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〈红外应用〉 

白砂糖色值近红外光谱分析的波段选择 

梁家杰 1,2，潘  涛 1,2*，陈星旦 2,3，胡愉华 2，熊德先 4，林喜令 4，谢  军 4 
（1.“重大工程灾害与控制”教育部重点实验室（暨南大学）, 广东 广州 5106322； 

2. 暨南大学光电工程系，广东 广州 510632； 

3.中国科学院长春光学精密机械与物理研究所应用光学国家重点实验室，吉林 长春 130033； 

4.暨南大学信息科学技术学院，广东 广州 510632） 

摘要：采用近红外漫反射光谱技术和偏最小二乘法（PLS）建立白砂糖色值的定量分析模型。用多元

散射校正方法对光谱进行预处理，再用 Savitzky-Golay 平滑化方法对原谱、一阶导数谱和二阶导数谱

进行处理。选取 5个波段，每个波段分别采用原光谱、一阶导数谱、二阶导数谱。同时调整Savitzky-Golay
平滑点数和 PLS 因子数，通过多次 PLS 数值实验比较，按照预测效果确定每个模型的最优平滑点数、

因子数，再从中选优。结果表明，采用 780～1100 nm 一阶导数谱的定标效果最好，模型的预测均方根

偏差、相对预测均方根偏差分别为 11.2，8.91%。780～1100 nm 可以代替近红外全谱波段（780～2500 nm）

得到好的定量分析效果，为设计小型专用近红外分析仪器提供依据。 
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Abstract：The calibration models for color value of white granulated sugar are constructed by near infrared 
diffuse reflection spectroscopy technology and partial least squares (PLS) regression. The spectra is 
pretreated by multiplicative scatter correction method, and makes use of Savitzky-Golay smoothing method 
to do smooth processing to the original spectra, the first derivative spectra and the second derivative spectra. 
5 wave bands are selected, and adopting the original spectra, the first derivative spectra and the second 
derivative spectra respectively in each band. By adjusting Savitzky-Golay smoothing point number and the 
PLS factor number simultaneously, compared with many PLS computational experiments, it gets optimal 
smoothing point number and factor number for each model according to the prediction effect, and then 
selects the best one from them. The result shows that the prediction effect by using the first derivative spectra 
in 780～1100 nm is best, and the root mean square error of prediction and the relative root mean square error 
of prediction for the corresponding model are 11.2, 8.91% respectively. It shows that 780～1100 nm band 
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can replace the whole band of near infrared (780～2500 nm) and get good quantification effect, which 
provide base for designing minitype special near infrared analyzer. 
Key words：near infrared spectroscopy analysis；partial least squares regression；optimal wave band；white 
granulated sugar；color value 

 

引言 

在甘蔗制糖过程管理和品质分析中，白砂糖的色值

是需要快速检测的重要评价指标。白砂糖色值的常规分

析方法是在实验室用化学试剂和化学反应来完成[1]，不

能实现快速和在线测定，是长期以来制糖工业中需要

解决的问题。 
现代近红外光谱技术以其分析速度快、精度适中、

成本低、非破坏性、易于实现在线实时分析以及多指

标同时测定等优点，已在农业、食品、医药、烟草、

石油化工等领域中得到应用[2-7]。本文采用近红外漫反

射光谱技术和偏最小二乘法（PLS）方法建立白砂糖色

值的快速定量分析模型。用多元散射校正（MSC）方

法做光谱预处理，再用 Savitzky-Golay 方法进行原谱、

一阶导数谱和二阶导数谱的平滑化处理。根据样品色

值与吸光度的相关系数谱和分子振动类型选取若干光

谱波段，每个波段都分别采用原光谱、一阶导数谱、

二阶导数谱建立定标模型。为了提高模型精度，同时

调整平滑点数和因子数，并对每个模型都分别做多次

PLS 数值实验，得到每个模型的最优平滑点数、因子

数和预测均方根偏差（RMSEP），再按照 RMSEP 值从

中选优，确定定标效果最好的波段，为设计小型专用

近红外快速分析仪器提供依据。 

1  实验部分 

1.1  实验材料、仪器和测量方法 
广东某糖厂提供白砂糖样品 97份及其色值的参考

化学值数据。 
实验仪器是丹麦 FOSS 公司的 XDS Rapid Content

光栅型近红外光谱分析仪和漫反射附件。光谱采集范

围为 400～2500 nm。探测器为 Si（400～1100 nm）和

PbS（1100～2500 nm）。实验室温度为 25℃±1℃，湿

度为 46%RH。为了针对小型专用近红外分析仪器的研

发，参照美国材料检测协会关于近红外谱区的定义，

本文选取近红外谱区（780～2500 nm）为研究范围。 
取适量的白砂糖样品均匀置于方形样品池中，用

漫反射移动式扫描获得白砂糖的近红外光谱，每个样

品重复采集 3 次光谱，采用平均光谱。 
1.2  光谱数据处理 

近红外光谱是一种间接分析技术，需要借助样品

的参考化学值和光谱数据一起建立定标模型。一个正

确稳健的近红外分析定标模型要求有准确可靠的参考

化学值和光谱数据。但是由于各种原因，在实验室用

常规方法获得的参考化学值和用近红外光谱仪获得的

光谱数据都存在误差，按照统计规律，必然存在偏离

吸光度-浓度线性模型的少量的所谓“异常样品”。确

定剔除异常样品的方法很多，本文通过单波长吸光度-
浓度线性模型来确定剔除异常样品。首先计算 97 个白

砂糖样品在每个波长点上的吸光度和色值参考化学值

的相关系数、色值的计算值与化学值的均方根偏差，

建立每个波长的吸光度-浓度线性模型。然后按照相关

系数高和均方根偏差低挑选出 12 个特征波长。根据这

12 个波长对应模型的色值计算值与化学值的偏差状况

来评判样品，按总样品数 10%左右的幅度，剔除 10 个

异常样品，得到 87 份样品用于建模。再根据浓度范围

和分布均匀的原则，从 87 个样品中确定定标样品（56
个）和验证样品（31 个）的集合。表 1 为用于建模的

87 个白砂糖样品的色值的参考化学值数据统计。 
表 1  白砂糖样品的色值的参考化学值数据统计 

Table 1  The data statistics for the referenced chemical values of 

color value of white granulated sugar samples 

色值（IU）  

最小值 最大值 平均值 标准差

定标集 102 149 125.5 10.9 

验证集 102 146 125.7 11.4 

 

多元散射校正（MSC）的作用是校正吸收基线并

降低样品散射作用对光谱的影响，降低样品的不均匀

性带来的光谱差异性[7,8]。因为本实验的样品为固体，

采用漫反射附件测定不是很均匀，因此，首先用 MSC
来做光谱预处理。 

导数光谱法可以消除基线漂移或平缓背景干扰的

影响，除去光谱信号中高频噪声的干扰。本文采用常

用的 Savitzky-Golay 平滑化法[9-10]对原谱、一阶导数谱

和二阶导数谱进行预处理。一般而言，平滑点数过大

可以使信噪比提高，但同时也会导致信号的失真，而

平滑点数过少容易产生新的计算误差从而造成模型精

度下降。因此，合理使用平滑点数非常重要，但必须

通过多次数值实验的比较，才能确定最优平滑点数。

由于运算和处理的工作量很大，在既往的研究中把平
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滑点数作为参数来优化定标模型的工作很少。本文将

在这方面进行探讨。 
采用运用广泛的 PLS 方法[3-5,7]建立定标模型。模

型评价指标包括定标相关系数（Rc）、预测相关系数

（Rp）、定标均方根偏差（RMSEC）、预测均方根偏差

（RMSEP）、相对定标均方根偏差（RRMSEC）和相

对预测均方根偏差（RRMSEP），其中： 
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式中：yi 为第 i 样品的化学值；yic为定标集中第 i 样品

的预测值；yip 为验证集中第 i 样品的预测值；ymc为定

标样品化学值的平均值；ymp 为验证样品化学值的平均

值；n 为定标集的样品数；m 为验证集的样品数。从表

1 看出，白砂糖样品的色值范围很窄，预测值与化学值

的相关系数 Rc、Rp 不适合于评价模型的定量分析的精

度，因此，本文主要采用 RMSEC、RMSEP、RRMSEC、
RRMSEP 来评判模型的预测效果。 

2  结果与讨论 

图 1 给出了 87 个白砂糖样品的在近红外谱区范围

（780～2500 nm）内的漫反射光谱。由图可见，不同

组分的吸收谱重叠严重，吸收较弱，图中没有显著的

某种成分的特征吸收峰。图 2 给出了白砂糖样品的吸

光度与色值的参考化学值相关系数谱。由图可见，虽

然单波长点上的相关系数普遍不高，但区别很明显，

从而可以根据相关系数的高低选择适当谱区来尝试建

立定标模型。其中 4 段组合（950～1100 nm＋1150～
1400 nm＋1800～1900 nm＋2050～2150 nm）是对应于

相关系数谱中上峰位和下峰位波区组合。另一方面，

780～1100 nm 是短波近红外区，对应光谱仪探测器为

Si，并对应分子振动的二倍频（含高频）波段。1100～
2500 nm 是长波近红外区且对应光谱仪探测器为 PbS，
其中 1100～1850 nm、1850～2500 nm 分别对应分子振

动的一倍频、合频波段。还有近红外的全谱区（780～
2500 nm），共 5 个波段。即本文选取的 5 个波段：780～
2500 nm，780～1100 nm，1100～1850 nm，1850～2500 

nm，4 段组合（950～1100 nm＋1150～1400 nm＋1800～
1900 nm＋2050～2150 nm）。对上述 5 个波段都分别采

用原光谱、一阶导数谱、二阶导数谱，共建立 15 个定

标模型从中比较优选。 
采用 PLS 方法建模时，PLS 因子数是重要的调整

参数，如果使用的因子数过少，就不能充分反映样品

信息，模型预测精度会降低，如果使用的因子数过多，

就会引入一些代表噪声干扰的成分数据，模型的预测

能力也会下降。因此，合理确定 PLS 因子数，对于充

分利用光谱信息和消除噪声非常重要，但必须通过多

次数值实验的反复比较，才能选取确定。本文以预测

均方根偏差（RMSEP）作为建模的优化目标，以光谱

预处理的 Savitzky-Golay 平滑点数和 PLS 因子数为建

模的优化参数，因此，这是一个双参数的目标优化问

题。 
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图 1  87 个白砂糖样品的近红外漫反射光谱 

Fig.1  The near infrared diffuse reflection spectra of 87 white 

granulated sugar samples  
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图 2  白砂糖样品吸光度与色值参考化学值的相关系数谱 

Fig.2  The correlation coefficient spectrum for the absorbance and  

the referenced chemical values of color value 

for white granulated sugar samples 

 
每个定标模型都设定 3、4、5、6、7 共 5 个因子

数，并设定 3～51（取奇数）共 25 种平滑点数，从而

有很多参数组合。对每一个模型，每一个参数组合都

做一次 PLS 数值实验，记录每次数值实验的参数组合

（平滑点数、因子数等）和结果（每个验证样品的色

值预测值、RMSEP 等），比较选优。 
以 780～1100 nm 一阶导数谱为例，表 2 给出了每

一个的参数组合（平滑点数、因子数）对应的数值实

验结果（RMSEP）。其中，方块内的每一个 RMSEP 值
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的所在行最左端的数和所在列最上端的数分别是所采

用的平滑点数和因子数。表内用小方框围住的 RMSEP
值，表示它是同一列中的最小值，通过它标明了同一

因子数对应的最优平滑点数；表内用黑体和有下横线

的 RMSEP 值，表示它是同一行中的最小值，通过它标

明了同一平滑点数对应的最优因子数，如果同一行或

同一列当中有两个相同的最小值，同时标出。从表 2
可以看出，最优参数组合的因子数和平滑点数分别为

11 和 7，最优的 RMSEP 值是 11.2。 
表 2  采用 780～1100 nm 波段一阶导数谱的偏最小二乘法的 

预测均方根偏差（RMSEP） 

Table 2  The root mean square error prediction for the partial least 

squares method by using the first derivative spectra  

for whole region (RMSEP) 

因子数  
9 10 11 12 13

3 11.7 11.9 11.3 11.8 12.3
5 11.7 11.9 11.4 11.8 12.2
7 11.8 11.8 11.2 11.7 12.5
9 12.1 12.2 11.6 11.6 13.0
11 12.3 12.5 12.0 11.8 13.7
13 12.5 12.8 12.4 12.3 14.6
15 12.7 13.1 12.4 12.8 14.8
17 12.8 13.1 12.6 12.8 13.8

平

滑

点

数 

19 12.9 13.2 12.7 12.8 12.9

 
表 3 给出了通过全部的数值实验比较得到的 15 个

模型对应的最优的平滑点数、因子数和 RMSEP 值。从

表看出，所有 15 个模型的最优参数组合（平滑点数，

因子数）都不相同。5 个波段的最好的模型是：采用全

谱段（780～2500 nm）一阶导数谱、最优因子数、平

滑点数和 RMSEP 值为 7、17、11.9；采用 780～1100 nm
一阶导数谱，最优因子数、平滑点数和 RMSEP 值为

11，7，11.2；采用 1100～1850 nm 一阶导数谱，最优

因子数、平滑点数和 RMSEP 值为 8、11、11.7；采用

1850～2500 nm 二阶导数谱，最优因子数、平滑点数和

RMSEP 值为 2、3、12.4；采用 4 段组合（950～1100 nm
＋1150～1400 nm＋1800～1900 nm＋2050～2150 nm）

二阶导数谱，最优因子数、平滑点数和 RMSEP 值为 4、
3、11.6。 

其中效果最好的是采用 780～1100 nm 一阶导数

谱，RMSEP、RRMSEP 分别为 11.2、8.91%。采用全

谱区（780～2500 nm）一阶导数谱也有好的预测效果，

RMSEP、RRMSEP 分别为 11.9、9.47%。这两个模型

得到的色值预测值和化学值的比较分别在图 3、4 中给

出。由此可见，780～1100 nm 可以代替近红外全谱区

（780～2500 nm）得到更好的定量分析效果。 

表 3  15 个定标模型的最优的 Savitzky-Golay 平滑点数、 

PLS 因子数和 RMSEP 的比较 

Table 3  Comparison of optimal Savitzky-Golay smoothing point 

number, PLS factor number and RMSEP in 

 for 15 calibration models 

 

50 75 100 125 150 175 200
50

75

100

125

150

175

200
Using 1st Derivative Spectrum
780-1100nm
Savitzky-Golay Point: 7
PLS Factor: 11

RMSEP=11.2
RRMSEP=8.91%

 

C
al

cu
la

te
d(

%
)

Actual/(%)
 

 
图 3  采用 780～1100 nm 波段一阶导数谱的最优定标模型的 

白砂糖色值的预测值和参考化学值的比较 

Fig.3  Comparison of the calculated values with the referenced 

chemical values of color value of white granulated sugar 

samples in optimal calibration model by using the first 

derivative spectra in region (780～1100 nm) 

3  结论 

采用近红外漫反射光谱技术和 PLS 方法建立白砂

糖色值的快速定量分析模型。用 MSC 方法做光谱预处

 最优 
因子数 

最优平

滑点数
最优 

RMSEP

Spectrum 15 45 13.5 
1st 7 17 11.9 780～2500

2nd 8 17 12.1 
Spectrum 20 39 12.2 

1st 11 7 11.2 780～1100

2nd 7 5 12.8 
Spectrum 20 3 22.9 

1st 8 11 11.7 1100～1850

2nd 10 51 11.9 
Spectrum 15 39 17.8 

1st 5 7 13.6 1850～2500

2nd 2 3 12.4 
Spectrum 16 9 20.9  

4 段组合 1st 8 3 18.5 
 2nd 4 3 11.6 
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理，再用 Savitzky-Golay 方法对原谱、一阶导数谱和二

阶导数谱进行平滑化处理。根据样品吸光度与色值的

相关系数谱和分子振动类型选取下列 5 个波段：780～
2500 nm、780～1100 nm、1100～1850 nm、1850～2500 

nm、4 段组合（950～1100 nm＋1150～1400 nm＋1800～
1900 nm＋2050～2150 nm）。每个波段分别采用原光

谱、一阶导数谱、二阶导数谱，共建立 15 个定标模型。

1）同时调整 Savitzky-Golay 平滑点数和 PLS 因子数，

通过多次 PLS 数值实验比较，按照预测效果（RMSEP
值最小）确定每个模型的最优平滑点数、因子数，再

从 15 个模型中选优，结果表明，采用 780～1100 nm
一阶导数谱的定标效果最好；2）采用 780～1100 nm
一阶导数谱定标建模，相应的 RMSEP、RRMSEP 分别

为 11.2、8.91%，这样的定量分析精度已经可以用于甘

蔗制糖过程的快速监测。3）780～1100 nm 可以代替近 
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图 4  采用 780～2500 nm 一阶导数谱的最优定标模型的白砂糖 

色值的预测值和参考化学值的比较 

Fig.4  Comparison of the calculated values with the with the 

referenced chemical values of color value of white 

granulated sugar samples in optimization calibration model 

by using the first derivative spectra in region (780～2500 

nm) 

红外的全谱区（780～2500 nm）得到更好的定量分析

效果，为设计小型专用近红外分析仪器提供依据。4）
要获得高精度的定标模型必须考虑波段的不同选取、

不同光谱预处理方式的选取、不同平滑点数和不同因

子数的选取等多种情形和多种参数变化来比较选优。

虽然运算和处理的工作量很大，但这是改善提高近红

外光谱分析预测能力的有效措施。 
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