
第 2 9卷 , 第 5期 � � � � � � � � � � � � 光 谱 学 与 光 谱 分 析 Vol�2 9, N o�5, pp1 246-1 250
2 0 0 9 年 5月 � � � � � � � � � � � � Spectroscopy and Spectra l Ana lys is M ay, 2009 �

砂梨糖度近红外光谱波段遗传算法优化
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摘 � 要 � 遗传算法不受搜索空间限制性假设的约束, 利用简单的编码技术和繁殖机制来解决复杂近红外光

谱数据的优化问题。文章采用遗传算法的波段选择法 ( R-SGA )对砂梨近红外光谱进行了波段优化, 得到丰

水、圆黄、黄金三种梨的 R-SGA最佳因子数分别为 10, 12和 16, 并分别建立了单一品种 GA-PLS模型; 丰水

梨和黄金梨的 GA-PLS模型精度高于全谱 PLS模型, 其模型的 RM SEP分别为 0�608 /0�632和 0�524 /0� 540;

圆黄梨 GA-PLS模型精度 ( RM SEP= 0�610)与全谱 PLS模型 ( RM SEP= 0� 595)相当。经波段优化分析表明,

使用 552个数据点建立多品种砂梨混合模型, 具有较高稳健性和预测性 ( RM SEC= 0� 627, RM SEP= 0�641)。

结果表明: 基于遗传算法进行波段优化可以提高砂梨糖度模型精度 , 提高建模效率, 同时说明建立多品种砂

梨糖度通用模型是可行的。
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引 � 言

� � 砂梨是我国四大梨系之一, 包括丰水梨 ( H osui pear)、圆

黄梨 ( W onhw ang pear)和黄金梨 ( W hangkeum bae pear)等。砂

梨果肉细、汁多、味甜、爽口, 深受消费者的喜爱。糖度是砂

梨主要品质指标之一, 迫切需求一种无损、快速、可在线的

检测技术。

近红外光谱分析方法已广泛用于水果糖度的检测, 如苹

果 [ 1, 2]、柑橘 [ 3, 4]、桃 [ 5, 6]等。在建立 PLS定量模型时, 为提

高检测精度和简化预测模型, 常进行数据优化。基于遗传算

法的波段选择方法 ( reg ion selecting by genetic a lgor ithm,

R-SGA ) [ 7]是应用较广泛的一种变量选取方法, 给出了提高

分析结果准确性的一个重要途径 [ 8-12]。遗传算法作为一种随

机优化算法, 初始参数选择对遗传结果有很大影响。在以往

研究中, 遗传代数、种群大小、变异概率和交叉概率是根据

当前进化代数下的最佳个体适应度来进行确定, 而对遗传算

法最佳因子数的选择探讨较少; 主要采用遗传算法对单一品

种物料建模进行波段优化 [ 13, 14] , 对相似物料多品种混合建

模时的波段优化研究较少。

本文采用 R-SGA法分别对丰水梨、圆黄梨和黄金梨近

红外光谱建模波段进行优化, 建立了 GA-PLS模型, 探讨了

建立砂梨糖度通用模型的可行性。采用 GA-PLS模型预测标

准偏差 ( RM SEP )结合最佳个体适应度确定遗传算法最佳因

子数; 分别对比 GA-PLS模型和全谱 PLS模型的稳健性和预

测性; 同时为建立砂梨糖度的通用模型, 减少分别建模的成

本, 研究了建立混合模型的可行性。

1� 实验材料与方法

1�1� 实验材料
供试样品 ( 2008年北京奥运会推荐果品评选暨第六届中

国梨王擂台赛参赛样品 )均产自北京大兴梨有机栽培园区。

所有样品均置于 2 � 冷库储藏, 实验前放于室内 ( 26 � , 相

对湿度 68% ) 8 h[ 15]。供试样品共有 251个, 其中丰水 75、圆

黄 99、黄金 77个。

1�2� 近红外光谱采集

利用 ANTARIS傅里叶变换近红外光谱仪 ( Therm o N ico-

le,t USA )积分球附件 (窗口大小为 9 mm )采集砂梨的近红外

漫反射光谱, 光谱波长范围为 11 998� 92~ 3 999� 64 cm- 1, 分

辨率 8 cm- 1, 扫描 32次取平均, 使用 InGaA s检测器, 光谱保

存为 log( 1 /R ) , R为反射比。每个样品采集赤道均分 4点,



每点作为一个样本, 共有 1004个。所有样本按照糖度梯度排

序, 依 3� 1分为建模集和预测集, 其中糖度最大和最小样品

应为建模集。

1� 3� 糖度值测定

采集光谱后立即测量糖度值, 采用数字式糖度折射仪

( PAL-1型, 日本 ATAGO株式会社 )测量对应点糖度。表 1

是糖度参考值测定结果, 从表 1可以看出, 3个品种砂梨糖

度分布范围较宽, 预测集样品糖度信息被建模集样品糖度信

息所涵盖。

Tab le 1� S tatistic results of so lub le solids con ten t

( SSC, �Brix) in pear sam p les

Param eter H osu i W onhw ang W hangkeumb ae

Calibrat ion set Range 10�6 ~ 16�9 9�7~ 17�6 10�9~ 16�0

Mean 13�5 13�7 13�4

SD* 1�27 1�42 0�90

V alidation set Range 10�8 ~ 16�8 10�3~ 17�3 11�2~ 15�3

Mean 13�5 13�7 13�4

SD* 1�29 1�41 0�84

� � SD* : S tandard dev iation

1� 4� 遗传算法

遗传算法引用生物界物种竞争选择的进化机制, 以适应

度函数为依据, 通过对群体中个体施加遗传操作, 如选择、

交叉、变异, 来实现群体内个体结构重组的迭代优化 [ 16, 17]。

本实验遗传算法计算程序基于 V isual C + + 6�0编写。

遗传算法的运行参数范围如下; 种群大小: 2~ 100; 终止代

数: 2 ~ 200; 交叉概率: 0� 4~ 0�99; 变异概率: 0�000 1 ~

0� 1。最佳适应值函数为: F = R / ( 1 + RM SECV ) , 其中 R 为

PLS交叉校验预测值与标准值的相关系数, RM SECV为交叉

校验均方差。经过遗传算法优化出的最佳个体染色体为 n位

0-1编码组合, 若基因编为 1, 建模时包括此波段; 若为 0, 不

包括此波段。

光谱进行多元散射校正 (M SC)或标准归一化 ( SNV )处理

后, 将整条光谱 ( 2 075数据点 )分为 30个子区间, 前 29个

子区间分别有 69个数据点, 最后 1个子区间有 74个数据

点, 将 30个光谱子区间进行 0-1二进制基因编码, 每个波段

为一个基因。遗传算法的参数设定 : 种群大小 30, 最大繁殖

代数 50, 交叉概率为 0� 6, 变异概率为 0�01。

2� 结果与分析

2� 1� 光谱数据预处理
由于梨表面粗糙程度不同, 梨细胞大小差异和颜色等因

素影响, 导致光谱基线漂移、光散射严重, 需要对样品光谱

进行预处理。采用 M SC或 SNV消除光谱基线漂移; 卷积平

滑 ( Sav itky-Go lay smoo th ing)用于滤除高频噪声, 处理后光谱,

基线漂移基本消除。

2� 2� 遗传算法优化
2� 2�1� 遗传算法最佳因子数选择

在遗传过程中, 因子数选择不同导致其最佳适应度函数

F 值的不同。一方面因子数越多, 拟合性能越好, R值越大,

且 RMSECV值越小, 相应的 F值越高; 另一方面, 过多的因

子数可能造成过度训练从而导致预测精度下降。因此仅考虑

F 值不能确定最佳因子数 [ 18], 本文分别计算 2~ 18个因子数

下遗传算法的最优解, 并采用所选波段分别建立 GA-PLS模

型考察波段选择效果。

由图 1可见, 随 R-SGA 因子数的增加 R 值增大, RM-

SECV值降低, RM SEP值呈波动变化。丰水梨 R-SGA因子数

选为 10时, 其 GA-PLS模型的 RM SEP为最小值。可见使用

因子数为 10时, 丰水梨 R-SGA优选波段所建模型预测能力

最优, 此因子数即为丰水梨 R-SGA的最佳因子数。同样经过

分析得到圆黄和黄金梨的 R-SGA最佳因子数分别为 12和

16。

Fig�1� GA-PLS resu lts and PM SEP va lue of hosu ipear

versus d ifferen t laten t variab le s

1: R; 2: RM SECV; 3: RM SEP

2�2�2� 最优波段选择

对于丰水、圆黄和黄金梨分别选择 R-SGA最佳因子数,

进行遗传算法, 结果如图 2所示。丰水梨在选择 10个因子数

时遗 传 结 果 的 最 佳 个 体 染 色 体 为: 01100101110

0100000000000010110, 共有 10个子区间被选择, 合并相邻

染色体中为 � 1�的子区间, 所保留的谱区为: 11 713� 51 ~

11 185� 11, 10 915� 12 ~ 10 625� 85, 7 455�45 ~ 7 193�18,

6 657�06~ 5 862� 53, 5 592�55 ~ 5 330� 28 和 4 794� 16 ~

4 265�76 cm- 1。同理, 圆黄梨所保留的谱区为: 11 713�51~

11 185� 11, 10 116�74 ~ 9 056�08, 8 786�09 ~ 8 523�82,

5 326�42~ 5 064�15和 4 794� 16~ 4 265�76 cm - 1; 黄金梨所

保留的谱区为: 11 713�51~ 11185�11, 8 786�09~ 8 523�82,

7 455�45 ~ 6 394�79, 5 326�42 ~ 5064� 15 和 4 794� 16 ~

4 265�76 cm- 1。三种砂梨遗传结果所保留的数据点都为

690, 相对于全谱大大减少。

2�3� GA-PLS模型建立

对不同品种砂梨采用不同预处理方法后 (表 2) , 使用

TQ Ana ly st7� 2( Therm o N ico let, USA )软件分别建立全谱 ( Fu ll

reg ion)模型和遗传算法波段选择 ( R-SGA )模型。建模

过程中最佳因子采用交互验证法所得的预测残差平方和
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( PRESS)及交互验证标准偏差 ( RM SECV )确定。

由表 2可以看出, 丰水梨和黄金梨的 GA-PLS模型的

RM SEP分别为 0� 608和 0�524, 均低于其 FULL-PLS模型的

0� 632和 0�540。圆黄梨的 GA-PLS模型的 RM SEP为 0�610,

预测精度稍差于 FULL-PLS模型的 0�595, 但 GA-PLS所用数

据点远少于 FULL-PLS, 为 690个。遗传算法能够剔除光谱区

域中信息较弱或存在多重线性关系的冗余信息, 波段优化后

大大减少参与建模变量, 同时光谱信息得到了充分的利用,

从而提高模型的预测精度。

2�4� 多品种混合模型建立
丰水、圆黄、黄金均属于砂梨系, 本文尝试建立了 3品

种砂梨的混合 PLS模型, 研究建立混合通用模型的可行性。

3个品种砂梨通过遗传算法优选所得波段中有重复出现的区

域, 分别是: 11 713� 51 ~ 11 185� 11, 8 786� 09 ~ 8 523�82,

7 455�45 ~ 7 193� 18, 6 657� 06 ~ 6 394�79, 5 326�42 ~

5 064�15和 4 794�16~ 4 265� 76 cm- 1。选择这 6段区域作为

特征波段建立砂梨混合模型, 同时也建立全谱混合模型, 如

表 3所示。

F ig� 2� Optim al spec tra region s se lected by R-SGA m ethod af ter pretreatm en t

( a) : H osu i pear( after MSC) ; ( b) : W onhwang pear( after SNV ) ; ( c) : W hangk eunb ae pear( afterMSC )

Tab le 2� S tatistic results of models u sing FULL-PLS and GA-PLS

Variety Pretreatm ent m ean Number of data Laten t variables R RM SEC RM SEP Notat ion

H osu i MSC+ S�G� 2 075 9 0�908 0�532 0�632 FULL-PLS

MSC+ S�G� 690 8 0�928 0�473 0�608 GA-PLS

W onhw ang SNV 2 075 10 0�952 0�433 0�595 FULL-PLS

SNV 690 8 0�921 0�553 0�610 GA-PLS

W hangkeumbae MSC+ S�G� 2 075 9 0�897 0�395 0�540 FULL-PLS

MSC+ S�G� 690 9 0�914 0�363 0�524 GA-PLS

� � S�G�: Savitky-Golay sm ooth ing

Table 3� Statistic resu lts ofm ixed m odels using full and selected regions

P retreatm en tm ean R egion /cm - 1 R RM SEC RM SEP Notat ion

M SC + S�G� 11 998�92~ 3 999�64 0�868 0�617 0�645 Ful l region

M SC + S�G�
11 713�51~ 11 185�11, 8 786�09~ 8 523�82, 7 455�45~ 7 193�18,

6 657�06~ 6 394�79, 5 326�42~ 5 064�15, 4 794�16~ 4 265�76
0�863 0�627 0�641 Selected reg ion

� � S�G�: Savitky-Golay sm ooth ing

� � 优选波段是基于数学方法随机选择所得, 部分波段被重

复选中, 说明这些区域数据信息与被检对象含量具有较高的

相关性。这些波段包含了蔗糖和葡萄糖等可溶性固形物官能

团的合频和倍频吸收区, 如 6 657和 6 394 cm- 1附近是与葡

萄糖相关的 O� H 和 C� H 键一倍频吸收, 47 00, 4 400和

4 300 cm - 1附近是与葡萄糖相关的 C� H 键合频吸收; 4 794

cm- 1附近是与蔗糖相关的 O� H 键合频吸收。说明遗传算法

优化结果和化学结构分析具有一致性。

� � 图 3是使用特征波段砂梨混合模型建模结果, 其预测精

度略高于全谱混合模型 ( RM SEP= 0� 645)。与表 2比较而言,

混合模型的拟合性能和预测性能均劣于单一品种所建模型,

原因是砂梨品种间存在差异, 如丰水和圆黄梨分别原产于日

本和韩国, 皮厚且颜色分别为浅黄褐色和暗红色, 表皮粗糙

度不一样, 细胞大小、石细胞数存在差异, 果肉透明度、致

密性不同; 而黄金梨为韩国杂交品种, 颜色为黄绿色, 皮薄

而光滑, 石细胞极少。经过遗传优化后, 混合模型具有较高

的稳健性和预测精度 (R = 0� 863, RM SEC= 0� 627, RM SEP=

0�641), 且具有很广的预测范围。

Fig�3� R esu lt ofm ixedm odel using selected regions
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因此, 建立多品种砂梨糖度的通用模型是可行的, 这使得不

分砂梨品种直接检测糖度及降低分类建模成本成为可能。

3� 结 � 论

� � 本文采用近红外光谱无损检测砂梨糖度, 采用 R-SGA

进行波段优化, 得到丰水、圆黄、黄金 3个品种砂梨的 R-

SGA最佳因子数分别为 10, 12和 16, 保留波段数据点均从 2

075减少到 690。丰水梨和黄金梨的 GA-PLS模型精度高于

FULL-PLS模型 , 其 GA-PLS模型的 RM SEP分别为 0� 608和

0�524; 圆黄梨 GA-PLS模型精度 ( RM SEP= 0� 610 )与 FULL-

PLS模型 ( RM SEP= 0� 595)相当。3个品种砂梨特征波段混合

模型 (R = 0�863, RM SEC= 0� 627, RM SEP= 0� 641 )与其全谱

混合模型 (R = 0�868, RM SEC= 0� 617, RM SEP= 0�645)具有

相近的稳健性和适用性, 但特征波段仅使用了 552个数据

点, 远少于全谱所用波长点数。结果表明, 基于遗传算法的

波段选择法可用于近红外砂梨糖度分析中, 优选波段方法可

以一定程度上提高模型精度, 提高建模效率, 同时建立多品

种砂梨糖度通用模型是可行的。
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Region Optim ization of SSCModel for Pyrus Pyrifolia by Genetic

A lgorithm

PAN Lu1, W ANG Jia-hua1, L I Peng- fe i1, SUN Q ian1, ZHANG Yong2, HAN Dong-hai1*

1. C ollege o f Food Sc ience and Nutritional Eng ineering, China Agr icultural University, B eijing� 100083, China

2. Dax ing Fo restry Adm inistration, B eijing� 102600, China

Abstrac t� Gene tic a lgo rithm is w ide ly used in N IRS da ta optim ization, wh ich is no t lim ited by searching space. The reg ion se lecting by

genetic a lgo rithm s ( R-SGA ) w as app lied in bu ild ing calibration m ode l of so luble so lid content ( SSC) of Pyrus pyr ifolia, and the number

o f var iables used to bu ild ca libration was further reduced from 2 075 to 690 in a ll of 3 m ode ls. Stud ies w ere perform ed to build GA-PLS
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m ode ls by d ifferen tR-SGA latent variab les, and the optim al R-SGA la tent var iables o fH osu,i W onhw ang andW hangkeumbae pearw ere

10, 12 and 16, respective ly. The R-SGA procedure w as found to perform we ll ( RM SEP= 0� 608 and 0� 524 forH osui andW hangkeum-

bae pear respectively) , leading to ca libra tion mode ls tha t sign ifican tly outperform those based on fu l-l spectrum analyses ( RM SEP =

0� 632, 0� 540). The prediction precision of GA-PLS m ode ls was sim ila r to FULL-PLS fo rW onhw ang pear, w ith RM SEP o f 0� 610 /

0� 595. In add ition, the se lected reg ions from R-SGA me thodsw ere used to build m ixed m ode l o f 3 Py rus pyr ifolia var ie ties. The results

ind icated that the prediction prec ision o f GA-PLS m ode lw as c lose to tha t o f the fu ll spectrum mode,l w ith RM SEP o f 0� 641 and 0� 645,

respectively. Th is w ork proved that the R-SGA could find optim al values fo r severa l dispara te var iables associated w ith the calibration

m ode l and that the PLS procedure could be integrated into the ob jective func tion dr iv ing the optim ization, and it w as feasib le to build a

univ ersal model o f diffe rent Pyrus pyr ifolia va rieties.

K eywords� FT-N IR spectroscopy; Gene tic a lgor ithm s; Reg ion optim iza tion; So luble so lid content ( SSC ); Pyrus py rifo lia;

M ixed model
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第 4届全国实验室管理科学研讨会征文通知

� � 由中国分析测试协会主办、�分析试验室�编辑部承办的 �第 4届全国实验室管理科学研讨会�定于 2009年 7月在甘肃省

兰州市召开。

会议内容包括实验室管理科学、实验室认证认可、实验室比对、实验室信息管理系统 ( L IM S )、实验室仪器设备运行及考

核、实验室技术人员培训等有关方面的学术研讨。会议将邀请有关专家做大会报告, 欢迎全国各行业的实验室管理人员及实

验室科研工作人员参加会议。

会议征文请在 2009年 5月 31日前通过邮局邮寄、电子邮件发送到会议筹备组 (三日内收到筹备组的回复邮件方为发送

成功 ), 并请注明联系人、详细通信地址、联系电话、传真号码及 e-m a il地址。征文经专家审稿后部分录用征文可在�分析试验
室�期刊上正式发表。

欲参加会议的各界人士, 也请于 2009年 5月 31日前与会议筹备组联系, 以便继续为您寄发下一轮通知。

筹备组地址: 100088北京新外大街 2号�分析试验室�编辑部实验室管理会议筹备组

电话: 010-82241919, 82013328; 传真: 010-82013328

e-m a i:l ana- info@ 263. net

联系人: 孙臣良 � 田春霞

中国分析测试协会

2009年 1月 4日
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