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可溶性固形物$

00]

%是一种综合参数!主要包括糖"酸"纤维素"矿物质等成分!对评价果实成熟

度和品质具有重要意义!影响果实口感"风味及货架期#西瓜可溶性固形物含量的无损快速检测对西瓜成熟

度的确定"贮藏及运输过程中西瓜内部品质监控具有十分重要的意义!有助于提高西瓜生产效益和市场竞

争力#在西瓜可溶性固形物含量的快速无损近红外光谱检测中!近红外漫透射的方式所需光源的能量大!同

时大功率透射会对水果的内部品质产生影响&采用近红外漫反射方式的研究较少!但漫反射采集所需的能

量小!有助于实现仪器小型便携化!成本低!同时避免透射引起的水果品质变化#以小型西瓜为研究对象!

利用
@M0?

便携式近红外光谱仪采集西瓜样品瓜梗"瓜脐"赤道部位的近红外反射光谱!在
",)

!

//S)

和

/C*!8A

附近有明显的吸收!利用偏最小二乘回归定量分析方法建立西瓜可溶性固形物的近红外光谱无损

预测模型#首先!采用光谱
+

理化值共生距离$

0J>a

%算法对西瓜不同检测部位的样品集进行划分!以可溶性

固形物含量为
.

变量!光谱为
0

变量!利用两种变量同时计算样品间距离!以保证最大程度表征样本分布!

有效地覆盖多维向量空间!增加样本间的差异性和代表性!提高模型稳定性#将西瓜样品划分为
*/

个校正

集和
/*

个预测集!校正集样本的
00]

含量涵盖了预测集样本的
00]

含量范围!且变异系数均小于
"g

!样

品集划分合理!有助于建立稳健可靠的预测模型#其次!对比分析西瓜瓜梗"瓜脐"赤道检测部位的近红外

反射光谱与可溶性固形物含量之间的定量模型的预测精度!结果得出西瓜赤道部位的反射光谱与可溶性固

形物含量相关性较高!预测效果较好!预测集相关系数为
.&)-"

!预测集均方根误差为
.&C"g

#对于不同检

测部位获取的光谱信息所建立的近红外光谱
00]

预测模型的精度问题!一方面与光谱的采集方式有关!另

一方面与西瓜的产地"品种"成熟期等因素引起的其性状上的差异有关#在模型建立过程中根据实际情况确

定西瓜的检测部位#最后!为提高西瓜赤道部位近红外反射光谱与可溶性固形物含量之间的预测模型精度!

采用光谱预处理方法进行优化!结果得出经标准归一化预处理后!建立的偏最小二乘回归预测模型效果最

佳!预测集相关系数为
.&S)C

!预测集均方根误差为
.&!!g

!模型相关性较好!预测精度得到了很大提升#

研究结果表明!近红外反射光谱检测小型西瓜赤道部位能很好预测其可溶性固形物含量!为实际生产中近

红外光谱无损快速检测西瓜可溶性固形物含量及小型便携式仪器研发提供了技术储备#
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西瓜具有较高的食用价值和药用价值!水分和糖分含量

较高!是人们夏天解暑的水果之一#可溶性固形物$
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00]

%是一种综合参数!主要包括糖"酸"纤维

素"矿物质等成分!对评价果实成熟度和品质具有重要意

义!影响果实口感"风味及货架期#西瓜
00]

含量的无损快

速检测对西瓜成熟度的确定"贮藏及运输过程中西瓜内部品

质监控具有十分重要的意义!有助于提高西瓜生产效益和市

场竞争力#

近红外光谱检测具有快速"无损且多组分同时检测的优

点!在农产品品质检测与评价方面得到广泛的应用#在西瓜

00]

近红外漫反射和漫透射光谱检测方面!国内外已开展了



一系列研究#介邓飞等(

/+-

)选取
)S.

#

"-.8A

波段!对西瓜

00]

进行漫透射近红外光谱检测!瓜脐部位
00]

的偏最小二

乘回归模型精度优于最小二乘支持向量机模型!

>

(

和
K<+

0EJ

分别为
.&S-!

和
.&)*-g

#韩东海等(

!

)采用漫透射可见

近红外光谱采集西瓜顶部和赤道部位深层"中层和浅层的光

谱信息!发现中层和浅层信息为光谱预测的主要信息!中层

区域为最佳基础信息采集区域#钱曼等(

C

)选取
CS"

#

//*)

8A

波段!对西瓜瓜脐"瓜梗"赤道部位
00]

进行漫透射近

红外光谱检测!结果表明所有检测部位的校正集样本参与模

型的建立能够得到较优的预测效果!同时利用自适应重加权

算法对西瓜
00]

近红外光谱变量进行特征波长筛选!采用筛

选出的
C-

个特征波长所建立的模型预测精度提高!模型得

到简化!

>

(

达到了
.&S".

以上!

K<0EJ

小于
.&,-/eG4;U

#

_;

等(

*

)利用可见
+

近红外漫透射光谱采集
*..

#

/./.8A

波段

的光谱!建立西瓜
00]

"番茄红素和水分的偏最小二乘模型!

采用
>

射线定标线性方程建立体积和质量的模型!综合分

析!评价西瓜成熟度#

E%187

等(

)

)利用近红外漫反射光谱在

线检测西瓜
00]

!番茄红素和
(

+

胡萝卜素含量!预测效果较

好!适用于水果市场#对于西瓜
00]

含量的快速无损近红外

光谱检测!许多研究学者采用漫透射的方式!主要原因是西

瓜瓜皮质地坚硬!对反射光的采集比较困难!但透射所需光

源的能量大!同时大功率透射会对水果的内部品质产生影

响&采用漫反射方式采集的研究较少!漫反射采集所需的能

量小!有助于实现仪器小型便携化!成本低!同时避免透射

引起的水果品质变化#

建立西瓜
00]

的近红外光谱预测模型的实际应用中!为

了提高所建模型稳定性和准确性!避免样本间差异过小或相

同的情况引起预测模型过拟合或预测效果差!采用光谱
+

理

化值共生距离$
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0J>a

%算法对样品集进行划分!使校正集中的样本

00]

分布较大!增加样本间的差异性和代表性!从而减少校

正集的样本数量和建模过程中的运算量#本研究采用近红外

反射方式采集西瓜不同部位的光谱!采用
0J>a

算法对样品

集进行划分!并采用光谱预处理对较优检测部位的
00]

模型

进行优化!得到较优的预测模型!为实际应用中近红外光谱

测定西瓜
00]

含量无损快速检测及装备的研发提供技术储

备和参考依据#

/

!

实验部分

'+'

!

材料

供试西瓜于
-./,

年
)

月在北京市大兴区农业科技成果

展示基地采集#挑选形状规则"大小均匀且表皮无机械损伤

的小型西瓜$品种为-

X)..

.%

))

个#当天运送至实验室!室温

放置
-C=

!确保样本温度与室温一致!避免温度对光谱采集

及
00]

含量测定产生影响#

'+7

!

光谱采集(

##K

和皮厚测定

清除西瓜表面的杂质和灰尘!并对西瓜进行编号!针对

每个西瓜标记
*

个光谱采集位置!瓜梗部位和瓜脐部位各标

记
/

个点!赤道部位均匀标记
!

个点$间隔约
/-.e

%!如图
/

所示#采用
@M0?

便携式近红外光谱仪$美国
:0M

公司!型

号
<;24$'LK/,..

%进行反射光谱采集!测定范围为
".S&/

#

/),)&-8A

!光谱间隔为
)&-8A

!光谱分辨率为
/.8A

#采

用日本
:N:WQ

公司的
JK+/./

折射式数字糖度计测定
00]

含量#从每个西瓜标记部位取出一定厚度果肉!混合榨汁!

将果汁滴于折光仪镜面窗口!读取
00]

值并记录!最大值为

//&).g

!最小值为
,&*.g

!平均值为
"&S"g

!标准差为

.&SCg

#对小型西瓜的皮厚进行检测!最大值为
.&,/2A

!最

小值为
.&C*2A

!平均值为
.&*S2A

!标准差为
.&.*g

#且西

瓜中
00]

含量与西瓜皮厚几乎没有相关性#

图
'

!

西瓜部位图

()

*

+'

!
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*

13/-6?25/3B/.-:5)441/4

'+8

!

光谱处理与数据分析

采用
0J>a

算法对样品集进行划分#

0J>a

算法是由

W7%I7$

等(

,

)首先提出的!原理是采用理化值和光谱两种变量

同时计算样品间距离!以保证最大程度表征样本分布!有效

地覆盖多维向量空间!增加样本间的差异性和代表性!提高

模型稳定性#

近红外漫反射光谱与西瓜
00]

之间的定量分析模型采

用偏最小二乘$

(

743;7%%17535

T

V741541

F

4155;$8

!

JX0K

%算法!

在
?85247AZ%14"&,

软件$挪威
]:<Q

公司%中实现#为了减

少背景噪声"基线漂移"杂散光等无用信息对原始光谱数据

的干扰!进行平滑"导数"标准归一化"多元散射校正"基线

校正等光谱预处理!对模型进行优化#模型评价指标有校正

集相关系数$

>

2

%"校正样本均方根误差$

K<0E]

%"预测集相

关系数$

>

(

%和预测样本均方根误差 $

K<0EJ

%!

>

2

值越大!

K<0E]

越小!则模型的校正效果越好&

>

(

值越大!

K<0EJ

越小!则模型的预测效果越好#

-

!

结果与讨论

7+'

!

西瓜不同部位原始近红外光谱图

对西瓜赤道部位采集的三条光谱取平均值!并将平均光

谱作为赤道部位原始光谱进行分析#对不同检测部位采集的

西瓜近红外光谱进行平均!见图
-

#三个检测部位采集的西

瓜样本的谱图变化趋势类似!且在
",)

!

//S)

和
/C*!8A

附

近有明显的吸收!

/C*!8A

附近的吸收峰值的吸收强度最

大!

",)

和
/C*!8A

附近吸收峰值主要是由水分含量引起

的!

//S)8A

附近峰值主要是糖分吸收引起的#从一维谱图

"!,

第
!

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
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中很难得出与糖分相关性最好的检测部位!需要引入定量分

析方法进行分析#

图
7

!

西瓜不同部位的原始近红外光谱图

()

*

+7

!
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7+7

!

样品集划分

0J>a

算法在样品集的划分中应用广泛!优于随机算法

$

4789$A57A

(

%;8

F

!

K0

%!

c188749+03$81

$

c0

%算法!双向算

法$

9V

(

%1U

%等!

WV$

等(

S

)采用
0J>a

方法将样本集划分为

/.)

个校正集和
*C

个预测集样本!

[=V

等(

"

)采用
0J>a

方法

将样本集划分为
/).

个校正集和
C.

个预测集样本!都得到

很好的预测效果!说明采用
0J>a

算法对样本集进行划分能

够有效地提高模型预测精度#本研究利用
0J>a

算法对样品

集进行划分!以
00]

为
.

变量!近红外光谱值为
0

变量!将

西瓜样本划分为
*/

个校正集和
/*

个预测集样本#

0J>a

算

法采用
0

变量和
.

变量同时计算样品间距离!样品集的划分

结果见表
/

#从表
/

中可以看出!校正集样本的
00]

含量涵

盖了预测集样本的
00]

含量范围!且变异系数均小于
"g

!

样品集划分合理!有助于建立稳健可靠的预测模型#

表
'

!

样品集划分

$2@./'

!

$A/

D

235)5)-:-642B

D

./4/5

统计参数
赤道部位 瓜脐部位 瓜梗部位 平均光谱

校正集 预测集 校正集 预测集 校正集 预测集 校正集 预测集

最小值7
g S&/. "&/. S&/. S&/. S&/. S&/. S&/. S&/.

最大值7
g //&). //&/. //&). //&-. //&). //&-. //&). //&-.

平均值7
g "&"! /.&.* "&"S "&S, "&"S "&S, "&"S "&S,

标准偏差7
g .&S! .&)! .&,, .&S) .&,, .&S) .&,, .&S)

变异系数7
g S&!- )&!. ,&)" S&), ,&)" S&), ,&)" S&),

7+8

!

西瓜不同部位
##K

定量分析模型对比

采用
JX0K

算法分别建立西瓜不同部位光谱"整果平均

光谱与西瓜
00]

含量的定量分析模型!并对模型预测效果进

行比对分析!结果见表
-

#从模型校正集和预测集的相关系

数来分析!赤道部位和整果平均光谱建立的定量分析模型效

果较好!其次是瓜脐部位!瓜梗部位建立的模型效果最差&

校正样本和预测样本均方根误差越小!模型效果越好!综合

考虑!赤道部位的模型效果预测较好!

>

2

和
K<0E]

分别为

.&,/,

和
.&*,g

!

>

(

和
K<0EJ

分别为为
.&)-"

和
.&C"g

#

相关研究结果表明!西瓜不同采集部位光谱信息的差异会对

近红外光谱
00]

预测模型的精度产生影响#介邓飞等(

/

)采用

漫透射方式采集了西瓜赤道部位"瓜梗和瓜脐的近红外光谱

并建立了
00]

的定量预测模型!研究结果表明赤道部位获取

的光谱信息所建立的预测模型检测精度较差!而采用瓜脐部

位获取的光谱信息建立的预测模型略好于瓜梗部位&韩东海

等(

!

)采用近红外光谱分别建立的瓜顶部位和赤道部位
00]

的
JX0

预测模型!结果表明瓜顶部位的预测模型精度较好#

基于以往的研究结果和本研究结果!作者认为对于不同检测

部位获取的光谱信息所建立的近红外光谱
00]

预测模型的

精度问题!一方面与光谱采集的方式$反射和透射%有关!另

一方面与西瓜的产地"品种"成熟期等因素引起的其性状上

的差异有关!在模型建立过程中根据实际情况确定西瓜的检

测部位#

7+9

!

西瓜赤道部位
##K

定量分析模型的优化

为了进一步提高西瓜赤道部位
00]

近红外光谱预测模

型精度!采用光谱预处理方法提高光谱的信噪比!对模型进

行优化#标准归一化光谱预处理后的西瓜赤道部位的近红外

光谱图!见图
!

#从图
!

可以看出!经标准归一化预处理的光

表
7

!

西瓜不同部位可溶性固形物含量

近红外光谱定量分析模型结果

$2@./7

!

L/41.54-6:/23):6323/<4

D

/0532.

T

12:5)525)=/2:2.

;

4)4

B-</.46-34-.1@./4-.)<0-:5/:5-6?25/3B/.-:?)5A

<)66/3/:5</5/05)-:

D

-4)5)-:4

部位
J] >

2

K<0E]

7

g >

J

K<0EJ

7

g

赤道
* .&,/, .&*, .&)-" .&C"

瓜脐
- .&*)- .&)* .&).) .&,/

瓜梗
! .&*./ .&,, .&-)" .&C.

整果
C .&)!. .&)) .&).- .&CC

图
8

!

标准归一化光谱预处理后的西瓜近红外光谱图

()

*

+8

!
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D
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@
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谱信噪比提高!基线平稳#不同光谱预处理后的模型分析结

果!见表
!

#

表
8

!

光谱预处理的西瓜可溶性固形物含量

近红外光谱定量分析模型优化结果

$2@./8

!

$A/-

D

5)B)H25)-:3/41.54-6:/23):6323/<4

D

/0532.

T

12:5)525)=/2:2.

;

4)4B-</.46-34-.1@./4-.)<0-:5/:5

-6?25/3B/.-:@24/<-:4

D

/0532.

D

3/53/25B/:5

预处理方法
J]

校正集 预测集

>

2

K<0E]

7

g >

J

K<0EJ

7

g

原始光谱
* .&,/, .&*, .&)-" .&C"

平滑$

!

点%

! .&)CS .&)- .&*,C .&*/

多元散射校正
) .&,") .&*. .&)-/ .&*.

基线校正
) .&,*, .&*! .&*C, .&*)

标准归一化
/. .&"C* .&-, .&S)C .&!!

一阶导数$

!

点%

* .&,". .&*. .&*") .&*!

一阶导数$

"

点%

) .&,S* .&*/ .&),* .&C,

一阶导数$

/*

点%

// .&".C .&!* .&)S* .&C,

二阶导数$

"

点%

S .&"!. .&!. .&,., .&C*

二阶导数$

/!

点%

* .&,,. .&*- .&,!S .&C-

二阶导数$

/,

点%

, .&S*. .&C! .&,,/ .&!"

二阶导数$

/"

点%

, .&S!) .&C* .&,S! .&!S

二阶导数$

-/

点%

, .&S-" .&C) .&,,. .&!"

标准归一化
r

二阶导数$

/"

点%

, .&SCS .&C! .&,S) .&!S

!!

从表
!

中可以得出!平滑预处理后!模型效果没有得到

改善&多元散射校正"基线校正预处理后!校正集模型效果

得到优化!但预测精度并未得到改善&标准归一化预处理

后!模型效果得到很大的改善&一阶导数和二阶导数预处理

后!模型效果得到改善!但一阶导数$

/*

点%模型有过拟合现

象!二阶导数$

/"

点%模型效果较好&将模型效果较好的标准

归一化和二阶导数$

/"

点%预处理方法相结合!模型效果比二

阶导数$

/"

点%预处理后的效果有很小的提高!但和标准归一

化预处理后得到的模型精度相比!略差#因此!标准归一化

预处理后的
JX0K

模型预测效果优于其他模型!

>

2

和
K<+

0E]

分别为
.&"C*

和
.&-,g

!

>

(

和
K<0EJ

分别为
.&S)C

和
.&!!g

#经标准归一化预处理后建立的
JX0K

校正模型和

预测结果!见图
C

#从表
!

的预测结果和图
C

的离散性得出!

模型相关性较好!预测精度得到了很大提升#

图
9

!

经标准归一化处理后建立的
RS#L

校正模型#

2

$和预测结果#

@

$

()

*

+9

!

$A/02.)@325)-:B-</.

$

2

%

2:<5A/

D

3/<)05)-:3/41.5

$

@

%

-6RS#LB-</.@

;

452:<23<:-3B2.=23)2@./

!

!

结
!

论

!!

以小型西瓜为研究对象!采用
0J>a

算法对样品集进行

划分!分别建立了西瓜赤道部位"瓜脐部位"瓜梗部位和整

果的西瓜可溶性固形物近红外光谱定量分析模型!对比分析

得出西瓜赤道部位建立的预测模型精度较好#为提高西瓜赤

道部位近红外反射光谱与可溶性固形物含量之间的预测模型

精度!采用光谱预处理方法进行优化!结果表明!标准归一

化光谱预处理后的
JX0K

模型预测效果优于其他模型!

>

2

和

K<0E]

分别为
.&"C*

和
.&-,g

!

>

(

和
K<0EJ

分别为

.&S)C

和
.&!!g

#研究结果表明!近红外漫反射光谱可以对

西瓜
00]

含量进行无损快速检测分析!为实际生产中采用近

红外漫反射光谱测定西瓜
00]

含量和低成本小型便携式仪

器的研发提供技术储备#
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