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全光谱匹配算法在苹果分类识别中的应用
 

周万怀 1，谢丽娟 1,2，应义斌 1,2※ 
（1. 浙江大学生物系统工程与食品科学学院，杭州 310058；2. 农业部设施农业装备与信息化重点实验室，杭州 310058） 

 

摘  要：为进一步提高光谱匹配准确率，该研究对杰卡德相似性原理（jaccard similarity coefficient，JSC）进行改

进并提出新的光谱相似度的计算方法。同时，对光谱进行一阶导数二值化，以保证改进后的算法适用于光谱的匹

配。此外，对不同光谱分辨率对该算法的影响进行了研究。试验样本选用阿克苏红富士、山东红将军、陕西红富

士和陕西金帅 4 个品种的苹果进行算法能力验证，在 2～128 cm-1之间，共 7 个不同水平的分辨率上进行比较。试

验结果表明：该研究提出的算法正确分类识别率为 94.5%；研究提出算法在 8 或 16 cm-1分辨率水平下取得最佳分

类识别结果。因此，基于 JSC 的全谱匹配算法在光谱数据库系统中的应用将有助于光谱查询精度的提高。 
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0  引  言   

人们对近红外光谱的研究具有较为长远的历

史，但直到 20 世纪 80 年代，近红外光谱技术才开

始走向实际应用，这主要受益于近红外光谱学和化

学计量学的结合。但是，传统的光谱信息保存形式

（文件系统）不利于近红外光谱技术的快速应用和

推广，主要体现在光谱信息二次利用效率低下。为

了解决这一问题，国内外学者开始研究光谱数据库

系统。 
光谱数据库系统主要被用于光谱信息保存和

维护[1-2]。此外，科学家们还尝试采用光谱数据库系

统通过查询分析模式，对未知物进行分析[3-4]和实时

监测[5]。对于查询分析模式而言，最关键的是光谱

匹配算法。光谱匹配算法可以分为两大类：基于特

征峰的光谱匹配算法[6-10]和基于全谱的光谱匹配算

法[11-14]。基于特征峰的光谱匹配算法通过对不同光

谱的特征峰的相似度来衡量 2 条光谱之间的相似

度，进而确定 2 个样本之间的相似程度，特征峰匹配
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算法可以比较任意 2 条光谱数据，但是特征峰匹配

算法通常具有较低的匹配精度[10]。基于全谱的光谱

匹配算法则要对整条光谱的数据点进行比较，计算

得到一个总体相似度，进而判断 2 条光谱之间的相

似度。由此可以看出，全谱匹配算法具有较高的要

求：相比较的光谱应有相同的波段范围和相同的数

据点数。但全谱匹配算法通常具有较高的匹配精

度。因此，在高精度匹配任务中通常采用全谱匹配

算法。 
已有研究中，常见的几类全谱匹配算法是：绝

对差异法（absolutely distance，AD）、平方差法（square 
distance，SD）、相关系数法（correlation coefficient，
CC）、光谱角法（spectral angle，SA）、欧式距离

法（euclideandistance，ED）[11-14]。目前，这些算法

已在化合物结构分析[3,15]、化学试剂识别[16]、简单混

合物成分分析[5]等方面得以研究和应用。但尚无使

用这些算法对复杂样品进行分析的报道。 
通过对常见的全谱匹配算法原理分析发现，这

些算法均直接采用光谱吸光度值作为距离或相似

度计算的源数据。因此，这些方法难免受到噪声干

扰。为消除噪声对光谱匹配结果的影响，本文探索

一种新的光谱匹配思路：杰卡德相似性原理（jaccard 
similarity coefficient，JSC）是一种用来度量 2 个集

合之间相互重叠程度的方法，它的一种变形可以计

算 2 个二进制序列之间的相似度[17]。研究尝试将光

谱数据的一阶导数二值化，然后采用 JSC 的变型基
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于二进制的一阶导数进行光谱匹配。研究旨在建立

一个水果近红外光谱数据库系统，探索基于查询分析

模式的水果内部品质检测和分析方法。 

1  材料与方法 

1.1  试验样品 

试验所用样本为市售苹果，包括阿克苏红富

士，山东红将军，陕西红富士和陕西金帅 4 个品种，

每个品种样品个数为 100 个。试验样品满足品种内

不同产地的样品分类（阿克苏红富士和陕西红富

士），品种间相同产地的样品分类（陕西红富士和

陕西金帅）和品种间不同产地的样品分类（阿克苏

红富士，山东红将军和陕西金帅） 
所有苹果样品均为同一批次，经过筛选，保证

样品大小均匀，无明显损伤。所有苹果样品采用湿

布擦洗干净，放置在实验室环境中平衡 24 h。 
1.2  仪器、光谱采集 

研究采用美国热电尼高力公司生产的 Nexus 智
能型傅里叶变换近红外光谱仪（美国 Thermo 
Electron 公司）。该光谱仪内部由内置光源、Vectra
干涉仪、检测器等部件构成。其光源为 50 W 钨卤

近红外光源，该光学系统最高分辨率优于 0.09 cm-1。

试验选用与该仪器配套的 InGaAs 检测器（检测范

围为 3 800～12 500 cm-1）和智能漫反射附件，光谱

采集软件使用与光谱仪配套的 Ominic6.0，光谱数

据格式设置为吸光度光谱（Absorbance）。试验选

用标准白板（聚四氟乙烯）的漫反射光谱作为背景。 
采集光谱波段为 4 000～12 000 cm-1，扫描次数

为 32 次，分辨率为 2 cm-1，样品到检测探头的距离

为 0，每间隔 100 min 重新采集一次背景光谱。在试

验准备和测试过程中，实验室温度控制在(20±1)℃
范围内，相对湿度控制在 50%±3%的范围内，试验

过程中关闭室内照明灯，使用黑色软质垫圈确保隔

绝外界光，穿着黑色、棉质服装，消除静电和反射

光影响。光谱采集前，首先将厚度约 3 mm 黑色软

质垫圈固定在样品支撑架上（垫圈的圆孔和检测探

头重合），以防止外界光干扰和阻止样品滚动，将

果梗呈水平状摆放在垫圈上进行光谱采集，对每个

样品沿赤道部位均匀选取 3 个光谱采集点进行光谱

采集，数据分析时对每个样品的 3 条光谱求平均，

以平均光谱作为该样品的光谱。 
1.3  光谱噪声去除 

一条样品光谱通常由 3 部分组成：样品信息，

噪声信息和基线，如公式（1）所示。 
( ) ( ) ( )f signal f sample f baseline c= + +    （1） 

式中，f(sample)为样品信息，f(baseline)为基线，c
为噪声。通常，在特征提取之前要去除光谱中的基

线和噪声信息。在本研究中，光谱采集时采用自

动扣除基线方式，因此后续无需再进行去除基线

的处理。在近红外光谱噪声去除方面，常用的去

除 光 谱 噪 声 的 方 法 有 移 动 平 均 法 [18-20] ，

Savitzky-Golay 法[21-23]和小波变换法等[24-28]。这些

算法都假设光谱中的所有数据点都含有噪声信息，因

此对光谱的每一个数据点都要进行平滑处理。事实

上，光谱中有些数据点的噪声含量非常低，平滑操作

会将这些点的特征信息减弱，从而导致有效光谱信息

的损失。为了保护这些噪声含量非常低，而信息含量

非常高的数据点，研究提出一种波动频率统计法

（count of fluctuation，CF）用于识别数据点噪声水平。 
假设 S(x，y)是一条近红外光谱，x 表示波段，y

表示吸光度。CF 算法首先按照公式（2）计算 S(x，y)
的一阶导数。 
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式中，fi.ym表示第 i 条光谱的第 m 个数据点的一阶

导数值；Si.ym表示第 i 条光谱的第 m 个数据点的吸

光度；Si.xm表示第 i 条光谱的第 m 个数据点的波段

值。在此基础上，根据公式（3）和公式（4）给光

谱曲线中的每个数据点赋予一个权值。 
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算法以光谱的第 m 个数据点为中心，以

2 1width× + 为窗口宽度，在此范围之内统计所有的

波峰和波谷个数(countm)，并将 countm 与窗口宽度

2 1width× + 的比值 Si.ym.weight 作为衡量 m 点噪声

含量的依据。Si.ym.weight 越大，说明噪声含量越高，

反之说明噪声含量较低。根据经验，设定一个过滤

阈值 T，当 Si.ym.weight 大于 T 时，对该点进行平滑

操作，否则该点不需要平滑操作。 
1.4  杰卡德相似性原理及其变型 

杰卡德相似性原理是一个用于计算集合之间

重合度的方法[17]，原理如公式（5）所示 

( , )
A B

J A B
A B

=
∩

∪
          （5） 

式中，A 和 B 为 2 个相互比较的集合。杰卡德相似

性原理有一种变型，使用该变型可以比较 2 个二进

制序列之前的相似度。假设 A={0101001101…}，
B={1101011101…}是 2 个长度为 n 的二进制序列，

则有以下计法： 
D11 为 A，B 中在相同的位置同时出现 1 的次数
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的统计；D00为 A，B 中在相同的位置同时出现 0 的

次数的统计；D10 为 A，B 中在相同的位置出现 1，
0 的次数的统计；D01 为 A，B 中在相同的位置出现

0，1 的次数的统计。其中， 11 00 10 01D D D D n+ + + = ，

于是，杰卡德相似系数和杰卡德距离被分别定义为

公式（6）和公式（7）。 

11

10 01 11

D
J

D D D
=

+ +
           （6） 

10 01

10 01 11

D D
J

D D D
+

=
+ +

           （7） 

在此算法的基础上，研究提出一种光谱匹配算

法。算法原理如下： 
假设 2 条光谱数据分别为 S1(x，y)和 S2(x，y)。

分别计算 2 条光谱的一阶导数，并记为 1( , )S x y′ 和

2 ( , )S x y′ 。当一阶导数大于 0 时，表示曲线在相应

位置为上升趋势；而当一阶导数小于 0 时，表示曲

线在相应的位置为下降趋势；当一阶导数等于 0 时，

表示曲线在当前位置为水平，由于一段水平曲线可

以看成上升或下降趋势的延续，因此可以采用相邻

的非零一阶导数值替换零值一阶导数。于是，算法

第一步对一阶导数进行如下的转换 

1

( , ) ( , ) 0
( , ) ( , ) ( , ) 0

( , ) ( , ) 0

i i

i i i

i i

S x y S x y
S x y S x y S x y

S x y S x y−

′ ′ >⎧
⎪′ = ′ ′ <⎨
⎪ ′ ′ =⎩

   （8） 

以上变换实现将一阶导数的零值用相邻且非 

零的一阶导数值替换，从而达到消除零值的影响。

接下来，将实现对一阶导数二值化。转换方法如公

式（9）所示 
1 ( , ) 0

( , )
0 ( , ) 0

i
i

i

S x y
S x y

S x y
′ >⎧

′ = ⎨ ′ <⎩
      （9） 

通过以上的变换，得到二进制一阶导数，仍记

为 S′1(x，y)和 S′2(x，y)。继续做以下规定：D11 or 00

为 2 条光谱在相同位置的一阶导数同时为 1 或同时

为 0 的次数；D10 or 01 为 2 条光谱在相同位置的一阶

导数不相等的次数。 
满足： 

11 or 00 10 or 01D D n+ =  
其中 n 为一阶导数的数据点数。因此，2 条光

谱之间的相似系数 JSC 被定义为公式（10）。 
11 or 00

11 or 00 10 or 01

D
JSC

D D
=

+
       （10） 

2  结果与分析 

2.1  分类中心构建 

试验共采用 4 个品种的苹果样品近红外光

谱作为算法分类识别能力的测试数据。因此，首

先需要分别对 4 类样品构建类型中心。在本研究

中，采用总体平均法计算类型中心。即对品种内

部的所有样品光谱求均值，将该均值作为类型中

心。4 类样本光谱如图 1 所示，4 个类型中心如

图 2 所示。 

 

图 1  4 类苹果样品的原始光谱图 
Fig.1  Raw spectra of all samples 
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图 2  4 个类型中心 

Fig.2  Four class centers 
2.2  样品分类识别 

对于查询和匹配算法而言，匹配精度是衡量算法

性能的最为重要的指标。为了验证本文算法的性能，

本研究将绝对差异法、平方差法、相关系数法、光谱

角法、欧式距离法和本文提出的算法一同在系统中实

现。试验对 400 个苹果样品进行分类识别，观察各个

算法对各类样品的分类识别正确率，结果如表1所示。

表 1 的统计结果表明：在 6 类匹配算法中，本文提出

的匹配算法具有最高的正确分类识别结果：对 4 类样

品的平均分类正确识别率达到 94%，对部分样品正确 

分类识别率达 100%，较其他算法具有较大的优势。 

表 1  2 cm-1分辨率下的 6 种算法对 4 类样品的分类识别率 

Table 1Identification results of all samples (2 cm-1) 
识别率 Identification rate/% 

样品 Sample 
AD SD CC SA ED JSC

S1 60 63 84 81 69 92 

S2 55 56 58 60 71 85 

S3 69 67 22 22 73 99 

S4 78 78 95 88 79 100

平均精度 Mean 65.5 66 64.75 62.75 73 94 
注：AD 为绝对差异法，SD 为平方差法，CC 为相关系数法，SA 为光

谱角法，ED 为欧几里得距离法，JSC 为杰卡德相似性原理法。S1 为阿

克苏红富士，S2 为山东红将军，S3 为陕西红富士，S4 为陕西金帅，Avg
为 4 类样品的平均分类正确率。下同。 
Note: AD: Absolutely distance algorithm, SD: Square distance algorithm, 
CC: Correlation coefficient algorithm, SA: Spectral angle algorithm, ED: 
Euclidean distance, JSC: Jaccard similarity coefficient algorithm. S1: 
Redfuji produced in Akesu, S2: Redgeneral produced in Shandong, S3: 
Redfuji produced in Shanxi, S4: Jinshuai produced in Shanxi, AVG: Average 
accuracy of these four. The same as below.  

 
进一步观察每个品种的样品对4个类型中心分类

的结果，详细的分类识别结果如图 3 所示。可以发现：

S1（阿克苏红富士）和 S3（陕西红富士）之间存在

较大的误判率；S1、S2（山东红将军）、S3 和 S4（陕

西金帅）存在误判率低。这些结果表明：品种内部之

间的分类难度较大；同色系的样品的分类难度较大。 

 

注：S1 为阿克苏红富士，S2 为山东红将军，S3 为陕西红富士，S4 为陕西金帅；AD 为绝对差异法，SD 为平方差法，CC 为相关系数法，SA 为光谱

角法，ED 为欧几里得距离法，JSC 为杰卡德相似性原理法。 
Note: S1: Redfuji produced in Akesu, S2: Redgeneral produced in Shandong, S3: Redfuji produced in Shanxi and S4: Jinshuai produced in Shanxi；AD: 
Absolutely distance algorithm, SD: Square distance algorithm, CC: Correlation coefficient algorithm, SA: Spectral angle algorithm; ED: Euclidean distance, 
JSC: Jaccard similarity coefficient algorithm. 

图 3  6 种算法对 4 类样品分类识别结果 
Fig.3  Classification results with six different algorithms 
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2.3  分辨率对算法性能的影响 

根据 1.4 节中对研究所提出光谱匹配算法原理

可知，杰卡德相似性原理法的工作原理是相似形理

论。其比较的是 2 条光谱曲线在相同的位置是否具

有相同的增减趋势，最终将具有相同增减趋势的统

计数与总的光谱数据点数的比值作为 2 条光谱之间

的相似性度量。可以看出，光谱分辨率对该原理具

有较大的影响。因此，本文在不同分辨率水平上对

算法的影响进行研究。 
已有研究成果表明，水果光谱的最佳建模分

辨率位于 4～16 cm-1 之间[29-31]。试验采集原始光

谱数据为 2 cm-1，通过分辨率调整算法，分别生

成了 4、8、16、32、64、128 cm-1 的 6 组新的不

同水平分辨率的光谱数据。鉴于分辨率为

128 cm-1 时，光谱曲线线型变化已十分明显，原

曲线特征信息丢失严重，没有进一步降低分辨率。

在此 7 个不同分辨率水平下，研究分辨率对本文

提出的算法的影响。试验结果如表 2 所示，可以

看出：在 2～16 cm-1 范围内，算法的分类识别正

确率较为稳定，当分辨率低于 32 cm-1 时，算法分

类正确率呈现明显的下降趋势。 

表 2  不同分辨率水平对杰卡德相似性原理法的影响 
Table 2  Average identification accuracy at resolutions 2～128 cm-1 

识别率  Identification rate/% 
样品 Sample 

2 cm-1 4 cm-1 8 cm-1 16 cm-1 32 cm-1 64 cm-1 128 cm-1

S1 92 92 94 94 93 90 88 

S2 85 85 85 85 93 73 56 

S3 99 99 99 99 84 77 70 

S4 100 100 100 100 97 90 85 

平均精度 Mean 94 94 94.5 94.5 91.75 83.75 76.5 

为了进一步说明光谱分辨率对杰卡德相

似性原理算法的影响原理，研究选择一个在

2～16 cm-1 正确分类，在 32～128 cm-1 范围错

误分类的样品 S3-20（陕西红富士第 20 号样

品），详细分析了该样品与类型中心匹配的详

细过程和数据。为了观察详细的数据变换和比

较细节，选取 7 910～8 010 cm-1 波段，观察

S3-20 和类型中心 S3-Class 和 S4-Class 的一阶

导数变换结果和 S3-20 到 2 个类型中心距离计

算结果（图 4）。  
从图中可以看出，8 cm-1 下的 S3-20 在选取的

波段内起伏不平（图 4a），但是，64 cm-1 下的 S3-20
则单调递减（图 4b）。对两者的一阶导数进行二值

化变换，由于在 8 cm-1 分辨率下光谱起伏不平，曲

线有增有减，变换后的一阶导数 0，1 相间分布；

而在 64 cm-1 分辨率下光谱整体单调递减，一阶导

数均为负值，变换后的一阶导数全部为 0 值。对 8、
64 cm-1分辨率下的S3-Class和S4-Class光谱的一阶

导数进行二值化变换。用 JSC 算法计算 S3-20 与

S3-Class 和 S4-Class 的匹配度：在 8 cm-1 下，S3-20
与 S3-Class 的一阶导数值在相同波相等的次数为

26，在此波段内总的数据点数亦为 26，所以 S3-20
与S3-Class的相似度为26/26；同理S3-20与S4-class
的相似度为 10/26，S3-20与 S3-Class的匹配度较高，

综合考虑整条光谱，S3-20 与 S3-Class 的相似度大

于 S3-20 与 S4-Class 的相似度，所以 S3-20 被正确

分类到 S3-Class 中；在 64 cm-1 下，S3-20 与 S3-Class
的相似度为 3/3，而 S3-20 与 S4-Class 的相似度也

为 3/3，综合考虑整条光谱，S3-20 与 S3-Class 的相

似度小于 S3-20 与 S4-Class 的相似度，因此误分到

S4-Class 中。 

 
注：S3-20 是陕西红富士第 20 号样本。 
Note: S3-20: the 20th sample in S3. 

图 4  不同分辨率导致不同分类识别结果示意图 
Fig.4  Spectral resolution effect on classification result 

 

3  结  论 

本研究针对水果近红外光谱数据库系统开

发需求，在杰卡德相似性原理的基础上，提出一

种改进的光谱匹配算法。试验采用 400 个苹果样

品（4 个品种，每个品种 100 个）对算法能力进
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行验证，结果表明 JSC 算法对所有样品的总体正

确分类识别率为 94.5%，对部分样品正确分类识

别率高达 100%。其他算法对所有样品总体正确

分类识别率最高为 73%。此外，研究了光谱分辨

率对 JSC 算法的影响，发现 JSC 算法对光谱分辨

率较为敏感，且其相对较优分类识别分辨率为 8
或 16 cm-1。根据研究结果，本研究提出光谱匹

配算法可用于复杂成分样品的分类识别，对于苹

果近红外光谱而言，算法理想工作分辨率为 8 或

16 cm-1，当分辨率高于 8 cm-1，由于光谱噪声含

量过高导致分类结果略有降低，而当分辨率低于

16 cm-1 时，样品信息损失严重，导致分类正确率

明显下降。由于算法对分辨率敏感，用于不同类

型的样品时，首先需要找出算法对该类样品的最

佳工作分辨率。 
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Application of full spectral matching algorithm in apple classification 
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Abstract: A spectral database system (SDBS) can improve the usage efficiency and expand the application scope 
of spectra and their feature information, mainly referring to spectral peak information. The spectral matching 
algorithm (SMA) plays a decisive role in SDBS for the SMA which determines the similarity between the sample 
spectrum and reference spectrum, and further, decides the accuracy of database query. Traditional full spectral 
matching algorithms compute the distance or similarity among different spectra with spectral absorbance or 
reflectance directly, so they are vulnerable to noise. For a higher accuracy of a full spectral matching algorithm, 
this paper presents a full spectral matching algorithm based on a Jaccard similarity coefficient (JSC). JSC is a 
useful measure of the overlap that A and B have the same attributes which should either be 0 or 1. In order to 
satisfy the requirement of JSC, the first derivate of raw spectra should be computed, and a transformation process 
would transform negative values (of the first-order derivate) to 0 and positive values to 1, where 0 means the raw 
spectrum is descending in the according small region while 1 means the raw spectrum is ascending in the 
according small region. Different from common full spectral matching algorithms, the new proposed one 
calculates the similarity between different spectra with a spectral waveform but not with the absorbance or 
reflectance directly. Therefore, the influence of absolute absorbance or reflectance intensity was reduced and the 
influence of the similarity of the spectral waveform was enhanced. This mean that what substances are contained 
in the sample is more important than the contents of these substances. In this way, the influence of noise and the 
differences caused by different spectral collecting areas of solid samples was reduced to a quite low level. 
Comparisons among common full spectral matching algorithms and our new proposed algorithm have been 
carried out, and the results showed that 94.5% of the samples were correctly classified by our new proposed 
algorithm (4 varieties of apples, each number was 100) and the second highest classification accuracy was 73% 
obtained with a Euclidean distance (ED) method. This conclusion indicated that the proposed algorithm was more 
suitable for the classification of different kinds of samples and it would be helpful to reduce the database query 
scope, shorten the time consuming, and improve the accuracy of the data query. From the principle of this 
algorithm, it was obvious that it must be affected by the interval among the data points of the spectra. Thus, the 
effect of spectral resolution on the proposed algorithm was studied. In total, seven different resolutions (2~128 
cm-1) were tested. It is a pity that our new proposed algorithm is sensitive to spectral resolution and the optimal 
resolution for this algorithm approximately is 8 or 16 cm-1 for apples’ near infrared spectra. Therefore, the optimal 
resolution of this algorithm should be determined at first when it is used for the spectral matching of new objects. 
In short, our proposed spectral matching algorithm can classify NIR spectra of solid samples with higher accuracy 
and the application of this algorithm will be helpful in improving the accuracy of a spectral database query. 
Key words: spectral analysis, algorithms, near infrared spectroscopy, spectra database system, full spectra 
matching algorithm, jaccard similarity coefficient, classification 
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