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用遗传区间偏最小二乘法建立苹果糖度近红外光谱模型
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摘　要　为了简化苹果糖度预测模型和提高模型的精度 , 用遗传区间偏最小二乘法 ( GA2iPL S)建立苹果近

红外光谱预测模型。应用结果表明 , 整个光谱划分为 40个子区间 , GA2iPL S选择其中的第 4 , 6 , 8 , 11 , 18

号共 5个子区间联合建立苹果糖度模型。遗传区间偏最小二乘法所建的模型 , 其校正时的相关系数 rc 和交

互验证均方根误差 RMSECV分别为 01962和 01334 6 , 预测时的相关系数 rp 和预测均方根误差 RMSEP分

别为 01932和 01384 2。与全光谱模型相比 , 该方法建立的模型不论对校正集还是预测集 , 模型的预测能力

都提高了许多 , 且模型得到了很大的简化 : 其实际采用的波数点个数比全光谱模型采用的波数点个数大大

减少 , 主因子数也比全光谱少 , 由此建立的模型更加简洁、数据运算量也更少。
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引　言

　　随着近红外光谱技术和化学计量方法的发展 , 近红外光

谱技术应用到农产品品质分析中越来越广泛 [124 ] , 借助先进

的近红外光谱仪 , 研究者可以在短时间内很方便地获得大量

光谱数据。用近红外光谱来预测苹果的糖酸度已在许多论文

中进行了报道 [5215 ] , 目的是获得精度更高、更稳定的预测模

型。由于近红外区的谱带复杂、重叠多 , 通过苹果近红外光

谱的分析可以看出 , 光谱的总体走势比较平缓 , 波峰和波谷

没有剧烈的起伏。作者在利用近红外漫反射光谱技术检测苹

果糖度的前期研究中也发现 , 对原始光谱进行中心化处理

后 , 再采用偏最小二乘法 ( PL S)进行多变量校正所建立的模

型 , 出现用信噪比 (SNR)高的波段比用信噪比低的波段建立

PL S校正模型的预测能力明显增强 , 即如何选择合适的光谱

谱区的问题。为此 , 本研究尝试采用采用近几年来发展起来

的一种新的建模方法———区间偏最小二乘 (iPL S)法 [16 ]进行

光谱建模 , 并在此基础上进行改进和发展成一种光谱谱区选

择和建模的方法———遗传区间偏最小二乘法 ( GA2iPL S) , 希

望能够得到性能更佳的模型。

1　遗传区间偏最小二乘的基本原理

　　本文所用的遗传区间偏最小二乘波长筛选法是对

N�rgaard[16 ]提出的一种波长筛选法的改进和发展 , 该法主要

用于筛选偏最小二乘建模的波长区域。其算法如下 :

(1) 特征波谱区间入选编码

首先将整个苹果近红外光谱等分为 s个区间 , 对这 s个

区间入选的问题 , 可用一含有 s个 0/ 1字符 (基因)的字符串

(染色体串)来表示每种区间组合。字符串 0和 1分别代表对

应区间未被选中和选中 , 例如对 8 个区间的问题区间组合

“00110101”表示第 3 , 4 , 6 , 8个区间被选中 , 其余则未被选

中。

　　(2)适应度函数的设计

采用 PL S交互验证中因变量的预测值和实际值的相关

系数 ( r)为适应度函数。具体实施方法为 ,对每个个体所选的

区间进行数据重新组合 , 再用 PL S交互验证得到相关系数

( r)。相关系数 ( r)的计算公式如下 ,

r =
∑
N

i = 1

( x i - �x) ( y i - �y)

∑
N

i =1

( x i - �x) 2 ∑
N

i = 1

( y i - �y) 2

(1)

式中 , N 为样品个数 ; �x 为交互验证预测值的均值 ; �y 为实
际测量值的均值。

(3)初始群体

本研究的初始种群由计算机随机地产生的 m个个体组

成 , 而每个个体由 s个字符组成。

(4)遗传操作设计



选择算子采用最常用的选择方法———适应度比例方法 ,

也称转轮法 , 每个个体的选择概率与其适应度成比例。

交叉算子采用单点交叉方法 (如图 1所示) , 参与交叉的

个体概率为一个小于 1的小数 (如 018)。

0110| 1

1100| 0

　交叉　 01100

11001

Fig11　Crossover

　　变异算子采用基本变异算子 , 即在某个个体 (字符串)中

随机挑选一个或多个基因 (字符)进行变异 , 参与变异的个体

概率也为一个小于 1的小数 (如 011) , 它通常比较小。

(5)运算终止条件

本文以遗传迭代次数达到设定的交互验证均方根误差

(RMSECV)为收敛终止条件。交互验证均方根误差 RM2
SECV值可按下式计算 :

RMSECV =
∑

n

i = 1

( ŷ i - y i ) 2

n
(2)

式中 , y i 和 ŷ i 分别为交互验证集中第 i 个样本的糖度实测值

和预测值 , n为交互验证集样本数。

(6)区间选取

本文采用的方法为 , 在遗传迭代后 , 具有最小 RMSECV

的区间组合中的所有入选区间为特征波谱区间。

2　试验方法及数据

　　试验选用山东水晶红富士 85 个 , 购回后从中随机地选

取 63个作为校正集 , 余下的 22个作为预测集 , 将它们分别

编号后置于 4 ℃冰柜中贮藏。光谱检测试验在环境温度可控

的试验室 (本试验环境温度控制为 24 ℃)内进行。试验前 ,将

冰柜中取出的苹果置于试验室中 3 h , 以使苹果整体温度达

到与环境温度的一致。试验时 , 由近红外光谱仪 (Nexus670

FTIR , 美国 Nicolet 公司生产 , 配有近红外光纤附件和 Zn2
Gas检测器)在每个苹果的最大横径上进行光谱扫描 , 扫描

波数范围为 4 279～9 843 cm - 1 , 扫描次数为 32次 , 波数间

隔为 11924 cm - 1 (共 2 886个波数点) , 分辨率为 4 cm - 1 , 动

镜速度为 01949 4 cm·s - 1 , 光圈为 50 , 以 BaSO4 作为参比

材料。扫描时光纤探头与苹果表面之间间隔保持 1～3 mm

的距离。

前期研究表明 , 同一苹果不同部位的糖度相差可以超过

2°brix , 测量苹果上某一点或少数几点的光谱来预测整个苹

果的糖度是有误差的。本研究让苹果转动起来 , 将每次采集

的苹果光谱分散到苹果表面的多个点上。为此 , 本研究自行

设计了一套光纤固定支架和水果载物台 , 其结构如图 2 所

示。该装置为一对锥棍 , 该对锥棍通过同步轮和同步带与步

进电机相连 , 步进电机控制其转动速度 , 并且该锥棍为两头

大中间小 , 使水果转动时不会两头窜动。检测光纤探头由光

纤支架固定 , 光纤支架位于两锥棍之间中心的正下方 , 使检

测光纤探头正好通过两锥棍之间的间隙靠近检测的水果最大

果径 , 检测水果置于两锥棍上。水果转动装置和光纤支架固

定在底座上。检测近红外光谱时 , 控制水果转动速度 , 使得

近红外仪一次检测中完成所需的扫描次数时水果正好转动一

周。图 3为所采集的苹果近红外光谱经过去均值后的结果 ,

去均值的目的是去除每次测量光谱整体能量的影响。

Fig12　The schematic of apples NIRS acquisition device

Fig13　The calibration“fuji”apples spectra

　　采集完光谱后将该苹果削皮 , 取可食用部分榨汁 , 并用

手持式糖度计 (W YT0232 型 , 泉州韦达计量仪器厂生产)测

定其糖度值 , 表 1列出了被测苹果糖度实测值的变化范围、

平均值、标准偏差及变异系数。

Table 1　Statistic of apple sugar content

样本数 平均值 最大值 最小值 标准偏差
变异系数

CV/ %

校正集 63 121 855 161 6 91 4 11 50 11167

预测集 22 121 795 151 8 91 0 11473 11151

3　试验结果与讨论

　　将图 3中的光谱数据 (光谱范围 : 4 279～9 843 cm - 1 )等

分为 40 个区间 (其中第 1～6 号区间每个区间波数点为 73

个 , 余下的区间每个区间波数点为 72) , 用 N�rgaard[16 ]的区

间偏最小二乘法进行处理 , 图 4为处理后的情况。由图 4可
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以看出 , 其中建立在第 2 , 9 , 12 , 13各个区间上的 PL S模型

的交互验证均方根误差 RMSECV比全光谱模型的 RMSECV

小 , 说明并不是光谱数据越多越好。下面就用 GA2iPL S法从

这 40个区间中选取特征光谱区域。设定优化参数 , 区间数

40 , 初始群体 60 , 最大选取变量数 40 , 交叉概率 018 , 变异

概率 011 , 遗传迭代次数 200 , 交互验证均方根误差 ( RM2
SECV) 014。图 5为每代中最小 RMSECV随遗传算法进化

Fig14　The RMSECV of interval model and global model
Dotted line is RMSECV (3 L Vs) for global model/ Italic numbers are

optimal LVs in interval model

Fig15　Minimum RMSECV values of PLS regression models

with each regenerations

Fig16　Optimum intervals selection was accomplished

by GA2iPLS

73代的情况。对应 PL S模型最小 RMSECV的光谱区间为第

4 , 6 , 8 , 11 , 18 , 如图 6所示。因此 GA2iPL S所选取的特征

波谱区域为第 4 , 6 , 8 , 11 , 18五个区间所对应的区域 , 此时

对应的波长变量个数为 362。

　　为了比较遗传区间偏最小二乘法处理的效果 , 将所建模

型分别与全光谱模型进行比较 (全光谱模型的光谱范围为

4 279～9 843 cm - 1 ) , 结果如表 2所示。所有模型建模过程

中最佳主因子数由交互验证法 (Cross2Validation) 确定 ,即由

最小的预测残差平方和 ( PRESS)确定。

　　从表 2可以看出 , 全光谱的偏最小二乘模型预测苹果的

糖度的精度不高 , 且该模型采纳的最佳因子数为 13 , 这使得

模型显得过于复杂。遗传区间偏最小二乘法处理所得的最佳

苹果近红外光谱模型 , 其不论对校正集还是预测集模型的预

测能力都好于全光谱模型 , 且该模型得到了很大的简化 : 其

实际采用的波数点个数比全光谱模型采用的波数点个数大大

减少 ; 采纳的最佳主因子数也减少了许多 , 运算量也减少了

许多。遗传区间偏最小二乘建立在 5个区间上的模型 , 其校

正时的相关系数 rc 和交互验证均方根误差 RMSECV分别为

01962和 01334 6 , 预测时的相关系数 rp 和预测均方根误差

RMSEP分别为 01932和 01384 6。

Table 2　The results after apple spectra were treated by GA2iPLS and whole spectra data model

建模方法 入选光谱/ cm - 1 变量
个数

PL S主
因子数

交互验证均
方根误差
RMSECV

校正集
相关系数

rc

预测均
方根误差
RMSEP

预测集
相关系数

rp

全光谱 PL S 4 2791 34～9 8431 06 2 886 13 01 554 2 01880 8 01 633 4 01836 2

GA2iPL S
(入选 5个区间)

4 7011 6～4 84015 ; 4 98315～5 12210
5 2631 0～5 39918 ; 5 67915～5 81614

5 81813～5 9551 2
362 7 01 334 6 01962 01 384 6 01932

4　结　论

　　用遗传区间偏最小二乘法建立糖度的预测模型。结果发

现 , 遗传区间偏最小二乘筛选法不仅能有效地减少建模所用

的变量数 , 而且能有效地提高糖度模型的测量精度。通过遗

传区间偏最小二乘法选取合适的光谱区间进行建模 , 可以减

小建模运算时间 , 剔除噪声过大的谱区 , 使最终建立的农产

品品质检测近红外光谱模型的预测能力和精度更高。
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Near Infrared Determination of Sugar Content in Apples Based on
GA2iPLS

L I Yan2xiao , ZOU Xiao2bo 3 , DON G Ying

Agricultural Product Processing Research Institutes of Jiangsu University , Zhenjiang　212013 , China

Abstract　To improve and simplify the prediction model of sugar content , genetic algorithm interval partial least square ( GA2
iPL S) methods , the evolution of iPL S described by Lars N<rgaard , were proposed and used to establish the calibration models of

sugar content against apple spect ra. The apple spect ra data were divided into 40 intervals , among which 5 subset s , i. e. No . 4 ,

6 , 8 , 11 and 18 , containing 362 data point s were selected by GA2iPL S. The optimum GA2iPL S calibration model was obtained

with the correlation coefficient ( rc ) of 01962 , the root mean square error of cross2validation (RMSECV) of 01334 6 and the root

mean square error of prediction (RMSEP) of 01384 6. Compared with the whole spect ra data model , the data point s and the fac2
tors in the GA2iPL S were decreased significantly. Consequently , the running time of the PL S model build by GA2iPL S was shor2
ter than that of the whole spect ra data model. Furthermore , the GA2iPL S model could not only improve precision , but also sim2
plify the model.

Keywords　N IR spect ra ; Genetic algorithm ; Partial least square ; Sugar content ; Apple
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