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西红柿成熟度的近红外漫透射光谱无损检测
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摘要：为了证实以近红外漫透射光谱技术结合化学计量学方法能有效实现西红柿成熟度的检测，采用美国海洋光

学公司的ＱＥ６５０００光谱仪取得了西红柿的漫透射光谱数据，采用日本柯尼卡美能达 ＣＲ１０反射式色差计取得了亮度、
红绿色相、黄蓝色相和总色差颜色数据；通过标准数学建模方法建立了颜色模型，并通过偏最小二乘回归校正算法建立

了近红外光谱模型。结果表明，两组模型都是以红绿色相指标建模时效果最佳，在９９个未知样品数据中，预测模型的颜
色模型误判情况分别为未成熟０％、半成熟３３．３３％、成熟０％；而近红外预测模型的误判情况分别为未成熟３２．１４％、半
成熟５０％、成熟０％。该研究验证了近红外光谱技术对西红柿成熟度进行无损检测的可行性，这对实现西红柿的快速、
批量分选具有一定的实际意义。
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引　言

西红柿果实营养丰富，具有丰富的番茄红素、维生

素Ｃ和Ｂ族维生素。西红柿的成熟度和其颜色有关，
且一般是从未成熟的绿色阶段到成熟的红色阶段。但

是现在对西红柿分选特别是二次分选还主要依靠人工

分选，其成本较高、用时较长，不能很好地满足西红柿

的分选需要。因此研究出一种能够针对西红柿成熟度

进行无损、快速、批量分选的方法有着一定的意义。

目前，国内外研究工作者主要偏向于对西红柿品

质、生长情况、储藏情况等的研究与实验，特别是对于

西红柿栽培技术和病虫害防治技术研究较多［１３］，而对

于西红柿分选的研究与实验较少。

近红外光谱（ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲＳ）技
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术作为一种快速、绿色的无损检测技术，因为其在常规

光纤中良好的传输特性，使得近红外光谱在线分析技

术得到很好的应用［４６］，并且取得了较高的社会和经济

效益。本文中主要提出了利用近红外光谱模型进行西

红柿分选的方案，并且还对比了颜色指标模型。

１　材料与方法

１．１　实验装置及光谱采集
实验中选用美国海洋光学公司的 ＱＥ６５０００光谱

仪，其采集的光谱为短波近红外光谱，波长范围：

３５０ｎｍ～１１５０ｎｍ；采样时间：１００ｍｓ／次；光源：６个
１２Ｖ／１００Ｗ钨卤灯。采用漫透射方式，并在每个样品
的赤道部位采集光谱。

１．２　样品来源及化学参考值测量
实验中所采用的西红柿样品由河北省石家庄市某

果园提供。实验前，挑选表面不畸形、无损伤的正常西

红柿作为实验样品，放于 ２２℃的实验室环境下保存
１２ｈ。实验中共挑选出１００个西红柿样品，其中成熟果
（红色）６０个，未成熟果（绿色）２９个，半成熟果（红绿
相间）１１个。在每个西红柿的４个赤道部位标号，即
一共有 ４×１００个样品数据，依照基于光谱变量的
ＫｅｎｎａｒｄＳｔｏｎｅ（ＫＳ）［７］选择方法将样品集分成建模集
（３０１个）和预测集（９９个）２组。其中，ＫＳ方法基于
变量之间的欧氏距离，在特征空间中均匀选取样本。

光谱采集完后，在对应部位进行西红柿表面色泽测量，

实验中采用国际照明委员会（ＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＣｏｍｍｉｓｓｉｏｎ
ｏｎＩｌｌｕｍｉｎａｔｉｏｎ，ＣＩＥ）１９７６年推荐的均匀色度空间Ｌａｂ
色系［８１３］。实验采用柯尼卡美能达ＣＲ１０反射式色差
计（日本）测量样品的表面色泽，测量西红柿表面色泽

之前，先测铁氟龙标准白板（亮度 Ｌ＝９０．６，红绿色相
ａ＝－３．０，黄蓝色相ｂ＝０．５）作为样品的背景参比，再
对水果表面进行测量，其结果通过Ｌ，ａ，ｂ和总色差ΔＥ
这４个指标记录。
１．３　数据处理及建模方法

实验中通过美国海洋公司的光谱采集软件（Ｓｐｅｃ
ｔｒａＳｕｉｔｅ）采集西红柿样品的光谱，运用 Ｅｘｃｅｌ２０１６软
件分析并建立４个颜色指标和对应类别的数学模型，
并计算得出对应误判个数，应用偏最小二乘回归校正

算法建立西红柿表面色泽的近红外校正模型。

偏最小二乘回归法是目前在近红外光谱分析中应

用较为广泛的一种建模方法，也是一种新型的多元统

计数据分析方法［１４１５］。近些年来，它在光谱分析的理

论、方法和应用上都取得了极大的进展［１６１９］。偏最小

二乘回归属于多因变量到多自变量的回归建模方法，

相对于普通多元回归来说，它往往能够更好地解决一

些数据分析问题。

偏最小二乘法和主成分分析相似，其差别在于主

成分分析只对光谱矩阵进行分解，从而消除噪声，而偏

最小二乘是在其基础上还考虑了浓度阵的影响。总体

来说，偏最小二乘回归即为多元线性回归、典型相关分

析以及主成分分析的综合应用。其数学模型［２０］为：

Ｘ＝ＴＰ′＋Ｅ
Ｙ＝ＵＱ′＋Ｆ （１）

式中，Ｘ表示光谱矩阵；Ｙ表示浓度矩阵；Ｔ表示 Ｘ的
得分；Ｕ表示Ｙ的得分；Ｐ表示Ｘ的装载；Ｑ表示 Ｙ的
装载；Ｅ表示运用偏最小二乘模型法去拟合 Ｘ所引进
的误差；Ｆ表示运用偏最小二乘模型法去拟合 Ｙ所引
进的误差。

在理想的情况下，Ｘ中误差的来源和 Ｙ中的误差
来源完全相同，但实际上Ｘ中的误差和Ｙ中误差并不
相关，即Ｔ≠Ｕ，但在两个矩阵需要同时确定因子时，Ｘ
与Ｙ的因子会具有如下关系：

Ｕ＝ｂＴ＋Ｅ （２）
式中，ｂ表示Ｕ与Ｔ的内在关系，即回归系数。

最终经过一系列计算整理求解，得到的偏最小二

乘回归方程为：

Ｙｊ＝ａｊ０＋ａｊ１Ｘ１＋ａｊ２Ｘ２＋… ＋ａｊｐＸｐ （３）
式中，下标 ｊ表示样本数；ａｊｐ表示方程的系数矩阵；下
标ｐ表示变量数。

２　结果与讨论

２．１　西红柿的颜色特征分析
水果的颜色是由果实发育过程中各种不同色素含

量多少所决定的，并且在阳光、温度，水分等有不同的

环境因素下，也造成了水果颜色的不同。而西红柿番

茄红素含量的多少也在一定程度上反映了西红柿的成

熟情况。本实验中采用了Ｌａｂ颜色模型对西红柿进行
颜色描述。Ｌａｂ是一种色彩空间，也即一种颜色模型，
是在１９３１年国际照明委员会制定的颜色度量国际标
准的基础上建立的，在 １９７６年又经修订并被命名为
ＣＩＥＬａｂ。这是一种与设备无关的颜色系统，也是一种
基于生理特性的颜色系统，以数字化方式来描述人的

视觉感应。它适用于一切光源色体或物体色的表示与

计算。在Ｌａｂ颜色空间中，一种颜色由Ｌ值、ａ值、ｂ值
３种参量表征，其满足公式：

６２
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ΔＥ＝（Δａ２＋Δｂ２＋Δｌ２）
１
２ （４）

式中，Δａ表示红绿色相，＋ａ表示偏红，－ａ表示偏绿；
Δｂ表示黄蓝色相，＋ｂ表示偏黄，－ｂ表示偏蓝；Δｌ表
示明暗，＋表示偏深，－表示偏浅；ΔＥ表示总色差。

在实验过程中，通过 ＣＲ１０色差计采集了每个西
红柿各个标定面的色差信息，即 ΔＥ，Ｌ，ａ，ｂ４组色差
数据，按３∶１的比例将样品数据分为建模集和预测集，
其统计结果如表１所示。

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔｓｏｆｔｏｍａｔｏｓａｍｐｌｅｓ

ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｄａｔａｓｅｔ ｎｕｍｂｅｒｏｆｓａｍｐｌｅ ｍｉｎｉｍｕｍ ｍａｘｉｍｕｍ ｍｅａｎ ｔｈｒｅｓｈｏｌｄ１ ｔｈｒｅｓｈｏｌｄ２

Ｌ
ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ ３０１ －５４．１ －２７．１ －４２．４５ －３４ －４２

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ ９９ －５４．４ －２７．９ －４２．７３

ａ
ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ ３０１ －９．５ ３３．９ １３．３２ －２．５ ８

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ ９９ －８．７ ３３ １３．２１

ｂ
ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ ３０１ ８．０ ３４．２ １９．４４ ２９ ２１

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ ９９ １０．１ ３６．９ １９．４４

ΔＥ
ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ ３０１ ３９．１ ６３．４ ５１．８８ ４５．５ ５１

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔ ９９ ３７．８ ６２．６ ５２．０７

　　由表１可知，西红柿的亮度整体上偏暗（均为负
值），Ｌａｂ值数据范围都较大，可见能够较好地区分西
红柿的红、绿颜色，即选用Ｌａｂ颜色模型对西红柿的颜
色采集是合理可行的。通过数据分析可知，阈值１为
未成熟果与半成熟果的界限，而阈值２表示半成熟果
和成熟果的界限。

记录样品对应的类别标签，其中未成熟果为１．０；
半成熟果为２．０；成熟果为３．０，选用建模集的 Ｌａｂ及
ΔＥ数据和标签建立数学模型，其结果见图１。

Ｆｉｇ１　Ｌａｂ，ΔＥａｎｄｉｔｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｃａｔｅｇｏｒｉｅｓ

图１为ａ颜色指标与其对应类别标签建立的散点
模型。结果表明：半成熟和成熟样品果的区分效果明

显，即能很好地判别成熟果和其它两类果；而未成熟和

半成熟样品果的分类效果不明显，半成熟果与未成熟

果的颜色数据相互包含现象严重。结合其它３个颜色
指标对应的散点模型情况，并经由计算分析，西红柿样

品建模集类与类之间的误判情况如表２所示。
通过综合比较可知，ａ值对应的建模效果最好，其

在识别未成熟和成熟样品果时，误判率远远低于其它

指标所建立的模型。但是，由表２也能看出，区分未成
熟和半成熟果时都存在误判情况，原因可能是一些人

　　 Ｔａｂｌｅ２　Ｍｉｓｊｕｄｇｍｅｎｔｓｉｔｕａｔｉｏｎｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔｓａｍｐｌｅｓ

ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｔｏｔａｌｎｕｍｂｅｒ
ｏｆｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒ
ｏｆｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒｏｆ
ｍｉｓｊｕｄｇｅｄ

ｍｉｓｊｕｄｇｍｅｎｔ
ｒａｔｅ／％

Ｌｉｍｍａｔｕｒｅ ３０１ ８８ ４４ ５０

ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ １１ ３４．３８

ｍａｔｕｒｅ １８１ １ ０．５５

ａｉｍｍａｔｕｒｅ ３０１ ８８ ２ ２．２７

ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ １１ ３４．３８

ｍａｔｕｒｅ １８１ ０ ０

ｂｉｍｍａｔｕｒｅ ３０１ ８８ ４５ ５１．１４

ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ １１ ３４．３８

ｍａｔｕｒｅ １８１ ０ ０

ΔＥｉｍｍａｔｕｒｅ ３０１ ８８ ３４ ３８．６４

ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ ２２ ６８．７５

ｍａｔｕｒｅ １８１ ４ ２．２１

为测量误差和样品颜色模型不明显导致的。

２．２　西红柿近红外光谱特征分析
从西红柿样品中随机挑出一个成熟、一个半成熟

以及一个未成熟共３个实验样品，其对应的光谱信息
如图２所示。

Ｆｉｇ２　ＮＩＲＳｏｆｔｏｍａｔｏｓａｍｐｌｅｓ

从图２中可以明显看出，成熟果光谱与未成熟、半

７２
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成熟果光谱具有明显差异，而半成熟果与未成熟果的

光谱之间没有太大的区别，只是在最大值上未成熟果

略大。首先，成熟果的能量谱较未成熟果以及半成熟

果更高，其中成熟果能量谱的最高值可以达到５５００光
子数，而未成熟果的光谱能量最高值仅为 １７００光子
数，半成熟果的光谱能量最高值仅为１３８５光子数，产
生这种差异的原因可能是成熟果内部果肉组织较未成

熟果更软，使得成熟果的透光性也相对更高；而由于样

本的限制，半成熟果与未成熟果差距不大。３条光谱
均存在波峰，且位置基本一致，都是在７００ｎｍ～８００ｎｍ
附近，而在７５０ｎｍ处存在波谷；成熟果还在６００ｎｍ～
７００ｎｍ存在波峰，在６５０ｎｍ～７００ｎｍ存在波谷，此波长
段对应红色光。

２．３　西红柿色泽的近红外光谱预测模型
偏最小二乘回归建模算法是基于全波段光谱进行

主成分分析，充分利用了全波段的有效信息，其建模效

果一般好于多元线性回归方法。故本实验中应用偏最

小二乘回归校正算法对西红柿颜色的原始吸收光谱进

行建模分析，其结果见图３。

Ｆｉｇ３　ＣｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆＮＩＲＳｍｏｄｅｌｉｎｇｏｆｃｏｌｏｒｉｎｄｅｘａｎｄｔｒｕｅｖａｌｕｅ
ｆｏｒｔｏｍａｔｏｂｙｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｍｅｔｈｏｄ

图３是应用偏最小二乘回归方法建立的近红外光
　　Ｔａｂｌｅ３　Ｍｉｓｊｕｄｇｅｍｅｎｔｏｆｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｕｍｍｏｄｅｌｏｆｔｏｍａｔｏｃｏｌｏｒａｎｄ

ｌｕｓｔｒｅｉｎｄｅｘ

ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｎｕｍｂｅｒｏｆ
ｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒｏｆ
ｍｉｓｊｕｄｇｅｄ

ｍｉｓｊｕｄｇｍｅｎｔ
ｒａｔｅ／％

Ｌｉｍｍａｔｕｒｅ ８８ ５３ ６０．２２
ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ １３ ４０．６２
ｍａｔｕｒｅ １８１ １ ０．５５
ａｉｍｍａｔｕｒｅ ８８ ３１ ３５．２２
ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ ２０ ６２．５
ｍａｔｕｒｅ １８１ ０ ０
ｂｉｍｍａｔｕｒｅ ８８ ６５ ７３．８６
ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ ９ ２８．１２
ｍａｔｕｒｅ １８１ １ ０．５５

ΔＥｉｍｍａｔｕｒｅ ８８ ３２ ３６．３６
ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ ３２ ２０ ６２．５
ｍａｔｕｒｅ １８１ １ ０．５５

谱模型。图中的两条平行直线为上述表１中所给出的
阈值。结果表明：利用偏最小二乘回归法建立的近红

外光谱模型分类效果良好，尤其是在识别成熟果上表

现优异，基本不发生误判，但区分未成熟果与半成熟果

实的结果和上述散点模型类似，误判情况明显，其结果

见表３。
表３结果表明，４种颜色指标建立的近红外光谱

模型都存在误判情况，其结果大致和上述散点模型类

似：成熟果识别准确，而识别未成熟果和半成熟果时都

存在误判；但综合比较，利用ａ指标建立的近红外模型
效果最好。

２．４　不同模型对比分析
经过上述分析，选择 ａ指标对应的近红外模型作

为定标模型，为了检验定标模型的可靠性和准确性，用

这一模型对９９个未知样品的颜色进行预测分析，结果
见图４。

Ｆｉｇ４　ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔｏｆｔｏｍａｔｏＮＩＲＳｍｏｄｅｌ

将结果和标准颜色模型的预测情况进行对比，结

果见表４。
Ｔａｂｌｅ４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙａｎｄ

ｓｔａｎｄａｒｄｍｏｄｅｌ

ｍｏｄｅｌ ｎｕｍｂｅｒｏｆ
ｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒｏｆ
ｍｉｓｊｕｄｇｅｄ

ｍｉｓｊｕｄｇｍｅｎｔ
ｒａｔｅ／％

ｓｔａｎｄａｒｄｃｏｌｏｒｍｏｄｅｌｉｍｍａｔｕｒｅ ２８ ０ ０

ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ １２ ４ ３３．３３

ｍａｔｕｒｅ ５９ ０ ０

ＮＩＲＳｍｏｄｅｌｉｍｍａｔｕｒｅ ２８ ９ ３２．１４

ｓｅｍｉｍａｔｕｒｅ １２ ６ ５０

ｍａｔｕｒｅ ５９ ０ ０

　　从结果分析来看，近红外光谱模型在识别成熟果
时预测效果较理想，但和真值建立的标准颜色模型相

比，在识别其它两类时都存在较高的误判率，这可能是

由于颜色指标分布过于集中而导致聚类现象不明显造

成的。尽管近红外光谱模型在误判率上不如颜色模

型，但是它具有以下两点优势：（１）标准颜色模型是基
于采集的颜色数据，即每做一次分选，数据都要重新采

８２
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集，而利用近红外光谱模型对西红柿进行分选，光谱采

集速度远远快于颜色数据采集速度，这将大大节约分

选时间以及成本；（２）近红外光谱模型具有更加好的
稳定性，数据采集更加准确，而颜色数据往往会因为实

验人员的测量方式而影响数据采集的准确性。并且从

实际角度考虑，分选的目的往往是需要检测出成熟的

西红柿，从这点来看，近红外光谱模型能够很好地实现

对西红柿成熟果的检测。

３　结　论

应用近红外光谱技术建立了西红柿成熟度的判别

模型，该模型的预测效果较理想，能够很好地识别出成

熟果。通过实验分析可知，近红外模型在识别西红柿

是否处在半成熟这一过渡阶段的效果还不太理想，会

出现将这类样品识别成未成熟果的情况。但总体来

说，近红外光谱模型很适合用于大批量的西红柿成熟

度分选上，能够很好地剔除非成熟果，避免在之后包

装、销售等过程中的二次分选，也能减少人工分选的成

本，加快分选速度。本研究可为其它农产品色泽近红

外漫透射光谱在线无损检测提供参考依据。
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