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摘要! 为了提高应用近红外光谱技术无损检测雷竹
6*5''"34&7*53 2-"'&37+%3

竹笋硬度的精度! 研究了雷竹笋硬度光

谱检测模型的优化方法% 首先对雷竹笋原始光谱进行正态变量变换"

678

&! 然后采用后向间偏最小二乘法'

9*:;6

&

去除部分与竹笋硬度无关的变量! 随后进一步采用竞争性自适应权重法"

<=>6

&剔除无关变量! 最后采用连续投影

算法"

6:=

&将光谱变量个数从
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个减少为
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个% 最终!

9*:;6#<=>6#6:=

模型的交叉验证相关系数"

$
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&! 预测相

关系数"

$

A

&! 交叉验证均方误差"

>B6C<8

&以及预测均方误差"

>B6C:

&分别为
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!
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! 优于其他几种常见的变量选择方法及其组合% 研究结果表明!
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方法所选特征变量避开了水

分强吸收峰的影响! 具有实际的物理表征意义! 为竹笋硬度在线快速检测) 筛选和指导切削设备的研发提供了重

要的理论依据* 图
#
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竹笋营养丰富& 是一种低糖' 低脂' 高蛋白' 高纤维的绿色保健食品(

硬度是竹笋品质评价的重要指标& 常被用于评判竹笋成熟度及采摘时间& 并对其采后存储' 保鲜以及分

类深加工具有很高的参考价值) 目前& 竹笋硬度的检测主要采用感官评定和质构仪测定) 其中& 感官评

定主观性强' 重复性差) 而质构仪方法虽然能准确评定竹笋硬度& 但处理程序复杂& 操作繁琐& 检测速

度慢且具有破坏性& 无法满足竹笋在储藏及加工过程中的快速检测需要) 近红外光谱技术!

SV79

"因其

快速' 无损的优点& 在肉类$

#"!

%

' 果蔬$

R"J

%等农产品品质检测中得到了广泛的研究) 在农产品硬度检测方

面& 国内外学者已对苹果
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$

Y"O

%

& 梨
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& 芒果
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& 猕猴桃
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%等进行了相关研究& 这为本研究提供了借鉴) 目前&

SV79

技术在竹笋硬度无损检测方面的研

究较少) 前人$

#Q

%的研究表明* 硬度是一个与物质密度+ 细胞结构和组织结构有关的复杂的综合物理指

标) 与硬度有关的有机物主要是果胶' 纤维素等物质& 与水分含量相比& 这些物质在待测农产品中的含

量极少& 因此& 水的强吸收会掩盖果胶' 纤维素等物质的吸收& 从而影响待测农产品硬度近红外光谱模

型的性能) 通过对竹笋光谱进行变量选择& 从而对竹笋硬度模型进行优化是提高硬度光谱检测模型性能

的重要途径) 本研究提出采用后向间偏最小二乘法!

C4@D9

"结合竞争性自适应权重法!

;E79

"以及连续投

影算法!

9@E

"对雷竹笋硬度近红外光谱进行变量选择& 并与一些常见的变量选择方法及其组合进行了比

较& 为快速准确建立竹笋硬度的近红外光谱模型提供了一种新的方法)

#

材料与方法
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竹笋样本制备

本研究所用的雷竹笋来自浙江省临安市天目山区& 所有竹笋长度均高于
R% 1)

& 基部直径大于
$

1)

) 为了方便光谱采集& 用打孔器在雷竹笋的节间进行打孔取样& 共获取直径
#$ ))

& 厚度为
#% ))

的样品
##R

个) 将竹笋标号放置在
Q #

冰柜中保存待用) 试验前& 将待测竹笋样本从冰柜中取出置于室

温!

!! #

"环境中一段时间& 使待测竹笋与室温平衡)

*+,

光谱采集

近红外漫反射光谱采集仪器为
E,(+&4- !

傅里叶变

换近红外光谱仪!

L>*&)' 914*,(4041 ;'I

& 美国") 通过漫

反射式积分球附件进行光谱采集) 扫描波长范围为
P%%

Z ! JR! ,)

& 扫描次数
JQ

次& 分辨率
P 1)

"H

) 待测样

品放置于带有样品固定仿形胶垫的光谱仪承载台上&

并使样品的外表面正对光谱仪通光孔) 采集时样品旋

转
H!"$

#次"H

& 将
R

次采集的平均光谱作为该样品的原

始光谱) 图
H

给出了试验样本的原始光谱图) 由图
H

可知* 在光谱采集范围内的首端与末端光谱信噪比较

低& 结合前期预试验的计算分析& 选择
H """ Z ! $""

,)

波段内的光谱进行后续分析建模)

*+-

硬度测定

竹笋样品的硬度根据国家标准!
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新鲜水果和蔬菜取样方法"测定) 光谱采集后& 在

图
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对应的光谱采集位置采用
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质构仪!

()*+,- .'/01 (23)-4 5)6

" 英国#进行硬度测量$ 测试探头采用

的是直径
" 44

的钢制针状压头
7"8

" 探头测试深度为
9 44

" 贯入速度为
" 44

%

3

":

$ 以
!

个测试点的硬

度平均值作为该样本最终的硬度值$

采用蒙特卡罗采样算法&

:9

'剔除
9

个异常样本" 然后将
:;<

个样本依浓度梯度法划分为校正集和测试

集$ 雷竹笋硬度的统计描述参数如表
:

所示$

表
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雷竹笋硬度的统计描述参数
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模型优化方法及评价

我们提出采用基于区域的波长选择方法和基于单个变量的波长选择方法组合使用来对雷竹笋硬度检

测的近红外光谱模型进行优化$ 涉及的算法主要包括后向区间偏最小二乘法!

+'75(

(" 竞争性自适应重

加权算法!

G%H(

(以及连续投影算法!
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是建立在间隔偏最小二乘法!

'75(

(基础上的一种基于

区域的变量选择方法$ 该方法将全波段范围划分为
!

个等宽的子区间" 去掉子区间
:

个%次":

" 在剩余的

区间内计算各个组合区间的偏最小二乘回归模型" 然后将交叉验证均方误差!

H.(IGJ

(值最小的组合模

型时所去掉的子区间作为第一去掉子区间" 重复上述操作直至程序运行结束$ 最后比较各组合模型的交

叉验证均方误差
H.(IGJ

值" 以
H.(IGJ

值最小对应的区间组合作为最优区间组合&

:#

'

$

G%H(

算法由

5'*KL

等提出" 该算法模仿达尔文进化论中 *适者生存+ 思想" 将每个变量看成一个个体" 通过自适应

重加权采样技术对变量实施逐步淘汰$ 在此过程中还引入了指数衰减函数来控制变量的保留率" 计算效

率高" 适用于高维数据的变量选择&

:C

'

$

(7%

也是一种基于单个变量的波长选择方法$ 该方法能够利用向

量的投影分析" 寻找含有最低限度冗余信息的变量组合" 并使变量之间的共线性程度最低" 从而提高建

模速度与模型性能&
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'
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G%H(

和
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算法的原理分别见文献&

:#":<

'$

采用偏最小二乘法)

75(

#建立最终模型" 模型中因子数由交叉验证法确定$ 模型的评价指标包括交

叉验证相关系数
"

/?

" 预测相关系数
"

>

" 交叉验证均方误差
H.(IGJ

以及预测均方误差
H.(I7

$

"

/?

和
"
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越接近
:

" 以及
H.(IGJ

和
H.(I7

越低" 则模型的预测能力和稳定性越好$ 上述各种算法以及最终模

型的建立与评价均通过
.%$5%M ";:;

)

$A- .*)A N10O3

" 美国#软件完成$

"

结果与分析
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预处理方法的确定

受仪器, 样品以及光谱采集环境等因素的影响" 近红外光谱中常出现噪声, 谱图基线漂移和平移等

现象$ 为了消除这些不利因素对模型的影响" 应对原始光谱)

K1K-

#进行预处理$ 采用标准正态变量变换

)

(8J

#" 去趋势变换)
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#" 一阶导数)

P=

#" 二阶导数)
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#等方法对原始光谱进行预处理并建立
75(

模型" 结果如表
"

所示$ 由表
"

可知- 标准正态变量变换预处理建立的
75(

模型最优" 该模型的
"
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"
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$ 此外" 建模所用因子数也从
:Q

减少到

表
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基于不同预处理方法处理的建模和预测结果
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&'

! 而其他预处理方法的改善效果不佳! 这表明
()*

预处理有利于减弱因竹笋样本表面不平引起的噪

声干扰! 可以增强模型的预测能力和稳健性! 因此" 在下文均采用
()*

处理后的光谱进行分析!

!"!

基于
#$%&'

的模型简化

+,-.(

方法中" 由于光谱区间的划分无相应的理论依据" 且划分的区间越多" 所需计算时间也越长"

考虑到雷竹笋硬度定量分析中波长变量为
& $$/

个" 采用试探法依次将全波段划分为
0 1 $%

个区间" 以

23(45*

值最小来确定最优的区间划分! 经过计算分析" 当将整个光谱波段划分为
6'

个区间时" 所建

模型的
23(45*

值最小! 图
!

为竹笋硬度
+,-.(

方法的特征波长选择结果" 图中被填充的波段区间为

被选中的波段区间 " 对应的波段范围为
& &!7 8!971# #6$ 8!%% :;

"

# #0! 800#1# #/7 8$'' :;

"

# #7'8#!#1# !#08#%6 :;

"

# !9$8'##1# !$687$! :;

"

# !7/8%#$1# 9#'8##$ :;

"

# 69/8!#91# 60!8969 :;

"

# 67%8%/'1# $#/8#%$ :;

"

# /#%8!6/1# /6$876/ ;

"

# '!$8'0/1# 7#%8090 :;

"

! !7%86%%1! 9$68'7! :;

"

共包含
9$/

个波长变量! 采用
-.(

方法建模" 依据
23(45*

最小确定最优的因子数为
#7

" 应用该模型

对测试集数据进行预测 " 模型的
!

<=

"

!

>

"

23(45*

和
23(4-

分别为
"8709

"

"87&9

"

"86$& )

#

<;

!! 和

"80/$ )

$

<;

!!

% 与全波段光谱模型相比"

+,-.(

模型采用的波长点由
& $$/

减少到了
9$/

个" 在保证精度

的前提下简化了模型!

!"(

基于
#$%&'")*+'

的模型二次简化

尽管通过
+,-.(

算法剔除了大量与雷竹笋硬度检测无关的信息" 且提高了模型性能! 然而"

+,-.(

作为一种光谱变量区域选择方法" 在入选的区间内" 相邻的变量之间仍具有高相关性! 采用
5?2(

法对

+,-.(

处理后的
9$/

个光谱变量进行变量选择" 图
9

描述了具体的选择过程! 其中& 图
9@

为所选变量数

随采样次数的变化趋势" 所选变量数随采样次数的增加由快到慢递减" 体现出粗选与精选
!

个阶段' 图

9+

为
&"

折交叉验证所得
23(45*

的变化趋势图" 在
& 1 &9!

次采样建模中"

23(45*

呈现递减趋势"

表明剔除了与雷竹笋硬度检测无关的变量"

&99

次采样建模以后
23(45*

开始递增" 则可能剔除了雷竹

笋硬度检测的关键变量' 图
9<

中各线表示随着采样次数增加" 各光谱变量的回归系数的变化趋势"

(

A

) 标示出最小
23(45*

所对应的采样次数% 最终"

5?2(

法选择了
!7

个光谱变量% 利用这些光谱变

量的数据建立
-.(

模型" 因子数为
#6

" 模型的
!

<=

"

!

>

"

23(45*

和
23(4-

分别为
%87'9

"

%87!0

"

%89%0 )

#

<;

!!和
%80!' )

#

<;

!!

%

+,-.("5?2(

模型所用变量数仅为全波段变量数的
#8'09B

" 但模型的性能却比全

波段模型有了提高%

图
! +,-.(

算法选择的最优区间组合

C,DEFG ! H>I,;@J K>G<IF@J FGD,L: KGJG<IGM +N +,-.(

图
9 5?2(

算法的变量选择过程

C,DEFG 9 -JLI LO 5?2( OLF =@F,@+JG KGJG<I,L:

!

2
3
(
4
5
*

P

P

次

!",

基于
#$%&'!)*+'!'%*

的模型三次简化

经过
+,-.("5?2(

变量选择后" 变量个数从全波段时的
# $$/

个减少为
!7

个" 然而" 光谱变量仍有

进一步减少的空间%

(-?

利用向量的投影分析" 寻找含有最低限度冗余信息且共线性最小的变量组合"

可以减少建模所用变量数" 提高建模的速度和性能%

图
6

给出了
(-?

方法下不同个数变量建模的
23(54*

值的变化情况% 从图
6

中可以看出& 当变量

个数从
#

个增加到
!9

个时"

23(54*

值下降较快% 当变量个数为
!$

时"

23(54*

值最小% 利用所选

'/'
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"$

个光谱变量的数据建立
%&'

模型! 模型的因子数为
()

! 校正集的
!

*+

!

,-'./0

分别为
1234)

!

12!11

5

"

*6

!"

! 测试集的
!

7

!

,-'/%

分为
123"#

!

12#"$ 5

"

*6

!"

# 模型对样本预测值和真实测量值之间的散点图

如图
$

所示# 与
89%&'".:,'

方法相比! 该模型采用的波长个数又减少了
)

个! 且模型的性能再次得以

提升#

图
) '%:

算法中变量个数与
,-'/.0

的对

应关系

;9<=>? ) ,-'/.0 +?>@=@ A=68?> BC +D>9D8E?@ 9A '%:

图
$ 89%&'".:,'"'%:"%&'

模型的实测值和

预测值的散点图

;9<=>? $ ,?C?>?A*? 6?D@=>?6?AF +?>@=@ 7>?G9*F?G +DE=?@ 8H

89%&'".:,'"'%:"%&'

!"#

结果比较与分析

为了说明
89%&'".:,'"'%:

方法在雷竹笋硬度近红外光谱检测模型优化方面的优越性! 将
89%&'"

.:,'"'%:

方法所建模型分别与组合区间偏最小二乘法$

@9%&'

%

&

(#

'

! 遗传算法$

I:

%

&

(3

'

! 蒙特卡洛无信息

变量消除法$

-.J0/

%

&

"1

'

!

.:,'

!

'%:

等方法单独或组合作用下所建模型进行比较! 比较的结果如表
!

所示# 从表
!

可以看出( 相比于
@9%&'

!

I:

!

-.J0/

!

.:,'

!

'%:

等方法的单独或组合作用!

89%&'"

.:,'"'%:

方法建模所需变量最少! 模型的预测精度最高! 模型优化效果最好#

表
$

基于不同变量选择方法及建模方法的建模和预测结果

KD8E? ! %?>CB>6DA*? BC 6BG?E 8D@?G BA G9CC?>?AF @7?*F>D +D>9D8E? @?E?*F9BA

建模方法 因子数 变量数
!

"#

,-'/.0L

$

5

"

*6

!"

%

!

7

,-'/%M

$

5

"

*6

!"

%

%&' (4 ( $$N 1O3"4 12#(3 1231( 12N(4

89%&' (3 !$N 123#! 12)$( 123(! 12#N$

@9%&'("") P "1 $(3 1O3"3 1O#1) 1O4N! 1O4(1

.:,'"%&' ($ !# 1O3)( 1O$!1 1O31" 1ON(#

'%:"%&' (4 N1 1O31$ 1ON14 1O4"" 1O3)$

-.J0/ (3 ()# 1O3#( 1O)N( 1O3(" 1O#4(

I:"%&' (# (33 1O3!$ 1O$4) 1O44" 1ON4(

89%&' "I:"%&' () 3) 1O3$3 1O)#3 1O3"1 1O#)3

89%&' ".:,'"%&' () "3 1O34! 1O!1# 1O3"# 1O#"4

89%&' "'%:"%&' (# N1 1O3)" 1O$$N 1O4N( 1O4($

89%&' ".:,'"'%:"%&' () "$ 1O34) 1O!11 1O3"# 1O#"$

89%&' "-.J0/ (N ("( 1O3$$ 1O)34 1O31( 1ON"(

说明(

P

表示
@9%&'("")

将全波段划分为
("

个区间!

)

个区间进行组合#

图
#

给出了雷竹的原始光谱以及文中各种方法选择的变量分布情况# 据文献&

"1

'报道! 竹笋中与硬

度有关的物质主要是果胶) 纤维素) 半纤维素等! 这些物质的特征官能团主要有
.

*

Q

!

R

*

Q

以及
.

*

*

R

# 从图
#

中可以看到( 雷竹笋在近红外光谱区的主要吸收峰位于
( (31 A6

!

( )$1 A6

和
( 3)1 A6

附

近! 这些吸收峰主要是由水的吸收所导致的# 其中
( (31 A6

附近为
R

*

Q

的合频吸收峰!

( )$1 A6

附

近为
R

*

Q

伸缩振动的一级倍频吸收峰!

( 3)1 A6

附近则是
R

*

Q

伸缩振动的二级倍频吸收峰# 由于果

胶和纤维素成分含量在笋中相对较低! 而水分含量较高$达
31S

%! 水在近红外区的强烈吸收掩盖了果

胶) 纤维素等物质的吸收! 这就要求必须进行雷竹笋硬度模型的优化研究#

周 竹等( 雷竹笋硬度的近红外光谱检测模型优化
4N3
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在基于
&'()*

算法的模型简化算法选择过程中! 分别采用
&'()*

!

+'()*

!

,-

!

.-/*

!

0.123

算

法对
*42

预处理的雷竹笋光谱进行变量优选时! 上述
$

种算法选择的波长区间具有一定的相似性! 其

中!

&'()*

!

,-

!

.-/*

!

0.123

算法均选择了
# #%%5# !%% 67

!

8 9!"58 $"" 67

!

8 :!"58 :;" 67

!

8 ;"$58 <9" 67

!

! !<"5! =>% 67

范围内的几个或多个波长点" 在这些波长变量中!

8 8$! 67

附近为果

胶中甲基#$

.?

=

%伸缩振动的二级倍频吸收带!

8 99% 67

附近为
.

$

?

伸缩振动的一级倍频吸收带!

8 9$% 67

附近为
@

$

?

伸缩振动的一级倍频带!

8 9<% 67

附近为纤维素中
@

$

?

伸缩振动的一级倍频吸

收带!

8 :;% 67

附近为纤维素中
.

$

?

伸缩振动的一级倍频吸收带!

! !;% 67

附近为果胶中甲基&$

.?

=

%伸缩振动及变形振动的合频吸收带!

8 ;!% 67

附近为纤维素中
@

$

?

伸缩振动'

.

$

$

@

伸缩振动的

一级倍频吸收带!

! ==> 67

为纤维素中
.

$

?

的伸缩振动及变形振动的组合频吸收带!

! =$! 67

则为

纤维素中
.

$

?

伸缩振动的二级倍频吸收带(

!8

)

* 由于这些方法均选择了与竹笋硬件检测相关的波段组合

并且去掉了一些无关变量! 因此所建模型的性能均优于全光谱模型* 然而!

*(-

方法选择了过多的无关

变量&雷竹笋光谱的首端与尾端%! 其建模效果最差* 而
+'()*

方法未将果胶中与甲基&+

.?

=

%有关的波

段选入! 其模型的性能也较差*

.-/*

!

123

和
,-

等选择的变量个数要少于
&'()*

! 但由于他们或多或

少的丢失了一些与雷竹笋硬度检测相关的关键变量! 因此所建模型的性能仍然要低于采用
=$:

个变量建

模的
&'()*

模型*

基于
&'()*!.-/*

算法对模型进行二次简化* 由于
&'()*

方法作为一种区域变量选择方法! 在区域

内的相邻波长之间仍然有一定的相关性* 采用
.-/*

!

*(-

!

0.123

!

,-

算法对
&'()*

处理的光谱进

行二次变量选择!

.-/*

方法选择的变量数最少! 仅为
!<

个! 而
*(-

!

0.123

和
,-

方法选择的变量

数均超过了
:%

个! 关键变量的丢失以及相邻波长点之间的强相关性导致
0.123

!

*(-

方法所建模型的

性能比全光谱模型的性能还差* 虽然
,-

所建模型性能较好! 仅略低于
.-/*

方法所建模型性能! 但是

所用变量个数&

<9

个%却远多于
.-/*

方法&

!<

个%*

.-/*

方法保留了最多的与雷竹笋硬度检测相关的变

量! 较大程度去掉了无关变量! 其模型性能最好*

在基于
&'()*!.-/*!*(-

的模型
=

次简化过程中! 采用
*(-

方法对
&'()*!.-/*

处理后的变量进一

步进行变量选择! 变量个数从
!<

个减少为
!$

个! 所选变量波长分布如图
>

所示* 从图
>

中可以看到,

&'()*!.-/*!*(-

所选波长位于或接近雷竹笋硬度相关物质特征官能团吸收频带! 且避开了水的强吸收

波段如
8 8<% 67

!

8 <9% 67

! 减小了水分对雷竹笋硬度检测模型的影响*

&'()*!.-/*!*(-

模型所用变

量仅为全部变量的
8A>"$B

! 模型的
!

CD

!

!

E

却比全光谱模型提高
$A<$:B

!

!A:>!B

!

/0*3.2

以及
/0*3(

分别降低了
$#A$9=B

!

#=A%%!B

*

&'()*

与
.-/*

以及
*(-

变量选择方法的组合使用! 表明在采用近红

图
>

不同优化方法的变量选择分布

F'GHIJ > *JKJCL'M6 MN DOI'O&KJ+ P'+LI'&HL'M6 MN P'NNJIJ6L DOI'O&KJ +JKJCL'M6 7JLQMP+

!

;;%
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外光谱对雷竹笋硬度建模时! 有必要在
$%&

计算之前对全波段光谱变量进行
'(%)$

与
*&+$

的组合变量

选择! 以最大程度减少冗余变量! 从而提高模型性能"

!

结论

该研究利用近红外光谱技术快速检测雷竹笋的硬度并开展了模型的优化研究" 在模型优化过程中!

用后向间偏最小二乘法结合竞争性自适应权重法与连续投影算法#

'(%)$!*&+$!$%&

$对雷竹笋硬度近红

外光谱进行特征光谱区域和特征波长的选取% 结果表明& 与其他模型优化方法相比!

'(%)$!*&+$!$%&

方法显示出明显的优越性! 不仅能有效减少建模所用变量个数! 而且保留的特征波长避开了水分的影

响! 具有实际的物理表征意义%

'(%)$!*&+$!$%&

模型建立所用变量个数为
",

! 因子数为
-./

模型的
!

01

!

!

2

!

+3$4*5

和
+3$4%

分别为
6789.

!

:;8"#

!

:;!::

和
:;#", <

'

0=

""

! 模型的复杂度降低且预测精度显

著提高! 具有很高的实用价值"

.
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