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微型近红外光谱仪在苹果糖度测量中的应用研究
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摘要：为了评估微型近红外光谱仪应用于现场水果糖度检测的可行性，采用粒子群算法结合反向传播（ＢＰ）神经网
络建立了苹果糖度的无损高精度快速检测方法，研究了微型近红外光谱仪 ＮＩＲｓｃａｎ以单波长和阿达玛变换两种测量模
式获得的光谱数据，应用多种不同的数据预处理方法和多元线性回归、偏最小二乘法、粒子群算法（ＰＳＯ）、ＢＰ神经网络
等算法建立分析模型。结果表明，以阿达玛变换工作模式测得的光谱数据更好，以１阶导数结合ＳａｖｉｚｋｙＧｏｌａｙ平滑算法
作数据预处理，应用ＰＳＯ结合ＢＰ神经网络建立的苹果糖度预测模型具有更高的预测精度，预测相关系数和均方根误差
分别为０．９９１１和０．１５０２。该微型近红外光谱仪ＮＩＲｓｃａｎ用于苹果糖度的现场快速和高精度无损检测具有可行性。
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引　言

近红外光谱信息主要来源于分子中含氢基团的倍

频和合频吸收，绝大多数化学和生物样品在此区域都

有相应的吸收，因此，通过分析近红外吸收光谱可以对

被测样品进行定性和定量。近红外光谱分析检测技术

具有快速、无损、样品无需预处理等显著优点，具有广

泛的应用和前景［１５］。

目前，近红外光谱仪主要有滤光片型、光栅色散

型、声光可调谐滤波型和傅里叶变换型［６］。便携式近

红外光谱仪主要以光栅色散型为主［７］，其中扫描光栅

单点探测型的性价比较高，但缺点是光路含扫描运动

部件，且扫描测量速度较慢；固定光栅阵列探测型不含

扫描运动部件，测量速度快，但由于受探测器材料和器
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件技术的限制，波长大于１１００ｎｍ近红外阵列探测器
的价格还非常昂贵［８］，广泛应用受到限制。美国ＴＩ公
司研制的基于数字微镜器件（ｄｉｇｉｔａｌｍｉｃｒｏｍｉｒｒｏｒｄｅ
ｖｉｃｅ，ＤＭＤ）和阿达玛变换技术的新型近红外光谱仪，
通过ＤＭＤ与单元近红外探测器的组合实现光谱的快
速扫描，阿达玛变换提升了光谱的信噪比，仪器性价比

高，从而克服了上述不足。

苹果糖度是苹果质量的重要评价指标，应用近红

外光谱技术预测苹果糖度已有不少研究报道［９１７］，其

中ＺＨＡＯ等人［９］使用美国Ｎｉｃｏｌｅｔ公司的Ｎｅｘｕｓ６７０傅
里叶变换近红外光谱仪采集苹果光谱，采用偏最小二

乘（ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）建立校正模型，预测相关
系数（ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＣＰ）Ｒｐ＝０．９３８７，预测均
方根误差（ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ）
σｐ＝０．５０５４；ＬＩＵ等人

［１０］以 ＮｅｘｕｓＦＴＩＲ光谱仪为测
量仪器，建立了苹果糖度的ＰＬＳ模型，Ｒｐ＝０．９０６，σｐ＝
０．２７２；ＷＡＮＧ等人［１１］对苹果糖度建立了遗传偏最小
二乘算法（ｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ＧＡ
ＰＬＳ）模型，仪器使用Ｎｉｃｏｌｅｔ公司的ＡｎｔａｒｉｓＦＴＩＲ光谱
仪，Ｒｐ＝０．９５４，σｐ＝０．７９７；ＺＨＡＮＧ等人

［１２］使用Ｎｅｘｕｓ
６７０ＦＴＩＲ光谱仪建立了苹果糖度的 ＰＬＳ模型，Ｒｐ＝
０．９２６４，σｐ＝０．５０２３；ＬＩ等人

［１３］同样使用 Ｎｅｘｕｓ６７０
ＦＴＩＲ光谱仪建立了苹果糖度的遗传区间偏最小二乘
算法（ｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍｉｎｔｅｒｖａｌｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，
ＧＡｉＰＬＳ）模型，Ｒｐ＝０．９３２，σｐ＝０．３８４２。综上所述，
目前对苹果糖度的研究大多使用大型傅里叶变换近红

外光谱仪，该类型光谱仪价格昂贵、体积较大，不适合

现场快速检测，且目前研究的模型建立方法单一，多采

用偏最小二乘方法，未考虑光谱变量与糖度之间的非

线性关系，模型的预测误差偏大。

近红外光谱技术的发展趋势和目标是便携、快速、

准确，本文中采用ＴＩ公司的ＤＭＤ微型光谱仪ＮＩＲｓｃａｎ
对苹果糖度测量进行研究，研究提高测量精度的数据

分析方法，探讨微型近红外光谱仪应用于现场水果糖

度检测的可行性。

１　基于ＤＭＤ的微型近红外光谱仪

１．１　仪器原理

基于ＤＭＤ的阿达玛变换微型光谱仪［１８］由光源、

分光系统、成像系统、探测系统和光谱信息采集处理系

统五部分组成，尺寸为６２ｍｍ×５８ｍｍ×３６ｍｍ，整个光
学系统的基本结构示意图如图１所示。光源发出的光
经过样品漫反射后经狭缝入射到分光成像系统，经准

　　

Ｆｉｇ１　ＳｃｈｅｍａｔｉｃｉｌｌｕｓｔｒａｔｉｏｎｏｆＤＭＤｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ

直镜准直为平行光，入射到光栅上，光栅将复色平行光

分光，经透镜会聚，按波长顺序入射到 ＤＭＤ的不同像
元位置，ＤＭＤ为微型反射镜阵列芯片，以常规或者阿
达玛变换等不同的编码矩阵模式控制 ＤＭＤ像元镜片
翻转，从而对入射的光进行波长挑选，之后由透镜聚焦

在单点探测器上进行光谱采集。检测出的光谱信号由

计算机进行阿达玛逆变换解码，最终得到原始光谱信

号。基于ＤＭＤ的 ＮＩＲｓｃａｎ微型光谱仪的探测器采用
ＩｎＧａＡｓ单点探测器，其响应范围为９００ｎｍ～１７００ｎｍ，
狭缝的宽度为２５μｍ，分辨率为１０ｎｍ。
１．２　阿达玛变换工作模式与单波长工作模式

常规单波长模式测量是检测器在每一段时间间隔

里只检测单个波长的信号强度，而阿达玛变换变换模

式在同一时间里能够检测多个波长的信号的总强度。

相同的实验条件下，经阿达玛变换后，信号的均方差可

以减小（ｎ＋１）２／（４ｎ）倍，信噪比可提高（ｎ＋１）／
（２ｎ）１／２倍［１９］，其中ｎ为波长点数。

用三波长光谱测量来解释阿达玛变换的原理［２０］，

如图２ａ所示，对应光谱波长 λ１，λ２，λ３可以采用单次
测量来获得每一波长的强度值。而阿达玛变换模式是

每次测量其中两个光谱波长的强度值，如图２ｂ所示，３
次独立测量后将得到３个线性无关的方程，将其写成
矩阵形式，如下式所示：

Ｙ１
Ｙ２
Ｙ










３

＝
１ ０ １
０ １ １







１ １ ０

λ１
λ２
λ










３

（１）

式中，Ｙ１，Ｙ２，Ｙ３为测量的强度值，１代表透光，０代表
　　

Ｆｉｇ２　Ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｐｒｏｃｅｓｓ
ａ—ｎｏｒｍａｌｓｉｎｇｌｅｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｍｏｄｅ　ｂ—Ｈａｄａｍａｒｄｔｒａｎｓｆｏｒｍｍｏｄｅ

６３７
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阻光。通过解矩阵方程，可以求得 λ１，λ２，λ３的强度
值。在实际中，用这种方法可以测成百上千个光谱波

长对应的量值。

２　试验与方法

２．１　材料
从市场上收集了山东红富士苹果２１个，选取无病

虫害、无机械损伤的苹果在其赤道圈表面选取３个测
试区域（直径约１０ｍｍ），每个区域单独作为一个样品。
随机将４８个样品作为校正集，１５个样品作为验证集。
２．２　光谱采集

用ＮＩＲｓｃａｎ微型光谱仪采集苹果的光谱，由光谱
仪内置的两个钨灯光源发光，照射在样品上发生漫反

射，返回的光经过微型光谱仪光路分光、成像并探测，

探测器的信号传递给计算机，获得光谱数据。对每个

样品在同一测试区域分别用常规单波长模式和阿达玛

模式进行光谱采集，为减少误差，每个样品在每种模式

下各采集３次，取其平均作为原始光谱。
２．３　样品糖度的测定方法

每个苹果在相应光谱扫描的位置挖取直径

１０ｍｍ、深５ｍｍ的圆柱形果肉样本，去皮挤汁并测出对
应区域的糖度值。用 ＬＨＴ３２型手持糖度计测量糖
度，将苹果汁滴至折光棱镜的镜面上调节目镜视度圈，

于视场中所见蓝白分界线相应之读数，即为苹果糖度

的百分数，其精度为０．２％。

２．４　模型建立及评价

２．４．１　ＰＳＯＢＰ模型原理　粒子群算法（ｐａｒｔｉｃｌｅ
ｓｗａｒｍｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ，ＰＳＯ）是基于鸟群觅食提出的一种
优化算法，具有快速、易实现等特点，被广泛应用于极

值问题、参量优化等问题的求解［２１２２］。在 ＰＳＯ算法
中，优化问题的每个潜在解都是搜索空间中的一个

“粒子”，ＰＳＯ方法首先随机初始化一群粒子，然后用
指定的评价函数计算适应度值以确定是否达到寻优目

标，然后判断是否需要继续迭代寻优。

反向传播（ｂａｃｋｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ，ＢＰ）神经网络是近红
外光谱分析中应用最为广泛的神经网络，其主要由信

号的正向传播和误差的反向传播组成。正向传播时，

光谱数据从输入层传入，经隐含层处理后传向输出层，

若实际输出与期望输出的误差较大，此时将误差反向

传播，以修改各个神经单元的权值和阈值，直到网络的

输出误差减小到规定的范围，或达到设定的学习次数

为止。

ＢＰ算法的学习过程是根据训练样本对初始权值
阈值进行调整的过程，已有研究表明，初始权值阈值的

选取会影响到ＢＰ模型的性能［２３］，因此初始权阈值的

优化对于获得泛化能力强的 ＢＰ模型是很重要的。本
文中将粒子群算法与 ＢＰ算法融合，采用 ＰＳＯ寻找最
优的初始权值阈值，然后用 ＢＰ算法训练得到模型最
终的权值阈值。ＰＳＯＢＰ模型可以克服 ＢＰ神经网络
学习稳定性差、易陷入局部极小值的缺点。ＰＳＯＢＰ算
法的基本流程如图３所示。

Ｆｉｇ３　ＦｌｏｗｃｈａｒｔｏｆＰＳＯＢＰａｌｇｏｒｉｔｈｍ

２．４．２　模型的评价　本文中的数据处理均在 ＭＡＴ
ＬＡＢ软件中完成，包括光谱预处理和模型建立。对于
苹果糖度的校正模型，选择校正均方根误差（ｒｏｏｔｍｅａｎ
ｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣ）σｃ、预测均方根误
差（ＲＭＳＥＰ）σｐ、校正相关系数（ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｏｆｃａｌｉｂｒａ
ｔｉｏｎ）Ｒｃ和预测相关系数 Ｒｐ作为模型评价的标准，预
测相关系数 Ｒｐ越高且预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）σｐ
越小，模型的预测能力越强。

３　结果与分析

３．１　苹果糖度分布
有关苹果糖度的参量如表１所示，包括糖度的范

围、平均值、标准差和变异系数，由表１可知，校正集的
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　　 Ｔａｂｌｅ１　Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｓｕｇａｒｃｏｎｔｅｎｔｉｎａｐｐｌｅｓａｍｐｌｅｓ

ｄａｔａｓｅｔ ｎｕｍｂｅｒ
ｏｆｓａｍｐｌｅ ｍｉｎｉｍｕｍ ｍａｘｉｍｕｍ ｍｅａｎ ｓｔａｎｄａｒｄ

ｄｅｖｉａｔｉｏｎ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ ４８ １１．２ １５．２ １３．４６ １．０４

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ １５ １１ １５ １２．７５ １．２０

苹果的平均值是１３．４６，标准差为１．０４，预测集的平均
值为１２．７５，标准差为１．２。
３．２　两种模式下苹果的近红外漫反射光谱

为保证实验结果的准确性，采集光谱应保证在相

同的实验条件下进行，图４ａ为６３个苹果样品采用常
规单波长模式下的苹果谱图，图４ｂ为同批样品在相同
实验条件和阿达玛变换模式下的苹果光谱图。对比两

图可知，不同模式下的苹果光谱图大体形状十分接近，

而阿达玛模式下采集的光谱图较常规单波长模式下的

光谱图更为光滑。

Ｆｉｇ４　ａ—ａｐｐｌｅｓｐｅｃｔｒａｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｎｏｒｍａｌｍｏｄｅ　ｂ—ａｐｐｌｅｓｐｅｃｔｒａｏｂ
ｔａｉｎｅｄｂｙＨａｄａｍａｒｄｍｏｄｅ

３．３　光谱预处理方法
采集的近红外光谱信号不仅包含样品组成相关的

信息，而且也引入了由于样品状态、杂散光以及仪器响

应等因素的差异而产生的噪声和基线偏移等干扰信

息，因而需要在建模前对光谱数据进行预处理来消除

干扰信息的影响。进行适当的预处理有利于提高模型

的精度及稳定性。本实验中使用了 ＳａｖｉｚｋｙＧｏｌａｙ（Ｓ
Ｇ）平滑、１阶求导、标准正态变量变换（ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌ
ｖａｒｉａｔｅｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ＳＮＶ）以及多元散射校正（ｍｕｌｔｉ
ｐｌｉｃａｔｉｖｅｓｃａｔｔｅｒｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，ＭＳＣ）等预处理方法，对其建
模效果进行了比较，最终选择１阶求导结合 ＳＧ平滑
的预处理方法，ＳＧ平滑窗口数为５。
３．４　数据处理结果与讨论

在建立３层ＢＰ神经网络时，为了减小运算量提高
运算效率，采用主成分分析对光谱数据进行降维处理，

得到主成分数为７时，其累计总贡献率达到９９．８３％，能
够较好地代表原始光谱信息，因此选择贡献率较大的

前７个主成分作为 ＢＰ网络的输入，即输入层的神经
元个数为 ７。隐含层神经元个数经网络测试确定为
１０，输出层神经元个数为１。隐含层和输出层的传递
函数分别为ｔａｎｓｉｇ和ｐｕｒｅｌｉｎ激励函数，网络的训练方
法采用梯度下降法，学习速率取 ０．０５，训练目标为
０．００１，最大迭代次数为１０００。由神经网络的规模可
确定粒子群的维度为 ９１，取粒子群中粒子的个数为
３０，以训练均方根误差作为粒子的适应度评价函数。

表２中列出了用ＰＳＯＢＰ算法结合多种预处理方
法对两种模式下的光谱数据进行建模分析的结果。由

表２可知，阿达玛变换模式下的模型较常规单波长模
式下的模型，不论是原始数据还是经过预处理后数据，

其得到的预测相关系数都更高，预测标准差更小，模型

的预测精度和稳定程度更高。这与阿达玛变换较常规

模式信号均方差更小、信噪比更高的特点相对应。此

Ｔａｂｌｅ２　ＭｏｄｅｌｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｓｉｎｇｌｅｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｍｏｄｅａｎｄＨａｄａｍａｒｄｔｒａｎｓｆｏｒｍｍｏｄｅ

ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ
ｍｅｔｈｏｄ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ

Ｒｃ σｃ Ｒｐ σｐ
ｓｉｎｇｌｅ

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ
Ｈａｄａｍａｒｄ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍ

ｓｉｎｇｌｅ
ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

Ｈａｄａｍａｒｄ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍ

ｓｉｎｇｌｅ
ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

Ｈａｄａｍａｒｄ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍ

ｓｉｎｇｌｅ
ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

Ｈａｄａｍａｒｄ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍ

ｎｏｎｅ ０．８７９０ ０．９４０１ ０．７０４５ ０．４１７７ ０．７９４４ ０．８７３２ ０．９６０１ ０．７２９０

ＳＧｓｍｏｏｔｈｉｎｇ ０．９０３５ ０．９５２２ ０．６６３４ ０．３６７５ ０．８３８２ ０．９０９８ ０．８６６４ ０．６６５２

ＳＮＶ ０．８３７７ ０．８６１２ ０．８６７２ ０．７５２３ ０．７８４５ ０．８３２５ ０．９９１４ ０．８６３１

ＭＳＣ ０．８４０６ ０．８８０９ ０．８０４３ ０．９５８８ ０．７８６７ ０．８４５１ ０．９８５６ ０．７９３５

ｔｈｅ１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ＋ＳＧｓｍｏｏｔｈｉｎｇ ０．９６８４ ０．９９８３ ０．３０５１ ０．０９５６ ０．９５６６ ０．９９１１ ０．３５８９ ０．１５０２

ｔｈｅ１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ＋ＳＮＶ ０．８５３４ ０．９２１４ ０．７８５２ ０．５４１２ ０．８１２３ ０．８８１３ ０．８９２７ ０．９０５７

ｔｈｅ１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ＋ＭＳＣ ０．８６３１ ０．９３５２ ０．７５１２ ０．４９０６ ０．８２６５ ０．８９２５ ０．８７１６ ０．８５４１
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外阿达玛模式下经 １阶导数 ＋ＳＧ平滑预处理后的
ＰＳＯＢＰ模型预测效果最好，其中预测集的相关系数为
０．９９１１，校正均方根误差为０．１５０２。

表３中列出了ＰＳＯＢＰ模型与其它模型的比较结
果，与多元线性回归（ｍｕｌｔｉｐｌｅｌｉｎｅａｒｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＭＬＲ）、
偏最小二乘法（ＰＬＳ）相比，优化的神经网络模型整体
性能更好，预测精度高误差小；对于简单的 ＢＰ神经网
络模型，校正集的相关系数和均方根误差都较好，然而

对于验证集的预测效果较差，出现明显的过拟合现象，

可能是由于ＢＰ网络在训练过程中陷入局部最优的原
因；ＰＳＯＢＰ模型在粒子群算法的优化下，取得良好的
预测效果，模型的稳定性高，泛化能力强。图 ５为
ＰＳＯＢＰ模型的预测糖度值和实际测量值的相关系数
图。

Ｔａｂｌｅ３　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｒｅｓｕｌｔｓｕｓｉｎｇａＰＳＯＢＰｍｏｄｅｌａｎｄｏｔｈｅｒｍｏｄｅｌｓ

ｍｏｄｅｌｓ
ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ

Ｒｃ σｃ Ｒｐ σｐ

ＭＬＲ ０．８７２２ ０．７５８９ ０．８０３１ ０．９５４７

ＰＬＳ ０．９５２３ ０．３６１２ ０．９０１２ ０．６７１８

ＢＰ ０．９８４５ ０．１８７７ ０．７３１３ １．２５１４

ＰＳＯＢＰ ０．９９８３ ０．０９５６ ０．９９１１ ０．１５０２

Ｆｉｇ５　ＴｈｅｍｅａｓｕｒｅｄｖａｌｕｅｂｙＬＨＴ３２ｐｏｒｔａｂｌｅＢｒｉｘｍｅｔｅｒｖｓ．ｔｈｅｐｒｅｄｉｃ
ｔｅｄｖａｌｕｅｓｂｙｏｕｒｐｒｏｃｅｄｕｒｅ

４　结　论

本文中采用 ＤＭＤ微型近红外光谱仪 ＮＩＲｓｃａｎ检
测苹果糖度，应用粒子群算法结合 ＢＰ神经网络建立
了苹果糖度的高精度预测模型。ＤＭＤ微型光谱仪具
有体积小、速度快、性能稳定、价格低等优势，对比其在

单波长的常规模式和阿达玛变换模式两种不同工作模

式的测量结果，阿达玛模式下的光谱数据信噪比更高，

信号均方差更小。ＰＳＯＢＰ模型的性能优于 ＭＬＲ，
ＰＬＳ，ＢＰ等模型，预测精度高、误差小，模型预测相关系
数和均方根误差分别为 ０．９９１１和 ０．１５０２。结果表
明，ＤＭＤ微型近红外光谱仪 ＮＩＲｓｃａｎ结合阿达玛变换
模式下的ＰＳＯＢＰ模型在水果品质检测中的应用具有

可行性，ＤＭＤ近红外光谱仪有望成为更为理想的新一
代应用广泛的微型近红外光谱仪。
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