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基于最小二乘支持向量机的番茄汁糖酸度分析研究

黄 　康 , 汪辉君 , 徐惠荣 3 , 王剑平 , 应义斌

浙江大学生物系统工程与食品科学学院 , 浙江 杭州　310029

摘 　要 　近红外光谱应用于农产品内部品质无损检测的方法引起人们的广泛关注 , 在分析过程中建立一个

稳定可靠的模型用于处理非线性数据集是十分重要的 , 也是有一定难度的。目前常用的偏最小二乘 ( PL S) 、

主成分回归 ( PCR)以及逐步多元线性回归 (SML R)等方法还不能解决这类问题。文章提出了将基于统计学原

理的最小二乘支持向量机 (L S2SVM)回归方法用于番茄汁的近红外 (N IR) 光谱分析 , 预测番茄汁品质 (糖度

和有效酸度) 。运用 L S2SVM 方法以 67 个番茄汁样本建模 , 采用高斯径向基函数 ( RBF) 为核函数 , 对 33 个

样本进行糖酸度预测 , 糖度的相关系数为 01990 25 , 均方根标准预测误差为 010056°Brix ; 有效酸度的相关

系数为 01967 5 , 均方根标准预测误差为 01024 5。结果表明 , L S2SVM 方法要优于 PL S 和 PCR 建模方法 ,

是一种快速、准确的近红外光谱分析方法。
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引 　言

　　番茄是人们十分爱吃的果类蔬菜。用番茄榨汁得到的

番茄汁 , 不仅具有鲜美的颜色和适口的味道 , 还含有维生

素、多种氨基酸和矿物质 , 营养价值非常高。对于保护血

管 , 防止高血压和心脏疾病 , 也有一定的作用。目前 , 市场

上出现了越来越多的番茄汁饮品 , 其产品品质受到人们的

关注。糖度和酸度是衡量番茄汁品质的主要理化指标 , 对于

番茄汁的色泽、口味和营养都有重要的影响。

偏最小二乘 ( PL S) 、逐步多元线性回归 ( SML R) 、主成

分回归 ( PCR) 是近红外定量分析的主要建模方法 [1 ] 。但是

当样品数量较少或变量 (波长)较多 , 模型非线性 , 就会出现

“过拟合”和“欠拟合”问题 , 产生较大的误差。近年来新提出

的“支持向量机”算法能限制过拟合和欠拟合 , 而且因其采

用核函数算法 , 能有效处理非线性数据集 [2 ] 。

支持向量机 ( support vector machines , SVM) 是 Vapnik

等提出的一种用于分类与非线性回归的方法 , 属于神经网

络和非线性建模的范畴 [3 ] 。由于 SVM 在实际应用中表现出

传统学习方法没有的优越性 , 从理论上讲得到的是全局最

优点 , 避免了神经网络方法中的局部极小值问题 , 因此受到

了越来越多的关注 [2 , 4 ] 。张录达等以中药大黄样品作为实验

材料 , 通过 SVM 近红外光谱法建立大黄样品真伪识别模

型 , 识别准确率达到 96177 %[5 ] 。张录达等还采用四种不同

核函数方法对小麦样品蛋白质含量与小麦样品近红外光谱

进行 SVM 回归建模 , 预测结果的相关系数均在 0197 以上 ,

平均绝对误差小于 0132 [6 ] 。白鹏等提出了一种基于支持向

量机的混合气体红外光谱组分浓度和种类分析的新方法。

混合气体组分浓度实验结果的最大平均绝对误差为

01132 % , 混合气体组分种类识别的准确率大于 94 %。解决

了传统的光谱分析中光谱特征谱线重叠、光谱数据的维数

大、定性和定量分析无法使用同一方法等问题 [7 ] 。最小二乘

支持向量机 ( least square support vector machines , L S2
SVM)是经典 SVM 的一种改进 , 以求解一组线性方程代替

经典 SVM 中较复杂的二次优化问题 , 降低了计算复杂性 ,

加快了求解速度 [8 ] 。姚肖刚等人将 L S2SVM 应用于汽油辛

烷值近红外光谱分析 , 计算量显著减少 , 特别适合于在线应

用 , 预测精度显著优于多元线性回归 ( ML R) 以及偏最小二

乘 ( PL S)等方法 [9 ] 。Chauchard 等把 L S2SVM 用于非线性近

红外光谱分析 , 应用于构造预测葡萄酸度的轻便式传感

器 [10 ] 。Alessandra 等在奶粉掺杂物 (淀粉、乳清和蔗糖)含量

的定量分析中将 L S2SVM 与近红外光谱相结合 , 建立的预

测模型精确度比用偏最小二乘回归方法更好 [11 ] 。

本文运用 L S2SVM 建模方法对鲜榨番茄汁的 N IR 光谱



数据进行建模预测处理 , 对 L S2SVM 建模方法得出的预测

结果进行了讨论。并比较了 L S2SVM , PL S 和 PCR 方法对

鲜榨番茄汁品质预测的结果。

1 　材料和方法

111 材料

试验用的番茄样品均为直接从超市购买的普通番茄 ,

把表皮清理擦净后 , 用市售榨汁机榨出番茄汁 , 然后过滤 ,

再将过滤所得溶液离心 , 取清液作为样本 , 依次作好标记。

将样本放进冰箱 , 冷藏一天后取出 , 在 25 ℃的条件下放置

7 h。所有试验均在 25 ℃左右室温下进行。总共 100 个试验

样品 , 分为校正组、预测组两组 , 数量分别为 67 和 33 个。

112 　仪器及工作参数

番茄汁的近红外透射光谱采用 Nexus 傅里叶变换近红

外光谱仪及其相应的透射附件进行采集。光源为 50 W 石英

卤素灯 , 检测器选用 In GaAs , 液体样品池为 1 mm 光程的

石英比色皿。试验采用 OMNIC611 (尼高力仪器公司 , 美国)

软件进行光谱参数设置和光谱数据的采集和存储。光谱采

集参数为 : 测量波长范围 12 500～4 000 cm - 1 , 扫描次数

64 , 仪器分辨率 4 cm - 1 , 动镜速度 01949 4 cm ·s - 1 。采集

样品光谱前以空白比色皿为背景进行背景光谱采集。

样品的糖度测定具体参照食品卫生检验方法理化部分

总则 ( GB/ T500911 - 2003) 。用 PR210 型手持糖量计 (日本

A TA GO 公司 )测量糖度。样品的有效酸度测定参照卫生检

验方法理化总则 ( GB/ T500911 - 2003)及食品中总酸的测定

方法 ( GB/ T12456 - 90) 。用上海精密科学仪器有限公司生

产的 SJ24A 型实验室 p H 计进行测定。

113 　光谱处理和数据分析

Nexus FTIR 光谱仪所获得的光谱为原始吸收光谱 , 利

用 OMIN IC611 对原始吸收光谱进行处理 , 提取光谱的有效

信息。常用的光谱数据预处理方法有平滑和微分两种方法。

平滑方法可去除光谱信号中高频噪声的干扰 , 较多的平滑

点数可以使信噪比提高 , 但同时也会导致信号失真。微分方

法可消除基线和背景的干扰 , 提高分析精度 , 但是原始光谱

经微分后 , 噪声增大。本研究采用平滑处理。

数据分析使用 Nicolet 公司智能定量分析软件 TQ Ana2
lyst v 61211 软件 , 提取光谱的主成分信息 , 并结合 Mat2
lab611。通过 L S2SVM 建立校正模型 , 最后用预测样本通过

回归分析来评价校正模型的精度。

2 　结果与分析

211 　番茄汁的近红外透射光谱

光谱采集在相同的实验条件下进行 , 得到原始光谱图

如图 1 所示。

　　由于原光谱峰值出现在 7 300～4 200 cm - 1之间 , 且在

此范围内噪声比较小。因此本实验中用来建模的数据为此

波段的吸收值。

212 　糖酸度测量结果

样品糖度 (SC) 测量结果为 : 最大值 515°Brix , 最小值

410°Brix , 平均值 4167°Brix , 标准偏差 0123°Brix。样品有

效酸度 ( VA) 测量结果为 : 最大值 p H 4180 , 最小值 p H

4133 , 平均值 p H 4154 , 标准偏差 p H 0109。表 1 为校正集

与验证集样品的糖酸度分布情况。

Fig11 　NIR spectra of tomato juice samples

Table 1 　Statistic data of SC and VA in samples

Samples indexes
Calibration Prediction

SC/ (°Brix)

Calibration Prediction

VA/ p H

No1 of samples 67 33 67 33

Mean 41 66 4169 4153 4154

Maximum 515 41 9 4180 4175

Minimum 410 41 3 4133 4138

Standard deviation 01246 9 01 159 4 01087 1 01 084 8

213 　模型的建立与预测分析

利用样品的原始光谱 7 300～4 200 cm - 1的 1 612 个数

据点进行主成分分析。提取 10 个主成分 , 以 67 个建模样品

的 10 个主成分信息作为 L S2SVM 学习的输入因子 , 核函数

采用径向基函数 ( RBF) [12 ] , 通过 MA TLAB 语言设计 L S2
SVM 建模分析程序。所建立的模型预测集与校正集的相关

系数 ( r)和均方根误差 (校正集均方根误差 RMSEC , 预测集

均方根误差 RMSEP) 如表 2 所示。糖度的预测精度优于有

效酸度 , 这可能是由于在试验过程中 , 果汁容易发生化学反

应 , 影响了其 p H 值 , 使得其预测准确度下降 [13 ] 。

　　利用已建立的 L S2SVM 模型对 33 个已知糖度的样品进

行预测 , 番茄汁糖度预测值和真实值的对应关系如图 2 所

示 , 其中样本集的相关系数 ( r) 为 01990 25 , 均方根标准预

测误差 (RMSEP)为 01005 6 °Brix。

Table 2 　Calibration and validation results of LS2SVM method

组分
校正集 (67 个样品)

r RMSEC

预测集 (33 个样品)

r RMSEP

SC 01 946 94 010247 01990 25 01005 6

VA 01 915 26 01 036 5 01967 50 01024 5

Fig12 　Relationship between the measured and

predicted sugar contents by LS2SVM
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　　利用 L S2SVM 方法建立的模型对 33 个已知酸度的样品

进行预测 ,番茄汁糖度预测值和真实值的对应关系如图 3 所

示 , 其中样本集的相关系数 ( r) 为 01967 50 , 均方根标准预

测误差 (RMSEP)为 p H 01024 5。由此可知 , L S2SVM 所建

立的模型能较好地预测番茄汁的糖度和有效酸度。

Fig13 　Relationship between the measured

VA and predicted VA by LS2SVM

　　为了比较不同建模方法的特点和优劣 , 采用偏最小二

乘 ( PL S)和主成分回归 ( PCR)二种建模方法所得的结果与先

前所得结果进行对比 , 由表 3 可以看出 , 对于糖度和有效酸

度二种组分 , L S2SVM 方法的 RMSEP 均小于 PL S 和 PCR

方法 , 相关系数也有一定程度的提高。这说明 L S2SVM 方

法的预测准确度高 , 优于 PL S 和 PCR 方法。

在理化指标与光谱信息的变化关系呈非线性时 , 传统

的 PL S 和 PCR 方法就很难达到预测目标 , 这是因为这些方

法的处理过程是依靠找出光谱变量中的线性相关性来实现

的 [6 , 14 ] 。在这一方面 , SVM 方法凭借其解决非线性关系的

能力以及其广泛的适应能力 , 可以较好地处理非线性数据

集。

　　在实际应用过程中 , 建模方式的选择一般倾向于建模

方法尽可能简单 [15 ] 。L S2SVM 方法在建模精确度和处理非

线性问题时比 PL S 和 PCR 方法更可靠 ; 在处理速度上 ,

PL S 方法比 L S2SVM 方法更有优势。所以在选择时应该根

据具体问题的不同特点决定。

Table 3 　Predicted results by LS2SVM , PLS and PCR

Component
L S2SVM

RMSEP r

PL S

r RMSEP

PCR

RMSEP r

SC 01 005 6 01990 25 01028 7 01983 82 01 057 0 01 939 31

VA 01 024 5 01967 50 01032 0 01952 73 01 029 5 01 941 28

3 　结 　论

　　本文通过应用最小二乘支持向量机 (L S2SVM)建模方法

对番茄汁糖酸度分析 , 并且对比偏最小二乘 ( PL S)和主成分

回归 ( PCR)建模方法 , 可以看出 L S2SVM 方法得到的预测

结果要优于 PL S 和 PCR 法。运用 L S2SVM 方法 , 样本糖度

的相关系数 ( r) 为 01990 25 , 标准预测误差 ( RMSEP) 为

01005 6 ; 样本有效酸度的相关系数 ( r)为 01967 5 , 标准预测

误差 (RMSEP)为 01024 5。结果表明 , 基于最小二乘支持向

量机的建模方法较偏最小二乘和主成分回归建模方法更具

优势 , 能减少或消除“过拟合”及“欠拟合”现象所造成的误

差 , 并且可以更好地解决非线性数据集的建模问题 , 在实际

复杂的 NIR 分析中将发挥更重要的作用。
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NIR Spectroscopy Based on Least Square Support Vector Machines for
Quality Prediction of Tomato Juice

HUAN G Kang , WAN G Hui2jun , XU Hui2rong 3 , WAN G Jian2ping , YIN G Yi2bin

College of Biosystems Engineering and Food Science , Zhejiang University , Hangzhou 　310029 , China

Abstract 　The application of least square support vector machines (L S2SVM) regression method based on statistics study theory

to the analysis with near inf rared (N IR) spect ra of tomato juice was int roduced in the present paper. In this method , L S2SVM

was used for establishing model of spect ral analysis , and was applied to predict the sugar content s (SC) and available acid (VA)

in tomato juice samples. N IR transmission spect ra of tomato juice were measured in the spect ral range of 80022 500 nm using In2
GaAs detector. The radial basis function (RBF) was adopted as a kernel function of L S2SVM. Sixty seven tomato juice samples

were used as calibration set , and thirty three samples were used as validation set . The result s of the method for sugar content s

(SC) and available acid (VA) prediction were : a high correlation coefficient of 01990 3 and 01967 5 , and a low root mean square

error of prediction (RMSEP) of 01005 6°Brix and 01024 5 , respectively. And compared to PL S and PCR methods , the perform2
ance of the L S2SVM method was better. The result s indicated that it was possible to built statistic models to quantify some com2
mon component s in tomato juice using near2inf rared (N IR) spect roscopy and least square support vector machines (L S2SVM) re2
gression method as a nonlinear multivariate calibration procedure , and L S2SVM could be a rapid and accurate method for juice

component s determination based on N IR spect ra.

Keywords 　N IR spect roscopy ; L S2SVM ; Tomato juice ; Sugar content s ; Available acid
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