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苹果近红外预测模型的传递研究 

吉纳玉, 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: 目的  实现对相同型号和不同型号水果便携近红外仪进行模型传递。方法  采用标准变量变换(SNV)

预处理, 无信息变量消除法(UVE)及与连续投影算法相结合(UVE-SPA)进行特征波长选择后, 再使用直接校正

法(DS)进行模型传递。结果  对于相同型号的仪器 K1, K2, 经 SNV-UVE-SPA-DS算法处理后, 建立在 K1上的

苹果糖度校正模型成功传递到了 K2 上 , R=0.9730, RMSEP=0.2375°Brix, 结果略优于截距法 ; 而经过

SNV-UVE-DS算法, 传递到与 K1 不同型号 J 仪器上的模型预测结果为 R=0.9375, RMSEP=0.3458°Brix。结论  

合适的波长选择结合 DS算法可以有效地用于相同型号及不同型号水果便携仪上的模型传递。 
关键词: 近红外; 模型传递; 直接校正法 

Study on near-infrared prediction model transfer for apples 

JI Na-Yu, HAN Dong-Hai* 

(College of Food Science and Nutritional Engineering, China Agricultural University, Beijing 100083, China) 

ABSTRACT: Objective  To achieve the model transfer among the same type and different types of fruit 
portable near infrared instruments. Methods  Standard normalized variant (SNV) was firstly used as a 
pre-treatment technique. Uninformative variables elimination (UVE), which also combined with successive 
projections algorithm (SPA) was used to select effective wavelengths before using direct standardization (DS) 
for model transfer. Results  By using SNV-UVE-SPA-DS algorithm, the prediction model was successfully 
transferred between the same type instruments (K1, K2), R=0.9730, RMSEP=0.2375°Brix, which was slightly 
better than bias correction. The best transfer result of different type instruments was obtained by SNV-UVE-DS 
algorithm, R=0.9375, RMSEP=0.3458°Brix. Conclusion  The result highlights that an apposite wavelength 
selection method combined with the direct standardization (DS) algorithm can be used for model transfer 
among the same type and different types effectively. 
KEY WORDS: near-infrared; model transfer; direct standardization 
 
 

 
 

1  引  言 

近红外光谱和化学计量学理论相结合形成的近

红外光谱分析技术, 在检测水果完整性及质量方面
有很广泛的应用, 如苹果、梨等的可溶性固形物(SSC)
含量及硬度等[1]。 
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在近红外仪器的实际应用中, 通常会出现这样

的情况, 一台仪器(称主机, Master)建立的多元校正

模型, 在另一台仪器无法使用, 或产生较大的偏差, 

解决这类问题的过程称为模型传递(Model Transfer),

也称仪器的标准化(standardization of spectrometric 

instruments)[2]。台间测量误差主要是由于部件、使

用时间长短以及周围环境如温度和湿度的差异造

成的。 

仪器的标准化手段 , 主要是从两个方面着手。

一方面是完善仪器加工标准化 , 减少仪器零部件

误差 ; 另一方面就是从化学计量学角度 , 通过信

号处理或光谱转换以减少台间差。模型传递是化

学计量学的研究内容之一 , 具有很大的实际应用

价值。因为建立多元校正模型通常需要耗费大量

的时间、人力和物力 , 如果无法实现仪器间的模型

传递 , 就会使近红外仪器的推广和发展受到很大

限制。  

目前针对近红外光谱仪的模型传递的校正方法

主要分为两种: 一种是对预测结果的校正, 如斜率/

偏差算法 [3](slope/bias, S/B); 另一种是对光谱的校

正, 如单变量标准化校正方法中的 Shenk’s 算法[4], 

多变量标准化校正方法中的直接校正法 [5](direct 

standardization, DS), 分段直接校正法 [6](piecewise 

direct standardization, PDS), 反 向 标 准 化 算 法

(reverse standardization, RS), 分段反向标准化算法[7] 

(piecewise reverse standardization), 小波变换域标准

化校正方法[8](standardization in the wavelet domain, 

SWD), 以及近几年提出的 Tikhonov规则法[9], 虚拟

化标准方法[10]等。针对不同型号仪器之间的传递也

有很多研究, 如Alamar等[11]提出的傅里叶变换仪器

与阵列检测器之间的转换, Soldado等[12]对实验室的

色散型近红外便携仪和在线的近红外阵列检测器进

行了模型传递。 

本文主要利用 DS 算法针对苹果糖度(SSC)的模

型传递进行了研究。由于通常标准化样品的数量远少

于波长点的数量, 可能会出现过拟合现象, 本文就此

提出了一种 UVE-SPA 结合 DS 的算法, 实现了对光

谱数据的降维, 使模型更加稳定, 并且解决了两台相

同型号的仪器之间以及不同型号仪器之间的模型传

递问题。 

2  材料与方法 

2.1  仪器稳定性测试 

K1 与 K2 分别为型号相同生产时间不同的阵列
检测器近红外光谱仪, J 为与 K1、K2 生产厂家和型
号均不同的阵列检测器近红外光谱仪。K型仪器是内
置光源, 参比为空气, 光谱扫描范围是 500∼1010 nm, 
分辨率为 2 nm; J型仪器为外置光源, 参比为聚四氟
乙烯, 光谱扫描范围是 600∼1000 nm, 分辨率为 1 
nm。为确保测量结果的可靠性, 在室温(20 ℃)下对三
台仪器进行了准确性和稳定性测试。 

三台仪器的积分时间(10 ms)和扫描次数(50 次)
相同, 稳定性测试中 K 型仪器的参比为空气, J 型仪
器的参比为聚四氟乙烯, 准确性测试参比均为标准
镨铷玻璃, 每隔一小时测定一组数, 每组均为三次重
复实验。 

2.2  样品光谱采集 

实验样品为市售山东烟台红富士苹果 60 个, 外
部无明显缺陷, 颜色和大小均匀, 实验前将苹果置于
室温 12 h, 以使苹果温度与环境温度达到一致, 苹果
样品的光谱采集和标准值测定当天完成。设置三台仪

器的积分时间为 100 ms, 平均扫描次数为 10次。对
苹果赤道部位进行扫描, 相隔 90°共做采集 4次光谱, 
取平均, 作为原始光谱数据。 

2.3  标准值测定 

苹果的糖度测定具体参照 GB12295-1990《水果、
蔬菜制品可溶性固形物含量的测定——折射仪法》, 
PAL-1 型手持数字式糖度仪(日本 Atago 公司), 读数
结果为°Brix, 具备自动温度校正功能。 

2.4  无信息变量消除法(UVE)原理[13] 

在 PLS模型中, 光谱矩阵 X和苹果糖度(SSC)矩
阵 Y存在如下的关系:  

 Y Xb e= +  (1) 
其中, b是系数向量, e是误差向量。UVE就是把

一定变量数目的随机变量矩阵(数量级为 10-10)加入
光谱矩阵中, 然后通过交叉验证建立 PLS模型, 得到
系数矩阵 B, 分析系数向量 b的平均值和标准偏差的
商 C的稳定性, 即:  
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其中: mean(b)表示回归系数向量 b的平均值, S(b)
表示回归系数向量 b的标准偏差, i表示苹果 SSC矩
阵中第 i列向量。根据 Ci的绝对值大小确定是否把第

i列变量用于最后的 PLS模型中。 

2.5  连续投影算法(SPA)原理[14] 

根据 SPA算法, 记 xk(0)为初始迭代向量, N为需
要提取的变量个数, 光谱矩阵为 j列。 

(1)迭代开始前, 任选光谱矩阵的 1 列 j, 把建模
集的第 j列赋值给 xj, 记为 xk(0);  

(2)把未选入的列向量位置的集合记为 s, 
{ ,1 , { (0), , ( 1)}}s j j J j k k n= ≤ ≤ ∉ ⋅⋅⋅ − ;  

(3)分别计算 xj对剩余列向量的投影:  
1

( 1) ( 1) ( 1) ( 1)( ) ( ) ,T T
j j j k n k n k n k nPx x x x x x x j s−

− − − −= − ∈ ; (3) 

(4)记                          ;     (4) 
(5) 令 ,j jx Px j s= ∈ ; 

(6)n=n+1,如果 n<N, 回到 b循环计算 
对应于每一个 k(0)和 N, 循环一次后进行多元线

性回归分析(MLR), 得到验证集的预测均方根误差
(RMSEV), 最小的 RMSEV值对应的 k(0)和 N就是最
优值。 

2.6  DS 模型传递原理[5] 

直接标准化(DS)的原理是建立主机光谱和从机
光谱的函数关系, 由确定的函数关系转换成仪器的
光谱信号, 使其尽可能的与主机光谱相接近, 从而实
现模型传递。 

DS 模型传递算法的流程如下: 设主仪器光谱矩
阵为 Sm, 从仪器光谱矩阵为 Ss, 其维数为 m×p, m为
样品个数, p 为波长个数, 为了进行转换, 进行矩阵
运算 

 1 T
m s sS S F b= +   (5) 

其中 ( )F p p× 为转换矩阵, ( 1)sb p× 为背景校正

矩阵。 
待测样品在从机上测定的光谱 Xs, 经过转化后

可用于分析:  

 , 1 T
s std s sX X F b= +   (6) 

2.7  标准样品选取 

DS 算法为有标算法, 其标样选择对于模型的传
递效果有非常重要的作用。选择的转换样品集应该具

有代表性。Kennard/Stone 算法是一种有效的、应用

广泛的转换集选取方法, 通过计算样本之间的欧式
距离来选择。在利用 K/S方法选择转换集样本前, 首
先要对测试样品中存在奇异样品(Outlier)进行检验, 
否则会影响转换集样本的选择。 

2.8  实验方法和数据处理 

根据主仪器光谱, 利用 K/S 算法选择校正集(45
个)和验证集(15 个), 并从校正集中选择一定数量的
转换集。首先采用标准变量变换(SNV)方法对主机和
从机光谱进行预处理, 然后利用 UVE以及 UVE-SPA
相结合的算法对主机 K1光谱选择有效的建模波段。
对主机光谱进行 PLS 建模后, 对从机的预测集进行
DS 转换, 并直接进行预测, 以得到的相关系数 R 与
均方根误差 RMSEP作为评价指标, 并与截距法相比
较。以上所有的数据和算法均采用 Matlab R2013b软
件处理。 

3  结果与讨论 

3.1  主仪器上模型的建立及特征波长的优化 

经对三台仪器的稳定性和准确性测试, 其结果
表明三台仪器具有良好的稳定性和准确性。因主机

K1 与从机 J 的光谱范围及分辨率有差异, 所以只取
其共同的近红外波段进行模型传递, 即建模范围为
600∼1000 nm, 分辨率为 2 nm。应用 SNV对主机全
波长光谱进行预处理, 然后使用 UVE以及 UVE-SPA
两种算法对经 SNV 预处理和未经预处理的光谱进行
波段选择, 对比结果如表 1所示。  

 
表 1  经波长选择后的变量个数 

Table 1  Variable numbers after wavelength selection 

 UVE UVE-SPA 

无预处理 27 4 

SNV预处理 36 4 

 
表 2  DS 传递前模型的预测效果 

Table 2  The prediction results before DS 
 Slave1 Slave2 

R 0.7948 −0.1233 

RMSEP (° Brix) 0.7653 3.0627 

  
无预处理时进行 UVE选择变量后的结果见图 1, 

中间竖线的左侧为 201 个变量的稳定性 C 分布曲线, 

( ) arg(max ),jk n Px j s= ∈
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右侧为 UVE中产生的 201个随机变量的稳定性 C分
布曲线。两条水平虚线表示变量选择的阈值上下限, 
在虚线外的数值对应的变量被保留, 在虚线内的数
值对应的变量不用于建模。 

 

图 1  经 SNV预处理的 UVE选择结果 
Fig. 1  Rusult of UVE after SNV pre-treatment 

 
经过无信息变量消除法(UVE)选择过的变量个

数仍比较多, 但由于变量间存在较大相关性, 即还有
冗余信息, 因此需要利用连续投影算法(SPA)对经过
UVE选择的变量组进行进一步降维。 

无预处理时利用 UVE-SPA 选出的 4 个变量是
862、886、910、930 nm, 经 SNV预处理利用 UVE-SPA
选出的 4个变量是 854、884、916、930 nm。从结果
可以看出, 是否进行 SNV预处理对UVE-SPA选出的
变量都是非常接近。 

3.2  转换集样品的选择 

选取转换集样品是整个模型传递中非常重要的

一步, 若标样数太少, 会导致转换矩阵包含的信息不
充分, 若标样数太多, 会增加实际应用的困难。本文
首先采用 Kennard/Stone 算法选择样品集, 由于验证
集的 RMSEP 随转换集样品个数的增多而逐渐下降, 
当增至 12个时, RMSEP变化幅度趋于平稳, 所以转
换集样品个数确定为 12个。 

3.3  DS 算法模型传递结果 

首先观察一下某个样品在主、从仪器上测量得到

的吸光度光谱, 从图 2 可以看到 Slave1 与 Master 波
形相似但对应的吸光度值有差异 , 而 Slave2 与
Master波形差异非常明显, 图 3为Master与经 DS算

法转换后的 Slave1, Slave2 的光谱图, 三条光谱基本
重合。以下分别对两台型号相同的仪器以及两台型号

不同仪器之间的 DS模型传递情况进行了对比。表 2
为未经DS算法转换, 直接采用主机建立的 PLS模型, 
对从机验证集的预测结果, 结果表明未经模型传递
对两台光谱仪直接预测的结果均无法使用。 
3.3.1  两台型号相同仪器间的模型传递结果 

从图2中看出, 两台型号相同的仪器间的光谱呈
线性关系, 首先按照 K 仪器自带的截距法进行了结
果处理, 采用主机模型分别对主机和从机的预测集
进行计算, 得到二者预测值平均值之差, 从机的预测
值加上差值后与真值之间的相关系数 R 及均方根误
差 RMSEP分别是 0.9406和 0.2405°Brix。 

通过采用不同的预处理方式以及不同波段选择

方式选择的变量进行 DS模型传递, 得到的结果如表
3所示:  

 
表 3  相同仪器间经 DS 模型传递结果 

Table 3  Model transfer results between the same type 
instruments after DS 

 无预处理 SNV预处理 

  Raw UVE UVE-SPA raw UVE UVE-SPA

因子数 f 10 7 4 10 5 4 

Slave1
R 0.5145 0.9362 0.9335 0.8453 0.9712 0.9730

RMSEP
(°Brix) 0.9062 0.3126 0.3277 0.9191 0.2437 0.2375

 
从表 3 中看出, 光谱经标准变量变换(SNV)预处

理的结果优于不进行预处理, 校正了苹果的附加散
射影响。通过无信息变量消除法(UVE)的变量选择, 
从机光谱的预测模型比原始光谱的模型效果得到明

显提升, 说明通过 UVE 算法去掉了很多与苹果糖度
(SSC)无关的变量以及噪声, 使模型的传递效果得到
提升。经 UVE-SPA 处理后, 去掉了共线性变量, 模
型传递效果与UVE相当, 但变量数减少为4个, 模型
更加稳定, 预测结果如图 4所示。 

与截距法相比, 经 SNV预处理和UVE-SPA选择
波段后 , 得到的结果略优于截距法的结果 , 经
UVE-SPA选择波长后应用DS算法转换, 可以成功地
用于两台相同型号仪器间的模型传递, 并且优于全
波长的 DS算法。但是对预测的结果直接进行截距法
校正, 也能保证结果的准确性。 
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图 2  某样品在模型传递前在三个仪器上测得的光谱 
Fig. 2  Spectra of one sample in three instruments before 

calibration transfer 

 

图 3  模型传递后同一样品在三台仪器上的光谱 
Fig. 3  Spectra of the same apple in three instruments after 

calibration transfer 
 

3.3.2  两台型号不同仪器间的模型传递结果 

从图 2 中观察出, 两台仪器光谱为非线性关系, 
因此不能采用简单的截距法进行结果的转换。经

SNV 预处理后的结果也优于不进行预处理的结果, 
但经 UVE-SPA 波长选择后的结果却比只进行 UVE
的结果差。因为 UVE-SPA的波长选择方式仅针对主
机光谱进行处理, 但由于两台仪器光谱差异太大, 当
变量个数太少的时候, 从仪器 Slave2 的有效信息没
有被完全提取出来, 导致预测的结果相比UVE较差。 

经过 SNV 预处理, UVE 选择波段后, 对 Slave2
的预测结果最好, R=0.9375, RMSEP=0.3458°Brix, 结
果明显优于不进行波长选择的DS算法, 说明经UVE
进行波长选择进行DS转换可以成功用于两台不同型
号仪器间的模型传递, 结果如图 5所示。 
3.3.3  讨  论 

红富士苹果作为天然产物, 化学成分虽然非常
复杂, 但在短波近红外波段有比较明显特征的只有
水分(85%)、可溶性糖(13.8%)、酸物质(0.3%)等含量 

表 4  不同仪器间模型传递结果 
Table 4  Model transfer results between the same type 

instruments after DS 

 无预处理 SNV预处理 

  Raw UVE UVE-SPA raw UVE UVE-SPA

因子数 f 10 6 4 10 5 4 

Slave2
R 0.7888 0.9064 0.8150 0.7946 0.9375 0.8163 

RMSEP
(°Brix) 0.8857 0.3837 0.5357 1.1670 0.3458 0.5177 

 

 

图 4  同型号仪器间 DS模型传递最优结果 
Fig. 4  The best result of the same type after DS calibration 

transfer 

 

图 5  不同型号仪器间 DS模型传递最优结果 
Fig. 5  The best result of the different type after  

DS calibration transfer 
 
极高的含 H 基团成分, 因此可以选择少量的特征变
量, 建立稳健的模型。对于型号相同, 光谱间仅存在
吸光度差异的仪器, 可以采用截距法对预测值进行
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转换, 也可以通过少量的特征变量, 对模型进行 DS
转换得到很好的预测效果; 对于型号不同的仪器, 光
谱间的差异非常大, 只能用UVE结合DS算法进行模
型传递, 但保留变量不能太少, 否则因光谱峰值不对
应而丢失部分特征信息。 

4  结  论 

在 K1, K2与 J三台水果便携近红外光谱仪上进
行了苹果糖度的模型传递实验, 结果表明对于相同
型号的仪器, 经过经 SNV 预处理和 UVE-SPA 选择
PLS的建模波段后, K2的验证集在 K1的模型上的预
测结果最好, R=0.9730, RMSEP=0.2375°Brix, 采用对
预测结果直接处理的截距法也可以达到相似的效果; 
而对于不同型号的仪器, 不能采用简单的截距法进
行预测 , 模型传递时保留的变量数不能太少 , 经
SNV预处理结合UVE选择 PLS的建模波段得到的结
果较好, R=0.9375, RMSEP=0.3458°Brix。经波长选择
后的 DS 算法不仅仅适用于具有线性关系的两台同
型号仪器之间的模型传递, 对于不具有线性关系的
仪器, 也能够通过合适的波长选择方式结合 DS 算
法实现。 
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