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摘 　要 　通过偏最小二乘法 ( PL S)分别建立去皮前后苹果硬度的近红外回归模型。采用光谱附加散射校正

(MSC) 、微分处理 (Derivative) 、直接正交信号校正 (DOSC)等预处理方法和基于遗传算法 ( GA) 的有效波段

选择方法来消除果皮对模型精度的影响。结果表明 , 苹果果皮对近红外光谱分析模型的预测能力有很大影

响 , 但仅通过常规的光谱预处理方法 (MSC、Derivative) 很难有效消除。文章提出的遗传算法结合直接正交

信号校正 ( GA2DOSC)方法能有效消除果皮的影响 , 不但使所建模型的波长点和最佳主因子数分别由 1 480

和 5 降到 36 和 1 ; 其相关系数 r由 01753 提高到 01805 , 更重要的是模型的预测相对误差 RSDp 从 16171 %

显著下降到 12189 % , 并接近采用苹果果肉建模的预测性能 (12136 %) , 达到了对苹果硬度的近红外无损检

测要求。
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引 　言

　　水果硬度是一种反映细胞间结合力的物理指标 , 表现为

咀嚼时使样品达到一定变形所需的力。此参数常用来确定果

品的成熟度和采摘时间 , 并对制定储藏、保鲜、包装和运输

等方案提供重要依据。目前检测水果硬度的常用方法为戳穿

果肉实验 , 其果肉抗压能力的强弱即为硬度 ; 然而此方法损

伤水果品质 , 大批量实验也不易实现 [1 ] 。由于近红外检测技

术具有速度快、成本低、测试重现性好、无需样品预处理等

特点 , 并结合化学计量学方法提取光谱有效信息进行样品定

性或定量分析 , 被广泛应用于水果的内部品质检测 [2 ] 。

目前国外已有一些学者研究了苹果硬度的无损检测 [325 ] ,

但预测精度都不是很理想。通过近红外漫反射方式采集苹果

光谱的过程中 , 除了果皮镜面反射的影响 , 还有果皮的透射

和吸收作用 , 这一切都会对硬度模型精度产生一定的误差。

虽然很多研究者为消除果皮对苹果硬度建模的影响做了一定

研究 [628 ] , 但仍存在不少缺点 , 主要是没有从根本上提高硬

度模型的预测能力。原则上应该单独由代表苹果内部信息的

果肉散射光与其硬度参数建立预测模型更加科学。但是由于

近红外光谱分析的最大特点是无损伤检测 , 因此在目前研究

水果硬度检测中 , 都采用带皮果品的漫反射光谱来实验。本

实验为了提高苹果硬度模型的预测能力 , 研究消除果皮对硬

度预测模型的影响 , 寻找并建立用于带皮苹果近红外光无损

检测硬度的新方法。

1 　实验材料和方法

111 　样品准备

从市场上购买山东烟台产红富士 , 挑选 37 个苹果样品 ,

依次做好标记 , 置于 4 ℃冰柜中贮藏。实验前 , 将冰柜中取

出的苹果置于实验室中 12 h , 以使苹果整体温度达到与环境

温度一致。

112 　样品光谱采集和硬度标准值测定

本实验利用 AN TARIS 傅里叶变换近红外光谱仪 ( Ther2
mo Nicolet , 美国) , 使用自带的智能光纤枪采集漫反射光

谱。所用参数设置为 , 光谱采集范围 10 000～4 275 cm - 1 , 采

样间隔 810 cm - 1 , 扫描 16 次取平均 , 仪器使用 In GaAs 检测

器。仪器预热 30 min 后 , 先采集标准白板的光谱作为实验的

背景参比。实验时 , 每个带皮苹果进行 4 次光谱测量 , 分别
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位于苹果赤道等距离的 4 个位置 , 尽可能避免明显的表面缺

陷 (擦伤、伤疤等) [9 ] 。全部带皮苹果采集完后 , 在原先 4 个

位置上削去果皮 , 分别采集果肉光谱。

光谱采集后 , 在对应的光谱采集位置 , 根据 GB 106512
89 用 GY21 型硬度压力计 (牡丹江市机械研究所)测量果实硬

度 (kgf ·cm - 2 ) 。这样 , 实验样本数为 37 ×4 = 148 , 且每个

样本都对应各自测量点的带皮、去皮光谱和硬度。根据硬度

值梯度法 , 每隔 3 个样本选取一个作为预测集 , 将剩下的作

为校正集 , 同时保证最小值和最大值保留在校正集中 , 最终

选取 112 个作为校正集 , 36 个作为预测集。其具体的苹果硬

度测定结果如表 1。

Table 1 　Statistic data of f irmness in 148 samples

Samples
indexes

No1
Mean

/ (kgf ·cm - 2)
Range

/ (kgf ·cm - 2)
Std

/ (kgf ·cm - 2)

Calibration 112 7139 4118～111 79 11 642

Prediction 36 7117 4120～101 06 11 506

113 　近红外光谱的预处理方法

为了消除光谱数据中与苹果硬度无关的信息和噪音 , 减

少果皮光谱信号对果肉信号的干扰。本文采用的光谱预处理

方法 有附 加散 射校 正 ( multiplicative scatter correction ,

MSC) [10 ] , 微分处理 (Derivative t reating) [11 ] , 直接正交信号

校正 (direct orthogonal signal correction , DOSC) [12 ]和遗传算

法 (genetic algorithms , GA) [13 ] 。

2 　结果与讨论

211 　近红外图谱分析

为了便于分析去皮前后光谱的差异性 , 实验在相同的条

件下采集光谱 , 即保持去皮前后光谱仪的参数设置一致。图

1 为 7 号样本点去皮前后的光谱图。从图 1 (a) 中可以看出 ,

果皮对所采光谱有明显的影响 , 这是由于没有果皮的镜面反

射 , 果肉对光谱的吸收显著增加。另外 , 苹果带皮和去皮光

谱的形状具有相似性 , 但位置存在上下漂移。通过一阶求导

[图 1 (b) ]在一定程度上消除了光谱间的平移 , 但在特征波长

处差异明显。图谱中有明显的水吸收峰 : 8 400 cm - 1 (1 190

nm) , 6 897 cm - 1 (1 450 nm) , 5 155 cm - 1 (1 940 nm) 。6 897

cm - 1是 O —H 的一级伸缩振动倍频吸收峰 , 8 400 和 5 155

cm - 1是 O —H 伸缩振动和变形振动的合频吸收峰 [14 ] 。因水

的强烈吸收 , 对果胶在 7 000 和 5 000 cm - 1波段附近处的吸

收峰有很大干扰 [15 , 16 ] 。

212 　苹果硬度的定量预测

21211 　去皮前后苹果硬度建模

对于校正集为 112 个 , 预测集为 36 个的样本群 , 先进行

初步建模。然后利用样品化学值学生化残差 ( Studentized re2
sidual) 与马氏距离值 (Leverage) 的关系图 [17 ] 剔除 2 个异常

样本点。在分析异常形成原因时 , 发现这 2 点在各自苹果中

所测硬度比其他 3 面都要高得多 , 所以此 2 个样本点为化学

测量异常。下一步研究中 , 校正集为 110 个 , 预测集为 36

个。为了比较去皮前后建模的效果 , 对带皮和去皮光谱直接

分别进行 PL S 建模 , 结果见表 2。

Fig11 　No17 sample’s spectra of peel and peeled
(a) : Original spect ra ; (b) : Spect ra after 1 st derivative ;

1 : Peeled ; 2 : Peel

Table 2 　Results of calibration models for‘Fuji’

apple f irmness of peel and peeled

Skin
t reating

LV r
RMSECV

/ (kgf ·cm - 2)
RMSEP

/ (kgf ·cm - 2)
RSDp

/ %

Peel 5 01753 11019 11197 161 71

Peeled 7 01837 01846 01886 121 36

　　由表可知 , 虽然带皮模型的最佳主因子数 (5) 低于去皮

的 (7) , 即变量减少 , 模型的复杂度有所降低。但是预测能力

才是考察模型性能的最重要指标。对于反映模型对未知样本

的预测误差 RMSEP 和 RSDP , 带皮比去皮的分别高 01311

kgf ·cm - 2和 4135 % , 并且带皮模型对苹果硬度的预测能力

很低 (RSDp = 16171 %) 。这充分说明果皮对近红外光谱无损

检测苹果硬度的影响不可忽略。

实验中 , 为了最大程度的消除镜面反射 [6 ] , 采用 Y型光

纤垂直接触果面来采集 , 但对硬度的预测结果也没得到很大

改善。由此说明果皮的吸收作用是果皮影响苹果硬度预测能

力的主要因素。曾有研究表明 [18 ] , 苹果皮约占苹果质量的

10 % , 其中果胶含量较高。刘铁铮等 [19 ]曾报道红富士苹果果

皮中果胶含量 (可溶性果胶和原果胶) 明显高于果肉中含量。

由于带皮苹果的近红外光谱信息中既含有果肉中的果胶 , 也

含有果皮中的果胶 , 同时苹果果肉中果胶含量的高低直接反

映苹果的硬度。因此 , 果皮中化学成分对近红外光谱的吸
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收 , 为硬度建模带来了相对更多的干扰 , 使得无损检测苹果

硬度的带皮模型的预测精度不高。

21212 　不同光谱预处理建立带皮苹果模型

(1) MSC 和微分处理

本实验中所应用的一、二阶求导 , 都采用 S2G二项式拟

合卷积平滑处理 , 通过最小二乘法计算得到与平滑系数相似

的导数系数 [20 ] 。对 MSC、一、二阶求导处理后的数据分别建

立 PL S 模型 , 其结果见表 3。结果显示 , MSC 处理后的模型

预测能力略有提高 ( RMSEP 从 11197 降到 11177 kgf ·

cm - 2 ) , 但不是很明显 ; r 与未进行光谱预处理的很接近

(01755 vs 01753) 。由此说明 , 应用高性能、高精度的傅里叶

近红外光谱仪所采集的光谱图 , 其散射程度不是特别大 , 原

光谱信息具有高信噪比。同时 , 从表中看出经微分处理后 ,

模型的预测误差均方根 ( RMSEP) 明显减小。一阶与二阶微

分处理结果相比 , 一阶微分 ( RSDp = 14162 %) 好于二阶微分

(RSDp = 15171 %) , 主要是由于微分处理在消除光谱平移和

漂移影响的同时也会放大光谱噪声 , 而二阶微分放大噪声的

程度更明显。相对于原始吸收光谱 ( RSDp = 16171 %) , 采用

一阶求导光谱建模 (RSDp = 14162 %) 很大程度上提高了预测

精度。这是由于经求导后 , 细化了主因子 , 吸收光谱中重叠

波峰得以分开 , 使得光谱信息的表达更清晰。

Table 3 　Results of models after different spectra pretreatment

No1 pre2t reat ment LV r RMSECV/ (kgf ·cm - 2) RMSEP/ (kgf ·cm - 2) RSDc/ % RSDp / %

1 None 5 01 753 11 019 11 197 131 94 16171

2 MSC 5 01 755 11 014 11 177 131 88 16142

3 29 ,2 ,12derivative 6 01 837 01 846 11 048 111 58 14162

4 51 ,2 ,22derivative 4 01 811 01 906 11 126 121 40 15171

5 DOSC(1 ,2E22) 1 01 814 01 900 11 015 121 31 14116

6 GA 6 01 811 01 906 01 965 121 39 13146

7 GA + DOSC(1 ,5E23) 1 01 805 01 919 01 924 121 58 12189

Fig12 　Spectra of calibration samples
(a) ; Original spect ra ; (b) : Spect ra after DOSC

　　(2) DOSC 处理

上面所采用的常用光谱数据预处理方法 , 只是对光谱数

据进行处理 , 并未考虑硬度矩阵的影响。这些预处理方法在

消除噪声的同时也损失了部分与苹果硬度相关的光谱信息 ,

又有可能对噪声滤除得不完全。DOSC 能确保在保留有效信

号的同时滤除与硬度无关的信息 , 将真正包含硬度的光谱信

息用于建模 , 并使模型主因子数显著降低 , 简化模型、提高

模型的预测能力和稳健性。图 2 (b)为 DOSC 处理中滤除 1 个

DOSC 因子后的光谱图 , 与图 2 (a) 相比 , 经 DOSC 法预处理

后 , 光谱形状总体与原始光谱没有太大差别 , 只是处理后的

光谱变得更为光滑 , 排列更为整齐 , 特别是在纵坐标方向上

光谱的差异性变大 , 更加体现苹果内部成分的含量差异。这

说明 DOSC 滤除了原始光谱中的部分系统噪声 , 但仍保留光

谱中的主要信息。

　　对实验数据分别建立苹果硬度在 DOSC 处理前后的

PL S 模型 , 光谱的得分 t 和参考硬度的得分 u 在第一主因子

上的相关性如图 3 所示。显然 , 经 DOSC 处理后 , 光谱数据

与硬度在第一主因子上的相关性得到了很大的提高。主要原

因是 , 近红外光谱中的确存在着与苹果硬度参考值 Y正交的

变异信息。DOSC 在成分提取过程中 , 剔除了这些与 Y的变

异无关的光谱信息 , 从而增强了 Y的变异与 X 的变异之间

的相关性 , 为建立稳定、可靠的校正模型奠定了基础。

　　将 DOSC 处理后的光谱矩阵作为新的自变量矩阵 , 利用

PL S 建立校正模型 , 其结果见表 3。从表中可知 , DOSC 光谱

预处理后所建模型的预测精度 (14116 %) 高于采用原始光谱

所建的模型 (16171 %) , 并且也好于 MSC (16142 %) 和微分

(一阶求导 14162 % , 二阶求导 15171 %) 处理后的。同时

DOSC 使校正模型的最佳主因子数明显降低 (LV = 1) , 简化

了模型的复杂性。以上实验数据均说明经过 DOSC 可以从复

杂重叠光谱中提取有效信息 , 滤除噪音 , 有效改善模型的预

测性能。

(3) GA 处理

本文参考 Leardi 等 [21 ] 所提出的改进遗传算法。此算法
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中所用的三大算子 , 选择算子采用轮盘赌法 , 交叉算子采用

单点交叉法 , 变异算子采用基本位变异。其算法的具体参数

设定为 , 初始群体大小为 30 , 最大繁殖代数 100 , 交叉概率

015 , 变异概率 0101。本实验对包含 1 480 个波长点的 10 000

～4 275 cm - 1波长段进行遗传算法处理后 , 最终挑选出 36 个

特征波长点 (图 4)为 4 421～4 408 cm - 1 (2 261～2 268 nm) ,

6 156～6 128 cm - 1 (1 624～1 632 nm) , 6 665～6 645 cm - 1

(1 500～1 505 nm) , 7 036～7 015 cm - 1 (1 421～1 426 nm) ,

7 498～7 478 cm - 1 (1 333～1 338 nm) , 8 285～8 265 cm - 1

(1 207～1 210 nm) 。

　　因为近红外图谱重叠严重 , 特征吸收区域不明显 , 若采

用原始1 480个变量建立苹果硬度模型 , 虽然携带的有用信

息最多 , 但由此带来的冗余信息也随之增加 , 再加上部分波

段的信噪比低 , 而波长之间的多重相关也不可避免 , 因此使

用全波长并不一定能取得最佳的效果。最重要的是如果大部

分波长的信息与苹果硬度并不相关 , 就会增加建模的最佳主

因子数和模型的复杂度 , 导致近红外光谱模型计算量大、模

型解释非常困难。采用遗传算法选取的 36 个变量建模大大

减小建模和预测运算时间。其具体建模结果见表 3。虽然

GA2PL S 后的 RSDc (12139 %)与 DOSC 和二阶求导处理后的

很接近 , 但值得关注的是 RSDp (13146 %)不仅比原始光谱建

模的要低得多 , 而且比其他光谱预处理的都要低。可以看

出 , 遗传算法剔除了噪声污染过大的谱区和对模型效果不好

的波长点 , 保留了信噪比 (SNR) 高的波段 , 有效提取了被水

吸收峰覆盖的特征波长段 , 及体现苹果硬度的果胶和纤维素

的强烈吸收波段 4 421～4 408 cm - 1 [15 ] , 达到了提高模型预

测精度和简化模型的目的。

(4) GA2DOSC 处理

在波长选择和 DOSC 的处理中 , 都分别进行了尝试 , 并

得到不错的模型预测结果。由于样品的近红外光谱重叠严

重 , 以致在样品光谱中看不到组分的特征吸收。并且苹果的

成分较复杂 , 含水量高达 80 %左右 , 要分析体现苹果硬度的

果胶和纤维素成分含量相对较低 , 而水在近红外区吸收强

烈 , 通常掩盖了果胶和纤维素的吸收 , 这些问题需要波长选

择来解决。同时近红外光谱中含有一些结构化的噪声 , 这些

噪声与待测苹果的硬度正交 , 不仅对待测苹果硬度不具有解

释作用 , 而且增加模型的复杂度 , 因此有必要消除这些无用

的信息 , 而这些又需要 DOSC 来解决。综合以上所述 , 在此

提出基于遗传算法的波长选择结合直接正交信号校正方法

( GA2DOSC) 进行建模前的光谱预处理。首先通过 GA 选择

跟硬度建模相关性大的特征波长区域 , 然后对所选的波段信

息进行 DOSC 处理 , 这样可以进一步去除特征波段中包含的

来自各方面因素所产生的噪声信号 , 例如一些系统误差或随

机误差等 , 最后再建立 PL S 校正模型。该模型与传统 PL S 方

法建立的模型相比 , 其预测能力大大提高 , 具体结果见表 3。

与其他单独预处理方法得出的预测相对标准差相比 , 采

用 GA2DOSC 得到的 RSDp (12189 %) 显著降低 , 几乎接近果

肉所建的模型 ( RSDp = 12136 %) , 并且 RSDp 与 RSDc 数据

很接近 , 说明模型的稳定性相当好 , 性能明显优于原始光谱

及其他预处理方法 , 同时波长点从1 480个减少到 36 个 , 模

型的最佳主因子数从 5 降为 1 , 大大简化了模型的复杂性。

遗传算法加直接正交信号校正处理 , 既选择了包含所测样品

信息的特征波长点 , 又排除了光谱信息间存在共线性对模型

预测精度的影响及光谱信息中跟苹果硬度正交的无关信号 ,

很好的消除了果皮对光谱信息的影响 , 充分说明此方法完全

可以用于苹果硬度的近红外无损检测。

3 　结 　论

　　本研究通过比较不同光谱预处理方法对苹果硬度建模的

影响 , 最终得到利用遗传算法结合直接正交信号校正对带皮

苹果的漫反射光谱进行有效信息提取 , 采用 PL S 所建立的苹
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果硬度定量分析模型效果最佳。此方法不但使波长点从

1 480个减少到 36 个 , 模型的最佳主因子数降为 1 , 并且其建

模效果明显好于原始光谱建模 (RSDp : 12189 % vs 16171 %) ,

也优于其他光谱预处理。该方法很好的消除了果皮对建模结

果的影响 , 建模结果接近苹果果肉的近红外光谱建模

(RSDp : 12189 % vs 12136 %) , 其中相关系数为 01805 , RM2

SECV 和 RMSEP 分别为 01919 和 01924 kgf ·cm - 2 , 且非常

接近 , 说明该模型稳健性较好。本文采用遗传算法结合直接

正交信号校正的方法 , 在选取特征波长段的基础上 , 剔除了

与硬度无关的信息 , 同时保留了重要光谱信息 , 有效消除果

皮对近红外检测苹果硬度的影响 , 提高了模型的预测分析精

度 , 简化了模型的复杂度 , 具有很高的实际使用价值。
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Using GA2DOSC Method to Eliminate Interference of Peel with Prediction
of Apple Firmness Based on Near Infrared Diffuse Reflection Spectra
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2. School of Communication and Information Engineering , Shanghai University , Shanghai 　200072 , China

Abstract 　In the present work ,“Fuji”apples f rom Shandong Yantai were used to take the diffuse reflection spect ra by FT2N IR.

PL S component s (i. e. , factors) were computed by nonlinear iterative partial least squares (N IPAL S) and the number of latent

factors (LV) was optimized by a leave2one2out cross2validation procedure on the calibration set . On the basis of partial least

square ( PL S) regression , the models for apples’firmness before and after peeling were compared. In order to eliminate the

effect of apple peel on prediction , spect ral pret reatment s such as multiplicative scatter correction (MSC) , derivative , direct or2
thogonal signal correction (DOSC) and wavelengths selection based on genetic algorithms ( GA) were used. Finally , the result s

of different spect ral t reatment s were compared. In conclusion , the RSDp of models for apples before and after peeling was

16171 % and 12136 % , respectively , suggesting that the apple peel played a negative role in const ructing good predictive models.

Moreover , the t raditional spect ral p ret reatment s ( such as MSC , derivative) can hardly resolve the problem. In this research ,

GA2DOSC played an important role in reducing the interference of apple peel. It not only reduced the wavelength variables f rom

1480 to 36 , but also reduced the latent variables f rom 5 to 1. The correlation coefficient ( r) was improved f rom 01753 to 01805 ,

and the RMSECV and RM ESP were reduced f rom 11019 kgf ·cm - 2 and 11197 kgf ·cm - 2 to 01919 kgf ·cm - 2 and 01924 kgf ·

cm - 2 , respectively. Especially , the RSDp was decreased remarkably f rom 16171 % to 12189 %. The performance of the model

after GA2DOSC treatment was similar to the model using spect ra of apple flesh (12136 %) . It was concluded that the prediction

precision based on GA2DOSC satisfied the requirement of N IR non2dest ruction determination of apples firmness.

Keywords 　Near inf rared diffuse reflection spect ra ; Apple ; Firmness ; Peel ; Genetic algorithms ; Direct orthogonal signal

correction
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