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摘要　应用可见／近红外光谱法对赣南脐橙可溶性固形物进行了无损检测研究。通过主成分分析，获取光谱的有

效信息，将其作为人工神经网络的输入变量进行非线性建模。９０个建模样品训练结果是，样品参考值与预测值之

间的相关系数为０．９１４７，训练均方差为０．５２０３；３８个未知样品预测结果是：样品参考值与预测值之间的相关系数

为０．９０３３，预测均方差为０．６９６４，相对预测偏差４．５７０９％。实验结果表明基于人工神经网络的可见／近红外光谱

法无损检测赣南脐橙可溶性固形物是可行的。
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１　引　　言

近红外光谱所含信息极其丰富，主要是有机分

子（含氢基团）的倍频与合频吸收光谱，与中红外光

谱一样，能得到分子的结构、组成、状态的信息。而

且从近红外反射光谱还能得到样品的密度、粒度、高

分子物的聚合度及纤维的直径等物质的物理状态信

息［１，２］。近年来，国内外学者利用可见／近红外光谱

检测技术对水果品质检测做了大量的工作［３～９］。

对多组份完整水果的可见／近红外光谱分析可

发现，光谱参量与样品化学值含量之间具有一定的

非线性关系，特别是当样品的化学值含量范围较大

时，其非线性较明显。人工神经网络（Ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ

ｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ，ＡＮＮ）可以模仿人脑处理信息过

程，具有分布并行处理、非线性映射、自适应学习和

稳健容错等特性，因此被广泛用于光谱检测中的非

线性模型［１０～１４］。误差反向传播学习算法（Ｂａｃｋ
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ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ，ＢＰ）是一种有教师的学习算法，以样本

的输出与期望输出的偏差极小为目标进行学习，利

用梯度最速下降法，使权值误差沿误差函数的负梯

度方向改变。学习的实质是不断修改权值以使误差

趋于零。主成分分析 反向传输人工神经网络

（ＰＣＡＢＰ）方法是将样品光谱用主成分算法压缩为

几个变量，将其作为人工神经网络的输入结点。

本文采用厚皮水果赣南脐橙为研究对象，应用

ＰＣＡＢＰ方法对其内部品质可溶性固形物进行无损

检测实验研究。

２　材料与方法

实验选用美国 ＡＳＤ公司的 ＱｕａｌｉｔｙＳｐｅｃ
Ｒ○ Ｐｒｏ

光谱仪，其波长范围为３５０～１８００ｎｍ，光谱采样间

隔为１ｎｍ，扫描时间为１００ｍｓ／次，扫描次数为１０

次，检测距离为１５ｍｍ，光源为１２Ｖ／３０Ｗ钨卤灯。

图１为本实验检测系统。采用漫反射方式，每个样

品在赤道部位等间隔采集三次光谱，取平均值。

图１ 脐橙可见光／近红外光谱检测系统

Ｆｉｇ．１ ＳｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｓｅｔｕｐｆｏｒＶｉｓ／ＮＩＲ

ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｏｆｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅｆｒｕｉｔ

实验样品来自江西省信丰县的三种不同品种

（纽贺尔、奈佛宁娜、朋娜）。选择代表性样品，对９０

个建模样品进行训练，３８个未知样品进行外部验

证。样品的参考化学值采用折射式数字糖度计

（ＰＲ１０１α，日本）进行测量。

光谱数据由美国ＡＳＤ公司的Ｉｎｄｉｃｏｖ４．０软件

采集和转换，采用标准归一化方法（ＳＮＶ）对光谱数

据进行预处理，以消除固体颗粒大小、表面散射及光

程变化对漫反射光谱的影响［１５］，并且符合神经网络

中输入值结点所要求的范围［１６］。ＰＣＡＢＰ模型由

江苏大学和南京林业大学联合研制的ＮＩＲＳＡＶ２．２

软件进行训练，其结构由输入层、隐含层和输出层组

成。输入层结点数由主成分分析决定，隐含层结点

数由实验训练获得，输出层结点数为１（可溶性固形

物化学值）。影响模型预测性能的目标误差、学习速

率和动量因子也由实验训练获得。

数学模型采用外部验证对其性能进行评价，由

相关系数（狉ｐ）、预测均方差（ＲＭＳＥＰ）和相对预测偏

差（ＲＳＤ）评价。

３　结果与讨论

３．１　可见／近红外光谱分析

参量设置对实验结果有一定的影响，因此光谱

采集必须保证在相同的实验条件下进行。图２是三

种赣南脐橙品种的吸收光谱图。虽然不同品种间由

于其内部组织的差异性，光谱图稍有变化，但其光谱

形状相似，差异性不明显，因此可以将三品种样品放

在一起进行建模分析。

图２ 三种赣南脐橙品种的可见光／近红外光谱

Ｆｉｇ．２ Ｖｉｓ／ＮＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｋｉｎｄｓｏｆＧａｎｎａｎ

ｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅｓ

图３ 赣南脐橙前两个（ＰＣ１，ＰＣ２）主成分得分图

Ｆｉｇ．３ Ｐｌｏｔｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｔｗｏｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｍｅｎｔｓｆｏｒ

ｎａｖｅｌｏｒａｎｇｅｓ

３．２　光谱主成分分析

对９０个训练样品的光谱进行主成分（ＰＣ）分

析，取累计贡献率达到９９％ 时的主成分数为ＰＣＡ

ＢＰ模型的输出变量。图３是前两个主成分得分图

（Ａ１：纽贺尔样品、Ａ２：奈佛宁娜样品、Ａ３：朋娜样

９７４
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品），从图３可知训练样品分布集中，不存在异常点。

表１是前７个主成分的特征值及累计贡献率。

表１ 前７个主成分的特征值及累计贡献率

Ｔａｂｌｅ１ Ｅｉｇｅｎｖａｌｕｅａｎｄｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｒａｔｅ

ｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｓｅｖｅｎＰＣｓ

Ｎｏ．ｏｆＰＣ Ｅｉｇｅｎｖａｌｕｅ Ｖａｒｉａｎｃｅ／％
Ｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｒａｔｅ／％

ＰＣ１ ７１０．６１ ４８．９７ ４８．９７

ＰＣ２ ３８２．４２ ２６．３６ ７５．３３

ＰＣ３ １５２．４９ １０．５１ ８５．８４

ＰＣ４ １０４．４１ ７．２０ ９３．０４

ＰＣ５ ５０．７１ ３．４９ ９６．５３

ＰＣ６ ２６．９３ １．８６ ９８．３９

ＰＣ７ ９．４２ ０．６５ ９９．０４

３．３　犘犆犃犅犘校正数学模型建立

通过主成分分析，前面７个主成分已经包含了光

谱９９．０４％的有效信息。因此，将这７个特征变量作

为ＰＣＡＢＰ的输入变量，即输入层结点数为７，经多次

训练确定隐含层结点数为１１，输出层结点数为１。以

预测均方差最小为依据，经反复训练确定目标误差、

学习速率和动量因子分别为０．００４，０．０５和０．７０。９０

个建模样品的训练结果为：参考值与预测值之间的相

关系数为０．９１４７，训练均方差为０．５２０３。

表２ 应用ＰＣＡＢＰ模型对３８个未知样品的预测结果

Ｔａｂｌｅ２ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｆｏｒ３８ｕｎｋｎｏｗｎｓａｍｐｌｅｓｂｙ

ＰＣＡＢＰｍｏｄｅｌ

Ｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒ

Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｖａｌｕｅ

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ

ｖａｌｕｅ
Ｂｉａｓ ＲＳＤ／％

０１Ａ１ １３．５７６３ １２．６０ ０．９７６３ ７．７４８４

０２Ａ１ １４．５５４５ １４．４０ ０．１５４５ １．０７２９

０３Ａ１ １３．７５１５ １２．６０ １．１５１５ ９．１３８９

０４Ａ１ １２．８４０９ １２．３０ ０．５４０９ ４．３９７６

０５Ａ１ １３．４５５５ １２．３０ １．１５５５ ９．３９４３

０６Ａ１ １３．１１３１ １４．００ －０．８８６９ ６．３３５０

０７Ａ１ １３．１１９３ １２．４０ ０．７１９３ ５．８００８

０８Ａ１ １３．４８２３ １３．５０ －０．０１７７ ０．１３１１

０９Ａ１ １２．７０５８ １２．９０ －０．１９４２ １．５０５４

１０Ａ１ １３．７３１０ １４．７０ －０．９６９０ ６．５９１８

１１Ａ１ １２．６０５２ １２．３０ ０．３０５２ ２．４８１３

１２Ａ２ １５．６７６７ １５．９０ －０．２２３３ １．４０４４

１３Ａ２ １５．２６２１ １５．６０ －０．３３７９ ２．１６６０

１４Ａ２ １３．７３８７ １３．３０ ０．４３８７ ３．２９８５

１５Ａ２ １４．２５７４ １４．１０ ０．１５７４ １．１１６３

１６Ａ２ １４．４１８３ １３．８０ ０．６１８３ ４．４８０４

１７Ａ２ １３．４４７３ １２．５０ ０．９４７３ ７．５７８４

１８Ａ２ １５．５２１７ １６．３０ －０．７７８３ ４．７７４８

１９Ａ２ １４．３５７３ １５．３０ －０．９４２７ ６．１６１４

２０Ａ２ １５．２８２２ １５．７０ －０．４１７８ ２．６６１１

（续表）

Ｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒ

Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｖａｌｕｅ

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ

ｖａｌｕｅ
Ｂｉａｓ ＲＳＤ／％

２１Ａ２ １４．７５０５ １３．６０ １．１５０５ ８．４５９６

２２Ａ２ １４．５１１９ １４．４０ ０．１１１９ ０．７７７１

２３Ａ２ １５．００７６ １４．８０ ０．２０７６ １．４０２７

２４Ａ２ １５．１２８８ １４．８０ ０．３２８８ ２．２２１６

２５Ａ２ １３．７０５６ １２．５０ １．２０５６ ９．６４４８

２６Ａ２ １３．３９０８ １３．８０ －０．４０９２ ２．９６５２

２７Ａ２ １３．８２９８ １４．００ －０．１７０２ １．２１５７

２８Ａ３ １０．７１１０ １０．２０ ０．５１１０ ５．００９８

２９Ａ３ １１．７６９０ １２．００ －０．２３１０ １．９２５０

３０Ａ３ １１．８７０２ １２．７０ －０．８２９８ ６．５３３９

３１Ａ３ １２．０３７７ １２．００ ０．０３７７ ０．３１４２

３２Ａ３ １２．８６２３ １１．４０ １．４６２３ １２．８２７２

３３Ａ３ １１．７４０９ １１．２０ ０．５４０９ ４．８２９５

３４Ａ３ １１．５４０５ １１．３０ ０．２４０５ ２．１２８３

３５Ａ３ １１．７３４１ １２．６０ －０．８６５９ ６．８７２２

３６Ａ３ １１．１５８８ １０．３０ ０．８５８８ ８．３３７９

３７Ａ３ １２．２１６７ １１．８０ ０．４１６７ ３．５３１４

３８Ａ３ １１．７１０５ １１．００ ０．７１０５ ６．４５９１

Ｎｏｔｅ：Ａ１：Ｎｉｕｈｅ′ｅｒｓａｍｐｌｅｓ；Ａ２：Ｎａｉｆｕｎｉｎｇｎａｓａｍｐｌｅｓ；

Ａ３：Ｐｅｎｇｎａｓａｍｐｌｅｓ

３．４　犘犆犃犅犘数学模型可靠性评价

用已建好的ＰＣＡＢＰ模型对３８个未知样品进

行预测分析，预测结果见表２。预测样品中最大偏

差及相对预测偏差为１．４６２３和１２．８２７２％。预测

样品参考值与预测值之间的相关系数为０．９０３３，预

测均方差为０．６９６４，相对预测偏差４．５７０９％。由此

可见所建的ＰＣＡＢＰ模型具有较好的预测效果。

４　结　　论

本文对赣南脐橙样品光谱进行了主成分分析，提

取光谱中的有效信息作为ＰＣＡＢＰ数学模型的输入

结点，使网络训练迭代时间显著缩短，同时防止过拟

合现象的产生。在ＰＣＡＢＰ进行训练过程中，隐含层

结点数、目标误差、学习速率和动量因子等影响因素

必须通过反复训练对比，获取较优参量以使预测性能

达到最优。实验结果表明应用可见／近红外光谱检测

技术对赣南脐橙可溶性固形物的无损检测是可行的。
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