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南丰蜜桔可溶性固形物非线性模型研究

刘燕德�孙旭东�章海亮�熊 坚

华东交通大学 机电工程学院�江西 南昌 别】〕
摘要 探索应用近红外透封光语无损检测技术�结合径向基神经网络和反向传播神经网络两种人工智能算法�建立南丰蜜
桔可溶性固形物快速无损检测的非线性稳定预浏模型。通过 个未参与建模的南丰蜜桔样品作为外部验证数据�验证径
向基函数神经网络模型的性能�预测模型的相关系数 。研究结果表明 径向基函数神经网络比反向神经网络获得
的预测结果更好�校正模型的预测均方根误差从 怕 降低到 怕 。径向基函数神经网络方法是解决近红外光谱
检测南丰蜜桔可溶性固形物中非线性建模问题的有效方法。
关 镇 词 非线性模型 径向基神经网络 近红外透射光语 南丰蜜桔 可溶性固形物
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南丰蜜桔品质优良�果实皮薄、无核或少核、色泽金黄、风味独特、质量上胜而深受广大消费者欢迎仁’〕。
可溶性固形物、酸度和维生素 等成分是评价南丰蜜桔品质的重要指标�但其传统破损式测量方法耗时、
费工、很难做到快速测定。近红外光谱技术是一种快速测定物质化学组分含量的现代光谱技术�具有快
速、无损和廉价等优点�已被广泛用于石化、农业及食品行业中比 〕。
在南丰蜜桔的可溶性固形物、酸度和维生素 的近红外光谱建模过程中�常采用逐步回归分析法、主

成分回归法和偏最小二乘法等算法来建立其化学组分含量与光谱之间的线性模型 一“。但光谱与样品化
学组分含量测定值之间常具有一定的非线性。而径向基函数神经网络具有最佳逼近和全局最优的性能�
是一种有效地解决非线性问题的前馈式神经网络 。在应用非线性建模算法解决南丰蜜桔近红外光谱检
测方面的非线性问题还未见有相关报道。

本文应用近红外透射光谱技术在 以一 的光谱范围内�研究了径向基函数神经网络
和反向传播神经网络 在建立南丰蜜桔可溶性固形物含量的非线性数学模型方面的可行性和有效

性�并对比分析了两种模型的预测性能。
材料与方法

实验装里

本实验采用的近红外透射光谱采集系统是由 光谱仪

�美国海洋公司 、达美风行光源 乃 、佛山
照明 、光纤 卯 、美国海洋公司 、 数据线、样品支座
和计算机组成�系统组成如图 所示。

实验采用聚四氟乙烯白板作为参比材料�采集参比光谱
时�光谱仪参数设置为 积分时间 、平滑次数 次、扫描
次数 次、采样间隔 。实验时样品果柄朝上采集光
谱�采集样品光谱时�光谱仪参数设置为 积分时间 、平 图 近红外透射光谱采集系统
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滑次数 次、扫描次数 次、采样间隔 。光谱采集后�应用采集光谱软件 系统 美国海

洋公司 �转化为吸光度光谱�再结合 软件中的神经网络工具箱�建立南丰蜜桔可溶性固形物含
量非线性定量分析数学模型。

实验材料

本次实验共用 匆个南丰蜜桔样品�样品来自江西省南丰县果园场�样品运回实验室后在常温 ℃下左右
放置。采集光谱前须将样品表面清理干净�剔除损伤或表面有缺陷样品后再开始采集样品的漫透射光谱。
实验样品的理化指标分析参照食品卫生检验方法的理化部分总则 仪刃 一 �可溶性固形

物的测定采用折射式数字糖度计测量 一 �日本 测量�具体统计数据见表 。
表 南丰蜜桔可溶性固形物指标统计数据

测量指标
校正样本

数量 平均值 范围

预测样本

数量 平均值 范围

可溶性固形物 怕血 一 一

径向基函数神经网络

目前�在近红外光谱定量分析中常用的线性校正方法有逐步回归分析、主成分回归、偏最小二乘方法
等。这些方法都是以朗伯一比尔定律为基础�假设样品的吸光度与其成分的浓度具有线性相关性�通过对
光谱数据和样品的浓度建立线性校正模型�利用此模型根据光谱数据即可预测样品成分的浓度。而在实
际应用中�由于生物样品一般是由多组分组成的混合物体系�其中各组分相互作用、仪器的噪声和基线漂
移等使朗伯一比尔定律成立的条件改变�致使吸光度和样品的浓度之间呈现出非线性关系〔“〕。常用的非线
性校正方法是人工神经元网络方法。在化学计量中常采用的一种人工神经网络结构是反向误差传播网
络�在实际应用中反向误差传播网络存在训练速度慢、容易陷人局部极小等问题 。本文采用在逼近能力
和学习速度等方面优于反向误差传播网络的径向基函数网络 来建立南丰蜜桔中可溶性固形物

含量的非线性模型。
的典型结构是一个 层前向网络�其中隐含层单元取径向基函数的局部感受单元。 可

描述为

田 一“ 。‘—
谷笋‘ 一‘ “‘

其中 为隐层聚类中心数目 任把 为 维输人向量 ￡任砂 为第 个隐单元中心的权向量 。‘为第
个隐单元到输出层的权值 ‘表示第 个隐单元的宽度� · 为欧几里德泛数 笋‘为径向基函数�通常取
高斯函数�即

�‘二一。‘。‘。一字
数学模型评价指标

数学模型采用外部验证对其性能进行评价�由相关系数 和模型预测均方根误差 进行评

价�相关系数越高且预测均方根误差越小�模型的稳健性和预测能力越高。
结果与讨论

近红外透射光谱主成分分析

近红外透射光谱往往有上千个数据点�若直接作为输人变量�则网络规模非常庞大。另外�近红外透
射光谱数据点可能存在的共线性�不仅使网络运算速度慢�更易陷人局部最小�因此�有必要对近红外透射
光谱数据进行降维处理。一飞成分分析具有良好的数据简化和降维效果�因此采用主成分分析压缩光谱数
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据作为神经网络的输人变量。
从表 可知�随着主成分数的增加�方差逐渐减小�累计贡献率逐渐增大�当主成分数达到 个以后�

从第 个开始�其方差很小�贡献率不大�因此本文选择前 个主成分作为神经网络的输人层变量。
表 前 个主成分的方差及累计贡献率

主成分数 一代 一砚 一 供一 一咒 肠一代 一代

方 差 以 以 田

累积贡献率 卯 卯 卯 哭 卯 叨

基于 和 孙州 网络的非线性模型建立

根据主成分分析的结果�分别应用 个南丰蜜桔光谱的前 个主成分�作为 和 网络的

输人变量�建立南丰蜜桔可溶性固形物含量快速无损检测定量数学模型。 网络的参数设置为 输

人层、隐含层和输出层节点数分别为 � ��传播速度 �目标误差 �训练迭代次数为 《 次
网络的参数设置为 各层传递函数采用 函数�输人层、隐含层和输出层节点数分别为 � ��目标
误差设为 �网络学习速率 �训练迭代次数为 以 〕次。校正模型的性能及预测结果如表 所示。

表 和 俐训练和预测结果统计表

建模
方法

训练样本 验证样本

输人层 隐含层 输出层 相关系数
相关系数

反向传播神经网络

径向基函数神经网络

建模均
方根误差

卯

为检验模型的预测能力�采用 个未参与建模的南丰蜜桔样品作为外部验证数据�其中 网

络的预测模型的相关系数 �预测均方根误差 为 怕 见图 网络的相关系数

二 �预测均方根误差 为 怕‘ 见图 。可见�依据较高的相关系数 和较低的预测均方

根误差 评价准则�在南丰蜜桔可溶性固形物近红外光谱分析中� 入和 方法都有较强的

预测能力�但 方法的预测能力更强。
相关系数 相关系数护‘厂‘��

叫叫﹄山。招柳呵刘块喇真靛甘

可溶性固形物真实值 可溶性固形物真实值 。

了里卜���
州叫﹄护铡喇班娜呵刘块架渝

圈 个未参与建模样品径向基函数神经网络预测模型 图 个未参与建模样品反向传播神经网络预测模型

结论

通过本次实验研究结果表明 通过 和 两种神经网络方法建立的南丰蜜桔可溶性固形物

近红外光谱快速无损检测校正模型具有较好的稳健性�模型具有较高的相关系数 和较低的预测均方根

误差 。另外�通过 个未参与建模的样品对模型进行验证�检验 和 两种神经网络建

模方法的预测能力�相关系数 和预测均方根误差 也比较理想�但 方法更优于 方

法。 孙俐神经网络与 神经网络相比�相关系数 从 卯提高到 �预测均方根误差 从
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怡 降低到 怡 。今后本研究考虑到环境温度和光谱仪器本身电子电路噪声的影响�要建立更
稳健、预测能力更强的非线性模型�还需进一步对南丰蜜桔的近红外光谱参数与其可溶性固形物化学测定
值之间的非线性关系进行探讨。
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