
第25卷第6期 

2006年 12月 

红 外 与 毫 米 波 学 报 
J．Infrared Millim．Waves 

Vo1．25，No．6 

December，2006 

文章编号：1001—9014(2006)06—0478～03 

可见／近红外光谱预测杨梅汁酸度的方法研究 

邵咏妮， 何 勇 
(浙江大学 生物系统T程与食品科学学院，浙江 杭州 310029) 

摘要：针对可见／近红外光与杨梅汁酸度存在非线性相关的特点，提出了应用偏最小二乘(PLS)法预测线性部分和 

人工神经网络(ANN)预测非线性部分，结合两种方法综合预测杨梅汁酸度值，通过比较r，RMSEP，Bias的值来检验 

该方法．其中PLS模型用于寻找与杨梅汁酸度值有关的敏感波段，预测杨梅汁酸度的线性部分，将这些敏感波段 

对应的光谱吸光度值作为人工神经网络的输入，并将杨梅汁酸度 的实际测量值减去PLS模型校正值，获得的差额 

部分作为神经网络的输出，建立一个差额神经网络预测杨梅汁酸度的非线性部分．46个样本用于建模，3O个样本 

用于预测．结果表明该方法对样本的预测相关系数r=0．939，RMSEP=0．218，Bias=一0．12l，好于只使用PLS模型 

的相关系数r=0．92l，RMSEP=0．228，B 珊=一0．132． 
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METHoD FoR PREDICTING ACIDITY oF BAYBERRY JUICE 

BY USING VIS／NEAR INFRARED SPECTRA 

SHAO Yong—Ni， HE Yong 

(College of Biosystems Engineering and Food Science，Zhejiang University，Hangzhou 3 10029，China) 

Abstract：Aiming at the nonlinear correlation characteristic of visible／near infrared spectra and the corresponding acidity of 

bayberry juiee，one mixed algorithm was presented to predict the acidity of bayberry juiee with partial least squares(PLS) 

and artificial neural network(ANN)．The values of correlation toefficient(r)，the root mean squared error of prediction 

(RMSEP)．and bias were used to estimate the mixed mode1．PLS was used to find some sensitive spectra related to acidity 

in juiee，and the values of spectral absorptance corresponding to them were regarded as the input neurons of ANN．Remnant 

valties by subtracting standard values and validation values were regarded as the output neurons of ANN．The calibration e． 

quation developed from them was used to predict the constituent values for the independent spectra of 30 samples．The re- 

suhs indicate that the observed results by using PLS．ANN (r=0．939．RMSEP=0．218，Bias：一0．121)are better than 

those obtained by PLS(r=0．921．RMSEP=0．228．B／as=一0．132)． 

Key words：visible／near infrared spectra；partial least squares(PLS)；hayberry juice；acidity；artificial neural network 

(ANN) 

引言 

可见／近红外光谱法是一种快速简便非破坏性 

的分析方法．它已被广泛应用于定性或定量分析水 

果的品种鉴别及水果淤伤的检测  ̈ 等．总体上来 

说光谱技术在各个方面尤其是在食品科学和农业科 

学上已成为一种重要的检测技术． 

杨梅是我国南方著名的特产水果，除日本有少 

量栽培外，其他国家很少有栽培．杨梅果实色泽艳 

丽，酸甜适口，风味独特．营养价值高，是我国重要的 

经济水果．水果的产后处理、品质鉴别检测一直是农 

产品加 研究的重要课题．杨梅汁作为一种绿色饮 

料，其口感、糖分含量、酸度和维生素含量等内部品 

质，都得到了广泛重视，其中酸度是重要的品质评价 

指标之一．当前大多测量酸度的仪器都需进行取样， 

并有一定的消耗，不宜在连续生产线上应用，且易产 

生人为误差．而采用可见／近红外光谱技术可实现水 

果和果汁内部品质的无损检测．然而使用近红外光 
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METHOD FOR PREDICTING ACIDITY OF BAYBERRY JUICE 
BY USING VIS/NEAR INFRARED SPECTRA 

SHAO Yong-Ni, HE Yong 
(College of Biosystems Engineering and Food Science, Zhejiang University, Hangzhou 310029, China) 

Abstract: Aiming at the nonlinear correlation characteristic of visible/ near infrared spectra and the corresponding acidity of 

bayberry juice, one mixed algorithm was presented to predict the acidity of bayberry juice with partial least squares (PLS) 

and artificial neural network (ANN). The values of correlation coefficient (r), the root mean squared error of prediction 

(RMSEP) , and bias were used to estimate the mixed model. PLS was used to find some sensitive spectra related to acidity 

in juice, and the values of spectral absorptance corresponding to them were regarded as the input neurons of ANN. Remnant 

values by subtracting standard values and validation values were regarded as the output neurons of ANN. The calibration e­

quation developed from them was used to predict the constituent values for the independent spectra of 30 samples. The re­

sults indicate that the observed results by using PLS-ANN (r;;: 0.939, RMSEP = 0.218, Bias;;: - O. 121) are better than 

those obtained by PLS (r = 0.921, RMSEP = 0.228. Bias = - O. 132) . 

Key words: visible/near infrared spectra; partial least squares ( PLS); hayberry juice; acidity; artificial neural network 

(ANN) 

~I~ 

PI ml ilirrj~ :J'titNidl~'- f!ft 't#;l! m {J! ~~ lilUf'tE 
~*~~~.~B.r~~rn~~tt~~.*fi* 
*~J'bft!~1lIJlk**~m~:f&i~!IJ['-3J~. ,~,i*L* 

~:J't~tt#~$~nOOft~~~~J'b#~~~~# 
'!!f: ..t B)l\i; 1;;-f!ft 1ti: ~ ~ :f&iJi!iJ1z #. 

~~~~~~~~~~~~**,~B*~Y 
:I:~:I:'lij~, JtiiB 00 *q~ P:fl ~:l:tf. ;f% tftJ*'?k ~~~ ~ 

IiIIiI ,@iStt~ 1=1 ,)Xt~~!I!~. if~ifli~~ ,~~ OOI~~ 

f~m:7j(*. ** ~ ~ Jfi~;@, J'b flff~lllj;j<&1m~-1i~~ 
~J'b~Im~~~~WM.~~*~1;;-f!ftg~~ 

;f..j.,JtD!~ ,.*i5.,~lt~~i1=.~~.~pg$J'b 

m1 , tlHl,}¥1J 7 rtz1ti: 1J,\L ~ 9=' ~lt ~1ti: ~ ~ J'b flffW1fI 
m~~-.~~*$ •• Mlt~&B •• *fi*~, 
jf:ff -~~rj!J~, ::F1r~J!~1=.f=~..tJ.l\Zrn ,ll~ f= 
1=..A.1g~£. mf*rnPJ ~/ilirrj~:J'tiilii*PI'?k~* 
*~*ttpg$~m1~Xm:f& •. Mmf~rnilirr*:J't 

lHrM B M :2005 - 12 - 31 ,1f1§l B M :2006 - 05 - 08 Received date: 2005 - 12 - 31 • revised date: 2006 - 05 - 08 

~~IilI~: ~* § r&f4"jt~J%: (30671213) ,il'Ii ~"¥:1:itf:tt ~ff1f~ 1fr1j~"jtf-4liJf~JjlJJ If'~'J (02411) .f!l ~~"jt1:itl~L±:"jtf-4,~ ~Jljjf-4liJf ¥~ 
(20040335034) Wi JlIJrm § 

i'fl:i'M1l' :l~~~WE( 1983-) ,!J:., wrtt~mA, wr¥I*"jt'i.!\PJ*mTJj~.!oj11t&1f-4,,*"jt\lit1t±tf., =f:~.H\$fl:"¥iZillt:fO¥yti~-tfti1J!~:ji*liJf~. 

http://www.cqvip.com


6期 邵咏妮等：可见／近红外光谱预测杨梅汁酸度的方法研究 479 

谱技术的关键在于如何从光谱数据中l获得有用的光 

谱信息． 

本文研究的目的是使用可见／近红外光谱技术 

测量杨梅汁酸度并寻找最佳的数学模型对杨梅汁的 

酸度进行预测．因此我们提出了一种基于偏最小二 

乘与BP-神经网络相结合的数据处理模型． 

I 材料与方法 

1．1 仪器设备 

实验使用美国ASD(Analytical Spectral Device) 

公司的Handheld FieldSpec光谱仪，其测定范围在 

325—1075nm之间，采样间隔为 1．5nm，分辨率为 

3．5 llm，探头视场角为20。，光谱仪垂直放置于距离 

样本表面 12cm处，光源与水平位置成 60。照射，如 

图1所示．光谱反射率数据先转化成吸收光谱数据， 

再转化成 ASCII码导出．分析软件为 ASD View Spec 

Pro，Unscramble V9．2和 DPS． 

4个品种的杨梅汁(慈溪杨梅，仙居杨梅，丽水 

杨梅和临海杨梅)采购自超市，共76个样本(每个 

品种 19个)．样本被放置在密封的内置冰块保持4 

土1。C温度的玻璃瓶中．所有的样本在可见／近红外 

光谱分析前都恢复到25。c室温．每个样本都被标记 

并分别放置在容器中．为了减少在整个实验中的操 

作误差，采用直径为6．5cm，高度为 1．4cm的玻璃容 

器，每个样本在容器中的高度同定为 1cm，待稳定后 

进行光谱数据的采集，扫描次数设为30． 

杨梅汁酸度的实测值通过使用 PH计(SJ-4A， 

Exact instrument Co．，Ltd．，Shanghai，China)测得， 

其测量精度为0．01． 

1．2 光谱数据的预处理 

为了去除来 自高频随机噪音、基线漂移、样本不 

均匀、光散射等影响．采用 Savitzky．Golay平滑法，平 

滑点数为 3，然后采用多元散射校正 (MSC)对光谱数 

据进行处理．为了得到高的信噪比，去除部分噪声信 

息，选择40Ohm～100Onto波段的数据进行分析处理． 

w halogen lamp 

罔1 杨梅汁光谱数据的采集 

Fig．1 Collection for spectral data of bayberry juice 

1．3 化学计量学方法 

偏最小二乘法(PLS)是一种广泛使用的近红外 

光谱数据处理方法．然而PLS是用于建立线性模型 

的，当出现非线性问题时模型的预测结果会受到影 

响．因此需要在 PLS模型的基础上引入非线性的部 

分，人工神经网络是目前常用的非线性模型． 

在分析应用中，最常用的人T神经网络 是 

具有反向学习算法的 BP 神经网络．BP．神经网络通 

过在学习过程中修改权重系数来减少模型的拟合残 

差，权重的增加或减少通过梯度下降的规则实现． 

2 试验结果与分析 

2．1 杨梅汁酸度的敏感波段 

对所有杨梅汁样本建立 PLS模型，得到各个波 

段对应 的回归系数图，如图 2所示，685～695nm． 

945～965nm为较敏感的波段．由于 685～695nm波 

段属于可见光，在该波段杨梅汁的颜色差异 占主导 

地位，而且在该波段不存在任何的有机酸．因此杨梅 

汁酸度的敏感波段为 945～965nm． 

2．2 偏最小二乘和人工神经网络结合模型 

本文提出了一种将偏最／J,-乘和人工神经网络 

算法相结合，建立杨梅汁可见／近红外光谱和杨梅汁 

酸度之间非线性部分模型的方法．因此，整个预测模 

型算法的建立由线性部分和非线性部分组成．线性 

部分通过对46个杨梅汁样本建立PI S校正模型．非 

线性部分，通过 PLS模型选择负载较大值所对应的 

光谱波段，并将这些波段对应的光谱吸光度值作为 

神经网络的输入部分；对应的杨梅汁的实测值减去 

校正值得到的差额值作为神经网络的输出部分，建 

立差额神经网络． 

非线性的模型为一个三层的 BP．神经网络，sig． 

moid为变换函数，输入层结点数为 21个，隐含层结 

罔 2 杨梅汁酸度的回归系数与其对应的波段 
Fig．2 Regression coefficients with corresponding wavelengths 

for acidity 
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图3 3O个未知样本的PI_S预测模型 
Fig．3 Prediction results for the unknown 30 samples from the 

PLS models 

点数为6，输出层结点数为1．目标误差设为0．0001， 

学习速度为0．2，迭代次数为 1000． 

线性部分的预测，通过所建的 PLS模型预测 

剩余的30个杨梅汁样本的酸度值，如图3所示．非 

线性部分，将30个样本对应的敏感波段的光谱吸 

光度值作为 BP．神经网络的输入，预测其差额值． 

最后通过由PLS模型得到的预测值和 BP一神经网 

络得到的差额值相加得出待预测的30个杨梅汁 

的酸度值． 

该模型通过r，RMSEP，Bias的值来检验其测量 

的精确性及误差．计算公式如下 

．

1 p 

RMSEP= 1 y(多 —Yi) ， (1) 
J 。 。 

P 1 

1上 
Bias： ∑( 一Y ) ， (2) 

i=1 

式中多表示样本的预测值，Yi表示样本的实测值，， 

表示检验的样本数． 

图4显示了PLS-ANN模型样本酸度实测值和 

预测值之间的相关系数 r：0．939，RMSEP：0．218， 

Bias=一0．121；对应的PLS预测值的相关系数 r： 

0．921，RMSEP：0．228，Bias=一0．132．结果表明 

PLS．ANN模型的预测结果要好于PLS． 

3 结语 

通过PLS模型建立46个样本的酸度模型，同时 

得到酸度的敏感波段，并且将其对应的光谱吸光度 

作为BP-神经网络的输入，通过将实测值和校正值 

图4 30个未知样本的 PLS—ANN预测模型 
Fig．4 Prediction results for the unknown 30 samples from the 

PLS—ANN models 

相减得到的差额作为 BP一神经网络的输出，建立差 

额神经网络．30个剩余样本的酸度值由线性部分 

PLS模型的预测值和非线性部分 PLS．ANN模型的 

差额值相加得到，其实测值和预测值之间的相关系 

数达到0．939，RMSEP为0．218，Bias为 一0．121．可 

以看出应用可见／近红外光谱技术，PLS．ANN的数 

据处理模型能够很好地预测杨梅汁的酸度，结果要 

好于PLS模型的预测效果．本文提出的基于 PLS与 

ANN相结合的光谱数据处理方法对具有非线性属 

性的数据预i贝0具有较理想的效果． 
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