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摘 � 要: 基于 Bayesian相似性评估方法结合偏最小二乘局部回归, 对苹果近红外数据库进行数据挖掘。通过

相似性计算方法搜索出与预测样品相近的近红外光谱, 形成校正子集后采用局部回归方法获得待测样品的相

关信息。该方法所建立局部模型的平均检验标准偏差 ( SEV )约为 0�57, 分析 30个预测样品的预测标准偏差

( SEP)约为 0�61; 基于马氏距离的传统方法建立的偏最小二乘局部模型的平均 SEV为 0� 59, 分析 30个待测

样品的预测 SEP为 0�64; 而采用整个数据库建立的全局偏最小二乘模型的 SEV约为 0�65, 分析 30个预测样

品 SEP约为 0� 70。基于 Bayesian相似性评估的局部回归方法在苹果糖度的近红外无损定量分析中获得较好的

应用结果, 在实际应用中该方法比全局回归方法具有更强的适用性, 为近红外光谱分析提供了新的分析

工具。
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Non�destructive Determ ination o f Sugar Content in Apple by Near Infrared

Spectroscopy w ith Smi ilar ity Evaluation Comb ined w ith Local RegressionM ethod
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Abstrac:t A nove l local regression m ethod com bined w ith sim ilarity eva luation for near infrared spec�
tra w as proposed. In this m ethod, the sim ilarity eva luation based on Bayesian stat istics w as utilized

to com pare the N IR spectra. The ca librat ion subsetsw ere then selected to construct them odel by par�
t ia l least square m ethod according to the sim ilar ity. The sugar content of app le sam ples was pred icted

w ith them ode.l Them ean values of the standard erro rs of va lidation( SEV ) and pred iction( SEP) for

the partial least square loca l reg ression m ethod based on Bayesian stat istics( B�PLS ) w ere 0�57 and

0�61, respective ly. Those for the partia l least square loca l reg ression m ethod based on M ahalanob is

distance(M �PLS) w ere 0�59 and 0�64, respectively, and those fo r the part ia l least square globa l re�
g ression m ethod( G�PLS) w ere 0�65 and 0�70, respectively� The resu lts show ed that B�PLS could

accurately predict the sugar content in app le and its perfo rm ance w as superior to that o fG�PLS and a

little superior to that ofM �PLS. Thus the proposed m ethod possesses h igher accuracy com pared w ith

G�PLS and could be w ide ly app lied in the rap id and nondestructive ana lysis o f interna l qualit ies such

as the sugar conten t o f apple. Furtherm ore, them ethod cou ld prov ide a new too l for near infrared a�
nalysis.

Key words: near infrared spectra; sim ilarity; local regression; sugar conten;t app le

现代分析仪器产生了多种多样的谱图, 形成了巨大的数据库, 如何对数据库进行数据挖掘, 从中

提取知识已成为当前比较热门的研究课题
[ 1]
。近红外光谱分析已广泛应用于各领域

[ 2 - 4 ]
, 当近红外建

模样本数目巨大时, 因样品的品种、产地等因素影响, 其光谱特征会存在较大差异, 建立的分析模型
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通常会导致预测准确性下降
[ 5]
。为保证分析模型具有较好的准确性, 目前已报道了多种局部建模方

法
[ 6- 10]

。该类方法通过一定的规则从校正集中选取与待测样品尽可能相似的子集建立局部模型, 对不

同的待测样品分别采用各自的局部模型进行预测, 研究的重点一般集中于选择合适的光谱特征参数和

阈值以选择适当的子集, 并采用不同的方式建立校正模型。

对物质表达信号进行相似性判断的方法称为相似性分析, 该方法已成为对数据库进行数据挖掘,

进而提取知识解决实际问题的重要方法
[ 11 ]
。本文采用 Bayesian相似性统计方法

[ 12- 13]
评估苹果近红外

漫反射光谱的相似性, 在苹果近红外光谱库中搜索与预测样品光谱相似的校正子集, 建立局部偏最小

二乘模型, 获得预测样品的定量分析结果。该方法相对于全局模型和基于马氏距离的偏最小二乘局部

模型, 提高了预测准确度。

1� 理论部分

1�1� Bayes ian相似性计算

将近红外光谱记为向量形式 r( r1, r2, � rn ), 其中 n表示 n个分析通道 (波长 )。任意一个样品的

光谱则标记为 r(m )。光谱信号差值 �r可用式 ( 1)表示:

�r= r (m 1 ) - r (m 2 ) = e (m 1 ) - e (m 2 ) ( 1)

e (m )表示仪器的噪声信号, 一般假设 e服从标准正态分布函数。

�i  为不同样品光谱之差 �r 的平均值, 则 �i 服从 N ( 0, 2)分布。对 �i 进行统计:

T =
1
n

( �1 + �2 + �+ �n  ) ( 2)

此时可用式 ( 3)的假设判断光谱是否相似。当 H 0成立时, 则说明两条光谱在统计上没有差别; 反

之则说明两条光谱存在统计上的显著差异。

H 0 !T = 0

H 1 !T ∀ 0
( 3)

对于 T = 0的估计, 因为 T的方差 = 2 /n, 则其标准差  = 2 /n, 3 表示 99%的置信度, 故 p (T |

H 0 )和 p (T |H 1 )分别满足 N ( 0, 2 /n)分布和 N = ( 3 2 /n, 2 /n )分布, 那么谱图相似性系数 ( LR )可用

式 ( 4)表示。

LR =
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=
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对于光谱间是否相似可用式 ( 5)进行评判:

POR =
p (H 0 | T )

p (H 1 | T )
= ∀e
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n
4

) ( 6T
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-
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n

)
( 5)

如果 POR > 1, 则接受 H 0, 认为光谱相似; 否则光谱是不相似的, 因此光谱相似性度量转化成假

设检验。本文通过计算 POR判断光谱是否相似并以此作为阈值选择待测样品的子校正样品集。式 ( 5)

中的 ∀是未知数, 可通过重复采集同一样品的光谱进行计算。本文重复采集同一样品的 10条光谱, 以

10条光谱预处理后平均值的最大差值的 3倍为基础计算获得 ∀为 0�011 1。

1�2� 偏最小二乘局部回归
局部建模方法的基本思想是选择与待测样品相似的样品作为建模的校正子集建立局部回归模型。

本文根据待测样品与数据库中各样品光谱的相似性, 为每个待测样品选择校正子集, 使用偏最小二乘

算法
[ 14]
进行回归计算, 建立局部模型并对待测样品进行预测。

2� 实验部分

实验方法流程如图 1所示。
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图 1� 实验方法流程
F ig� 1� F low chart o f exper iment

2�1� 苹果数据库的建立
数据库中的样品为陕西红富士和秦冠 2个品种苹果。于 2009年 10月上旬至 11月下旬依据苹果成

熟程度分 3批采收, 总计约 1 000个样品, 其中 1 /3来自白水, 1 /3来自韩城, 其余的来自旬邑。每次

将采集的样品分成数量相等的两份, 其中一份采摘后 2 d内完成光谱采集和糖度测量, 剩余一批冻库

冷冻 15 d后采集光谱并进行糖度测量。

使用光栅阵列近红外光谱分析仪 (聚光科技研制, 型号 SupN IR�1100)采集苹果光谱。光谱检测系

统参数: 测量波长 600~ 1 100 nm, 光谱平均次数为 5次, 仪器分辨率 6 nm, 硅阵列传感器。每个苹果

均测量其赤道部位, 且测量部位尽可能避免明显的表面缺陷。

上述收集的样品扫描光谱后经切片榨汁, 使用数字式折光仪 (日本爱拓, 型号 PR�32a)检测果汁的

糖度 (可溶性固形物 )。糖度性质统计如表 1所示。两种苹果糖度性质基本呈正态分布, 如图 2所示。

将样品的近红外光谱和糖度性质进行关联, 形成苹果基础数据库。

表 1� 样品糖度性质统计结果
Tab le 1� S tatistical results of the br ix natu re in app les

S amp le Numb er M ax imum M in imum M ean

Fu ji app le 527 11�40 21�65 15�65

Q inguan app le 471 11�80 19�80 15�75

图 2� 红富士 ( A )和秦冠 ( B)苹果的糖度分布

F ig�2� B rix distributions fo r Fu ji apple( A ) and Q inguan apple( B )
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2�2� 待测样品的分析
采用相同的近红外分析仪扫描 30个待测样品, 获取其光谱; 同时采用数字式折光仪检测其糖度参

考值, 与近红外光谱预测值进行比较。

3� 结果与讨论

3�1� 苹果近红外光谱分析
数据库中苹果的吸收光谱如图 3A所示。由图

可知, 样品的吸收光谱存在显著基线漂移现象,

故在相似度计算前需对样品光谱进行预处理, 以

消除基线干扰, 本文采用一阶导数法消除该现象。

求导后的光谱如图 3B所示。由图 3可知, 样品在

600~ 700 nm存在较大色素吸收峰, 在 850 nm附

近出现弱吸收峰信号, 该处为 C# H键的吸收峰,

表达了有机化合物的含量信息; 在 950 nm附近存

在明显的吸收峰, 该处为 O# H 键的吸收峰, 表

图 3� 数据库中样品的原始吸收光谱
( A )与一阶导数光谱 ( B )

F ig�3� Or ig inal( A ) and first der ivative( B )

absorption spectra of sam ples in database

达了水分子和其他含羟基化合物 (如糖分 )的含量

信息。

将待测样品光谱与数据库中各样品光谱进行

相似性匹配, 搜索出与待测样品最相似的校正子

集光谱。某待测样品光谱与数据库中光谱的相似

度为 89�877~ 90�015(仅列出相似度最大的前 20

个数据 ) , 说明预测样品与数据库中光谱相似程度

较高。表明近红外光谱差异性小, 采用全局模型

进行分析则可能较难提取信息。

3�2� 局部回归比较分析
通过 Bayesian相似性计算方法, 依据 POR判

定阈值从数据库搜索到与待测样品光谱相似的样

品, 并建立校正子集, 采用局部偏最小二乘方法

建立模型分析待测样品, 获得预测结果。同时采

用传统的基于马氏距离局部偏最小二乘方法针对

相同的待测样品搜索到与 Bayesian方法相同个数

的样品, 并建立模型获得待测样品预测值。

确定局部建模的模型参数一般有内部检验和外部检验两种方法。本文采用外部检验方法, 在建模

过程中利用检验集对有关参数进行选择。首先采用 K- S方法
[ 15 ]
在搜索到的校正子集中选择 80% 样品

用于建立模型, 剩余 20% 样品用于检验并优化模型。然后采用优化后的分析模型对待测样品进行

分析。

分别对 30个待测样品采用两种局部建模方法建立了 30个相应的局部模型。基于 B ayesian相似性

评估方法的偏最小二乘局部模型 ( B�PLS)的平均校正偏差 ( SEC)为 0�52, 平均检验标准偏差 ( SEV )为

0�57, 对 30个待测样品进行预测分析, 其预测值与参考值的预测标准偏差 ( SEP)为 0�61; 基于马氏距

离方法的偏最小二乘局部模型 (M �PLS)的平均 SEC为 0�55, 平均 SEV为 0�59, 30个待测样品的 SEP

为 0�64。说明基于 Bayesian相似性评估方法建立的偏最小二乘局部模型的检测结果略优于传统基于马

氏距离的偏最小二乘局部建模方法。

3�3� 局部回归模型与全局回归模型的比较
为了对基于 Bayesian相似性评估的局部回归方法和全局偏最小二乘建模方法进行比较, 本文对整

个数据库进行模型分析, 建模参数参照局部模型的参数。全局偏最小二乘模型 ( G�PLS )校正集的 SEC
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图 4� 局部和全局模型预测样品预测值与参考值的残差
F ig�4� Residual of local and g lobal regression models

fo r sam ple prediction
∃ localm ode;l % glob almodel

为 0�68, 检验集的 SEV为 0�65, 30个待

测样品的 SEP为 0�70。将该结果与基于

Bayesian方法的平均局部模型结果进行比

较可知, 局部模型检验集的平均 SEV小于

全局模型检验集的 SEV, 说明局部模型优

于全局模型。

采用 Bayesian局部模型和全局模型同

时分析 30个待测样品, 待测样品糖度的参

考值与预测值残差分布见图 4。由图 4可

知, 全局模型预测 A样品的残差较大, 而

此时采用基于相似性分析的局部模型进行

预测时, 其预测偏差显著小于全局模型,

说明在实际应用中局部模型比全局模型具

有更好的准确性。 Bayesian局部模型的预

测标准差 ( SEP)小于全局模型的预测标准

差, 也说明局部模型的准确性优于全局

模型。
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