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摘要：利用近红外光谱技术在线检测水果内部品质的关键是获取精度高稳健性好的定量分析模型。研究开发了短波近红外光谱

苹果品质在线检测系统，试验时苹果样本传输速度为 5 个/s，以漫反射方式采集，有效光谱范围为 500~1100 nm。经光谱强度标准化

校正后，有比较的采用遗传算法、连续投影算法和蚁群优化算法等提取特征变量，分别建立偏最小二乘模型，同时分析了这三种方法

提取光谱特征变量的搜索机制。特征变量提取方法建立的预测模型所用变量显著减少，预测效果均优于全光谱模型，且能提高运算速

度，增强模型的稳健性；其中又以蚁群优化算法的模型预测能力最佳，预测集相关系数 R 为 0.9358，预测均方根误差 RMSEP 为 0.2619。

研究结果表明，近红外光谱结合特征变量提取方法可以建立高效的苹果可溶性固形物含量在线检测模型，在产业化应用方面具有很大

潜力。 
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Abstract: The critical part in the application of near-infrared (NIR) spectroscopy for the on-line inspection of internal fruit quality is to 

build quantitative analysis models with good robustness and high accuracy. A system based on shortwave NIR spectroscopy for on-line 

inspection of apple quality was developed. The spectra were collected in diffusion reflectance mode within the wavelength range of 500~1100 

nm, and the conveyor belt speed was fixed to five samples per second. After the band intensity was normalized, genetic, successive projection, 

and ant colony optimization (ACO) algorithms were employed to select characteristic variables, following which the respective corresponding 

partial least square (PLS) models were constructed, and the spectral variable search mechanisms of these three methods were analyzed. 

Compared with the full spectral model, the predictive models built on the variable selection methods all exhibited better predictive performance 

with fewer variables, improved computational speed, and enhanced robustness. The best predictive performance was found in the model built 

using ACO-PLS, where the correlation coefficient of the prediction set was 0.9358 and the root mean square error of prediction was 0.2619 oBx. 

The results of this study demonstrate that NIR combined with variable selection methods can build an efficient model for the on-line 

determination of the apple soluble solid content, and has great potential for industrial application. 

Key words: near-infrared spectroscopy; on-line inspection; feature selection; ant colony optimization; genetic algorithm; successive 

projection algorithm 
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产品快速无损检测技术与装备 

近红外光谱是分子振动光谱的倍频和合频吸收

谱，包含样品中有机分子含氢基团的特征信息，适于

碳氢有机物成分和特性的分析评价。近红外光谱技术

与传统分析方法相比，具有不破坏样品和一般不需预

处理的显著优势，适合于现场快速分析和在线检测
[1~3]，已在许多领域得到应用，产生了巨大的经济效益。
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随着近红外光谱技术研究的不断深入，如在农产品无

损检测方面，特别是水果品质检测[4~6]，研究已从实验

室研究型近红外光谱仪到便携式光谱仪的水果内部品

质的建模方法研究；从建模的鲁棒性和泛化能力评价

到影响因素分析；从产中检测以确定最佳的采摘期和

货架期到采后品质检测及在线品质检测。以技术的实

际应用为导向，提高检测的速度，提升检测结果的稳

定性和适用性成为当前研究的热点。 
随着人们生活水平的提高，水果选择已从注重外

观转向口感、营养和功能。水果的可溶性固形物含量

(soluble solids content，SSC)，是水果最重要的内部品

质指标。依据水果的内部品质分级，可提高水果行业

的竞争力和盈利能力，并确保消费者满意度[7]。为满

足水果生产、加工和消费需求，研究水果内部品质的

快速在线检测具有重要意义。国内外许多学者开展近

红外光谱的苹果可溶性固形物含量检测，但以静态检

测方法研究为主[8~11]，在线检测的研究不多[12,13]。

Steinmetz 等[14]利用近红外光谱和图像融合技术在线

预测苹果的可溶性固形物含量，将苹果分成甜和不甜

两个类别的准确率为 72%。McGlone 等[15]采用两种光

谱系统分别获取运动速度 500 mm/s 苹果的透射光谱，

建立干物质含量的预测模型，结果表明透射模式进行

运动水果测量是可行的。Mendoza 等[16]在线获取苹果

的可见短波近红外高光谱散射数据，融合光谱的连续

小波变换和图像统计量建立的苹果可溶性固形物含量

和硬度模型比单独光谱建立的模型有所提高。孙旭东

等[17]研究发现选择合适的样品运动速度和光谱仪可

提高苹果可溶性固形物在线检测的精度，建立的最优

预测模型的相关系数为 0.814。欧阳爱国等[18]采用移

动窗口偏最小二乘法和遗传算法相结合优选光谱变量

建立了苹果可溶性固形物含量校正模型，模型的预测

均方根误差为 0.70 °Brix。 
综合已有研究报道发现，苹果可溶性固形物含量

的在线检测模型预测效果不佳；采用全谱建模或变量

筛选方法，但选择机制和结果比较分析较少。获取精

度高稳健性好的定量分析模型成为当前近红外光谱技

术在线检测水果内部品质的关键。随着光谱获取技术

和化学计量学的快速发展，光谱特征变量选择方法应

用不断拓宽，新方法不断涌现[19]。在线获取的光谱信

息常含有噪声信息或无关信息，非常有必要提取光谱

的特征变量以简化模型。本文以苹果为研究对象，拟

通过对遗传算法、连续投影算法和蚁群优化算法等特

征变量提取方法性能的比较研究，建立具有稳健性好、

检测速度快的短波近红外光谱苹果品质在线检测系

统，推进苹果品质的近红外在线检测应用。 

1  材料与方法 

1.1  实验材料 

试验用苹果为烟台红富士，所选苹果无外部缺陷

和污染物，果形正常，着色较理想，果径 75~80 mm，

符合 GB/T 10651-2008 优等品标准。苹果样本分 3 批

选于当地水果市场，共计样本 380 个，从中随机选取

200 个样本作为校正集，其余 180 个样本作为预测集。

试验前，将苹果样品依次编号，置于实验室内（20 ℃，

相对湿度 50%）12 h，使苹果样本整体温度与环境温

度一致，并在试验过程保持实验室温湿度基本不变。 

1.2  光谱采集系统 

 

 
图1 苹果品质在线检测系统的示意图(a)和实物图(b) 

Fig.1 Schematic diagram (a) and image (b) of the spectral 

on-line measurement system 

针对苹果皮薄多汁的特性，设计了短波近红外光

谱苹果品质在线检测系统，图 1 为检测模块示意图和

检测系统实物图。近红外光谱苹果品质在线检测系统

包括输送装置、光谱检测模块和分级机构、检测软件

及工控机等。其中光谱检测模块包括（1）商业化、低

成本、小型化、无移动部件的光纤光谱仪（Ocean Optics 
Inc.，USA），为 2048 像素线阵硅探测器，光栅为 14#，

有效光谱范围为 500~1100 nm，光纤选用芯径 600 μm
石英光纤，SMA 905 标准接口；（2）两个 12 V 50 W
卤钨灯（Philips，上海），定制光源遮光筒，以消除苹

果表面镜面反射光的干扰；光源位于输送线的同侧，
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夹角 90 °，探测光纤位于两光源的中间，如图 1(A)
所示；（3）光电传感器（Omron，上海），用于触发

CCD 光纤光谱仪自动采集苹果样本的漫反射光谱。试

验时光谱仪积分时间设为 60 ms，平滑点数 11；苹果

样本传输速度为 5 个/s，由变频器和异步电动机调制

实现。光谱采集过程，当苹果样本传输到触发控制点

时，触发光谱仪开始采集，光谱采集的范围为在积分

时间内行进的苹果条带状区域，在积分时间完毕时，

停止光谱采集。为尽量消除杂散光的影响，光谱检测

模块封装在内部为哑光材料的箱体内，避免外界光的

干扰，同时消除箱体内强的反射光。近红外光谱水果

品质检测软件采用 Visual C++自行编写，实现光谱的

自动采集、数据处理、存储、可溶性固形物含量预测

和分级指令输出等功能。 

1.3  可溶性固形物含量测定 

苹果样本的可溶性固形物采用 ARIAS 500 型半

自动阿贝折光仪(Reichert Inc.，USA)测定，方法参照

GB10651-2008 执行。用水果刀削取赤道部位果肉，厚

度控制在 5 mm 左右，然后用双层纱布挤滤出汁液 2
滴用于检测，测定时温度自动补偿为 20 ℃的可溶性

固形物含量值（Brixo），作为近红外光谱在线检测苹

果样本可溶性固形物的标准值。表 1 列出了苹果可溶

性固形物测定的各统计量。 
表1 校正集和预测集苹果糖度的统计结果 

Table 1 Statistics of the sugar content (°Bx) for the calibration 

and prediction sets 

样本集 样本数 糖度区间 均值 标准偏差 

校正集 200 12.39~15.73 13.78 0.77 
预测集 180 12.53~15.46 13.80 0.69 

1.4  数据处理与模型评价 

采用 Matlab 进行数据处理，分别选用遗传算法、

连续投影算法和蚁群优化算法等特征变量选择工具包

在 Matlab 环境下完成；校正模型建立与预测由

PLS_toolbox 工具箱完成。模型的评价使用相关系数

（R）、校正均方根误差（RMSEC）和预测均方根误

差（RMSEP）。模型的相关系数越高，误差越小，表

明校正模型的性能越好。 

2  结果与讨论 

2.1  光谱标准化处理 

近红外光谱在线检测线上，苹果的大小和姿态直

接影响光谱采集的光程。在各采集参数确定的条件下，

光程的变化必然引起光谱强度的较大波动，影响测定

精度。在线检测过程，以聚四氟乙烯白板为固定标准

参比的方式计算光谱反射率会产生计算偏差。前期研

究发现，光纤光谱仪稳定状态下，光谱的响应强度与

积分时间成正比，与光程成反比，积分时间与光程之

间线性负相关。研究采用光谱强度标准化校正

（Intensity normalization correction，INC）[20,21]以消除

样本与光纤传感器间距离变化的影响。首先去掉光谱

暗 噪 声 I0=Isample,λ-Idark,λ ， 然 后 做 标 准 化 变 换

Inorm=[I0,λ-min(I0)]/[max(I0)-min(I0)]，并调整光谱强度在

一定范围内，最后以吸光度光谱 A=log(1/Inorm)的形式

表示，如图 2 所示。图中可以看出在 600~750 nm 波

段范围存在一些波峰和波谷，750~900 nm 波段范围样

本间光谱差异不大。在建模前对样本的异常值进行检

验。另外，对光谱进行了预处理，包括 Savitzky-Golay
平滑，多元散射校正（MSC）、标准变量变换（SNV）

和导数处理，用于消除基线漂移、背景干扰或增强信

号，研究发现对模型的预测效果提高很微弱或降低预

测效果。因光谱两端信噪比较低，选取 500~100nm 共

1840 个变量，以 INC 变换的光谱用于后期处理。 

 
图2 强度校正后的可见近红外光谱图 

Fig.2 Vis/NIR diffuse reflectance spectra after intensity 

normalization 

2.2  特征变量选取 

2.2.1  遗传算法 
遗传算法（Genetic Algorithm，GA）是模拟生物

进化过程遗传选择和自然淘汰的优化计算模型。遗传

算法包括遗传编码、适用度函数设计、产生初始群体、

选择、交叉、变异等[22]。研究采用遗传算法选择光谱

的特征变量，结合偏最小二乘法（Partial Least Squares，
PLS）使用，以 PLS 交互验证中因变量的预测值和实

际值间均方根误差作为遗传算法的适应度函数。GA
运算时各参数设置为：初始群体大小为 50，每 5 个变

量作为一个染色体，交叉概率为 0.5，变异概率为 0.01，
后向逐步迭代次数为 100 次，迭代终止后将被选变量
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频数由高向低逐一顺序加入 PLS 模型中，以最小的校

正均方根误差 RMSEC 值确定最佳的建模变量数。 

 
图3 遗传算法选择的特征光谱变量 

Fig.3 Characteristic spectral variables selected by the genetic 

algorithm 

遗传算法在执行过程中，因初始群体的选取和遗

传算子的选择、交叉及变异过程具有一定的随机性，

研究进行了多次运算，发现高频选择的点具有一定的

一致性。图3所示为其中一次运算过程各波长点被选择

的频次，本研究频次超过0.5的变量的入选最终模型。

GA-PLS最优模型的校正集的相关系数Rc和校正均方根

误差RMSEC分别为0.9256和0.3082，预测集的相关系数

Rp和预测均方根误差RMSEP分别为0.9146和0.3175。与

全光谱模型相比，该模型采用的变量数由1840减少到

了39个，在保证精度的前提下大大简化了模型，说明

GA选择的变量与苹果可溶性固形物含量相关性较高，

可以表征苹果可溶性固形物的含量。 

2.2.2  连续投影算法 
连续投影算法（Successive Projections Algorithm，

SPA）是一种使矢量空间共线性最小化的前向变量选

择算法，能够有效消除光谱中众多变量间的共线性影

响，从严重重叠的光谱信息中提取有效信息，减少建

模所用变量的个数，降低模型的复杂度，提高建模效

率和速度[23]。采用 SPA 对在线获取的苹果短波近红外

光谱数据进行特征变量选取，以 PLS 建立模型并交叉

验证。SPA 运行时设定最小特征变量数为 15，最大特

征变量数为 30，根据交互验证均方根误差 RMSECV
值确定最佳的建模变量数。应用 SPA 方法，从 1840
个光谱中筛选出 24 个变量，建立了 SPA-PLS 模型。

SPA 变量选择结果如图 4 所示，可以发现，选择的变

量大多处于短波近红外区域，说明苹果可溶性固形物

含量的测定该波段起到了比较大的作用。SPA-PLS 最

优模型的校正集的相关系数 Rc 和校正均方根误差

RMSEC 分别为 0.9244 和 0.3105，预测集的相关系数

Rp和预测均方根误差RMSEP分别为0.9175和0.3123。
特征变量优选后大大减少参与建模变量数，说明光谱

信息得到了充分的利用，同时克服了光谱数据与成分

含量的多重线性关系的影响。 

 
图4 连续投影算法选择的特征光谱变量 

Fig.4 Characteristic spectral variables selected by the successive 

projection algorithm 

2.2.3  蚁群优化算法 

 
图5 蚁群优化算法选择的特征变量 

Fig.5 Characteristic spectral variables selected by the ant colony 

optimization algorithm 

 
图6 蚁群优化算法建立模型的散点图 

Fig.6 Comparison of predicted and measured SSC values by the 

ACO-PLS models 

蚁群优化算法（Ant Colony Optimization，ACO）

是模拟自然界中蚁群觅食行为的一种进化算法。蚂蚁

在觅食路径上能释放一种称为信息素（Pheromone）
的特有分泌物，蚂蚁个体间正是通过信息素传递信息，

从而相互协作，完成觅食过程路径最优的复杂任务。

蚁群优化算法根据蚂蚁间的这种信息交互更新路径上
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信息素含量，从而实现智能搜索和参数优化。蚁群优

化算法具有分布计算、信息正反馈、全局寻优和贪婪

启发式搜索的特征，在求解多种组合优化问题中得到

广泛应用。近红外光谱特征变量中含有冗余信息和无

关信息，光谱特征变量的选择组合也是一组合优化问

题[24]。采用 ACO 对在线获取的苹果短波近红外光谱

数据进行特征变量选取，以PLS建立模型并交叉验证。 

ACO-PLS 算法中的更新协作机制、目标函数选取

同文献[25]。以在线获取的苹果可见近红外光谱全部波

长点作为选择对象，利用 ACO 选择特征波长组合，

算法的各参数经多次试验确定。ACO 运算时初始群体

大小、迭代次数、循环次数分别设置为 50、50 和 20，
波长选择概率阈值为 0.4，目标函数中显著性因子为

0.01。另外，信息素衰减系数 ρ 取为 0.65，因信息素

衰减系数 ρ直接影响着算法收敛的速度，太大或太小

都不利于信息的有效传递。蚁群优化算法运行的波长

点选择频次如图5所示，高频被选的波长点主要有638 
nm、772 nm、839 nm 和 882 nm 等 37 个变量，可解

释为这些波长点与可溶性固形物相关程度较高。 
利用蚁群优化算法提取了37个特征变量，建立PLS

模型的校正集相关系数Rc为0.9418，校正均方根误差

RMSEC为0.2585，预测集相关系数Rp为0.9358，预测均

方根误差RMSEP为0.2619。可见分析模型的RMSEC和
RMSEP比较接近，且相关系数较高，表明分析模型具

有较好的适用性。图6为ACO-PLS模型校正集和预测集

的预测值与参考值之间的散点图。ACO-PLS模型采用

的变量数仅为全谱变量的2.01%，说明蚁群优化算法适

用于可见近红外光谱特征变量选取，解决苹果可溶性

固形物含量与光谱变量间的组合优化问题。 

2.3  模型结果比较 

表2 不同苹果糖度预测模型的结果比较 

Table 2 Calibration and prediction results for the sugar content 

in apple by different methods 

建模方法 
变量

数 
Rc 

RMSEC 

/(oBrix) 
Rp 

RMSEP

/(oBx) 

PLS 1840 0.8453 0.5009 0.8262 0.5020

GA-PLS 39 0.9256 0.3082 0.9146 0.3175

SPA-PLS 24 0.9244 0.3105 0.9175 0.3123
AOC-PLS 37 0.9418 0.2585 0.9358 0.2619

光谱特征变量的选择组合是一组合优化问题，优

化过程中存在一些变量，单独与对应组分或品质相关

性很小，但组合在一起时可以很好的解释对应组分或

品质，使得到的模型预测能力更好，但光谱特征波长

选择从光谱解析上较难解释。三种特征变量选择方法

和全光谱建立的苹果可溶性固形物含量模型见表 2。
比较发现，全光谱的偏最小二乘模型预测苹果可溶性

固形物含量的精度不高，且模型的计算量较大；采用

特征变量选择方法对光谱进行筛选和优化，可以消除

噪声过大区域和不相关或非线性的光谱变量的影响，

选用较少变量的同时能有效地提高苹果可溶性固形物

模型的预测能力，使模型更简洁、更稳健。 
三种特征变量提取方法，连续投影算法选择的变

量最少，遗传算法和连续投影算法建立的模型性能相

当，蚁群优化算法建立的苹果在线检测模型最优。从

变量搜索机制上，连续投影算法基于正交投影在光谱

矩阵中寻找含有最低冗余信息的变量组合，使变量之

间的共线性达到最小，但算法的实现属于寻求局部最

优解；遗传算法利用概率转移规则，在整个解空间同

时开始寻优搜索，因此可以有效避免陷入局部极小点，

具有全局最优搜索性；蚁群优化算法是一种结合了分

布计算、信息正反馈、全局寻优和贪婪启发式搜索的

算法，能够快速的发现较优解，缩短搜索时间[26]。特

征变量提取可剔除冗余、不相关或非线性的波长变量，

提高模型的预测能力和稳定性，而且模型的结构也因

变量的减少而得以简化。 

3  结论 

苹果在线近红外光谱经强度标准化校正后，采用

遗传算法、连续投影算法和蚁群优化算法等特征变量

提取方法分别优化可溶性固形物含量在线检测模型，

建立了高效的短波近红外光谱苹果品质在线检测系

统。该系统与基于全光谱模型的系统相比较，其采用

的特征变量提取方法具有可以有效减少建模所用变量

数、提高苹果在线可溶性固形物含量检测模型的预测

能力和运算速度，增强模型的稳健性的优点。蚁群优

化算法建立的苹果在线检测模型最优，模型的预测集

相关系数 Rp和预测均方根误差 RMSEP 分别为 0.9358
和 0.2619。研究结果表明，近红外光谱结合特征变量

提取方法可以建立高效的苹果品质在线检测系统，在

产业化应用方面具有很好的应用前景。 
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