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由上海棱光技术有限公司与中国农业大学联合研发的
%<1(

型近红外高密度光栅光谱仪!使用高速

采集技术可得到高密度光谱"波长范围
;((

!

'1((P5

!采集间隔
(2)P5

!光谱包含
)?(()

个数据点#!本文

采用该仪器并以小麦,烟草样品为实验对象!针对高密度光谱的数据特点!采用
%2V2

"

74BJ-̂E

S

Z

8

634

S

#平滑,

固定窗口组合滑动窗口平滑"

HN#b%

和一阶导数"

H9

#等数据处理方法!并应用偏最小二乘法"

[!%

#对小麦

粗蛋白,烟草烟碱及总糖含量进行建模和预测!对仪器整体性能以及数据处理方法的参数优化等!进行了评

价和比较研究&结果表明$"

)

#小麦,烟草样品的原光谱经
%2V2

平滑结合一阶导数预处理后!模型性能大幅

提高!通过对参数拟合阶次
E

和平滑点数
!

进行优化得出!当
E

一定时!

!

可选取范围较宽!且当
EA'

和
I

处于
'()

!

*()

区间时模型效果理想且稳定)"

'

#

HN#b%

方法对小麦,烟草样品的原光谱进行两层平

均平滑!经调整优化平滑参数
D

)

和
D

'

"

D

)

为第一层平滑的固定窗口大小!

D

'

为第二层滑动窗口大小#得

出$两层平滑参数相乘约为
)1(

!

>)(

时!模型性能稳定且较优!同时
HN#b%

方法极大地提高了建模速度)

"

>

#以小麦样品为对象!同时在两台
%<1(

型光谱仪上采集样品光谱!对比分析了仪器间的性能差异!结果表

明光谱经
%2V2

平滑或
HN#b%

方法处理后!不同仪器模型间相互预测数据的相对偏差小于
'2((i

!远低于

预测值与参考值间的相对偏差!说明上述两种方法均可降低仪器的台间差异!实现台间模型的稳定传递&研

究结果表明!国产
%<1(

型高密度光栅光谱仪结合数据平滑去噪技术!已满足小麦,烟草等农产品品质检测

和模型传递的性能要求!且该光栅型仪器成本相对较低!对农业领域推广近红外快速检测技术的应用具有

实际意义&
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!!

近红外光谱仪器已经历半个世纪的发展!在这期间!仪

器从设计到性能以及测量方法都经历了巨大的变化!随着近

红外光谱仪器的数字化程度不断提高!加之功能强大的计算

机和化学计量学分析软件的辅助!使其应用领域更为广泛!

尤其在欧美等发达国家!近红外光谱仪器已被视为品质管理

实验环节中必备的仪器'

)

(

&我国在
'(

世纪
*(

年代初就进行

了近红外光谱技术的应用研究!大约在
'(

世纪
;(

年代中后

期!经过一些厂家和科研单位的积极合作与努力!在近红外

光谱仪器的研制,软件开发方面取得了可观的成绩&如瑞利

分析仪器公司研制了傅里叶变换近红外分析仪!石油化工科

学研究院研制了采用电荷耦合检测器"

NN9

#的多通道近红外

光谱仪器!中国农业大学研制了滤光片型漫透射近红外谷物

品质分析仪等&但由于对近红外光谱仪器的研制起步较晚!

在近红外仪器制造的核心技术及仪器普及方面!我国仍滞后

于一些发达国家!目前国内近红外仪器市场依旧大量依靠进

口!只有小部分企业单位购买了近红外光谱仪器!未来的市

场增长空间还非常大'

)Z'

(

&在国产化和低成本化的光栅型近

红外光谱仪上研究光栅型光谱数据的处理方法以提高国产仪

器性能!对国产近红外仪器的普及,提高国内食品和生产酿

造类中小型企业的效益以及推动国内近红外技术产业的发展

具有重要的现实意义&



本文基于国产
%<1(

型近红外高密度光栅光谱仪!以小

麦和烟草为实验样品!通过建立小麦粗蛋白,烟草烟碱及总

糖的定量分析模型!研究适用的数学方法对高密度光谱进行

预处理!以最大限度的滤除噪声提高光谱质量!使其模型的

性能满足实际应用需求&

)

!

实验部分

!(!

!

材料

采用的
+'

份小麦粉末样品由中国农业科学院提供!并

已使用国标凯氏定氮法测定其粗蛋白含量!随机从样本中选

取
1'

个小麦样品本用于模型的建立!剩余
'(

个样品用于评

估模型的预测能力)

<)

份烤烟粉末样品由上海烟草集团北

京卷烟厂提供!并按照烟草行业标准
XN

%

&<?*Z'()>

和
XN

%

&)1;Z'(('

测定其总糖,烟碱含量!随机选取
>(

个烟草样品

用于模型的建立!其余
))

个样本用于评估模型的预测能

力'

1

!

;

!

))

(

&

!(#

!

仪器与光谱采集

实验所用
'

台国产仪器均为
%<1(

型光栅积分球漫反射

近红外光谱仪!由上海棱光公司与中国农业大学合作开发研

制!仪 器 上 配 备 中 国 农 业 大 学 近 红 外 建 模 软 件

"
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#&

%<1(

扫描条件$波长扫描!波长范围为
;((

!

'1((P5

!

分辨率
)'P5

!扫描次数为
<

次!每隔
>(5JP

扫描一次背景!

同时在
%<1(

的两台机器上扫描所有样品'

)(

!

)'Z)<

(

&

!(=

!

方法

)2>2)

!

数据预处理方法

"

)

#

%2V2

平滑$

%2V2

平滑是一种在时域内基于局域多

项式的最小二乘法"

.

40-J433C47-7

f

O40C7

!

[!%

#拟合算法!基

本原理是利用多项式来对移动窗口内的原始光谱数据进行多

项式分解并运用最小二乘法进行数据拟合!用拟合值代替原

始数值!以达到去除高频噪声点平滑原数据序列的作用'

<

(

&

"

'

#

HN#b%

$固定窗口组合滑动窗口平滑"

DJcC/QJP/6Q

K65MJPC56BC/QJP/6Q7566-,JP

8

!

HN#b%

#是本文针对高

密度光谱数据量大的特点!提出的一种新型平滑方法&其核

心思想是$第一层使用固定窗口平滑可极大地减少数据点数

提高建模速度!第二层使用滑动窗口平滑可进一步降低噪声

分量&图
)

为
HN#b%

算法流程图!其涉及的参数
D

)

为第

一层固定窗口的大小!

D

'

为第二层滑动窗口的大小&

!!

"

>

#一阶导数"

DJ07-/C0JB4-JBC

!

H9

#$导数光谱既可以消

除基线漂移或平缓背景干扰的影响!也可以提供比原光谱更

高的分辨率和更清晰的光谱轮廓变化'

'

!

<

(

&采用一阶导数配

合上述方法对原光谱进行预处理&

)2>2'

!

仪器台间差异的评价方法

为获取仪器台间差异进行仪器稳定性研究!将所有样品

分为建模样品与模型外部检验样品!分别在
)

号与
'

号两台

仪器上进行扫描!对采集得光谱数据进行预处理后再进行如

图
'

所示的操作$

)

号仪器测量得到数据建立模型
#)

对
'

号仪器测量的外部检验样品进行预测!得到预测集
[)Z'

!

'

号仪器测量的数据建立模型
#'

对
)

号仪器测量的外部检验

样品进行预测!得到预测集
['Z)

)对比仪器间模型的预测数

据!获取差异后!参考外部检验样品化学含量的真值"参考

值
"

#对两台仪器性能差异及模型传递进行研究'

'

!

?Z+

(

&

图
!

!

%WRLO

算法流程图

%&

'

(!

!

%-*C;>/8.*3%WRLO/-

'

*8&.><

图
#

!

获取台间数据差异的流程评价方法

%&

'

(#

!

%-*C;>/8.3*8

'

4..&0

'

9/./*3&02.86<40.9&334840;42

)2>2>

!

模型评价方法

评价模型的指标性参数为交叉验证集与预测集的决定系

数"

C

'

#,标准偏差"

7-4P/40/C00606DK0677ZB43J/4-J6P

%

.

0C/JKZ

-J6P

!

%eNF

%

%e[

#和相对标准差"

0C34-JBC7-4P/40//CBJ4-J6P

!

:%9

%

i

#

'

'Z>

!

*

(

&

)2>2<

!

样品吸光度噪声计算方法

样品吸光度噪声"

4M760M4PKCP6J7C6D745

.

3C

!

"P7

#通过

差谱法获得!计算公式为

"P7

$

#

*

)

I

4

'

+

4

)

I

*

"

)

#

式"

)

#中
*

为采集的光谱点数!

4

)

和
4

'

分别为一个样品在

同一波长点前后两次测量的吸光度值&
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!

结果与讨论

#(!

!

O(](

平滑与
%WRLO

方法的参数优化

"

)

#

%2V2

平滑方法的参数优化

%2V2

平滑效果受平滑点数
!

的影响较大!点数设置过

少容易引进新误差!点数过多则容易磨光丢失包含样品信息

的光谱数据!都可能使光谱的质量下降影响模型精度'

?

(

!考

虑到低点数平滑已不适用于数据点量大且密集的高密度光

谱!本工作选择拟合阶次
E

为
'

!重点对平滑点数
!

进行了

优化研究&

!!

小麦粗蛋白,烟草烟碱及总糖模型的交叉验证集标准偏

差"

%eNF

#与预测集标准偏差"

%e[

#随参数
I

的变化趋势如

图
>

所示$随着平滑点数的增加!小麦粗蛋白,烟草烟碱及

总糖的模型效果均先呈上升趋势!后在
'()

!

*()

点之间呈

图
=

!

小麦)烟草模型的
OQWV

与
OQP

随参数
"

的变化趋势

%&

'

(=

!

@84092*3OQWV/09OQP&0C>4/./09

.*A/;;*<*94-2C&.>"

平稳趋势!当平滑点数超过
*()

点后模型效果愈来愈不理

想!数据结果虽存在一定的统计波动但不影响整体的变化趋

势&

"

'

#

HN#b%

方法的参数优化

对于
HN#b%

方法!优化了其包含的参数
D

)

和
D

'

&小

麦粗蛋白,烟草烟碱及总糖模型的
%eNF

与
%e[

随参数
D

)

和
D

'

的变化趋势如图
<

所示$当第一层平滑窗口
D

)

的大

小一定时!改变第二层滑动窗口
D

'

的大小!模型效果先呈

变优趋势!在两层参数之积处于
)1(

!

>)(

区间时模型效果

较优且呈稳定状态!当两层参数之积大于
>)(

时模型效果变

差&

图
?

!

小麦)烟草模型的
OQWV

与
OQP

随

参数
#

!

和
#

#

的变化趋势

%&

'

(?

!

@84092*3OQWV/09OQP&0C>4/./09

.*A/;;*<*94-2C&.>#

!

!

#

#

#(#

!

光谱数据处理前后的信号分析

以一条小麦原光谱为例进行处理前后的信号分析!对原

光谱分别进行
%2V2

平滑和
HN#b%

方法处理!处理前后的

对比光谱图像如图
1

"

4

+

D

#所示&

>1?'
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图
D

!

处理前后的小麦光谱对比图

"

4

#$原光谱)"

M

#$原光谱的一阶导数光谱)"

K

#$

%2V2

平滑后的光谱)"

/

#$

%2V2

平滑后的一阶导数光谱)

"

C

#$

HN#b%

处理后的光谱)"

D

#$

HN#b%

处理后的一阶导数光谱

%&

'

(D

!

W*<

,

/8&2*0*3C>4/.O

,

4;.8/A43*84/09/3.48

,

8*;422&0

'

"

4

#$

:4Q7

.

CK-04
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M

#$

:4Q7

.

CK-04

.

06KC77C/M

S

-,CDJ07-/C0JB4-JBC7
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K

#$

%

.

CK-04

.

06KC77C/M

S

%V7566-,JP

8

)"

/

#$

%

.

CK-04

.

06KC77C/M

S

%V

7566-,JP

8

4P/-,CDJ07-/C0JB4-JBC7

)"

C

#$

%

.

CK-04

.

06KC77C/M

S

HN#b%

)"

D

#$

%

.

CK-04

.

06KC77C/M

S

HN#b%4P/-,CDJ07-/C0JB4-JBC7

!!

在小麦和烟草样品中各挑选
1

个样品!每个样品分别扫

描两次!通过
)2>2<

中式"

)

#计算得到光谱处理前后的样品

吸光度噪声汇总见表
)

!其中
%2V2

平滑后波长点数与原光

谱一致!波长点不变!而
HN#b%

方法由于第一层为固定窗

口的平滑处理!当窗口大小取
)(

时!处理后波长点数减少至

)

%

)(

!此时将各个窗口平滑后的值赋给其窗口内的第一个波

长点&

表
!

!

小麦)烟草样品经不同方法处理

前后的样品吸光度噪声对比

@/A-4!

!!

W*<

,

/8&2*0*3/A2*8A/0;40*&24*3C>4/./09.*7

A/;;*2/<

,

-42A43*84/09/3.48

,

8*;422&0

'

A

1

9&37

34840.<4.>*92

样品

对象
处理光谱 样品

)

样品
'

样品
>

样品
<

样品
1

原光谱
(2(((<>; (2((('<> (2((('1? (2(((')1 (2((('11

小麦
%2V2

平滑
(2(((>+< (2((()+; (2((()1; (2((()1( (2((();?

HN#b% (2(((>?1 (2((()+< (2((()11 (2((()<? (2((();>

原光谱
(2((('?' (2((('*) (2((('+< (2(((<)+ (2((('<1

烟草
%2V2

平滑
(2((();' (2((('>< (2((('>) (2(((>?; (2((()??

HN#b% (2((();+ (2(((''? (2((('>) (2(((>?( (2((()??

!!

从图
1

"

4

!

M

#中可以看出!处理前后光谱图像的波形基本

保持一致!且
%2V2

平滑和
HN#b%

方法处理后的一阶导数

光谱图像均变得尤为平滑清晰&表
)

的结果表明!相比原光

谱
%2V2

平滑后小麦样品吸光度噪声平均降低
'?21)i

,烟

草样品吸光度噪声平均降低
'(21;i

!

HN#b%

方法处理后

相比原光谱!小麦样品吸光度噪声平均降低
'*2'+i

,烟草

样品吸光度噪声平均降低
')2')i

!说明无论
%2V2

平滑还

是
HN#b%

方法均可大幅滤除噪声!提高原光谱的信噪比&

#(=

!

光谱数据处理前后的建模结果分析

表
'

列出了
%<1(

型仪器测得的高密度近红外光谱数据

在经
%V

平滑,

HN#b%

方法处理后的建模结果!结果表明

对小麦样品和烟草样品!

%2V2

平滑与
HN#b%

方法对原高

密度光谱的去噪效果均很显著!使模型的性能大幅提高!可

满足实际应用中一般质量检测的精度要求&

表
#

!

处理前后不同对象的模型对比

@/A-4#

!

W*<

,

/8&2*0A4.C440<*94-2*39&334840.

*A

^

4;.2A43*84/09/3.48

,

8*;422&0

'

建模

对象
预处理方法

N0677ZB43J/4-J6P [0C/JK-J6P

C

'

K

%eNF C

'

.

%e[

小麦

蛋白

I6PC (21( )2>+ (2+> )2)<

%V

"

EA'

!

!A<1)

#

(2;) (21' (2;+ (2<)

HN#b%

"

D

)

A)(

!

D

'

A')

#

(2;) (21' (2;+ (2<<

烟草

总糖

I6PC (2+< '2+; (2*> '2(1

%V

"

EA'

!

!A?()

#

(2;1 )2'( (2;' )2>*

HN#b%

"

D

)

A1

!

D

'

A?)

#

(2;1 )2'> (2;' )2>;

烟草

烟碱

I6PC (2<? (21> (2+( (2>*

%V

"

EA'

!

!A<1)

#

(2;' (2'> (2;( (2)+

HN#b%

"

D

)

A)(

!

D

'

A)+

#

(2;' (2'' (2*; (2)+

#(?

!

不同仪器间的模型传递

在
+'

份小麦样品中选取
1'

个作为建模样品!剩余
'(

个作为外部检验样品!分别在
%2V2

平滑"

IA<1)

#与
HN#Z

b%

"

D

)

A)(

!

D

'

A')

#方法下!预处理
%<1(

型
)

号,

'

号仪

器测得的原光谱!按图
'

操作流程进行建模预测&表
>

为预

测数据集与参考值以及预测数据集之间的数据关系结果&

<1?'
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表
=

!

O(](

平滑与
%WRLO

方法下台间模型预测差异

@/A-4=

!

P849&;.&*0945&/.&*0*3<*94-2A/249*0

9&334840.&02.86<40.2A

1

O]/09%WRLO

数据集
%V HN#b%

C

'

%&9 :%9

%

i

C

'

%&9 :%9

%

i

[)Z'

与
& (2;+ (2<' '2*? (2;+ (2<< '2;1

['Z)

与
& (2;* (2>; '2?1 (2;+ (2<) '2++

[)Z'

与
['Z) (2;; (2') )2<> (2;; (2'+ )2+<

!!

表
>

数据表明两台仪器模型的相互预测数据集间!相对

偏差小于
'2((i

!远小于其各自与参考值间的相对偏差!原

高密度光谱数据经
%2V2

平滑或
HN#b%

方法预处理后所建

模型的预测性能无明显差异!国产新型高密度光栅近红外仪

%<1(

具有较高稳定性!整体性能良好&

>

!

结
!

论

!!

国产新型高密度光栅光谱仪采用高速采集技术!可采集

到间隔为
(2)P5

的高密度近红外光谱!从提高光谱信噪比

的角度出发!结合不同滤波算法各自的优势!兼顾模型稳定

性,预测性!提出了适用于高密度光谱预处理的两种方法!

即
%2V2

平滑和
HN#b%

方法!并对涉及参数进行了优化&

实验结果表明所提出的这两种方法对高密度光谱平滑效果显

著!且
HN#b%

方法可极大地提高建模速度!通过比较处理

前后的样品吸光度噪声!表明提出的两种方法均提高了原光

谱的信噪比!仪器及模型性能良好!该工作对国产近红外仪

器的推广具有积极意义&
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