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基于遗传算法的近红外光谱建模样品集优化研究

孙旭东�章海亮�欧阳爱国�刘燕德
华东交通大学 机电工程学院�江西南昌 知

摘要 探讨遗传算法优化方法在南丰蜜橘内部品质可溶性固形物的建模集样品选择中的应用�根据优化结果建立了南丰蜜
橘可浓性固形物的快速无报检侧数学模型。研究选择的波长范圈为 印一 川】 �应用遗传算法优化建模集样品�优化后
建模集样品数全由 个减少到 个�家积变异系数达到卯 卯 �交互脸证均方根误差达到最小。研究结果表明 优化后
的建模样品数全大大减少�且保证了南丰蜜橘可溶性固形物的快速无扭检浏数学模型的德定性。
关 妞 询 近红外光讲 优化方法 遗传其法 偏最小二乘法 可溶性固形物
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近红外光谱技术因其快速、无损、样品无需前处理、准确和高效等优点�被广泛用于果蔬品质的快速无
损检测中【’〕。但在近红外光谱建模过程中�一般需要大量的实验样品才能建立性能稳定的数学模型。选
择有代表性的建模样品是目前近红外光谱快速无损检测的关键问题之一。样品的优化与选择不但可以减
少建模的工作量�而且直接影响所建立的校正模型的实用性和准确性侧。因此�如何从大量的实验样品
中�挑选代表性样品建模�是建立高稳健性和预测能力数学模型的关键。
近红外光谱建模代表性样品选择的常规方法有 含量梯度法、双向算法和众川坦记一 法等。这些常

规方法既需要大量的实验样品�又可能受样品温度和颗粒大小等随机的因素影响 。遗传算法是一种自
适应的全局概率搜索算法�借鉴自然选择和遗传机制�利用选择、交换和突变等算子的操作�随着不断的遗
传迭代�使目标函数值较优的变量被保留�较差的变量被剔除�最终达到最优的结果。遗传算法因其良好
的寻优特性�已被广泛用于选择近红外光谱特征波段 一〕。
本研究探讨应用遗传算法进行水果近红外光谱建模样品的优化选择方法的可行性�并通过 个南

丰蜜橘的实验样品�运用遗传算法进行建模样品的选择与优化�并用优化后的样品建立了南丰蜜橘的可溶
性固形物近红外光谱无损检测稳定数学模型。
材料与方法

实脸材料

实验样品来自南丰果园�共选择了 个南丰蜜橘样品�其中 个南丰蜜橘作为建模样品集�供样品
选择和优化使用 其余 个未参与建模的南丰蜜橘作为预测样品集�验证代表性样品选择前后所建立的
数学模型的稳健性及预侧能力。参照国标方法 一 男 �南丰蜜橘可溶性固形物含量采用折
射式数字糖度计 � 姗 �肠 � 测量�测量结果统计如表 所示。

光诺采集

实验采用美国舫 公司的你曰 匆耽 而 光潜仪�其波长范围为劝 一 助 �光谱采样间隔为 二�扫
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描时间为 次�扫描次数为 次�光源为 卤钨灯�图 为南丰蜜橘的近红外光谱检测结

构原理图。本次实验采用的近红外漫反射测量方式�且每个样品均在其赤道部位等间隔采集 次光谱后

再取其平均值。光谱采集时尽量避免擦伤和伤疤等表面缺陷。
衰 可落性固形物化学位统计衰

测量指标

样品数量

建棋集 预测集

可溶性固形物范围 。
可溶性固形物平均值 。
可溶性固形物标准偏差 。

的

卯

即

菊

盯

光谱数据由玩山 �儿过州回 卿阔

珑村 � � 软件进行采集和转换�数据分析和处理
软件将采用 �日由翎州 � 和

� � 诵� 叮 来完成
数据处理。

数学模型性能评价

数学模型采用外部验证对其性能进行评价�并由模型
预测相关系数、预测均方根误差或交互验证均方根误差进
行数学模型的评价分析。模型的相关系数越高�预测均方
根误差和交互验证均方根误差越小�且建模和预测均方根
误差越接近�模型的预测能力和稳健性越强。
结果与讨论

代裹性样品选择与优化过程

建模集样品的选择与优化是建立稳定的数学模型的基

圈 南丰蜜拐近红外光讲检侧示�圈

础�近红外光谱建模过程就是将建模集样品光谱和化学值构建数学关系。因此在建模集中选择代表性样
品并对样品进行优化和选择�也是建立稳健性和预测能力强的数学模型关键。本研究应用遗传算法选择
代表性样品�未参与建模的样品 染色体位标为‘�’’�可以以某种概率 变异率 �重新标记为参与建模的样
品 染色体位变异为 “ ” 。这种变异操作施行在每次建模集样品选择中 即每一代中 �从而给予了未参与
建模样品多次申诉的机会�这样保证了最后选出最佳的建模集样品组合。

本研究中遗传算法的运行参数选择为 种群大小为 �终止代数为 田�交叉概率为 �变异概率为
。
在建模集样品优化过程中�每个样品出现的频率如图 所示�超过平均出现频率 红线 的样品作为优

化后的建模集样品。当累积变异系数达到 卯 见图 �交互验证均方根误差最小时 见图 �建模集
样品数量为 个�优化后建模集样品能有效表征原建模集样品信息。

主成分分析结果

由建模集样品优化前后的第一和第二主成分得分图上可以看出 优化后的建模集样品在第一象限为

个样品�在第二象限为 个�在第三象限为 个�在第四象限为 个�优化后建模集样品数量共 个�
序号分别为 一 、 一 、 、 一 、 一印、 、 一 、 一 �而且优化后分布较为均匀 图 所示 。

校正模型趁立及精度脸证

在 一 光谱范围内�本研究结合偏最小二乘法�分别建立优化前后的南丰蜜橘可溶性固形
物近红外光谱检测数学模型�并分别对 个未参与建模的南丰蜜橘的可溶性固形物进行预测�建模和预
测结果如图 和图 所示。优化后模型的预测性能为相关系数 二 �卯 预测均方差 � 二 。
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圈 交互脸证均方根误位曲钱圈 趁棋雍样品优化前后第一和第二主成分得分圈
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可溶性固形物真实似 � 认 可溶性固形物真实似

圈 吐模华样品优化后的近红外光讲趁模模型 圈 个未参与趁摸的南丰宜擂可落性固形

物近红外光讲预侧模型

结论

本研究在 一 波长范围内�应用遗传算法优化建模集样品�研究结果为建模集样品数量可
由原来的 个减少到 个�而优化后数学模型的预测能力未见显著改变�但建模样品数量的大大减少。
通过本研究得出遗传算法可以有效优化近红外建模集样品�并可实现南丰蜜橘可溶性固形物含量的快速
无损检测。
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