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脐橙犞犆含量近红外光谱消噪小波优化

夏俊芳 李小昱
（华中农业大学工程技术学院，武汉４３００７０）

【摘要】 运用犱犫１～犱犫１０等１０个小波基４尺度分解对１２０个赣州脐橙样品的近红外光谱进行消噪处理，分别

建立了各种小波消噪光谱的脐橙维生素犆（犞犆）含量的犘犔犛模型。通过犘犔犛模型预测精度比较表明：所有犱犫小波

基变换都能有效消除脐橙犞犆近红外光谱噪声，犘犔犛模型预测精度均高于不处理光谱建立的模型预测精度。其中，

消噪效果最好的小波基是犱犫５，模型预测值与实测值的相关系数犚达到０９４２７、内部交叉验证均方差犚犕犛犈犆犞仅为

２０２犿犵／（１００犵）。因此，对脐橙犞犆含量近红外光谱消噪预处理的最优小波基是犱犫５小波。
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引言

维生素犆（犞犆）含量是衡量脐橙营养品质的重

要指标之一，运用近红外光谱（犖犐犚犛）技术可以快

速、无损地对其含量进行定量分析［１］。近红外光谱

分析仪器采集的原始光谱信号不仅包含与物质化学

结构相关的信息，还包括许多其他干扰因素所产生

的信号噪声，如果直接使用原始光谱信号进行定量

分析，这些噪声的存在会影响最终分析结果的准确

性。因此，必须对原始光谱进行预处理，以便剔除噪

声，将非信息因素降至最小［２～４］。

前期研究表明，小波分析能有效地消除脐橙近

红外光谱中的噪声［５］。小波分析中所用到的小波

函数Ψ（狋）具有多样性。在工程应用中，小波分析

的一个十分重要的问题是小波基最优选择问题。因

为同一个问题用不同的小波分析会产生不同的结

果。目前，小波基选优没有理论方法，只能通过用小

波分析方法处理信号的结果与理论结果的误差来判

定小波的优劣，由此决定最优的小波函数［６］。

在光谱信号的小波消噪分析中，一般使用的是

离散型小波变换（犇犠犜）。其中，具有正交性和离散

小波变换功能的犇犪狌犫犲犮犺犻犲狊（犱犫犖



）小波在光谱分析



中最常用［７～８］。犇犪狌犫犲犮犺犻犲狊小波是一个小波族，从

犱犫１～犱犫１０有１０个小波基，犱犫小波的优化选择对光

谱信号的消噪效果有较大影响。本文将采用这些小

波基对脐橙犞犆含量的近红外光谱进行消噪预处

理，根据偏最小二乘法（犘犔犛）建立的消噪光谱校正

模型的精度确定最佳犱犫小波。

１ 实验材料与方法

１１ 脐橙样品

脐橙样品为江西省定南县果园多棵树上随机采

摘的１５０个成熟脐橙，采后用塑料袋封装，冷藏于温

度为５℃、相对湿度为７０％的人工气候箱中，每周定

时随机抽取６～８个脐橙进行近红外光谱测定，并及

时测定这批脐橙的犞犆含量，作为建立校正和验证

模型时的实测值。脐橙样品直径６５～９５犿犿；质量

１２３～３６０犵；犞犆含量化学值２０８～８９１５犿犵／１００犵。

将１５０个样品分成２组，１２０个为校正集，３０个为验

证集。

１２ 主要仪器

犅犚犝犓犈犚犉犜 犖犐犚（犞犈犆犜犗犚３３犖型）近红外

光谱仪，配置犗犘犝犛分析软件、犘犫狊检测器、镀金积

分球、样品旋转器、１２犿犿石英样品杯。测定条件：

波数１２０００～４０００犮犿－１，数据点１９６０个，分辨率

８犮犿－１，扫描次数６４。

１３ 光谱采集

在室温条件下，犞犈犆犜犗犚３３犖型近红外光谱仪

预热２０犿犻狀后，将脐橙整果按最大横向直径处置于

石英样品杯口部并适当压紧，每个样品分别在相对

９０°部位进行４次光谱扫描，取４次光谱的平均值作

为原始光谱数据。

１４ 犞犆含量测定

根据犌犅／犜６１９５—８６《水果、蔬菜维生素犆含

量测定法》，采用２，６二氯靛酚滴定法测定脐橙犞犆

含量。

１５ 小波消噪原理

小波变换是将交织在一起的不同频率组成的混

合信号用分辨率不同的窗口分解成对应的不相同频

率的块信号，并对大小不同的频率成分采用相应的

时域（或空域）取样步长，从而不断“聚焦”对象的任

意微小细节，对特殊频率范围的噪声或慢背景进行

滤波处理。

小波是指满足一定条件的函数Ψ（狋）通过平移

和伸缩产生的一个函数族

Ψ犪，犫（狋）＝
１

｜犪槡 ｜
（Ψ 狋－犫 ）犪

（１）

式中 犪———尺度参数，用于控制伸缩

犫———平移参数，用于控制位置

Ψ（狋）———小波基或小波母函数

在光谱分析信号的犠犜处理中，一般使用的是

离散型小波变换，离散小波定义犪＝犪０犿（犪０＞１，

犿∈犣），犫＝狀犫０犪０犿（犫０∈犚，狀∈犣），则

Ψ犿，狀（狋）＝犪
－犿／２
０ Ψ（犪－犿０ －狀犫０） （２）

一般取犪０＝２，犫０＝１，此时称为二进小波。

对于等波长间隔的犽个离散光谱数据点狓１，

狓２，…，狓犽，其离散二进小波变换为

犠犡（犿，狀）＝∑
犽

狋＝１

２－犿
／２Ψ（２－犿狋犻－狀）狓犻 （３）

式（３）说明，不同的小波基Ψ（狋），对消噪效果

是非常有影响的。犠 实际是将离散信号在小波函

数上投影，不同的犿、狀代表不同分辨率和不同时

域，即分解尺度水平不同，消噪效果也不同。某信号

小波分解后将从原来的空间投影到小波空间，由于

犠犜的特点，在小波空间有部分系数特别小，对信号

的表示没有意义。如果将小的系数去除，在重构的

信号中不会丢失有意义的信息。可采用小波系数代

替原始数据，取较大的小波系数组成新的数据矩阵

代替原始数据矩阵，可以大大降低数据量。既能有

效地消除噪声，又能提高多元校正的速度，减少模型

的随机性并提高预测精度［９］。

１６ 近红外模型评价参数

采用犘犔犛建模，模型评价指标为模型预测值与

实测值的相关系数 犚 和内部交叉验证均方差

犚犕犛犈犆犞两个指标，计算公式为

犚２＝ １－
∑
犖

犻＝１

（^狔犻－狔犻）
２

∑
犖

犻＝１

（狔犻－狔）

熿

燀

燄

燅２
（４）

犚犕犛犈犆犞＝
∑
犖

犻＝１

［（^狔犻－狔犻）／狔犻］
２

槡 犖
（５）

式中 犖———样品数

狔^犻———第犻个样品的犞犆含量预测值

狔犻———第犻个样品的犞犆含量实测值

在优化模型时，对同一样品集的犞犆含量，相关

系数犚越大、内部交叉验证均方差越小，则犘犔犛算

法所提取的光谱信息与犞犆含量的相关性越好，所

建模型的预测能力和稳健性越高。

２ 结果与讨论

２１ 光谱小波包消噪

首先将每条样品的近红外平均光谱在犗犘犝犛

分析软件中变换成数据点的格式，再逐条导入
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犕犪狋犾犪犫６５软件的小波工具箱中，选择一维小波包，

分别选取犱犫１～犱犫１０小波对每条光谱数据进行消噪

处理。消噪时将分解尺度固定为４
［１］，根据小波包

的特性自动量化全局阈值，这个阈值是在置零系数

的百分比和压缩的信号能量百分比之间进行折中得

到的，这意味着小波包分解后所有小于阈值的高频

系数将被舍去［９］。

２２ 犱犫犖小波基的优化

分别将经过犱犫１～犱犫１０小波４尺度分解消噪的

脐橙近红外光谱和犞犆含量标准值导入犗犘犝犛软件

中，设置建模波段在７５０１７～４２４５５犮犿－１范围

内［５］，用犘犔犛法建立１２０个脐橙样品的犞犆含量定

量校正模型。

将优化研究结果按模型精度的高低顺序排列成

表１，预测值与标准值的相关系数高、内部交叉验证

均方差小的犘犔犛模型精度高，则光谱预处理效果

好。否则，模型预测精度低，光谱预处理效果差。

表１ 犱犫犖小波消噪预处理光谱犘犔犛建模预测结果比较

犜犪犫．１ 犘狉犲犱犻犮狋犻狅狀狉犲狊狌犾狋狊狅狀犘犔犛犿狅犱犲犾狊狅犳狊狆犲犮狋狉犪

犱犲狀狅犻狊犲犱犫狔犱犻犳犳犲狉犲狀狋狑犪狏犲犾犲狋犫犪狊犲狊（犱犫犖）

序

号

预处理

方法

优化波段

／犮犿－１

主成

分数

相关

系数犚

预测均方差

犚犕犛犈犆犞

／犿犵·（１００犵）－１

１ 犱犫５ ４
７５０１７～７４９７９

６１０１７～５４４９８
９ ０９４２７ ２０２

２ 犱犫３ ４ ６１０１７～５４４９８ ８ ０９３４６ ２０４

３ 犱犫６ ４ ６１０１７～５４４９８ ８ ０９３４４ ２０８

４ 犱犫４ ４
７５０１７～５４４９８

４６０１３～４２４５５
７ ０９１５４ ２０９

５犱犫１０ ４ ６１０１７～５４４９８ ７ ０９１５１ ２０８

６ 犱犫８ ４ ５４５３７～４２４５５ １０ ０９１４３ ２３２

７ 犱犫２ ４
７５０１７～７４９７９

５４５３７～４５９７５
７ ０９０６３ ２１４

８ 犱犫７ ４
７５０１７～６０９７８

４６０１３～４２４５５
６ ０８８１８ ２２３

９ 犱犫１ ４ ６１０１７～５４４９８ ３ ０８７８５ ２４９

１０犱犫９ ４ ５４５３７～４２４５５ ７ ０８４２７ ２３８

１１不处理 ５８７４１～４２４５５ ３ ０８２５７ ２９６

２３ 优化结果讨论

由表１可知，所有的犱犫小波基都能消除脐橙

犞犆含量近红外光谱噪声，所建立的犘犔犛模型预测

精度都高于不预处理光谱建立的犘犔犛模型预测精

度，说明犱犫小波基消噪是脐橙犞犆含量近红外光谱

的有效预处理方法。不同的犱犫小波基消噪，犘犔犛模

型的预测精度有明显差异。消噪效果好的犱犫小波

基依次是犱犫５ ４、犱犫３ ４、犱犫６ ４、犱犫４ ４，其次是

犱犫１０ ４、犱犫８ ４和犱犫２ ４，消噪效果稍差的犱犫小

波基是犱犫７ ４、犱犫１ ４和犱犫９ ４。其中，消噪效果

最好的犱犫小波基是犱犫５ ４，其犘犔犛模型的相关系

数犚达到０９４２７，内部交叉验证均方差犚犕犛犈犆犞仅

为２０２犿犵／１００犵。消噪效果最差的犱犫小波基是

犱犫９ ４，犘犔犛模型的相关系数犚为０８４２７，略高于

不处理的０８２５７；内部交叉验证均方差犚犕犛犈犆犞高

达２３８犿犵／１００犵，略低于不处理的２９６犿犵／１００犵。

因此，若采用犱犫小波对脐橙犞犆含量近红外光

谱消噪，则应优先选择犱犫３、犱犫４、犱犫５和犱犫６小波基，

最好选择犱犫５小波基。

２４ 优化模型验证

利用犱犫５小波基消噪优化建立的犘犔犛校正模

型，对验证集的３０个脐橙样品犞犆含量进行预测，

考察校正模型的预测精度和稳健性，验证结果如

表２所示。

表２ 犱犫５小波基犘犔犛模型验证结果

犜犪犫．２ 犞犪犾犻犱犪狋犻狅狀狉犲狊狌犾狋狊狅狀犘犔犛犿狅犱犲犾狊狅犳狊狆犲犮狋狉犪

犱犲狀狅犻狊犲犱犫狔犱犫５狑犪狏犲犾犲狋犫犪狊犲 犿犵／（１００犵）

序号 预测值 标准值 残差

１ ５３８５１ ５２８９ １９６

２ ６３２０９ ６５９３ －１７２

３ ７３８８９ ７３５６ ０３３

４ ６５８６３ ６５３６ ０５０

５ ５５１０２ ５８１４ －３０４

６ ６５８６３ ６５３６ ０５０

７ ５５４９１ ５２４２ ３０７

８ ５３３７６ ５３１７ ０２０

９ ５９６３５ ６１０５ －１４２

１０ ４７４７８ ４８６５ －１１７

１１ ５８４０５ ５３２４ ３１６

１２ ４７７０９ ４８４９ －０７８

１３ ４３６５７ ４７６８ －３０２

１４ ５９４７４ ５８７０ ０７７

１５ ５５８８１ ５２７０ ３１８

序号 预测值 标准值 残差

１６ ４８８８７ ５０１１ －１２２

１７ ５８４０１ ５７９７ ０４３

１８ ４８１２１ ４９０５ －０９３

１９ ５１２６１ ５３３３ －３０７

２０ ５１３８１ ５５６０ －３２１

２１ ５８１９７ ６２２４ －３０４

２２ ４９７５２ ５３６５ －３９０

２３ ４７５２２ ４３５６ ２９６

２４ ４５０１２ ４３５８ ０４３

２５ ５７４０５ ５６９７ ０４４

２６ ５１１６１ ５１３０ －０１４

２７ ５８５４４ ５６６９ １８５

２８ ５１３５８ ５１３９ －００４

２９ ６６１２８ ６３６１ １５１

３０ ５８４６５ ５９７４ －１２７

在没有剔除异样品的前提下，模型验证预测值

与标准值的相关系数为０９１８４，预测均方差为

０４３７犿犵／（１００犵），残差平均值为－０２２３犿犵／（１００犵），

预测精度较高，完全满足农产品检测精度要求，所建

的犘犔犛预测模型是稳健的。

３ 结束语

小波包变换是脐橙犞犆近红外光谱消噪预处理

的有效方法。所有的犱犫小波基变换都能消除脐橙

犞犆近红外光谱噪声，所建立的犘犔犛模型预测精度
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均高于不处理光谱建立的模型预测精度。根据犘犔犛

模型预测精度高低，各小波基消噪效果的顺序依次

为犱犫５、犱犫３、犱犫６、犱犫４、犱犫１０、犱犫８、犱犫２、犱犫７、犱犫１、犱犫９。

消噪效果较好的小波基是犱犫５、犱犫３、犱犫６，其中，消噪

效果最好的小波基是犱犫５，其犘犔犛模型的相关系数

犚达到０９４２７、内部交叉验证均方差犚犕犛犈犆犞仅为

２０２犿犵／（１００犵）。因此，对脐橙犞犆含量近红外光

谱消噪预处理的最优小波基是犱犫５小波。
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