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采用近红外$

]H(

%漫反射光谱法对新疆特色梨果库尔勒香梨的五种不同果$包括青头*粗皮*脱萼*

宿萼*突顶果%的硬度进行测定(由于近红外光谱数据量大且原始光谱噪声明显*测定水果时散射严重等导

致光谱建模时关键波长变量提取困难(以新疆库尔勒香梨为研究对象#为了有效地消除固体表面散射以及

光程变化对
]H(

漫反射光谱的影响#首先采用标准正态变量变换$

5][

%和多元散射校正$

K5-

%对库尔勒香

梨的原始光谱进行预处理(为寻找适合近红外光谱检测库尔勒香梨硬度的最佳特征波长筛选方法#进行香

梨近红外光谱的特征波长变量选择方法的比较与研究(研究比较了两种特征波长筛选方法对库尔勒香梨硬

度偏最小二乘法$

4.5

%建模精度的影响(同时使用反向偏最小二乘$

U94.5

%和遗传算法结合反向偏最小二乘

$

U94.5/L+

%在全光谱范围内筛选香梨硬度的特征波长变量#将校正均方根误差$

(35K-

%*预测均方根误差

$

(35K4

%以及决定系数$

/

<

%作为模型的评价标准#并最终确定最优波段选择方法及最佳预测模型(基于选

择的特征波长变量建立的
4.5

模型$

U94.5/L+

%与全光谱变量建立的
4.5

模型进行比较发现
U94.5/L+

模

型仅仅使用原始变量中
!b!j

的信息就获得了比全变量
4.5

模型更好的库尔勒香梨硬度的预测结果#其中

/

<

#

(K53-

和
(K534

分别为
"bIA

#

Ab"S

和
Ab"A

(进一步与基于反向偏最小二乘算法$

U94.5

%获得的特征

变量建立的
4.5

模型比较发现#

U94.5/L+

不仅可以去除原始光谱数据中的无信息变量#同时也能够对共线

性的变量进行压缩去除#使得建模变量从
S"A

个减少到
<"

个(极大地简化模型的同时有效地提高了模型的

预测精准度和稳定性(因此该方法能够有效地用于近红外光谱数据变量的选择(证明了近红外光谱分析技

术结合
U94.5/L+

模型能够高效地选择出建模变量#去除与库尔勒香梨硬度无关的近红外光谱信息#显著地

提高库尔勒香梨硬度定量模型的预测精度(这不仅为新疆地区特色梨果库尔勒香梨的快速*精确*无损优选

分级提供一定的技术支持#同时也为基于近红外光谱分析技术预测水果内部品质的研究提供了参考(
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库尔勒香梨作为中国优质果品#因口感优良深受广大消

费者的喜爱(在香梨的精准采收分选中#硬度能够反映香梨

的内部品质#所以常将其作为一级指标对香梨的等外果和商

品果进行区分!

A

"

(目前一般采用农业标准$

]g

+

R<""I

)

<"AA

%进行穿孔测量香梨硬度!

A

"

(该方法破坏了梨的内在品

质#属于有损测量方法#采取的是抽样检测方式#不能对全

部梨果样品逐一进行检验#而且检测速度慢#所以不适合香

梨生产和分选中的大批量测量(

近些年#近红外光谱$

%)$79%87$7)21

F
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%

分析技术因具有快速*无损*精准的优点逐渐被用于瓜果内

在品质的测定!

X

"

(张德虎等!

<

"应用可见近红外光谱检测河套

密瓜的糖度和硬度#结果显示其真实值和预测值间有较高的

相关性(王晓明等!

S

"采用近红外漫反射光谱检测技术测定梨

的硬度(通过偏最小二乘法$

4.5

%建立了梨果硬度的定量模

型(王世芳等!

>

"采用近红外光谱检测技术测定不同冷藏期西

红柿的质地#建立了西红柿质地的回归模型(以上研究证明

了应用近红外光谱检测瓜果硬度是可行的#但是均没有对定



标模型进行深度优化#且现有的香梨硬度近红外检测精度尚

难达到在商业上应用的要求(究其原因#是因为近红外技术

是一种检测含氢基团在近红外谱区的合频和倍频信息的技

术#而香梨的硬度是一个与其细胞结构和组织结构相关的物

理指标#近红外检测香梨硬度实际上属于一种间接检测技

术(由此可见#特征波长的选取以及分析其与硬度测量的关

系就显得尤为重要 (

实验针对新疆库尔勒香梨的硬度进行无损分析#通过采

用反向间隔偏最小二乘$

U94.5

%及遗传算法结合反向间隔偏

最小二乘$

U94.5/L+

%从全光谱中选择特征波长#进一步探

讨了光谱变量选择方法对库尔勒香梨硬度建模的影响#对比

两种方法并确定最优的波段选择方法#从而达到提高模型稳

定性*计算速度以及加强模型预测精度的目的#同时分析特

征波长的物化意义#探讨了近红外光谱与硬度之间的关系(
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实验部分

?@?

!

梨果样品的采集

从库尔勒市沙依香梨果园共采集库尔勒香梨样品
<I"

个#其中包括粗皮果*青头果*脱萼果*宿萼果*突顶果
X

种

不同香梨果实#做好标记#储存于实验冷库
>m

环境中(

?@A

!

方法

实验前#将库尔勒香梨从冷库中取出放在实验室中
!D

#

使得香梨温度与实验环境温度达到一致#光谱采集和硬度测

量均在
<Xm

环境中进行(

实验使用
+\RQ

分光式近红外光谱仪$中国科学院上海

技术物理研究所研制%#仪器光源为卤钨灯#检测器为带制

冷的
H%L$+1

单点探测器#配有固体测量池(光谱范围为

AA"""

!

>"""@C

eA

#进行单次扫描#利用配套软件
]H(+%/

$B

E

Z)7

采集样品的近红外光谱信息#采用
J%1@7$C0B)7̂A"bS

光谱分析软件$挪威
-+K\

公司%进行光谱预处理*偏最小

二乘$

4.5

%计算#

U94.5

#

U94.5/L+

等程序均在
K+R.+U

环境下运行(每个香梨测量三次光谱#分别位于赤道等间距

的三个位置$间隔为
A<"o

%#取三点的平均光谱为该香梨样本

的整果光谱(光谱采集结束#将对应光谱采集的三个部位削

皮#采用质构仪$型号为
RK5/4(\

#购于北京盈盛恒泰科技

有限责任公司%与
!b"CC

直径压力探头#测量果肉受压应

力$

:

%(取
S

个标记部位的硬度均值作为整果硬度!

!

"

(

?@H

!

建模方法

AbSbA

!

校正集法与验证集的划分

异常样本的存在会对模型的预测精确度产生影响#因此

在建立可靠的近红外定量模型之前需要剔除掉异常样本(本

实验剔除异常样本采用的是外在学生化残差)杠杆值图的方

法#通过分析得到香梨的异常样本数为
!

个(在剔除了
!

个

异常点的基础上#将
<M>

个香梨样品采用
T)%%$72/5:6%)

$

T/

5

%法#按照
<lA

的比例来划分#得到校正集样本
AI"

个和验

证集样本
I>

个(校正集和验证集划分结果如表
A

所示(

AbSb<

!

模型建立方法与特征波长筛选方法

为了提高模型稳定性和精确度#分别采用
U94.5

和
U9/

4.5/L+

算法在全光谱范围中进行特征波长筛选#并将筛选

出的特征波长作为输入变量#采用偏最小二乘$

4.5

%建立香

梨硬度模型(以所建模型的决定系数$

/

<

%*校正均方根误差

$

(K53-

%及预测均方根误差$

(K534

%作为模型的评价指

标!

I

"

#最终确定合适的波长筛选方法(其中#当
(K534

越

趋近于
"

#

/

< 越趋近于
A

#说明建立的模型效果越好!

N

"

(同

时拟采用标准正态变量变换$

5][

%和多元散射校正$

K5-

%

对香梨的原始光谱进行预处理(

表
?

!

库尔勒香梨校正集和验证集的划分结果
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结果与讨论

A@?

!

73!:4RX0

模型建立

采用反向间隔偏最小二乘$

U94.5

%将全光谱
S"A

个波长

划分为一定数量的小区间#一次去除一个区间建立
4.5

模

型#比较建模效果确定第一个应该除掉的区间#在余下的光

谱区间中如此进行下去#直到剩余最后一个区间!

M

"

(虽然经

过
U94.5

筛选波段已经去除掉全光谱中一部分无效信息#筛

选出的波段内的波长变量之间仍存在共线性问题#因此#需

要进一步提取光谱信息(

<bAbA

!

基于反向间隔偏最小二乘%

U94.5

&的波段选择

由于在采用
U94.5

筛选近红外光谱时#间隔大小能够影

响波长范围的选取#间隔过小#会使得到的结果太过复杂#

间隔过大#会丧失一部分有用信息(由于从理论上无法确定

最佳的间隔数#所以本实验尝试采用
A!

!

<X

个间隔数#分别

将全光谱分成
A!

!

<X

个子区间#研究间隔数目对于波长选

择的影响(表
<

为不同间隔数的
U94.5

波段筛选结果(

表
A

!

采用不同间隔数的
73!:4

波段筛选效果

C)1E%A

!

U''%5-#'73!:41),/'3E-%"3,

$

<3-D/3''%"%,-3,-%"G)E&

]GC0)7

4-

$

H%:)7;$B (K53

+

]

][

0

A! A" S

#

!

!

M

#

AS

#

AX AbAS>> AAS

AN A< <

!

X

#

M

#

I

#

AA

#

AS

#

A>

#

AN Ab<>XS ANN

AM AA A

#

S

#

!

#

N

#

I

!

AA

#

AX

#

AN Ab<!MN AXA

AI N A

#

S

#

N

!

AS

#

AX

!

AI AbSXA< <<A

<" M S

#

>

#

M

#

A"

#

A!

#

AI Ab>X>S I"

<A I S

#

N

!

I

#

A<

#

AX

#

A!

#

<" AbX>N! ANA

<< ! S

#

>

#

M

#

A"

#

A!

#

AI Ab>X"" I"

<S AS S

#

>

#

!

#

M

#

I

#

AI AbSXNA IA

<> A" A

#

>

#

I

#

A<

!

A>

#

<" Ab<NS< A"A

<X I A

#

A<

#

AM

#

AI

#

<S

#

<X Ab<X"! NS

!

$

&

479%@9

F

$B@6C

F

6%)%:

'

0

&

]GC0)768[$79$0B)1

IAM<

第
I

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



!!

依据最小
(K53

来筛选最优的子区间(表
<

显示#将全

光谱
S"A

个波长分割为
A!

个区间时#对应的
(K53

值最小(

<bAb<

!

U94.5

结合
L+

的波长筛选方法

遗传算法是一种很有效的波长选择方法#具有全局优

化*易实现的特点!

I

"

#在采用
U94.5

从全光谱
S"A

个波长点

中筛选出
!

个子区间#共
AAS

个波长点之后#再利用
L+

从

这
!

个光谱区间中挑选特征波长(经
U94.5/L+

计算之后#

得到的波长变量数为
<"

个(利用这
<"

个波长建立的模型回

归效果如表
S

所示(

表
H

!

不同光谱区域的建模效果

C)1E%H

!

(#/%E3,

$

%''%5-#'/3''%"%,-&

2

%5-")E"%

$

3#,&

K):D621 #$;)B)%

&

:D1 /

<

(K53-

+

]

(K534

+

]

4-

QGBB1

F

)@:7GC S"A "bXI AbS! AbS> A<

U94.5 AAS "bNA AbA< AbAS N

U94.5/L+ <" "bIA Ab"S Ab"A A"

!!

如表
S

所示#通过特征波长的筛选#模型的回归效果得

到明显的提高(将
U94.5

和
L+

结合挑选波长#波长变量数

极大地减少#

(K53-

和
(K534

进一步降低#决定系数

$

/

<

%从最初的
"bNA

增加到
"bIA

#说明不仅仅极大地简化了

模型*提高分析速度#而且剔除掉相当一部分与香梨硬度无

关的光谱信息#减少噪声的同时提高了模型的预测精度(

A@A

!

漫反射光谱和硬度的关系

如图
A

所示#经过
U94.5

筛选出的特征波长主要集中在

A"I"

!

AAM"

#

ASNX

!

A!XX

#

<">"

!

<AS"

和
<<<X

!

<SA"

%C

四个波段#其中
U94.5/L+

筛选出来的特征波长集中在

AA""

!

AAM"

#

AX""

!

A!XX

和
<<<X

!

<SA"%C

三个波段

内#吸收峰主要出现在
AAI"

#

A>X"

和
AI>"%C

处#这些都

是由于水分吸收造成的!

A"

"

(其中
AAI"%C

是
\

)

=

伸缩振

动的合频吸收峰#

A>X"%C

处为
\

)

=

伸缩振动的一级倍

频#

AI>"%C

处是
\

)

=

伸缩振动的二级倍频!

AA

"

(由于水分

的吸收会干扰对其他成分的检测#而采用
U94.5/L+

算法筛

选出来的特征波长不包含这三个波长#从而避免了水分吸收

图
?

!

#

)

$

73!:4

和#

1

$

73!:4RX0

选择的波段
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产生的影响(

!!

有研究表明#香梨的硬度与果胶*纤维素等有机物质有

关#尤其果胶是香梨成熟过程中影响硬度的关键物质#在梨

果成熟过程中#原果胶的含量会不断下降#逐渐被分解转化

为可溶性果胶#导致植物细胞组织间黏结性降低#使得梨果

的硬度下降(成熟阶段的水果#其果胶呈现的是可溶性的状

态#使细胞间结合力变得松弛#香梨质地变软(过熟香梨中

的果胶发生去甲酯化变成无粘性的果胶酸#硬度加剧降低细

胞进入衰老期(既然近红外检测的是有机物的吸收#因此可

以通过测定果胶的吸收从而间接对硬度进行测定(

!!

果胶作为一种富含甲氧基的化合物#其中含有大量
-

)

=

和
\

)

=

等特征官能团#在近红外区有吸收(相关文献中

提到
<<X"%C

是果胶的特征吸收波长!

A<

"

#而图
A

中
U94.5/

L+

算法也挑选出
<<X"%C

作为库尔勒香梨的特征波长点(

此外#

U94.5/L+

法筛选出的特征波段
AA""

!

A<""%C

为

-

)

=

键伸缩振动的二级倍频吸收带#

AX""

!

A!XX%C

为

-

)

=

键伸缩振动的一级倍频吸收带#这与
($C06

等研究得

到的果胶的特征波长是一致的!

AS

"

(因此#采用的向后间隔偏

最小二乘和遗传算法得到的硬度的特征波长反映了果胶的吸

收信息#也很好地解释了近红外光谱分析技术检测硬度的机

理(

A@H

!

73!:4RX0

模型验证

判断
U94.5/L+

建立的定量模型的优劣#还要考察所建

模型对未知样品的预测能力(据此#实验采用独立样品集对

已建立的库尔勒香梨硬度的回归模型进行验证(在建立的全

光谱
4.5

模型*

U94.5

模型和
U94.5/L+

模型中导入没有

图
A

!

三种模型中硬度预测值和实测值的相对偏差

B3

$

@A

!

F%E)-3G%/%G3)-3#,&#'D)"/,%&&

2

"%/35-%/G)E*%&),/

+%)&*"%/G)E*%&3,-D"%%+#/%E&

参与建模的
I>

个样品信息#将库尔勒香梨硬度预测值和实

测值的相对偏差绘制得到以下的箱线图#如图
<

所示(相比

于全光谱
4.5

模型和
U94.5

模型的预测值与穿孔实验测得

的硬度实测值之间的相对偏差#

U94.5/L+

模型的更小#平

均数也更加集中(为了进一步验证
U94.5/L+

所建模型的预

测能力#对硬度的实测值和预测值在显著性水平
"b"X

下进

行
:

检验#该分析在
K$:B$0

环境下进行(结果显示#硬度的

实测值和预测值之间的差异未达到显著水平$

)

#

"b"X

%#表

明
U94.5/L+

建立的模型在测量库尔勒香梨硬度方面的预测

能力更强(
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表
J

!

库尔勒香梨分类分选指标

C)1E%J

!

9E)&&3'35)-3#,

$

")/%3,/%L#';#"E)'")

$

"),-

2

%)"

品质指标
果实类型

青头果 粗皮果 突顶果 宿萼果 脱萼果

硬度+
] <<b""

!

SXb"" AXb""

!

AIb""

A@J

!

基于近红外光谱分析的类型果实分级品质指标评价

根据近红外模型的预测结果$见表
>

%#

X

类果实中#果肉

硬度的差异极显著$

)

2

"b"A

%#对,青头果-和粗皮果的两类

等外果有区分识别力#与突顶果*宿萼果和脱萼果
S

类商品

果相比#青头果-和粗皮果具有果肉的硬度高的特征(可选

择果肉硬度为识别指标#分选并剔除果肉果肉硬度大于
<<]

的两类等外果(

S

!

结
!

论

!!

实验结果表明#

U94.5

#

U94.5/L+

这两种波段筛选的方

法均能在一定程度上减少建模变量#优化模型效果(其中#

U94.5/L+

筛选特征波长的
4.5

建模效果更好(经
U94.5/

L+

筛选后#建模所用的光谱变量显著减少#模型的
(K53-

和
(K534

也明显降低#决定系数$

/

<

%提高到
"bIA

(筛选出

的波段中包含了果胶中特征官能团的吸收带#既保留了与香

梨硬度有关的特征波长#又剔除了大部分的无用信息#体现

特征波长选择在提高模型精确度与稳定性方面的重要作用(

同时#

U94.5/L+

建立的库尔勒香梨硬度的回归模型#具有

精确*稳定的优点#能达到快速无损测定香梨硬度的精度要

求(近红外的快速无损检测成为能对果实参差不齐的品质进

行快速检测和区分的有效手段#同时本研究对于开发出更加

精准的近红外无损检测水果的模型和设备具有借鉴作用(
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