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基于光谱技术的芒果糖度酸度无损检测方法研究
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摘　要　提出了一种用近红外光谱技术结合遗传算法和人工神经网络模型的芒果糖度酸度快速无损检测的

新方法。首先用偏最小二乘法计算芒果糖度酸度光谱数据的主成分得分值 , 以此获取芒果的近红外指纹图

谱 , 再结合遗传算法优化人工神经网络技术 ( GA2BP)进行检测。PL S分析表明 , 主因子选取 18时对糖度具

有较好的聚类作用 , 而主因子数 17个时对酸度的聚类效果好。选取最佳主因子作为芒果糖度酸度的神经网

络的输入 , 建立三层 GA2BP人工神经网络模型。用 135个芒果样本的糖度酸度用来建立遗传算法优化神经

网络的芒果糖度酸度检测模型 , 对未知的 45个芒果样本进行糖度酸度的预测。结果表明 , 提出的遗传算法

和人工神经网络模型相结合的光谱分析方法具有很好的预测能力 , 为芒果糖度酸度检测方法提供了一种新

方法。
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引　言

　　芒果为受欢迎的热带水果 , 不仅口感好 , 而且营养丰

富 [1 ]。芒果的有机酸含量很高 , 特别是谷氨酸的含量高 , 有

利于机体的新陈代谢 , 对口渴咽干、消化不良、晕眩呕吐、

咳嗽痰多等病状有一定的食疗帮助。随着人们生活水平的日

益提高 , 对芒果分级和精深加工的需求也越来越高 , 因此研

究一种简单、快速、非破坏性的芒果糖度酸度检测技术很有

必要。

现代近红外光谱分析技术 , 可充分利用全谱段或多波长

下的光谱数据进行定性或定量分析 [2 ]。由于近红外光谱分析

技术具有速度快、效率高、成本低、测试重现性好、测量方

便等特点 , N IRS能够通过漫反射光纤方便地进行光谱的采

集 , 从而在远距离进行控制 , 整个操作过程简单 [3 ] , 已经被

越来越多地应用于食品、石油化工、制药等领域。国内外很

多学者利用近红外光谱技术检测了芒果苹果成熟度 [4 , 5 ]、鉴

别杨梅品种 [6 ]、评价苹果质量 [7 ]、咖啡品牌 [8 ]、橙汁成分 [9 ]、

茶饮料 [10 ]等。

BP神经网络模型是一个强有力的学习系统 [11 ] , 能够实

现输入与输出之间的高度非线性映射。目前使用最多的是多

层结构的误差反向传播学习算法 (BP) [12 ] , 已经证明此种模

型可以逼近任何连续的非线性曲线 [13 ]。但是神经网络训练

过程中容易出现局部最优的状况 [14 ] , 并且存在网络拓扑结

构难以确定等问题。我们引入了自适应遗传算法 [15 ]优化拓

扑网络的权阈值以防止训练陷入局部最优 , 从而提高了 BP

网络学习效果和增强其预测能力。

应用偏最小二乘法的主成分分析 , 可以在不丢失主要光

谱信息的前提下选择为数较少的新变量来代替原来较多的变

量 , 解决了由于谱带的重叠而无法分析的困难。我们提出了

应用偏最小二乘法 ( PL S)和基于误差反向传播算法的多层前

馈神经网络相结合的方法 , 并通过遗传算法优化神经网络权

阈值 , 建立了芒果的近红外光谱糖度酸度预测模型。

1　材料与方法

111　仪器设备

用美国 ASD (analytical spect ral device)公司的 Handheld

Field Spec光谱仪 , 其光谱采样间隔 (波段宽) 115 nm , 测定

范围 325～1 075 nm , 扫描次数 30次 , 探头视场角为 20°。光

源是与光谱仪配套的 1415 V卤素灯。光谱数据以 ASCLL 码

形式导出并进行处理。分析软件为 ASD View Spec Pro ,

Unscramble V916和 Matlab 2006b。

112　样品来源及光谱的获取



从超市买来 250个新鲜的芒果样品。选择大小均匀的个

体 , 避免试验中芒果个体与近红外光谱仪之间的距离剧烈变

化。全部样本随机分成建模集和预测集 , 建模集有 135个样

本 , 预测集有 45个样本。对每一个芒果扫描 30次 , 从芒果

的赤道部位等距正反面测定光谱。

113　光谱数据预处理

由于光谱数据在采集时首端产生部分噪声 , 取 400～

1 075 nm波段的光谱数据进行分析。对光谱数据进行平滑处

理、MSC预处理、SNV 预处理 [16 ] , 并进行偏最小二乘法分

析。

114　遗传算法

遗传算法 ( GA)是一种模拟自然选择和遗传机制的自适

应概率全局寻优算法 [17 ] , 可优化拓扑权阈值 , 鲁棒性强。其

过程主要包括 , 编码方式、选择、变异、交叉和解码。

115　神经网络

建立了一个三层的人工神经网络结构 , 其中输入采用

Unscrambler V 916中 PL S结果的最佳主成分的成分得分

值 , 再将数据导入 Matlab中 , 进行建模。

2　结果与分析

211　芒果样本的近红外漫反射光谱

芒果的典型近红外光谱曲线如图 1 所示 , 横坐标为波

长 , 纵坐标为光谱漫反射率。从图 1中可以看出 , 不同芒果

的光谱形状具有相似性 , 且其吸收峰位置的差异性也不是很

大 , 可见光部分吸收量相对近红外部分要大 , 特别是 400～

550 nm的吸收量较大 , 而 550～770 nm吸收量小 , 这与芒果

表皮成黄色和胡萝卜素等色素的吸收有关 ; 在 950～1 075

nm之间吸光度值又有一个小凸起 , 这是 O—H 和 C—H 吸

收带 [18 ] , 可能是个体内部物质对光的吸收。应用 ASD View

Spec Pro软件 , 把同一个芒果正反不同部位的光谱曲线做平

均处理 , 并转换成 ASCⅡ码 , 形成反射率矩阵 , 用 PL S法对

其聚类。

Fig1 1　Near infrared reflectance spectra of mango

212　建立芒果糖度酸度预测模型

全波段 325～1 075 nm共有 750个点。采用全光谱计算

时 , 计算量大 , 而且有些区域样品的光谱信息很弱 , 与样品

的组成或性质间缺乏相关关系 [19 ]。因此 , 我们通过偏最小二

乘法分析 , 选取最佳主因子个数的新敏感变量作为输入建立

神经网络预测模型。

考虑到信息波段中有可能有非线性信息的存在 , 采用

BP神经网络对其建模优化。通过权阈值来调整数据的贡献

力 , 使网络的实际输出值与期望值的误差均方差达到理想

值。建模时采用隐含层神经元 (2×主因子个数 + 1)个 , 训练

函数采用 Traincgf , 误差函数采用 mse , 权阈值训练函数采

用遗传算法结果 ,系统误差要求小于 01000 005 ,训练次数最

高 2 000次 , 训练速度 012。

从以上分析可知 , 神经网络中权阈值的设置相当的重

要 , 而遗传算法又可以解决神经网络过程中出现的局部最优

的问题 , 因此本研究采用遗传算法优化神经网络 , 改善其性

能 [20 ] (见图 2) 。研究过程中采用变异率 019 , 群落代为 100 ,

目标函数为 1/ E2 (即误差平方倒数)。

Fig12　Flowchart of GA2BP

213　神经网络和遗传算法优化神经网络模型结果比较

在 Matlab中利用 Learmdm函数对神经网络权阈值优化

并进行建模 , 比较图 3和图 4可以看出 , 遗传算法优化神经

网络的预测芒果酸度的相关系数达到了 01999 97 , 高于直接

用 BP建立的模型 , 校正集样本的标准偏差 SEC = 01005 612

也较低。从图 5和图 6的比较也可以看出 , 遗传算法优化神

经网络的预测芒果糖度的相关系数达到了 1 , 高于直接用 BP

Fig13　PLS2BP calibration model for mango’s

valid acidity of 135 samples
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Fig16　PLS2GA2BP calibration model for mango’s

suger content of 135 samples

建立的模型 , 校正集样本的标准偏差 SEC = 01002 85 也较

低。

　　表 1和表 2为用上述两组校正模型对 45个未知样本的

预测结果。从表 1 可以看出 PL S2GA2BP模型对芒果酸度测

量值和预测值之间的相关系数和预测标准分别为 r =

01836 99 , SEP = 01109 447 , 对应的 PL S2BP预测值的相关

系和预测标准差为 r = 01788 , SEP = 01133 312。结果表明

PL S2GA2BP模型对芒果酸度预测结果要好于 PL S2BP ; 从表

2可以看出 PL S2GA2BP模型对芒果糖度测量值和预测值之

间的相关系数和预测标准差分别为 r = 01854 09 , SEP =

01609 34 , 对应的 PL S2BP预测值的相关系数和预测标准差

分别为 r = 01757 05 , SEP = 01864 676。表明 PL S2GA2BP模

型对芒果糖度预测结果好于 PL S2BP。

Table 1　Prediction Results for Valid Acidity of PLS2BP and PLSS2GA2BP Models for Unknown Samples

模型类型 预测拟合方程 相关系数/ r 预测标准差 RSD %

PL S2BP y = 01 962 16 x + 01 146 75 01788 01133 312 41 043 301

PL S2GA2BP y = 01 915 01 x - 01 251 28 01 836 99 01109 447 31 319 447

Table 2　Prediction results for suger content of PLS2BP and PLS2GA2BP models for unknown samples

模型类型 预测拟合方程 相关系数/ r 预测标准差 RSD %

PL S2BP y = 01 901 13 x + 11 620 64 01 757 05 01864 676 51 136 687

PL S2GA2BP y = 01 793 37 x + 31 287 81 01 854 09 01 609 34 31 619 84

3　结　论

　　应用可见/近红外光谱技术快速测定了芒果糖度酸度的

含量 , 提出了遗传算法优化神经网络的方法 , 建立芒果糖度

酸度测定的校正模型 ,提高了预测精度。选择 PRESS值最小

作为遗传算法的优化标准来优化信息值的权阈值。PL S2GA2

BP模型对芒果酸度的预测结果与测量值之间的相关系数和

预测标准差分别为 r = 01836 99和 SEP = 01109 447 , 结果要

好于 PL S2BP。PL S2GA2BP模型对芒果糖度的预测结果与测

量值之间的相关系数和预测标准差分别为 r = 01854 09 和

SEP = 01609 34 , 结果好于 PL S2BP。因此 , 应用光谱技术结

合化学计量学方法测定芒果糖度酸度含量是可行的 , 也为开

发无损在线检测仪器提供了参考。
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Nondestructive Test on Predicting Sugar Content and Valid Acidity of
Mango by Spectroscopy Technology

YU Jia2jia , H E Yong , BAO Yi2dan 3
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Abstract　Mango is a kind of popular t ropic f ruit in the word , and it s quality will affect the health of consumers. Unsaturated

acid is an important component in mango. So it is very important and necessary to detect the sugar content and valid acidity in

mango fast and non2dest ructively. Visible and short2wave near2inf rared reflectance spect roscopy (V IS/ SWN IRS) was applied in

the present study to predict sugar content and valid acidity of mango . Because of the non2linear information in spect ral data char2
acteristics of the pattern were analyzed by neural network optimized by genetic algorithm ( GA2BP) . Spect ral data were com2
pressed by the partial least squares ( PL S) . The best number of principal component s ( PCs) was selected according the accumu2
lative reliabilities (AR) . PCs could be used to replace the complex spect ral data. After some preprocessing and through full cross

validation , 17 principal component s presenting important information of spect ra were confirmed as the best number of principal

component s for valid acidity , and 18 PCs as best number of principal component s for sugar content . Then , these best principal

component s were taken as the input of GA2BP neural network. One hundred thirty five samples were randomly collected as mod2
eling , and the remaining 45 as samples to check the forecast result s by the model. For the sake of testing the GA2BP model , at

the same time we took the BP neural network on the same PCs. The quality of the calibration model was evaluated by the corre2
lation coefficient s ( R) and standard error of calibration (SECV) , and the prediction result s were assessed by correlation coeffi2
cient s ( R) and standard error of prediction (SEP) . Comparing PL S2BP model with PL S2GA2BP model , the coefficient s of deter2
mination ( R) of 01788/ 01836 99 and standard errors of prediction (SEP) of 01133 312/ 01109 447 were calculated in valid acid2
ity. The sugar content result was calculated by the coefficient s of determination ( R) = 01757 05/ 01854 09 and standard errors of

prediction (SEP) = 01864 676/ 01609 34. Thus , it is obvious that this model is reliable and practicable. And the PL S2GA2BP

model based on the spect roscopy technology is a better pattern to predict sugar content and valid acidity of mango , giving a new

method for detecting f ruit’s sugar content and valid acidity.

Keywords　Vis/ N IR spect roscopy ; Mango ; Partial least squares ; Genetic algorithm ; Neural network
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