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基于 i PL S原理最优化信息区间的桃糖度组合权重
PL S模型研究

王加华 , 　李鹏飞 , 　曹楠宁 , 　韩东海
(中国农业大学 食品科学与营养工程学院 , 北京 　100083)

摘要 :采用反向区间偏最小二乘法和组合区间偏最小二乘法优化桃糖度可见 /近红外光谱的信息区间组合 ,在选择
的信息区间的基础上建立了一种线性组合权重 PLS模型. 对近红外光谱进行二阶导数处理、卷积平滑校正后 ,发现
在区间分割数为 15时筛选结果最优 , B iPLS所选择的信息区间为 742～770nm和 862～920nm, SiPLS所选择的信息
区间为 742～770nm、832～860nm和 892～920nm. 直接组合信息区间 B iPLS和 SiPLS模型的 RMSEP值分别为 0. 386

和 0. 308,线性组合权重 PLS模型的 RMSEP值分别为 0. 351和 0. 364. 结果说明在近红外定量分析中线性组合权重
模型的建立克服了复杂样品各信息区间对 PLS建模贡献率不一样的问题.
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STUDY ON THE COM BI NATION W EI GHT PLS MODEL FOR
DETERM I NG SSC OF PEACH BASED ON THE OPTIMAL

I NFORMATION REGIONS OBTA I NED FROM i PLS M ETHODS

WANG J iaHua, 　L I PengFei, 　CAO NanN ing, 　HAN DongHai
(College of Food Science & Nutritional Engineering, China Agricultural University, Beijing　100083, China)

Abstract: Backward interval partial least squares (B iPLS) and synergy interval partial least squares ( SiPLS) were p ro

posed to search for an op tim ized combination of information spectral intervals about soluble solids content ( SSC) from V is/

N IR spectra of peach. A linear combination weight PLS model was developed on the basis of the selected information inter

vals. The spectra were p rep rocessed by secondorder derivative and SavitzkyGolay smoothing. It is found that the selected

result is the best when the interval number is 15. The information intervals selected by B iPLS are 742～770nm and 862～
920nm, while those selected by SiPLS are 742～770nm, 832～860nm and 892～920nm. For B iPLS and SiPLS models of

direct combination intervals, the root mean square error of p rediction (RMSEP) are 0. 386 and 0. 308, respectively. And

for the PLS models of linear combination weight, the RMSEP are 0. 351 and 0. 364, respectively. The results reveal that

the p roposed method overcomes the difficulties that the different information intervals for the comp licated samp les have dif

ferent contribution to PLS models. The metlod is very p rom ising for vibrational spectroscopy and it givesmuch better p redic

tion than the wholespectrum PLS modeling.

Key words: visual/near infrared spectrum; interval partial least squares ( iPLS) ; combination weight PLS model; soluble

solids content ( SSC)

引言

桃 ( Prunus persica)原产于中国 ,近年来其产量

和栽培面积都居世界首位. 桃的品质主要分为感官

品质和营养品质 ,是由产品外观和众多内在因素的

复合评价因子构成的 ,糖度是评价桃内部品质的重

要指标之一 [ 1 ] . 因此 ,需要一种快速无损技术进行

糖度检测 ,在桃商品化中实现按品质分级 ,以保证品

质的一致性.

近红外光谱结合化学计量学方法已被广泛应用

于水果品质分析 [ 2 ]
. 偏最小二乘法 ( PLS)具有良好

的处理光谱数据共线性能力 ,常用于解析近红外光
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谱信息 [ 3, 4 ]
. 在建立 PLS模型时 ,常进行信息区间选

择以简化模型和提高模型精度 ,如遗传算法 [ 5 ]、交

互信息变量选择 [ 6 ]、移动窗口偏最小二乘法 [ 7 ]、区

间偏最小二乘法 ( iPLS) [ 8 ]等及其它们的演变. 其中

基于 iPLS原理的扩展方法 ,如正向区间偏最小二乘

法 ( FiPLS) [ 9 ]、反向区间偏最小二乘法 (B iPLS) [ 9 ]和

组合区间偏最小二乘法 ( SiPLS) [ 10 ]已被广泛研究和

应用. 对于多个被选择信息区间 ,以往研究主要采用

合并所有信息区间建立 PLS模型 [ 9, 10 ]
,然而信息区

间所承载的信息变量不同 ,也就是对模型贡献率不

一样 ,需要在各信息区间建立独立的 PLS模型 ,然

后建立一个线性组合权重模型 [ 7 ]
,从而获得更高预

测精度.

采用可见 /近红外漫透射技术 ,通过反向区间偏

最小二乘法和组合区间偏最小二乘法优化桃糖度的

信息区间组合 ,建立一种线性组合权重 PLS模型.

以交互验证均方根误差考察信息区间最优化效果 ,

以预测均方根误差和预测回收率来评价模型预测

精度.

1　原理和算法

1. 1　B iPL S和 S iPL S

iPLS的原理是 ,首先将整个光谱分割成 k个等

宽子区间 ,然后在每个子区间进行偏最小二乘回归.

采用留一交互验证法 (LOOCV )计算交互验证均方

根误差 ( RMSECV ) ,当 RMSECV 值最小时 ,对应的

因子数为最佳因子数 ,采用最佳因子数在各子区间

建立局部最优 PLS模型.

B iPLS是在 iPLS的基础上 ,依次减少信息量最

差或共线性变量最多的 i ( i = 0, 1, 2⋯k)个区间 ,即

去除 RMSECV值最大的区间 ,在剩余的 ki个区间

上建立最优 PLS模型 ,并给出相应的 RMSECV值.

当 RMSECV最小时所对应的多个区间即为所优化

的组合区间. SiPLS是在各子区间上 ,计算所有可能

的 j(2≤j≤k)个子区间组合模型 ,依 RMSECV值大

小给出各个组合区间 ,选择 RMSECV最小时对应的

组合区间.

1. 2　线性组合权重模型

当多个信息区间被选择时 ,在每个信息区间建

立局部最优 PLS模型 ,对各 PLS模型进行线性组

合 ,得到一个组合权重模型. 组合权重采用最小二乘

法计算 ,即样品的测量值和组合模型的预测值之间

偏差的平方和 ‖c - y‖2 最小 ,组合权重根据式 (1)

计算 :

m in im ize c - ∑
J

j =1
w jR j bj

2
　, (1)

subject to 1 ≥w j ≥0, ∑
J

j =1
w j = 1 ( j = 1, 2, ⋯J )

其中 , c是样品真实浓度矩阵 ; w j 是第 j个 PLS模型

权重 ; R j 是第 j个信息区间光谱矩阵 ; bj 是第 j个

PLS模型回归系数 ; J是所选择的信息区间数.

组合权重 (w )反映各信息区间的 PLS模型对预

测结果的贡献率 , w 大则贡献率大 ,表明该信息区

间承载信息变量多. 在直接使用式 ( 1)计算各局部

模型权重时必须满足一个条件 :局部模型的建立所

采用的校正集和预测集应有代表性 ,各模型均具有

最优的预测精度. 本文最终预测结果采用各局部模

型预测值的加权计算获得 ,预测结果 ( YP )可表述

为 :

YP = ∑
J

j =1
w j Yj 　, (2)

其中 , Yj是第 j个 PLS模型预测值.

线性组合模型的模型精度评价指标为 RMSEP,

计算公式如下 :

RM SEP = ( c - YP ) T ( c - YP ) /m 　, (3)

其中 , m 是预测集样品数.

1. 3　预测回收率

预测回收率是指样品预测值与真实值的比率 ,

表示预测值偏离理想预测回归线的程度. 模型预测

精度越高、适用性越好 ,其预测回收率越接近 1. 预

测回收率计算公式如下 :

T =
ypi

y0 i

×100% 　, (4)

其中 , y0 i是预测集 i样品的真实值 ; ypi是预测集 i样

品的模型计算值.

2　实验部分

2. 1　仪器与样品

便携式可见 /近红外光谱仪 KBA100R型 ( Kub

ota, Japan)配备光纤采集附件 ,采用岛津线阵检测

器 (256像元 ). 手持数字式糖度仪 PAL1型 (A tago,

Japan)测量桃糖度 ,读数结果为 °B rix,具备自动温度

校正功能. 86个桃样品购自北京某批发市场.

2. 2　光谱采集与标准值测定

样品恒温至室温 (28℃)后 ,手动放置于光纤头

上 ,采用漫透射方式采集光谱 ,以内置分光作为背

景. 样品和背景积分时间均为 50m s,光谱采集范围

为 500～1010nm,间隔为 2nm,共有 256个数据点.
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采集 5次 ,将 5次的平均光谱作为样品光谱. 每个桃

以缝合线为界 ,分别采集两面光谱 ,共获得 172条光

谱 ,如图 1所示. 采集光谱后 ,在采集面上取直径约

40～50mm的果肉测定标准值.

2. 3　数据处理软件

区间偏最小二乘法工具包由 Nrgaard等提供的

网络共享获得 ,各计算程序自行编写 ,在 MATLAB

7. 0 ( The mathworks Inc. , Natick, MA)中实现. 光谱

预处理方法在 TQ 6. 2 ( Thermo N icolet, USA )中实

现.

3结果与讨论

3. 1　光谱数据预处理

原始光谱图在整个光谱区 500～1010nm存在

光谱基线漂移 ,原始光谱中有两个明显吸收峰 ,在

680nm附近为叶绿素吸收峰 ,在 960 nm附近为水的

表 1　校正集和预测集样品标准值统计表
Table 1　Sta tistics of SSC in peach of ca libra tion and pre

d iction da ta sets ( o Br ix)
Samp le set Number of samp les Range Average Standard deviation

calibration 130 6. 3～12. 0 8. 93 1. 17

p rediction 42 6. 8～11. 1 8. 90 1. 09

表 2　不同区间数下的 B iPL S优化结果
Table 2　O ptim iza tion result of B iPL S for d ifferen t num

bers of in terva l
Number of Interval Selected intervals Spectral range /nm RMSECV

10 [ 8 9 4 6 ]
670～714, 762～804,

850～936
0. 410

15 [ 8 13 12 ] 742～770, 862～920 0. 370

20 [ 17 11 6 16 12 ]
652～672, 762～804,

872～914
0. 393

25 [ 20 13 21 8 ]
658～674, 748～764,

874～908
0. 407

吸收峰. 为了消除基线漂移和放大特征信息 ,采用二

阶导数处理 ,但是在放大信息的同时 ,噪声也被放

大 ,为了消除噪声影响 ,对二阶导数光谱进行 Savitz

kyGolay二项式卷积平滑 ,平滑窗口大小为 25. 处理

后光谱去掉头 16和尾 15个信噪比差的数据点 ,剩

余 225个数据点用于下一步处理. 处理后的光谱如

图 2 所示 ,在 700 ～900nm 范围内信息更加丰富

凸显.

所有样本按照浓度梯度排序 ,依 3∶1左右分为

校正集和预测集 ,测量值的最大和最小样本归为校

正集 ,统计参数如表 1所示.

3. 2　B iPL S选择信息区间

近红外光谱既表征目标信息 ,同时也受到非目

标信息或仪器噪声干扰 ,而且目标信息区间分布复

杂 ,信息区间宽度不等. 因此 ,在运行 B iPLS选择信

息区间时 ,应考察区间分割数对选择结果及模型的

影响. 在 PLS计算中 ,最大因子数应该不大于所包

含的变量数 ,在运行程序时所有参数设置相同 ,预处

理方法选用自动多元散射校正 (MSCAUTO ) ,采用

LOOCV法计算 RMSECV ,将整条光谱 ( 225个数据

点 )分为 k个子区间 ( k = 10、15、20、25) ,最大因子

数设为 8,在设定子区间数下 ,最优的 B iPLS运行结

果如表 2所示.

由表 2可得 ,当模型具有最小的 RMSECV 值

时 ,对应的子区间分隔数为 15,此时所选择的波长

范围是 742 ～ 770nm、862 ～ 920nm, 数据点数为

45个.

3. 3　S iPL S选择信息区间

由 B iPLS运算结果可知 ,当光谱被分割成 15个
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表 3　不同组合数下的 S iPL S优化结果
Table 3　O ptim iza tion results of S iPL S for d ifferen t num

bers of com b ina tion

Number of combination Selected intervals Spectral range /nm RM SECV

5 [ 3 5 8 12 13 ]
592～620, 652～680,
742～770, 862～920

0. 397

4 [ 8 10 12 13 ]
742～770, 802～830,

862～920
0. 373

3 [ 8 11 13 ]
742～770, 832～860,

892～920
0. 365

2 [ 8 13 ] 742～770, 892～920 0. 378

子区间时 ,可获得最佳组合区间. 因此 ,在使用 Si

PLS程序时 ,也将光谱分为 15个子区间 ,每个区间

15个数据点. 在使用 SiPLS选择最佳组合区间时 ,

不同的组合数对模型有一定影响 ,即引入变量时可

能会提高模型精度 ,也可能会引入噪声降低模型精

度. 在本文中 ,选择最佳组合区间时 ,对比了不同组

合数下的最优结果 ,如表 3所示.

从表 3可以看出 ,当模型具有最小的 RMSECV

值时 ,对应的组合数为 3,所选择的光谱区间为 742

～770nm、832～860nm、892～920nm ,数据点数为 45

个.

图 3　iPLS优化结果图 (区间分割数为 15)
Fig. 3　Location of the op timum intervals corresponding to full
spectrum obtained by iPLS (Dotted line is RMSECV (8LV’s)
for global model/ Italic numbers are op timal LV s in interval
model)

图 3 为采用 iPLS法计算在子区间所见独立

PLS模型结果 ,虚线为全谱最佳因子数下的 RM

SECV ,斜体数字为各子区间 PLS模型最佳因子数.

从图中可以看出较小的 RMSECV所对应的区间依

次为 : 742～770nm、862～890nm、892～920nm和 832

～860nm. B iPLS所选择的最优组合区间为 742～

770nm和 862～920nm,与 iPLS结果一致 ,分别对应

iPLS中 RMSECV最小的 3个子区间. SiPLS所选择

的组合为 : 742 ～ 770nm、832 ～ 860nm 和 892 ～

920nm ,与 B iPLS结果有一定差别 ,主要原因是 SiPLS

具有较好的组合性 ,是在对全谱信息分解的基础上

再进行重构 ,所得到的组合区间并不是 iPLS法最优

的几个区间简单的线性加和.

3. 4　组合权重模型建立

在建立最终线性组合模型 ,直接使用式 ( 1)计

算组合权重时 ,要求在单个信息区间所建立的独立

模型具有最佳预测精度 ,一般的方法是以 RMSEP

来衡量. 在被选择区间内建立最优 PLS模型 ,其结

果如表 4所示.

对于 B iPLS所选择的最优组合区间为 742～

770nm和 862～920nm,采用式 (1)分别计算组合权

重为 0. 417和 0. 583,采用式 (3)计算 RMSEP值 ,其

组合权重模型 (B iPLScom ) 结果如表 4 所示. 对

SiPLS所选择区间 742～770nm、832～860nm和 892

～920nm,同样采用式 ( 1 ) 分别计算组合权重为

0459、0. 173和 0. 368,其组合权重模型 ( SiPLScom )

结果如表 4所示. 所计算权重值与表 4中独立 iPLS

模型的 RMSEC值存在相关性 , RMSEC小权重大 ,对

应区间承载的有效信息多 ,该 PLS模型对组合权重

PLS模型贡献大.

表 4显示所有 iPLS模型的 RMSEP小于等于

0. 517,均优于全谱 PLS模型的 0. 883. 经 B iPLS和

SiPLS优化信息区间后的模型精度进一步提高 ,其

直接组合信息区间的 PLS 模型 RMSEP 分别为

0386和 0308. 经 B iPLS和 SiPLS优化信息区间

后 ,建立组合权重 PLS模型 , B iPLScom模型 RMSEP

值相对直接组合模型有所降低 ;但是 SiPLScom模

表 4　在给定信息区间下不同方法所建桃糖度模型结果统
计表

Table 4　Results of PL S m odels for SSC of peach using g iv
en spectra l reg ion s and eva lua tion of the perform
ance of the ir correspond ing PL S m odels

Model Spectral range / nm Latent variables R RM SEC RM SEP

PLS 532～980 8 0. 767 0. 751 0. 883

iPLS1 742～770 5 0. 939 0. 396 0. 440

iPLS2 832～860 6 0. 859 0. 592 0. 517

iPLS3 892～920 5 0. 932 0. 418 0. 504

iPLS4 862～920 5 0. 946 0. 376 0. 402

B iPLS 742～770, 862～920 7 0. 945 0. 377 0. 386

B iPLScom 742～770, 862～920 - 0. 952 0. 354 0. 351

SiPLS
742～770, 832～860,

892～920
8 0. 957 0. 336 0. 308

SiPLScom
742～770, 832～860,

892～920
- 0. 954 0. 354 0. 364
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图 4　不同 PLS模型预测结果图 ( a) B iPLS ( b) SiPLS ( c) B iPLScom ( d) SiPLScom
Fig. 4　Plots of measured SSC values vs. N IR predicted values (a)B iPLSmodel (b) SiPLSmodel (c)B iPLScom model (d) SiPLScom model

型 RMSEP值相对直接组合模型却变大 ,主要是 SiPLS

算法在优化组合中排除了共线性变量 ,保留的变量能

够极好地表征目标信息 ,在组合权重模型中所用变量

较多 ,存在共线性问题 ,导致预测结果变差.

3. 5　预测结果

经二阶导数、SavitzkyGp lay卷积平滑处理后 ,

在采用 B iPLS和 SiPLS法所选择的组合区间 ,分别

建立 PLS模型并进行预测. 直接组合信息区间的

B iPLS和 SiPLS模型预测结果如图 4 ( a)、( b) ,预测

集的 r值分别为 0. 937和 0. 960, RMSEP值分别为

0. 386和 0. 308,根据式 (4)计算预测回收率范围分

别为 93. 74% ～115. 52%和 93. 77% ～110. 09% ;线

性组合权重的 B iPLScom和 SiPLScom模型的预测结

果如图 3 ( c)、( d) ,预测集的 r值分别为 0. 948和

0. 947, RMSEP值分别为 0. 351 和 0. 364,根据式

(4)计算预测回收率范围分别为 93. 39～114. 07%

和 92. 33～113. 66%.

4　结论

采用可见 /近红外漫透射技术 ,通过反向区间偏

最小二乘法和组合区间偏最小二乘法优化桃糖度的

信息区间组合 ,建立了一种线性组合权重 PLS模

型 ,克服了复杂样品各信息区间对 PLS建模贡献率

不同的问题. 结果表明 :当光谱经二阶导和卷积平滑

后 ,区间分割数为 15时 , B iPLS所选择的信息区间

为 742～770nm和 862～920nm, SiPLS所选择的信

息区间为 742 ～ 770nm、832 ～ 860nm 和 892 ～

920nm;直接组合信息区间 B iPLS和 SiPLS模型的

RMSEP值分别为 0. 386 和 0. 308;线性组合权重

PLS模型的 RMSEP值分别为 0. 351和 0. 364. 以

RMSEP和预测回收率来评价模型预测精度 ,直接组

合信息区间建立 SiPLS模型获得最佳预测精度 ,其

RMSEP值为 0. 308,预测回收率范围为 93. 77% ～

110. 09%.
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