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　 　 摘要:　 为实现红松仁脂肪无损、简便检测ꎬ利用近红外光谱分析技术对红松仁脂肪进行定量分析ꎬ用偏最小

二乘法构建去壳红松仁脂肪定量分析模型ꎬ采用多种预处理方法优化模型ꎬ并且利用间隔偏最小二乘法、反向间隔

偏最小二乘法、无信息变量消除法进行特征波段的筛选ꎮ 结果表明ꎬ红松仁光谱经一阶导数预处理后建立的模型

最佳ꎻ波段优选可以提升模型质量ꎬ其中反向间隔偏最小二乘法的筛选结果最佳ꎬ其松仁脂肪模型校正集相关系数

为０.９１１ ４ꎬ验证集相关系数为０.８８２ ０ꎬ验证集均方根误差为０.６４６ ８ꎮ 可见ꎬ经过优化后ꎬ模型的预测性能较好ꎬ实现

了去壳红松仁脂肪的快速、无损检测ꎮ
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　 　 东北红松仁中脂肪含量较高ꎬ且大部分为不饱

和脂肪酸、亚油酸和油酸ꎬ对人体的健康十分有益ꎬ
其中不饱和脂肪酸对降低血脂、血压和预防心血管

疾病有一定的功效ꎬ而亚油酸在经过人体的消化吸

收后可以转化为二十碳五稀酸 ( Ｅｉｃｏｓａｐｅｎｔａｅｎｏｉｃ
ＡｃｉｄꎬＥＰＡ) 和二十二碳六稀酸 ( Ｄｏｃｏｓａｈｅｘａｅｎｏｉｃ
ＡｃｉｄꎬＤＨＡ)ꎬ这 ２ 种物质能够促进脑部和视网膜的

发育ꎬ对视力退化以及老年痴呆症有一定的预防作

用[１]ꎮ 此外红松仁中脂肪含量对红松籽的贮藏品

质有一定的影响ꎬ油脂酸败会使松仁产生异味ꎬ缩短
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红松籽的贮藏寿命[２]ꎮ 因此ꎬ红松仁中的脂肪不仅

能够作为评定红松籽果实营养价值的重要依据ꎬ还
对决定红松籽的贮藏时间起到重要作用ꎮ 目前红松

仁脂肪的提取主要采用基于索氏提取的化学分析

法ꎬ该方法步骤繁锁、提取耗时较长ꎬ并且由于需要

大量挥发性溶剂ꎬ在检测过程中会危害检测人员的

身体健康[３]ꎬ检测后红松仁也无法继续使用ꎮ 因

此ꎬ建立一种简便、快速、安全、准确、非破坏性的红

松仁脂肪含量检测方法ꎬ十分必要ꎮ
近红外光谱分析技术将化学计量学方法与近红

外光谱检测技术相融合ꎬ通过分析被测物品的合频

或倍频振动吸收光谱ꎬ对物质的组成、结构进行定

量、定性分析ꎬ进而实现被测物品的绿色检测分析ꎬ
该方法操作简便ꎬ过程快速ꎬ无需任何溶剂就可同时

完成多项指标的测定ꎬ且对样品不会产生任何破

坏[４]ꎮ 孙晓明等[５] 利用 ＳｕｐＮＩＲ￣１０００ 近红外光谱

仪ꎬ在１ ０００ ｎｍ 至１ ７９９ ｎｍ 光谱范围内对牛肉和肉

馅的脂肪含量进行检测研究ꎬ其整块牛肉和肉馅的

脂肪模型预测相关系数分别为 ０􀆰 ８１０ 和 ０􀆰 ９７２ꎮ 张

中卫等[６]在９００ ｎｍ 至１ ７００ ｎｍ 波长范围下ꎬ利用微

型近红外光纤光谱仪结合 Ｙ 型探头ꎬ对奶粉中脂肪

含量进行了漫反射光谱测定ꎬ所建脂肪模型的预测

标准差为 １􀆰 １０９ꎮ 近年来研究人员利用近红外光谱

技术对坚果也展开了研究ꎮ 郝中诚等[７]在１ ０００ ｎｍ
至１ ８００ ｎｍ 波长范围内建立了南疆温 １８５ 核桃水分

近红外模型ꎬ模型预测的平均偏差为 ０􀆰 ３５％ꎮ 刘洁

等[８]采用近红外光谱法对栗仁及带壳板栗水分进

行了定量分析ꎬ栗仁、带壳板栗的水分模型验证集均

方根误差分别是 １􀆰 ８３％、２􀆰 ２７％ꎮ 傅谊等[９] 应用近

红外光谱技术构建了板栗淀粉、糖度和硬度偏最小

二乘模型ꎬ结果表明这 ３ 种模型的相关系数都达到

了 ０􀆰 ９９ 以上ꎮ 作者前期研究结果也证实利用近红

外光谱技术可以实现对东北红松籽内部蛋白质[１０]

和水分[１１]的定量检测ꎮ 采用近红外分析技术对红

松仁脂肪进行检测的研究还未见报道ꎮ
本研究拟在９００ ｎｍ 至１ ７００ ｎｍ 光谱范围内ꎬ利

用便携式光谱仪对红松仁脂肪进行定量检测ꎮ 采用

求导、多元散射校正、变量标准化校正和矢量归一化

多种预处理方法对原始红松仁光谱数据进行处理ꎬ
分析讨论不同光谱预处理方法对红松仁脂肪建模精

度的影响ꎬ经过对比分析选定最佳的预处理方法ꎮ
在预处理结果的基础上ꎬ利用间隔偏最小二乘法、反

向间隔偏最小二乘法、无信息变量消除法ꎬ探讨光谱

波段筛选法对红松仁脂肪建模精度的影响ꎬ通过比

较分析进而确定最优的波段筛选方法以及适合建模

的波段范围ꎬ最终构建出质量较好的去壳红松仁脂

肪近红外数学模型ꎬ从而实现对红松仁脂肪的高效、
准确、快速定量无损检测ꎮ

１　 材料与方法

１.１　 材料

生红松籽样品由黑龙江省伊春市凉水国家级自

然保护区提供ꎬ试验前对全部红松籽样品进行清洗、
擦拭ꎬ并按照松子贮藏标准ꎬ将全部红松籽样品保存

于相对湿度５０％~６０％、温度－１~ ２ ℃条件下ꎮ 为了

满足光谱数据的采集要求ꎬ获取红松籽样品近红外

光谱信息前ꎬ先将其放置于实验室 ２４ ｈꎬ以保证其温

度和湿度与实验室环境相一致ꎮ 选取红松籽样品

５ １６８粒ꎬ进行手工去壳ꎬ并完全去掉红衣ꎬ从中挑选

出 １３４ 份样品用于后续的检测研究ꎬ并按照３ ∶ １ 的

比例对样品进行校正集与验证集的划分ꎬ校正集样

品用以实现模型的构建ꎬ验证集样品用以实现对模

型的验证ꎮ
１.２　 试验设备

光谱仪器为德国 ＩＮＳＩＯＮ 公司产品 ＮＩＲ￣ＮＴ￣
ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ￣ＯＥＭ￣ｓｙｓｔｅｍ(图 １)ꎬ适用光谱波长范围

为９００~１ ７００ ｎｍꎬ探测器阵列为 ＩｎＧａＡｓ 阵列ꎬ光谱

分辨率<１６ ｎｍꎬ入口光纤为 ３００ μｍ / ３３０ μｍꎬ体积

为６７ ｍｍ×３６ ｍｍ×２２ ｍｍ (长×宽×高)ꎮ 该光谱仪

器尺寸小ꎬ无可移动器件ꎬ操作简单、便携ꎬ价格低

廉ꎬ可在复杂环境下工作ꎬ并且不受剧烈振动的影

响ꎬ适合红松仁样品的在线检测ꎮ 光源为卤素光源ꎬ
其工作电压为 ２４ Ｖꎮ 卤素灯光源与红松仁样品间

采用 Ｙ 型光纤连接ꎬ光纤的另一端与光谱仪连接ꎬ
光谱仪与 ＰＣ 机间通过 ＵＳＢ 线实现连接ꎮ

图 １　 ＮＩＲ￣ＮＴ 光谱仪

Ｆｉｇ.１　 ＮＩＲ￣ＮＴ ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ
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１.３　 试验方法

１.３.１　 红松仁近红外光谱数据的获取方法　 获取红

松仁样品光谱数据的过程中ꎬ保持实验室环境温度在

２６ ℃左右ꎮ 采集红松仁光谱数据前ꎬ先将卤素光源、
近红外光谱仪打开预热 １５ ｍｉｎꎬ使其稳定ꎬ对标准镀

金漫反射背景体进行扫描ꎬ用于后续试验的背景参

比ꎻ采用漫反射方式扫描ꎬ设定平均扫描次数为 ３ 次ꎬ
光谱仪积分时间为 ３０ ｍｓꎮ 将红松仁样品至于探头

上ꎬ保证光源对红松仁样品的垂直照射ꎬ通过对样品

的 ４ 次重新摆放连续扫描ꎬ以实现对样品的共 １２ 次

扫描ꎮ 红松仁样品光谱的测量示意图如图 ２ 所示ꎬ试
验过程中ꎬ红松仁与光源的距离在 ３ ｍｍ 左右ꎮ

图 ２　 红松仁光谱测量示意图

Ｆｉｇ. ２ 　 Ｔｈｅ ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｓｐｅｃｔｒａ ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ ｆｏｒ
ｐｅｅｌｅｄ Ｋｏｒｅａｎ ｐｉｎｅ ｓｅｅｄｓ

１.３.２　 红松仁脂肪的化学测定方法 　 采用食品安

全国家标准 ＧＢ５００９.６－２００３ 中的索氏提取法ꎬ对红

松仁样品的脂肪含量进行测定ꎮ

２　 结果与分析

２.１　 检测模型校正集与验证集样品的划分

采用基于欧式距离的 Ｋｅｎｎａｒｄ￣Ｓｔｏｎｅ (Ｋ￣Ｓ) 方

法[１２]划分红松仁脂肪含量近红外光谱检测模型的

校正集和验证集ꎮ 划分结果(表 １)显示ꎬ红松仁样

品脂肪含量分布在 ６０％至 ７１％之间ꎬ差异较广ꎬ代
表性较高ꎬ反映了红松仁样品选取的合理性ꎬ也表明

这些红松仁样品能够满足构建近红外模型的要求ꎻ
验证集红松仁样品的脂肪含量分布在 ６０􀆰 ５８％至

６５􀆰 ２４％之间ꎬ其覆盖范围小于校正集红松仁脂肪含

量变化范围(６０.０４％~７０􀆰 ９３％)ꎬ表明红松仁样品校

正集所构建的脂肪含量检测模型能较好地适用于验

证集样品ꎮ

表 １　 红松仁脂肪含量近红外光谱检测模型的校正集和验证集

Ｔａｂｌｅ １ 　 Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ ａｎｄ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｓｅｔ ｏｆ ｆａｔ ｃｏｎｔｅｎｔ ｄｅｔｅｃｔｉｏｎ
ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｐｅｅｌｅｄ Ｋｏｒｅａｎ ｐｉｎｅ ｓｅｅｄｓ

样品集
样品
数量

脂肪含量(％)

最大值 最小值 均值

标准
偏差

总体 １３４ ７０.９３ ６０.０４ ６３.３８ ２.３２

校正集 １０４ ７０.９３ ６０.０４ ６３.５６ ２.５０

验证集 ３０ ６５.２４ ６０.５８ ６２.７４ １.３８

２.２　 红松仁近红外光谱数据分析

采用漫反射方法采集红松仁样品的原始反射光

谱数据(图 ３)ꎬ光谱波长范围为９０６.９０~ １ ６９９.１８
ｎｍꎬ采样间隔为 ６􀆰 ８３ ｎｍꎮ 脂肪是由脂肪酸和甘油

组成的三酰甘油酯ꎬ组成元素为 Ｃ、Ｈ、Ｏꎬ其结构长

链中的主要基团为烃基ꎮ 图 ３ 中 ９５０ ｎｍ 附近的微

弱波峰为 Ｃ￣Ｈ 键伸缩振动的三倍频[１３]ꎬ根据文献

[１４]可知ꎬ１ １６０ ｎｍ 附近的波峰为 Ｃ￣Ｈ 键二级倍频

吸收ꎬ１ ６６０ ｎｍ 附近的较小波峰为 Ｃ￣Ｈ 键一级倍频

吸收ꎮ 根据文献[６]可知ꎬ脂肪 Ｃ￣Ｈ 键倍频吸收的

特征 谱 带 在 ９５０~ １ ０２０ ｎｍ、 １ ０７０~ １ ４４０ ｎｍ、
１ ５２０~１ ６８０ ｎｍ 处ꎮ 因此本研究选取的波长范围

包含了脂肪的特征吸收区域ꎬ说明红松仁样品的光

谱数据能够反映其脂肪的相关信息ꎮ 此外ꎬ由于受

到近红外光谱区自身吸收强度弱、灵敏度低等的影

响ꎬ原始近红外光谱呈现出较为复杂的重叠信息ꎬ但
是从整体光谱曲线来看其重复性较好ꎬ形态具有相

似性和一定的规律性ꎮ

图 ３　 红松仁样品原始近红外光谱数据

Ｆｉｇ.３ 　 Ｔｈｅ ｏｒｉｇｉｎａｌ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ ｔｈｅ ｐｅｅｌｅｄ Ｋｏｒｅａｎ ｐｉｎｅ ｓｅｅｄ
ｓａｍｐｌｅｓ
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２.３　 红松仁近红外光谱的预处理

采用矢量归一化(Ｖｅｃｔｏｒ ｎｏｒｍａｌｉｚａｔｉｏｎ)、一阶导

数(Ｆｉｒｓｔ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅꎬ １￣Ｄｅｒ)、二阶导数(Ｓｅｃｏｎｄ ｄｅｒｉｖ￣
ａｔｉｖｅꎬ ２￣Ｄｅｒ)、多元散射校正 (Ｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｏｎ ｓｃａｔｔｅｒ
ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎꎬ ＭＳＣ)、变量标准化校正(Ｓｔａｎｄａｒｄ ｎｏｒｍａｌ￣
ｉｚｅｄ ｖａｒｉａｔｅꎬ ＳＮＶ)方法对原始红松仁光谱进行预处

理ꎬ以消除附加散射变动、光程变化、噪声信息等对

原始光谱数据的干扰ꎮ 采用偏最小二乘回归分析

(ＰＬＳ)ꎬ构建多个红松仁脂肪近红外光谱模型ꎬ根据

计算所得的各模型校正集相关系数(Ｒｃ)、验证集相

关系数(Ｒｐ)、校正集均方根误差(ＲＭＳＥＣ)、验证集

均方根误差(ＲＭＳＥＰ)参数ꎬ评定模型的优劣ꎬ从而

实现对最优光谱预处理方法的选取ꎮ 最优参数的评

价标准是:相关系数越大(越接近 １)越好ꎬ均方根误

差越小(越接近 ０)越好ꎮ
通过对光谱数据进行导数处理ꎬ可以消除基线

和背景干扰ꎬ但处理效果会受到求导窗口宽度的影

响ꎬ因此ꎬ需要对最佳窗口宽度进行确定ꎮ 依据模型

的交叉验证均方根误差(ＲＭＳＥＣＶ)评定最佳求导窗

口宽度ꎬ评定标准为 ＲＭＳＥＣＶ 越小越好ꎮ 由图 ４ 可

知ꎬ预处理中当 １￣Ｄｅｒ、２￣Ｄｅｒ 窗口宽度分别取 １０、２５
时ꎬ构建的脂肪 ＰＬＳ 模型 ＲＭＳＥＣＶ 值最小ꎮ

图 ４　 不同窗口宽度导数建模结果对比

Ｆｉｇ.４ 　 Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌｓ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｗｉｎｄｏｗ
ｗｉｄｔｈ

　 　 利用 Ｍａｔｌａｂ ７.１０.０ 软件平台ꎬ对原始红松仁光

谱进行多种不同预处理ꎬ分别构建脂肪 ＰＬＳ 模型ꎮ
由表 ２ 可知ꎬ原始红松仁光谱经过归一化、 ＳＮＶ、
ＭＳＣ 预处理后ꎬ模型的质量反而下降了ꎬ这是因为

预处理后光谱的真正有效信息减少了ꎬ并且 ＭＳＣ 建

立的模型略劣于 ＳＮＶ 建立的模型ꎬ这是由于二者的

校正原理不同ꎬＳＮＶ 是将每条光谱看作满足正态分

布的数据来进行处理的ꎬ即对每一条光谱数据进行

单独处理ꎬ而 ＭＳＣ 则是对一组样品的全部光谱阵进

行整体预处理ꎮ 经过求导处理后模型的质量提升

了ꎬ说明经过求导预处理后特征信息被有效地提取

了ꎬ也表明选用合理的预处理方法可以使模型的稳

健性和预测精准度得到提高ꎮ 但经 ２￣Ｄｅｒ 预处理后

构建的模型质量低于 １￣Ｄｅｒ 构建的模型ꎬ说明在 ２￣
Ｄｅｒ 预处理过程中虽然消除了背景与基线的干扰ꎬ
但也放大了噪声ꎮ 采用 １￣Ｄｅｒ 预处理后得到的红松

仁脂肪 ＰＬＳ 模型最佳ꎬ其 Ｒｃ为０.８７８ ６ꎬＲｐ为０.８３６ ３ꎬ
ＲＭＳＥＣ 和 ＲＭＳＥＰ 分别为０.６５０ ８、０.６９５ ０ꎮ
２.４　 红松仁光谱数据的特征波段筛选

全波段范围内光谱数据信息量大ꎬ冗余信息较

多ꎬ容易造成较长的处理时间ꎬ以及大量的建模计算

工作ꎬ对产品的在线快速检测不利ꎬ此外某些波段区

域的信噪比较低ꎬ对模型建立产生影响和干扰[１５]ꎮ
采用 间 隔 偏 最 小 二 乘 法 ( Ｉｎｔｅｒｖａｌ ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ
ｓｑｕａｒｅｓꎬ ｉＰＬＳ) [１６]、反向间隔偏最小二乘法(Ｂａｃｋ￣
ｗａｒｄ ｉｎｔｅｒｖａｌ ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅｓꎬ ＢｉＰＬＳ) [１７] 和无信

息变量消除法 ( Ｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ ｕｎｉｎｆｏｒｍａｔｉｖｅ ｖａｒｉａ￣
ｂｌｅｓꎬ ＵＶＥ) [１８]对经过预处理的光谱数据进行特征

波段筛选ꎬ以减少数据冗余ꎬ加快处理速度ꎬ提高模

型精度ꎮ
分割数的大小直接影响到间隔偏最小二乘法

(ｉＰＬＳ)、反向间隔偏最小二乘法(ＢｉＰＬＳ)模型的效

果ꎮ 分割数较大时ꎬ不能有效地减少变量数目ꎬ使得

计算量大、建模复杂ꎻ较小时ꎬ则会剔除掉信息量较

好的区间ꎮ 由图 ５ 可知ꎬｉＰＬＳ、ＢｉＬＰＳ 分割数分别取

１５、１０ 时ꎬ经波段筛选后ꎬ构建的相应红松仁脂肪模

型最优ꎮ
　 　 图 ６ 为红松仁光谱经 １￣Ｄｅｒ 预处理后ꎬ在分割

数为 １５ 时 ｉＰＬＳ 波段筛选结果ꎬ其中ꎬ虚直线为全光

谱波长范围下经过 １￣Ｄｅｒ 预处理后构建模型的 ＲＭ￣
ＳＥＣＶꎬ虚线以下的波段区间为筛选保留的区间ꎮ 保

留的波段组合区域是 １、３、６、８ꎬ对应的波长范围为

９０６.９０~ １ ００２.５２ ｎｍ、 １ １１１.８０~ １ ２０７.４２ ｎｍ、
１ ４１９.１５~ １ ５１４.７７ ｎｍ、１ ６２４.０５~ １ ６９９.１８ ｎｍꎮ 图

７ 为红松仁光谱经 １￣Ｄｅｒ 预处理后ꎬ在分割数为 １０
时 ＢｉＰＬＳ 波段筛选结果ꎬ其中ꎬ阴影部分光谱为筛选

保留下的波段ꎮ 保留的波段组合区域是 １、５、７、１２ꎬ
对应的波长范围为９０６.９０~ ９６８􀆰 ３７ ｎｍ、１ １８０.１０~
１ ２４１.５７ ｎｍ、 １ ４００.０８~ １ ４７４.４０ ｎｍ、 １ ６５８.２０~
１ ６９９.１８ ｎｍꎮ
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表 ２　 多种预处理方法构建的红松仁脂肪 ＰＬＳ 模型参数对比

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｔｈｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｆａｔ ＰＬＳ ｍｏｄｅｌｓ ｏｆ ｐｅｅｌｅｄ Ｋｏｒｅａｎ ｐｉｎｅ ｓｅｅｄｓ ｕｓｉｎｇ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄｓ

预处理方法　 　 校正集相关系数
(Ｒｃ)

校正集均方根误差
(ＲＭＳＥＣ)

验证集相关系数
(Ｒｐ)

验证集均方根误差
(ＲＭＳＥＰ)

未处理 ０.８４８ ７ ０.６８１ ５ ０.８０９ ６ ０.７２７ ３

矢量归一化 ０.８３８ ６ ０.６９２ ５ ０.７９１ ６ ０.７５３ ３

一阶导数(１￣Ｄｅｒ) ０.８７８ ６ ０.６５０ ８ ０.８３６ ３ ０.６９５ ０

二阶导数(２￣Ｄｅｒ) ０.８５８ １ ０.６７１ ８ ０.８２１ ２ ０.７１５ １

变量标准化校正(ＳＮＶ) ０.８４１ ８ ０.６８８ ７ ０.７９９ ８ ０.７３７ ８

多元散射校正(ＭＳＣ) ０.８２６ ４ ０.７１６ ３ ０.７７８ ２ ０.７６６ ９

图 ５　 不同分割数建模结果对比

Ｆｉｇ.５　 Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｍｏｄｅｌｓ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｎｕｍｂｅｒｓ ｏｆ ｐａｒｔｉｔｉｏｎ

图 ６　 ｉＰＬＳ 波段选取结果

Ｆｉｇ.６　 Ｔｈｅ ｂａｎｄｓ ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｉＰＬＳ

　 　 ＵＶＥ 变量筛选方法依据的是对 ＰＬＳ 回归系数

的稳定性分析ꎮ 图 ８ 中虚曲线表示波长变量稳定性

分布结果ꎬ实曲线表示引入的噪声变量稳定性分布

结果ꎬ虚直线为阈值上、下限ꎬ在 ２ 条虚直线外的波

长变量会得到保留ꎮ 图 ９ 为原始红松仁光谱经 １￣
Ｄｅｒ 预处理后的波段筛选结果ꎬ筛选保留的波长范

围是９０６.９０~ １ １１１.８０ ｎｍ、１ １８６.９３~ １ ２５５.２３ ｎｍ、
１ ３３０.３６~ １ ３７１.３４ ｎｍ、 １ ５１４.７７~ １ ６３０.８８ ｎｍ、
１ ６５１.３７~１ ６９９.１８ ｎｍꎮ

图 ７　 ＢｉＰＬＳ 波段选取结果

Ｆｉｇ.７　 Ｔｈｅ ｂａｎｄｓ ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ＢｉＰＬＳ

２.５　 全波段、特征波段建模结果比较分析与模型的

验证

　 　 分别在全波段、特征波段范围下建立红松仁脂

肪 ＰＬＳ 模型ꎬ根据相关系数和均方根误差的对比结

果ꎬ进而确定特征波段的选取方法ꎮ 由表 ３ 可知ꎬ经
过波段筛选后模型的各个参数均得到了改善ꎬ变量

数目减少的同时ꎬ也有效地提高了相关系数ꎬ降低了

均方根误差ꎬ说明优选波段有益于模型质量的提高ꎮ
ＢｉＰＬＳ 构建的模型质量最佳ꎬ这是由于经 ＢｉＰＬＳ 筛

选保留的吸收谱带分别与脂肪 Ｃ￣Ｈ 键的基频和倍

频相对应ꎬ脂肪属性中最重要的特征波段得到保留ꎬ
多数冗余信息被有效地剔除ꎮ ｉＰＬＳ 虽然消除了多

数冗余信息ꎬ但由于将各分割波段区间单独考虑ꎬ没
有考虑他们之间的联系ꎬ导致波段选择不够准确ꎮ
ＵＶＥ 筛选方法保留了较多的变量ꎬ包含冗余信息较

多ꎬ使模型的预测精度提升效果并不明显ꎮ 在 Ｂｉ￣
ＰＬＳ 选取的波段范围下ꎬ建立的红松仁脂肪 ＰＬＳ 模

型 Ｒｃ为０.９１１ ４ꎬＲｐ为０.８８２ ０ꎬＲＭＳＥＰ 为０.６４６ ８ꎮ 因

此ꎬ在构建红松仁样品脂肪 ＰＬＳ 近红外模型的过程

中ꎬ采用 ＢｉＰＬＳ 波段选取方法能够更有效地筛选出

较为重要的特征响应谱带ꎬ更好地提升模型质量ꎮ
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图 ８　 ＵＶＥ 变量稳定性分析

Ｆｉｇ.８　 Ｔｈｅ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ＵＶＥ ｖａｒｉａｂｌｅ

图 ９　 ＵＶＥ 波段选取结果

Ｆｉｇ.９　 Ｔｈｅ ｂａｎｄｓ ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ＵＶＥ

表 ３　 全波段、特征波段构建的红松仁脂肪 ＰＬＳ 模型参数对比

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｔｈｅ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｆａｔ ＰＬＳ ｍｏｄｅｌｓ’ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｕｎｄｅｒ ｆｕｌｌ
ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ａｎｄ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｂａｎｄｓ

筛选方法 变量数
校正集

相关系数
(Ｒｃ)

校正集均
方根误差
(ＲＭＳＥＣ)

验证集
相关系数
(Ｒｐ)

验证集均
方根误差
(ＲＭＳＥＰ)

无 １１７ ０.８７８ ６ ０.６５０ ８ ０.８３６ ３ ０.６９５ ０

ｉＰＬＳ ５７ ０.８９２ ７ ０.６３５ ３ ０.８６２ ９ ０.６６６ ２

ＢｉＰＬＳ ３７ ０.９１１ ４ ０.６１５ ５ ０.８８２ ０ ０.６４６ ８

ＵＶＥ ７３ ０.８８２ ８ ０.６４５ ７ ０.８４０ ８ ０.６８８ ９
ｉＰＬＳ:间隔偏最小二乘法ꎻＢｉＰＬＳ:反向间隔偏最小二乘法ꎻＵＶＥ:无信
息变量消除法ꎮ

　 　 将验证集 ３０ 份红松仁样品的光谱数据输入经

最佳预处理方法及 ＢｉＰＬＳ 优化的模型中进行脂肪含

量预测验证ꎮ 将预测结果与化学测定值进行对比

(图 １０)ꎮ 用平均偏差绝对值描述预测结果的准确

性ꎬ平均偏差绝对值 Ｍ
—

ａｂｓ 的计算公式为:Ｍ
—

ａｂｓ ＝

∑
ｎ

ｉ＝１
Ｙｉ－Ｘ ｉ

ｎ
ꎬ式中ꎬＹｉ 和 Ｘ ｉ 分别表示验证集第 ｉ 份样

品的预测值和测定值ꎬｎ 表示验证集样品数量ꎮ 由

图 １０ 可知ꎬ验证集红松仁脂肪预测值均围绕化学测

定值上下波动ꎬ且波动范围较均匀ꎮ 经过计算ꎬ预测

值与化学测定值的平均偏差绝对值 Ｍ
－

ａｂｓ为 ０􀆰 ５３％ꎬ
表明了预测结果的可靠性ꎮ

图 １０　 红松仁脂肪含量模型预测结果

Ｆｉｇ.１０ 　 Ｍｏｄｅｌ ｐｒｅｄｉｃａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｔｈｅ ｆａｔ ｃｏｎｔｅｎｔ ｉｎ ｔｈｅ
ｐｅｅｌｅｄ Ｋｏｒｅａｎ ｐｉｎｅ ｓｅｅｄｓ

３　 讨 论

本研究利用近红外光谱分析技术进行红松仁脂

肪定量无损检测试验ꎮ 用便携式近红外光谱仪在

９００ ｎｍ 至１ ７００ ｎｍ 波长范围内获取红松仁近红外

光谱数据ꎬ采用 Ｋｅｎｎａｒｄ￣Ｓｔｏｎｅ 方法实现校正集与验

证集的划分ꎮ 通过优选光谱的特征波段ꎬ模型的预

测性能和各项指标参数得到提升ꎬ印证了在建模分

析过程中波段筛选的重要性ꎮ 通过比较不同预处理

方法构建的模型评价参数ꎬ发现只有选用合适的预

处理方法ꎬ才能在保留有效光谱信息的同时ꎬ消除噪

声及干扰因素ꎬ构建最佳近红外模型ꎮ
研究结果表明:(１)针对原始红松仁光谱选取

合适的预处理方法ꎬ能够提升模型的质量ꎬ其中ꎬ经
过一阶导数(１￣Ｄｅｒ)预处理的红松仁脂肪 ＰＬＳ 模型

最优ꎻ(２)ｉＰＬＳ、ＢｉＰＬＳ、ＵＶＥ 波段筛选方法均可使建

模变量的数量在不同程度上有所减少ꎬ降低建模工
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作的计算量ꎬ从而实现优化模型质量的目的ꎬ其中经

ＢｉＰＬＳ 波段优选后建立的模型最为理想ꎬ保留了脂

肪成分中 Ｃ￣Ｈ 等功能基团的倍频吸收响应谱带ꎬ消
除了大量冗余信息ꎬ实现了筛选波长的目的ꎬ其建立

的红松仁脂肪 ＰＬＳ 模型 Ｒｃ为０.９１１ ４ꎬＲｐ为０.８８２ ０ꎬ
ＲＭＳＥＰ 为０.６４６ ８ꎬ验证集预测平均偏差绝对值为

０􀆰 ５３％ꎮ 由此可见ꎬ本研究构建的红松仁脂肪含量

近红外预测模型的预测结果是可靠的ꎬ为红松仁脂

肪含量的实时、准确检测提供了新的思路和方法ꎬ也
为近红外光谱模型优化提供了一定的参考方法ꎮ
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