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摘  要: 目的  建立起近红外光谱技术关于甜菜糖度的最佳预测模型。方法  研究了 Savitzky-Golay平滑处理、

Savitzky-Golay导数、均值中心化、差分求导、净分析信号、去趋势校正、标准正态变量变换和多元散射校正

等 8种预处理方法的多方法联用处理进行光谱数据的预处理, 结合光谱波段优选, 建立甜菜糖度与近红外光谱

的预测模型。结果  在进行模型的评价时, 以误差均方根(SEP)、校正标准误差(SEC)与交叉检验误差(SECV)

作为评价指标。结论  发现经过光谱波段优选之后, 结合 Savitzky-Golay 平滑、Savitzky-Golay 导数、去趋势

校正及均值中心化进行光谱数据的预处理得到的模型效果最佳。 
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ABSTRACT: Objective  To establish the optimal forecast model of beet sugar content based on 

near-infrared spectroscopy. Methods  Eight kinds of methods as Savitzky-Golay smoothing, Savitzky-Golay 

derivative, mean centering, differential derivative, net analytic signal, to the tendency calibration, standard 

normal variable transformations and multiplicative scatter correction were associated and combined with 

preferable spectral bands choice to build the beet sugar content and the near-infrared spectrum prediction model. 

Results  SEP, SEC and SECV were set as the evaluation index when evaluating the models. Conclusion  

The results show after the preferred spectrum bands choice, the preprocessing that combines Savitzky-Golay 

smoothing, Savitzky-Golay derivative, to the trend correction and mean centering can obtain the optimal model. 
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1  引  言 

近红外光谱分析技术以其快速、安全、无损、无

污染等优势逐步向各个领域渗透。相关报道显示, 20

世纪 80 年代以来, 近红外在制糖方面的研究主要集

中在美国、澳大利亚等一些国家[1-4], 但是这些研究

主要集中在蔗糖方面。甜菜作为制糖工业的一个重要

的原料作物, 其相关的报道却是少之又少[4-9]。考察

期间重点关注了甜菜的收购方式。现在的甜菜在收购

初期, 完全是沿袭传统的按重量进行收购的方式, 这

样的收购方式会使得一部分的甜菜种植者以利益为

驱动, 造成在甜菜种植时仅仅注重甜菜的质量而不

追求甜菜的品质[10]。低质量甜菜的收购, 会使得甜菜

加工企业在收购及加工期间产生多余的支出, 给甜

菜加工企业带来负担。本研究着手于甜菜收购环节, 

利用近红外光谱技术建立快速甜菜检测机制 [11-14], 

为甜菜的按质论价提供技术支持。 

2  材料与方法 

2.1  实验材料 

甜菜样品共 28个品种, 734个样品, 由博天糖业

有限公司提供。 

2.2  仪  器 

SupNIR-2720 近红外光谱仪(铟镓砷检测器, 波

长范围 1000~1800 nm,聚光科技(杭州)股份有限公司); 

ADS220 型自动数字糖量计(英国 Bellingham Stanley

公司); LOS-M-60 型可移动式甜菜样品处理机(波兰

Wikpol公司)。 

2.3  试验方法 

2.3.1  甜菜样品的的选取及糖度的测量 

本实验选取具有代表性的734个特征样品, 选取

其中的 587个作为校正集样品, 剩余的 147个样品作

为预测集样品。将甜菜样品经 LOS-M-60型可移动式

甜菜样品处理机(波兰 Wikpol 公司)处理成糊状后, 

采用旋光法进行甜菜中糖度的测量。 

2.3.2  甜菜近红外光谱采集 

将甜菜样品均匀平铺在样品盘中, 使用近红外

分析仪以 1 nm的采样间隔进行光谱数据的采集。设

置光谱平均次数为 30 次, 样品在采集时保持样品及

环境温度均为(25+1) ℃, 光谱扫描范围为 1000~1800 

nm, 得出扫描光谱图。每个样品重复扫描 3次, 每次

扫描时样品要求重新装样, 保持装样的均一性, 求得

平均光谱曲线。 

2.4  光谱数据处理与分析 

利用 RIMP V1.4软件对平滑处理(savitzky-golay 

smoothing, SGM)、导数 (savitzky-golay derivative, 

SGD)、均值中心化(mean centering, MC)、差分求导

(difference drivative, DD)、净分析信号 (net analyte 

signal, NAS)、去趋势校正(dislodge tendency, DT)、标

准正态变量变换(standard normal variate, SNV)和多元

散射校正(multiplicative signal correction, MSC)等 8种

光谱预处理方法的消噪效果进行比较, 应用偏最小二

乘法(partial least square, PLS)校正方法建立数学模型。

在进行光谱波段优选的时间根据甜菜的主要的吸收峰

的位置, 选择 1000~1650nm为优选之后的波段。最后

以校正集的交叉验证均方根(RMSECV)和预测集的预

测均方根误差(RMSEP)作为评价指标, 计算公式为:  
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式中: yi’为近红外预测值;  

yi为标准方法得到的值;  

n为样品数。 

3  结果与分析 

3.1  甜菜样品糖度化学实测值的分析 

校正集和预测集甜菜样品糖度的实测结果见表

1, 587 个校正集样品的糖度值范围为 13%~17%, 涵

盖了大多数现有的甜菜糖度值分布范围, 说明本实

验选用的样品具有很强的代表性。 
 

表 1  甜菜糖度测定结果 
Table 1  The sugar content of beet samples used for calibration and validation 

分组 样品数量/个 糖度范围/% 平均值/% 标准偏差/% 

校正集 587 13.00～17.00 14.75 0.9342 

预测集 147 13.04～17.00 13.87 1.0135 
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3.2  最佳光谱预处理方法的确定  

甜菜样品的大小和均匀程度会影响光谱的信噪

比, 因此, 采用 Savitzky-Golay平滑、Savitzky-Golay

导数、多元散射校正(MSC)、均值中心化、差分求导、

净分析信号(NAS)和去趋势校正(DT)共 7种光谱预处

理方法对甜菜的原始光谱进行预处理, 然后分别采

用 PLS法建立相关模。实验结果如表 2、3所示。实

验通过对近红外光谱进行波长优选, 以模型的 r2、

RMSECV和 RMSEP为模型精度评价指标, r2越大、

RMSECV和 RMSEP越小, 说明模型的精度越高, 所

建模型的预测能力和稳健性越高。587样本去除了重

复性样本和异常值样本, 最终确定由 734样本建立了

该糖度模型。 

表 2表明采用 SGM、SGD、DT、MC综合处理

光谱数据, 以 PLS 法建立回归模型的预测能力优于

另外 2种预处理方法。最优模型的糖度模型的交互验

证得到的预测值和实际值的散点图以及残余方差图, 

如图 1~图 2所示，线性方程为 Y=0.86564X+2.0075。 

3.3  甜菜糖度模型的可靠性验证 

选取主成分数 8, 用 PLS法处理光谱建立甜菜糖

度模型, 将外部验证所选取的 70个样品代入模型中, 

进行甜菜样品的糖度测定, 预测值和实测值的分布

见图 1所示。结果表明, 甜菜糖度预测值和实测值的

r2为 0.9214, 说明近红外光谱预测值与糖度实测值具

有极显著的相关性 , 经单因素方差分析得到

P=0.9549＞0.05, 即在 95%的置信区间内, 甜菜糖度

实测值与预测值无显著性差异。Bias=0.023说明预测

模型的准确性良好, SEP=0.439 表示预测结果的精密

度良好。 

 
 
图 1  PLS校正模型内部交互验证的预测值和实际值的散

点图 

Fig. 1  Scatter plot of predicted and measured values of 
calibration set using PLS model 

 

 
 
图 2  PLS糖度模型的残余方差与主成分因子数的关系 

Fig. 2  Relationship between number of principal component and 
residual validation variance of sugar content using PLS model 

 

表 2  波长优选前的不同光谱预处理结果 
Table 2  Pretreating results of differentspectrum before optimization of wave length 

预处理方式 主因子数 SEC SEP Bias SECV 

SGM、SGD、MSC、MC 8 0.4733 0.4686 0.0622 0.4659 

SGM、DD、NAS、MC 11 0.4959 0.6678 0.0034 0.5987 

SGM、SGD、DT、MC 10 0.3536 0.4120 0.0362 0.3659 

 

表 3  波长优选后的不同光谱预处理结果 
Table 3  Pretreating results of different spectrum after optimization of wave length 

预处理方式 主因子数 SEC SEP Bias SECV 

SGM、SGD、MSC、MC 5 0.4190 0.4190 0.0431 0.4524 

SGM、DD、NAS、MC 15 0.4878 0.6434 -0.0031 0.5455 

SGM、SGD、DT、MC 10 0.3424 0.4086 0.0318 0.3562 
 

 

最佳主因子: 10 
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图 3  甜菜糖度值 PLS模型的外部验证结果 

Fig. 3  External verification results of beet sugar content 
using PLS model 

 

4  结  论 

结果发现经过光谱波段优选之后 , 结合

Savitzky-Golay平滑、Savitzky-Golay导数、去趋势校

正及均值中心化进行光谱数据的预处理得到的模型

效果最佳。 

近红外光谱法作为一种简单、快速、无损、环保

的检测方法, 能够良好的评价甜菜的糖度, 可以运用

该方法来实现甜菜收购环节的定等分级和按质论价。 
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