomegranatesfromDifferentProducing
AreasBasedonNearＧInfraredSpectroscopy

LiuYande∗ ZhangYu XuHai JiangXiaogang WangJunzheng
NationalandLocalJointEngineeringResearchCenterofFruitIntelligentPhotoelectricDetectionTechnologyand

Equipment SchoolofMechatronics&VehicleEngineering EastChinaJiaotongUniversity 
Nanchang Jiangxi３３００１３ China

Abstract　Inthisstudy thefeasibilityoftherapidnonＧdestructivetestingmethodforthepomegranatequalityinthe
SichuanandYunnanProvincesisinvestigatedbasedonthevisible nearＧinfrareddiffusetransmissionspectroscopy
technique敭First thenearＧinfraredspectraofpomegranatesareobtainedusingadynamiconlinedetectiondevice
whichcaneffectivelysuppresstheeffectofstraylight andtheactualsugarcontentvalueis measured敭In
combinationwiththeprincipalcomponentanalysismethod theclusteranalysisofpomegranatesfromdifferent
producingareascanapproximatelydividethesamplesintotwocategories敭Further apartialleastsquares
discriminationanalysismodelisdevelopedforthepomegranatesfromtwodistinctproducingareas whichexhibits
anaccuracygreaterthan９７％敭Meanwhile multiplepretreatmentmethods suchasSavitzkyＧGolaysmoothing 
normalization baselinecorrection andmultiplicativesignalcorrection areemployedtoestablishasinglemodelfor
twopomegranatetypes敭Basedontheobtainedresults thebaselinecorrectionmethodisobservedtobebetterthan
theotherexaminedmethods敭Inparticular thecorrelationcoefficientofthepredictionset Rp oftheestablished
Sichuanpomegranatemodelis０敭８２ therootmeansquareerrorofpredictionset RMSEP is０敭３７ thecorrelation
coefficientofthecalibrationset Rc is０敭９０ andtherootmeansquareerrorofcalibrationset RMSEC is０敭３１敭
However fortheYunnanpomegranatemodel theRpis０敭８１ theRMSEPis０敭３３ theRcis０敭８７ andthe
RMSECis０敭２７敭InthepostＧsortingverificationexperimentforsamplesnotinvolvedinmodeling thediscriminating
rateofpomegranatesinboththeproducingareasis９５％ whereasthesugarcontentsortingaccuracyis９２敭５％敭
Thus thenearＧinfraredspectroscopyisofconsiderablesignificancewithrespecttothediscriminationofthe

０１３００２Ｇ１



激 光 与 光 电 子 学 进 展

pomegranateproducingareaandthesortingofitssugarcontentandmayformthebasisforfuturepomegranate
onlinesortingresearch敭
Keywords　spectroscopy visible nearinfraredspectroscopy diffusetransmission onlinedetection discrimination
ofproducingarea sugarcontent
OCIScodes　３００敭６３４０ ２３０敭００４０ ２００敭３０５０

１　引　　言

石榴是营养最丰富的水果之一,能够补充人体

所需要的多种微量元素及维生素[１].石榴的主要种

植区分布在云南、四川、安徽、陕西、山东等地.各地

石榴的品质不尽相同,单凭肉眼难以判断,并且目前

对各地石榴品质进行判别的研究还较少,导致石榴

的在线分选成为一大难点.对石榴品质进行判别的

传统方法大多是观察石榴的色泽、大小等,存在不准

确等问题.此外,有人利用有损的方法对石榴进行

了内部指标的检测,但过程繁琐且复杂.可见/近红

外光谱技术能够快速、无损地检测水果的内部品

质[２Ｇ３],具有分析成本低、速度快和样品无需预处理

等优点[４Ｇ６].利用可见/近红外光谱技术对石榴产地

进行判别并对其内部糖度进行研究具有实际意义.
目前,应用近红外光谱技术测量水果品质的报

道有很多,如:王琼[７]利用近红外漫反射技术对不同

品种的石榴进行了判别,并且对石榴的糖度进行了

检测;吴习宇等[８]采用近红外光谱技术对掺假花椒

进行了定性鉴别;刘燕德等[９]采用近红外漫透射

和漫反射技术同时检测了苹果的可溶性固形物和

糖酸比,通过比较得到了漫透射优于漫反射的结

论,这主要是因为漫透射能够消除杂散光的影响.
在已有的漫透射研究报道中,对不同产地石榴的

品质进行研究的文献还比较少.本文实验所使用

的装置配备有弹性垫圈和透光孔,依靠自重即可

实现密封,可以有效地抑制杂散光的影响[１０].本

文采 用 近 红 外 漫 透 射 光 谱 结 合 偏 最 小 二 乘 法

(PLS)对不同产地的石榴建立定性及定量分析模

型,该模型能同时对不同产地的石榴进行判别,并
能检测其糖度,与以往使用单一模型研究水果糖

度相比,所建模型的准确性更高.

２　材料与方法

２．１　实验材料

实验所使用的石榴样本来自四川、云南,依据表

面光滑且无畸形的原则挑选出１００个实验样品(６０
个四川石榴,４０个云南石榴),将样品表面擦拭干

净,以降低样品表面粗糙度对漫透射光的影响.然

后,将样品放于常温下保存,存放１２h之后,依次称

量石榴的质量、横纵径等物理指标,结果如表１所

示.在每个石榴的４个赤道部位进行标号,可以得

到４×１００个样品数据.利用１００个样品建立糖度

的混合模型和各产地的单一模型,基于光谱变量的

KennardＧStone(KＧS)选择方法[１１]将样品分成建模

集和预测集.此外,使用另一批样品中挑出的８个

四川石榴验证单一模型的准确性.测试得到的石榴

的糖度如表１所示.
表１　石榴的相关参数

Table１　Relatedparametersofpomegranate

Pomegranatespecies Number(N) RD/mm LD/mm Mass/g RS/Brix MeanRS SD
Sichuan ６０ ６３Ｇ８７ ６３Ｇ８０ １９８Ｇ３３４ １２．７Ｇ１６．３ １４．３２ ０．７１１
Yunnan ４０ ７９Ｇ９６ ６７Ｇ９４ ２４６．２Ｇ４４３．８ １２．９Ｇ１５．７ １４．２２ ０．５７０
Test ８ ７４Ｇ８２ ６８Ｇ７９ ２２８Ｇ３０６．５ １２．２Ｇ１６ １３．７６ ０．６３８

Note:RDandLDrepresenttransverseandlongitudinaldiameters;RSrepresentsrangeofsugarcontent;SDrepresents
standarddeviation．

２．２　石榴样品的光谱采集及糖度测量

实验选用的光谱仪型号为 QE６５０００(Ocean
Optics,USA),该光谱仪采集的光谱为近红外光

谱,波长范围为３５０~１１５０nm.通过搭载着光谱仪

的动态检测装置触发光谱仪,自动采集样品的光谱

数据;光源为６个１２V、１００W的卤钨灯,积分时间

为１００ms.本实验采用漫透射方式,在每个样品的

赤道位置采集４个光谱数据.采集装备具体如图１
所示,该装置由光谱仪、光源控制系统、果杯、传送

链、可编程逻辑控制器(PLC)等组成.在图１中,１
为光源 ,２为样品,３为遮光圈,４为果杯,５为传送

链,６为透光孔,７为探头,８为果核,９为弹跳爪.采

集光谱时,提前预热装置２０~３０min,待装置稳定

之后,采用人工上果的方式,按标号依次进行采集.

０１３００２Ｇ２



激 光 与 光 电 子 学 进 展

图１ 近红外漫透射动态检测装置.(a)光路图;(b)光源分布图

Fig敭１ DynamicdetectiondevicefornearＧinfrareddiffusetransmission敭 a Schematicoflightpath 

 b arrangementoflightsource

　　测量石榴糖度的仪器为PALＧ１型折射式数字糖度

计.测量前,需要先用清水将糖度计校正为０Brix,然
后擦拭干净.测量时,依据GB/T１２２９５—１９９０,剥去石

榴的表皮,取光谱采样点处的适量石榴籽粒,挤汁于糖

度计测试窗口中,连续测量３次,取３次测量的平均值

作为最终的测量值.每次测量之后,须将糖度计测试

窗口清洗干净并擦干,以免影响下次测量的准确性.

２．３　数据处理及建模方法

石榴样品的光谱采用SpectraSuite软件采集,
采用主成分分析(PCA)对采集的光谱数据进行聚类

分析,主成分分析能够有效压缩光谱数据和提取光

谱特征信息[１２Ｇ１４],公式为

Y＝t１pT
１ ＋t２pT

２ ＋＋tnpT
n ＋E＝TPT,

(１)
式中:Y 为样品的光谱矩阵;n 为主成分个数;T 为得

分矩阵;P 为载荷矩阵;p 为载荷向量,或称为主成分

或主因子,反映光谱能量之间的差距;t为得分向量,
既可反映矩阵Y 在对应p 方向上的覆盖程度,又可反

映样本之间的相互关系;E 为残差矩阵[１５].
使用软件Unscrambler９．７对数据进行进一步分

析处理.基于光谱数据,采用偏最小二乘判别分析

(PLSＧDA)法建立定性判别模型,将四川石榴光谱数

据对应的因变量设为２,云南石榴光谱数据对应的因

变量设为－２,根据模型识别的正确率评价偏最小二

乘判别模型的效果.然后,采用偏最小二乘法[１６Ｇ１７]建

立糖度的定量模型,同时对光谱矩阵和浓度矩阵进行

分解,用以消除噪声,加强了浓度信息在光谱分解时

的作用,以提取出与样本类别最相关的光谱信息.与

主成分分析相比,偏最小二乘法具有更好的识别效

果.利用相关系数与均方根误差来评价偏最小二乘

法模型的建模效果.

３　结果与讨论

３．１　石榴近红外光谱特性分析

两种石榴样品的典型光谱的如图２所示,两条光

图２ 两种石榴的典型光谱

Fig敭２ Typicalspectraoftwotypesofpomegranates

谱有明显的差异,光谱的强度有很大差异,其中四川

石榴的光谱强度最高可达２５００s－１,而云南石榴的光

谱强度仅为７００s－１.这可能是因为两种石榴的内部

结构不同,影响了光的透过能力.相对来说,四川石

榴的透光性比较强.另外,四川石榴的波峰出现在

７１５nm和８０２nm附近,云南石榴的波峰则在７２４nm
和８０９nm附近,而两者的波谷均在７３８nm附近.第

一个波峰主要是色素以及C—H的倍频吸收峰,第二

个波峰主要是C—H、N—H、O—H等官能团的倍频

吸收或组合频吸收引起的.光谱的有效信息主要集

中在６００~９５０nm,故选用６００~９５０nm的波段范

围,共４７０个波长点进行建模.在此基础上,挑选出

具有粗糙和光滑表面的样品的两条光谱,发现两条光

谱差别不大,特征信息峰基本相同,如图３所示,说明

表面粗糙度对漫透射光基本无影响.

３．２　主成分分析

使用全谱进行主成分分析,将实验中采集的光

谱信息压缩成若干个主成分的线性组合,用几个主

成分代表所有的光谱信息,可以减少工作量[１２Ｇ１３].
本实验使用的样品为６０个四川石榴和４０个云

南石榴样品,前两个主成分因子的得分散点图如图

４所示,可以看出:两个产地的石榴存在聚类现象,
并且由主成分分析可以得出第一个主成分(PC１)的
得分贡献率为９７．６％,第二个主成分(PC２)的贡献

率为２％,前两个主成分基本就能够代表所有的光

０１３００２Ｇ３
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图３ 表面粗糙及正常的样品的外观和光谱.
(a)外观;(b)光谱

Fig敭３ Spectraandappearancesofsampleswithrough
andnormalsurfaces敭 a Appearances  b spectra

图４ 主成分得分散点图

Fig敭４ Scorescatteredplotofprincipalcomponentanalysis

谱信息,且通过主成分分析能够大致将１００个石榴

样品分为两类.图４中的数值代表的是两个主成分

的横纵坐标值,即原始光谱数据在这两个主成分构

成的坐标系中的投影.

３．３　基于偏最小二乘的石榴产地判别模型

本文建立判别模型所使用的方法是PLSＧDA,这
种方法是在偏最小二乘法的基础上建立样本的分类

模型,需要按照样本的类别特性,赋予样本分类的变

量值[１８Ｇ２０].选用６００~９５０nm范围内的光谱数据建

立模型,结果如图５所示(Rc 为建模集相关系数,Rp

为预测集相关系数,RMSEP为预测集均方根误差,

RMSEC为建模集均方根误差).人为设定四川石榴

样品光谱数据对应的因变量为２,云南石榴光谱数据

对应的因变量为－２,阈值为０.使用７５个样品建模,
其中包含４６个四川石榴,２９个云南石榴,得到PLSＧ
DA建模集模型,误判数为５个样品点,误判率为

１．６％.另外,使用２５个样品建模,其中包含１４个四

川石榴,１１个云南石榴,可以得到PLSＧDA预测集模

型,误判数为３个样品点,误判率为３％,如表２所示.
建立判别模型所使用的主成分数为７,此主成分数下

具有较好的建模效果,两个判别模型的识别率都为

９７％以上,能够较好地将两个产地的石榴进行分类.

图５ 偏最小二乘判别分析模型.(a)偏最小二乘判别建模集模型;(b)偏最小二乘判别预测集模型

Fig敭５ PLSＧDAmodels敭 a PLSＧDAmodelforcalibrationset  b PLSＧDAmodelforpredictionset

表２　PLSＧDA模型的建模结果

Table２　ReconstructedresultsofPLSＧDAmodel

Dataset N Rp RMSEP Rc RMSEC Misjudgmentrate/％
Calibrationset ７５ － － ０．８５ １．０４ １．６
Predictionset ２５ ０．８２ １．１６ － － ３

３．４　石榴糖度预测模型的构建及优化

本文采用偏最小二乘法建立石榴的糖度模

型[２１Ｇ２４].首先对两种石榴进行混合建模,使用１００
个石榴样品进行建模,建模结果如表３所示,混合

模型的相关系数较低,仅为０．４９,可见建立两种石

榴的混合模型并不可行.因此,对两个产地的石

榴分别建立糖度预测模型,两个产地石榴的糖度

预测模型如图６所示.利用偏最小二乘建模时,
由 于 有 异 常 值 存 在,因 此 建 模 前 使 用 软 件

Unscrambler９．７对样本光谱进行了剔点,分部在

四川和云南石榴样品中剔除了８个和２个样本异

常点.使 用６０个 四 川 石 榴 样 品 进 行 建 模,由

０１３００２Ｇ４
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图６(a)可以看出,预测集的相关系数为０．８２,建模

集的相关系数为０．８９;图６(b)是使用４０个云南石

榴建立的模型,其中预测集的相关系数为０．８０,建
模集的为０．８９.两种模型的相关系数并不是特别

高,但文献[７]中石榴糖度模型的相关系数也不

高,最高仅有０．９０,基本在０．８５左右.本实验使用

的是动态检测装置,即石榴的光谱是在动态情况

下采集的,而在实际生产中,石榴的分选检测是在

动态情况下进行的,所以本实验更符合实际生产

的要求.
为了提高模型的相关系数及减小均方根误差,

使用多种预处理方法[SＧG平滑、归一化、多元散射

校正(MSC)、基线校正等]对模型进行优化,得到的

结果如表３所示.从表３中可以看出,SＧG平滑、归
一化、MSC等方法并不能对模型有所优化,且平滑

窗口宽度的变化对模型效果也影响不大.另外,笔
者也曾尝试使用多种预处理方法的组合进行优化,
但效果都不明显,只有基线校正能够改善模型,减小

模型的均方根误差.

表３　不同处理方法对模型进行优化后的结果

Table３　Resultsofmodelsoptimizedbydifferent

pretreatmentmethods

Pretreatment
method

Origin Rp RMSEC Rc RMSEP

Hybrid
modeling

Sichuan
andYunnan

０．４９ ０．６６ ０．４６ ０．６１

Original
spectra

Sichuan ０．８２ ０．３７ ０．８９ ０．３３
Yunnan ０．８０ ０．３４ ０．８５ ０．２９

SＧG

smoothing＋３∗
Sichuan ０．７４ ０．４４ ０．６８ ０．５２
Yunnan ０．８０ ０．３４ ０．８０ ０．３３

SＧG

smoothing＋７∗
Sichuan ０．７４ ０．４４ ０．６７ ０．５３
Yunnan ０．７７ ０．３５ ０．７１ ０．３９

Normalization
Sichuan ０．６４ ０．５０ ０．６７ ０．５３
Yunnan ０．６９ ０．４１ ０．７８ ０．３４

MSC
Sichuan ０．６３ ０．５０ ０．６３ ０．５６
Yunnan ０．７１ ０．４１ ０．７７ ０．３５

Baseline
Sichuan ０．８２ ０．３７ ０．９０ ０．３１
Yunnan ０．８１ ０．３３ ０．８７ ０．２７

Baseline＋SＧG Sichuan ０．７４ ０．４４ ０．６７ ０．５３
smoothing＋３∗ Yunnan ０．７８ ０．３４ ０．８２ ０．３１

Note:∗representssmoothwindowwidth．

图６ 两个产地石榴糖度的偏最小二乘模型.(a)四川石榴;(b)云南石榴

Fig敭６ PLSＧDAmodelsofsugarcontentofpomegranatesfromtwodifferentproducingareas敭 a Sichuanpomegranate 

 b Yunnanpomegranate

３．５　模型验证及评价

利用KＧS样本选择方法选出在相同条件下采

集的另一批样品中的８个四川石榴(共３２个样本

点),对四川石榴糖度模型进行预测,验证的效果较

好,其中预测集的相关系数Rp 为０．７９,RMSEP为

０．４４,建模集的相关系数 Rp 为０．８４,RMSEC为

０．３８.另外,利用未应用到建模中的２０个样品(１２
个四川石榴和８个云南石榴)对建立的模型进行进

一步预测.首先将建立的PLSＧDA模型及糖度的

偏最小二乘模型导入到在线检测软件中,结合定性

和定量分析的方法,先将不同产地的石榴分开,再进

行糖度的分选.在定性判别中,采用动态在线检测

装置触发光谱仪采集样品的光谱信息,通过建立的

PLSＧDA模型进行判别,将样品推入分选前所规定

的分级口.之后再把２０个样品进行糖度分选,因为

石榴之间的糖度差异约为４Brix,因而将糖度分级

口设定为１３Brix以下、１３~１４Brix、１４~１６Brix、

１６Brix以上.将２０个样品进行标号,标记在赤道

附近的两个表面上,并按次序将样品放置到分选装

置上,放置方式与实验时的方式相同,每个面测量４
次,共计１６０次.在定性判别时,模型能够较好地分

开两种石榴,只有１个石榴出现错误,准确率可以达

到９５％;在糖度分选中,石榴误分入相邻的分级口

中１２次,在线分选准确率达到９２．５％.

４　结　　论

本文采用近红外光谱中的漫透射技术,建立了

四川和云南石榴的偏最小二乘判别分析模型和石榴

０１３００２Ｇ５
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糖度的偏最小二乘回归模型,建立的模型能够同时

对石榴的产地和糖度进行检测.利用主成分分析对

两个产地的石榴进行分析时,能够较好地将同一产

地的石榴进行聚类,并与另一产地的石榴分开.同

时,采用建立的PLSＧDA模型能够很好地判别两个

产地的石榴,判别精度可达到９７％,对未参与建模

的样品进行验证时,也能够很好地将样品推入相应

的分级口,准确率可以达到９５％.采用多种预处理

方法对基于偏最小二乘法建立的糖度模型进行优化

后发现,基线校正能够提高模型的相关系数,使得在

之后的模型验证中,在线分选的准确率高达９１．３％.
由于本实验采用的是动态在线检测装置,因此建模

的相关系数不是很高,但动态检测符合实际生产的

要求,对石榴的分选具有一定的实际意义.
为使模型的效果更佳,还需要在后续的研究中

不断地对模型进行优化,提高模型的精度.
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