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遗传算法结合区间偏最小二乘法
在草莓酸度近红外光谱检测的研究
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摘要 :为探索近红外漫反射光谱技术快速无损检测草莓酸度的新方法 ,共采集了 100颗草莓漫反射近红外光谱

数据 (波长范围 1 000～1 800 nm)。通过采用标准正交变换 ( SNV )对原始光谱进行预处理后 ,将全光谱分为

10个子区间 ,通过样本交互验证法优化每个子区间的最佳主成分数并计算区间对应的交互验证均方根误差

(RM SECV ) ,得到第 4个子区间 (共 80个特征波长 )对应的预测均方根误差最小。采用遗传算法对第 4子区间

内的波数点进一步优选出 1 483, 1 482, 1 485, 1 460 nm 4个波数点 ,用这 4个波长的光谱信息建立的草莓近红

外酸度模型预测集相关系数为 0. 937 5,预测集均方根误差为 0. 072。结果表明 :间隔偏最小二乘法结合遗传

算法能筛选出最优波长并能减少建模所用变量 ,提高检测精度 ,保证模型的稳健性。
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Nondestructive M easurement of Acidity in
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　　Abstract: In order to find a new method to measure the acidity in strawberry using near infrared spectros2
copy, 100 strawberries was selected to collect near infrared spectroscopy. The noise of the raw strawberry was

moved by SNV p rep rocessing method. The strawberry spectra were divided into 10 intervals, and the fourth

subset containing 80 data points was selected by interval partial least square ( iPLS). To imp rove and simp lify

the p rediction model of acidity content, genetic algorithm s was p roposed to select data points. And 1 483 nm,

1 482 nm, 1 485 nm, 1 460 nm wavelengths were obtained finally. Combined with that, the p rediction model

was built with the p rediction coefficient (R p) of 0. 937 5, the root mean square error of p rediction (RM SEP)

of 0. 072. Consequently, near infrared spectroscopy could be used to measure the acidity content of strawberry.
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近红外光谱技术的基本原理 [ 1 ]是近红外光谱中包含分子中单个化学键基频震动的倍频和合频信

息 ,主要是含氢基团 X - H (H为 C、N、O )的倍频和合频震动的叠加。其具有应用范围广、检测速度快、

不破坏检测对象、重现性好等优点 [ 2 ]。随着近红外光谱技术和化学计量学的发展 ,近红外光谱技术被
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图 1　原始光谱经过 MSC预处理后草莓的近红外光谱

Fig. 1　The N IR spectra of strawberry raw samp les after

MSC spectral p rep rocessing

广泛运用于食品和农产品品质检测。如利

用近红外光谱技术对苹果 [ 3 ]、南果梨 [ 4 ]、

猕猴桃 [ 5 ]等水果内部品质指标的评价。

在近红外光谱技术研究中 ,国内外学

者主要集中在对近红外光谱波长选

择 [ 6 - 7 ]、建模方法 [ 8 - 9 ]及消噪方法 [ 10 ]等研

究。常用的波长选择方法和建模方法为间

隔偏最小二乘法 ( iPLS) [ 11 - 12 ] ,该方法将全

光谱分为一定数量的光谱子区间 ,通过计

算每个区间的特征值如交互验证均方根误

差 ( RM SECV )、预测集均方根误差 ( RM 2
S EP)、预测集相关系数 ( R )的大小 ,来评

价各个子区间波数点与待测指标的相关

性 ,并选择相关性最大的子区间建立偏最

小二乘 ( PLS)回归模型。间隔偏最小二乘法虽然能够满足建模的基本要求 ,但是其波长选择的方式比

较简单 ,波长区间数凭个人经验划分。为了获取更加简洁、预测能力更好的近红外光谱模型 ,本文采用

遗传算法对间隔偏最小二乘法选择的特征子区间进一步进行波长选择 ,从而优选出比子区间数量更少、

代表性更好的波长 ,用于建立草莓酸度近红外光谱模型。

1　材料和方法

1. 1　试验材料

试验样品来自江西农业大学实验地种植的草莓。试验共采摘 100颗草莓 ,为了保证模型的通用性 ,

采摘时随机采摘不同成熟度的草莓。草莓采摘后立刻带回实验室 ,挑选生长正常无畸形、表面干净、无

损伤的草莓随机分校正集和预测集 ,其中校正集 80颗 ,预测集 20颗 ,并逐个进行编号 ,上述过程保持实

验室环境基本不变。

1. 2　近红外光谱数据采集

实验所用的近红外光谱仪是美国 ASD 公司 QualitySpecPro 光谱仪 ,扫描波长范围 : 1 000 ～

1 800 nm ,采样间隔 : 1 nm;扫描次数 : 10次 ;探头视场角 : 45°;光源是与光谱仪配套的 12 V /45 W 钨卤

灯。实验时 ,保持室内的温度和湿度基本一致 ,每个样本在不同时间 ,不同位置分别采集 3次 ,取 3次采

集的平均值作为该样本的原始光谱。采用标准正交变换 ( SNV )对原始光谱进行预处理 ,图 1为经过标

准正交变换预处理后的光谱图。

1. 3　酸度测量

草莓酸度测定参照 GBPT　500911—2003《食品卫生检验方法理化部分总则 》及 GBPT　12456290

《食品中总酸的测定方法 》。使用上海精密科学仪器有限公司生产的 SJ24A型实验室 pH计进行测定。

这种 pH计具有自动温度补偿、自动校准、自动计算、显示电极的百分斜率等功能。表 1为校正集和预

测集样本酸度测量值。
表 1　校正集和预测集样本酸度测量值

Tab. 1　The m ea sure ac id ity results of ca libra tion and pred iction sam ples

测量项

Measure item s

样本数 /个

Samp le number

最大值

Max value

最小值

M in value

平均值

Mean value

标准偏差

Standard deviation

校正集 Calibration set 80 4. 18 3. 55 3. 766 5 0. 158 85

预测集 Prediction set 20 4. 14 3. 53 3. 733 0 0. 146 00

1. 4　遗传算法 ( GA)优选波长基本原理 [ 13 - 14 ]

遗传算法在近红外光谱波段选择中的主要步骤为 :

(1) 编码 :整个近红外光谱共包含 n个波数点 ,对这 n个波数点的入选问题 ,可用一含有 n个 0 /1

字符 (基因 )的字符串 (染色体串 )来表示每种波数点组合 ,字符串 0和 1分别代表对应波数点未被选中
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图 2　间隔偏最小二乘法优选特征子区间

Fig. 2　 Interval partial least square op tim izing feature subsets

和选中 ,例如对 10个波数点组合“0011010100”表示第 3, 4, 6, 8个波数点被选中 ,其余则未被选中。
(2) 选择初始群体 :假如初始群体包含 N 个个体 ,每一个体的染色体长度为 m ,则初始群体的选择

方法为随机产生 N 个 m 位的 0 - 1二进制数作为初始群体。
(3) 适应值函数 :采用交互验证法评价模型的预测能力。评价指标为 PLS交互验证预测值与标准

值的相关系数 r,以及预测标准偏差 RM SEP。如果 RM SEP值越小 , r值越大则校正模型的预测能力越

好。为了使遗传算法对适应值较高的个体有更多的生存机会 ,对评价指标变换得到适应值函数为 : F

= r/ (1 + RM S EP)。
(4) 复制 :复制的策略是以“轮盘赌 ”的方式进行正比选择。
(5) 交叉 :采用的交叉方式为普通单点交叉方式。
(6) 变异 :变异方式是以一定概率产生发生变异的基因数 ,用随机方法选出发生变异的基因。如果

所选的基因的编码为 1,则变为 0;反之编码为 0,则变为 1。本文选取基本变位算子。

重复 (4) — (6)至最大繁殖代数时停止。

2　结果与讨论

2. 1　间隔偏最小二乘法选择特征子区间

为了提取同草莓酸度密切相关的近红外光谱特征波长 ,将全光谱 (共 800个波长 )分为 10个特征

子区间 ,根据交互验证法确定最佳因子数并分别计算 10个特征子区间对应的交互验证均方根误差
(R EM SCV )。计算结果表明 ,当主成分因子数为 8时 ,第 4个子区间 (波长范围 1 481～1 560 nm )取得

的交互验证均方根最小 , 该特征子区间光谱模型对应的校正集相关系数为 0. 895 7,校正集均方根误差

为 0. 087;预测集相关系数为 0. 863 8,预测集均方根误差为 0. 098。间隔偏最小二乘法优选特征子区间

结果如图 2所示 (图中灰色条带是优选波

长区间 )。

2. 2　遗传算法优选特征波长

间隔偏最小二乘法虽然能够建立草莓

酸度近红外光谱模型 ,但是建模所用的变

量较多 ,模型过于复杂 ,不能保持模型的稳

健性。为得到更加简洁、可靠、预测能力更

强的近红外光谱模型 ,本文对间隔偏最小

二乘法选择的特征子区间所包含的波长 ,

引入遗传算法进一步对特征波长进行优

选。遗传算法的基因长度为 80 (总波长数

为 80) ,遗传代数为 100次。由于遗传算

法是一种随机搜索算法 ,为了保证优化结

果的可靠性 ,共运行了 10次遗传算法 ,特

征波长选择结果如表 2所示。

表 2表示 10次遗传算法优选特征波长结果 ,其中第 1列表示程序运行次数 ,第 2列表被遗传算法

优选出来的特征波长 ,第 3列表示入选波长 (即表 2中第 2列 )入选的次数。只有当入选次数大于或者

等于 5次 ,才被认为是特征波长。从表 2可以看出 , 1 483, 1 482, 1 485, 1 460 nm这 4个波数点每次都

被选入 ,而且每次被选择的次数都很高 ,因此 ,这 4个波长被认为是草莓酸度的特征波长。根据这 4个

波长建立的草莓酸度近红外光谱模型 ,见式 (1) ,其预测集相关系数为 0. 937 5,预测均方根误差为 0. 072,优于

间隔偏最小二乘法建立的近红外光谱模型。

Y = - 6. 637X1 + 2. 897X2 + 2. 07X3 + - 3. 076X4 + 7. 89　　　 ( r = 0. 937 5) (1)

(1)式中 : Y为草莓酸度 ; X1 , X2 , X3 , X4 分别是波长为 1 483, 1 482, 1 485, 1 460 nm 4个波长处的近

红外光谱数据。

3　结　论

本文利用近红外漫反射光谱分析技术检测草莓酸度 ,采用间隔偏最小二乘法提取同草莓酸度密切
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表 2　10次遗传算法优选特征波长结果

Tab. 2　Fea ture wavelength results when using ten tim es genetic a lgor ithm s

运行次数

Running times

入选波数点 / nm

Selecting op timal wavelength

波数点入选次数

Selected times of wavelength

1 1 483、1 482、1 485、1 460、1 503、1 486 41、26、22、14、9、5

2 1 483、1 482、1 485、1 460、1 503 38、33、23、17、5

3 1 483、1 482、1 485、1 460、1 503、1 484、1 486 38、29、19、15、8、7

4 1 483、1 482、1 485、1 460、1 503、1 484 47、27、15、10、10、7

5 1 483、1 482、1 485、1 460、1 503 39、35、13、12、9

6 1 483、1 482、1 485、1 460、1 484、1 481 41、31、14、13、6、6

7 1 483、1 482、1 485、1 460、1 486、1 484 32、32、23、14、6、5

8 1 483、1 482、1 485、1 460、1 503、1 484 36、29、17、13、10、5

9 1 483、1 482、1 485、1 460、1 503、1 484 36、31、17、12、7、5、5

10 1 483、1 482、1 485、1 460 47、29、14、8

相关的光谱特征区间 ,在该区间内进一步应用遗传算法进行筛选 ,对入选波长点的光谱数据与草莓的酸

度建立回归模型。

结果表明 ,将全光谱分为 10个特征子区间 ,第 4个子区间 (波长范围 1 481～1 560 nm)取得的交互

验证均方根最小 ,在该子区间建立的草莓酸度近红外光谱模型的校正集相关系数为 0. 895 7,校正集均

方根误差为 0. 087;预测集相关系数为 0. 863 8,预测集均方根误差为 0. 098。在该区间内使用遗传算法

进一步优选出 1 483, 1 482, 1 485, 1 460 nm 4个特征波长 ,由这 4个波长建立的草莓酸度近红外光谱

模型的预测集相关系数为 0. 937 5,预测均方根误差为 0. 072,优于间隔偏最小二乘法建立的模型。其

原因是间隔偏最小二乘法中波长区间数凭个人经验划分 ,建模所用的变量较多 ,模型过于复杂 ,不能保

持模型的稳健性 ;遗传算法在组合优化问题上具有很大的搜索优势 ,在间隔偏最小二乘法优选的子区间

内进一步筛选出与草莓酸度最相关的特征波长 ,减少建模所用变量 ,提高检测精度 ,保证模型的稳健性。
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