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摘 　要 　利用傅里叶近红外光谱 ( FT2N IRS)测定了苹果的硬度。通过使用几种基于遗传算法和间隔偏最小

二乘法的特征波长选取方法 , 包括动态向后间隔偏最小二乘 ( dynamic backward version of interval PL S ,

dynamic biPL S) 、动态向后间隔偏最小二乘结合遗传算法 ( dynamic biPL S & GA2PL S) 和反复的遗传算法

(iterative GA2PL S) , 分析了苹果硬度的特征波长。结果表明 , 运用遗传算法和间隔偏最小二乘选择特征波

长后 , 不但可以降低模型的复杂度 , 同时能够达到提高模型预测精度的效果。在此基础上 , 研究分析了苹果

硬度特征波长的物理化学意义。由于果胶是在苹果成熟过程中一种和硬度有很大关联的物质 , 通过比较苹

果硬度的特征波长和果胶的特征吸收峰 , 发现两者具有有很好的一致性。因此 , 采用遗传算法和间隔偏最小

二乘法得到的苹果硬度的特征波长能够反映果胶的吸收信息 , 从而解释了近红外技术检测苹果硬度的机理。
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引 　言

　　近年来 , 对于苹果等水果的内部品质 (可溶性固形物、

硬度等)的无损检测得到了国内外学者的广泛关注和研究 [1 ] 。

苹果的硬度是一种反映细胞间结合力的物理指标 , 常被用于

评判苹果成熟度及采集时间 , 并对水果的采后存储、保鲜具

有很高参考价值。目前常用的苹果硬度常规检测方法为果肉

穿刺法。然而 , 此方法损伤水果品质 , 同时不适用于大批量

实验 [2 ] 。近红外光谱技术具有检测速度快、成本低、测试重

现性好、无需样品预处理等特点 [3 ] , 利用该技术结合化学计

量学算法提取有效光谱信息进行样品定性或定量分析 , 已被

广泛应用于苹果硬度的测定中 [4 , 5 ] 。但研究发现 , 现有的苹

果硬度近红外检测精度尚难达到在商业上应用的要求。究其

原因 , 是因为近红外技术是一种检测含氢基团在近红外谱区

的合频和倍频信息的技术 , 而苹果的硬度是一个与苹果密

度、细胞结构和组织结构相关的物理指标 , 近红外检测苹果

硬度属于一种间接检测技术。可见 , 通过特征波长的选取以

及分析其与硬度测量的关系 , 同时分析近红外苹果硬度的检

测机理就显得尤为重要。

本研究通过遗传算法和间隔偏最小二乘等特征波长的算

法 , 在近红外波段选择苹果硬度的特征波长 , 同时通过分析

特征波长的物理化学意义 , 从而研究苹果硬度的近红外检测

机理。

1 　材料与方法

111 　苹果样品采集

从市场上购买山东烟台红富士苹果 170 个 , 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。

光谱采集和硬度测量实验均在～26 ℃的环境温度下进行。

112 　光谱采集仪器及方法

采用 AN TARIS 傅里叶变换近红外光谱仪 ( Thermo

Nicolet , 美国) , 使用自带的智能光纤枪采集漫反射光谱。所

用参数设置如下 : 光谱采集范围 10 000～4 000 cm - 1 , 采样

点数 1 557 点 , 采样间隔 410 cm - 1 , 扫描 64 次取平均 , 仪器

使用 In GaAs 检测器。实验时 , 每个苹果进行 4 次光谱测量 ,

分别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) 。然后取 4 个点平均光谱为该样本的

光谱。

113 　苹果样本光谱采集和硬度标准值测定



本实验中苹果硬度根据 GB10651289 标准 , 采用 GY21

型硬度压力计 (牡丹江市机械研究所) 测量。光谱采集后 , 在

对应的光谱采集位置 , 用直径为 10 mm 的探针刺入对应位

置去皮后果肉中 8 mm 深 , 以得到果实硬度 (N ·cm - 2 ) , 同

样取 4 个点平均硬度为该样本的硬度值。

114 　特征波长选择算法原理

研究采用的特征波长选取方法主要为遗传算法和间隔偏

最小二乘法 [729 ] 。遗传算法是以达尔文的适者生存和优胜劣

汰的生物进化论为基础 , 模拟生物界的遗传和进化过程而建

立的一种优化方法。主要操作为选择 ( Selection) 、交叉

(Crossover)和变异 (Mutation)算子。其基本思想为将“父代”

中建模效果好的波长点组合作为个体进入下一代 ; 下一代中

的个体通过交叉和变异等遗传操作 , 产生新的个体 , 即“后

代”; 经过若干代后 , 建模效果好的“后代”代替原来的个体 ,

最终算法收敛于最好的个体 , 即波长选择的最优组合解。而

间隔偏最小二乘是一种通过分析不同波段对 PL S 建立模型

的影响来选择特征波长的方法。

本文使用的特征波长选择的方法主要有 [729 ] : (1) itera2
tive GA2PL S , 针对近红外光谱采样点数较多的特点 , 为防止

过拟合现象的发生 , 采用反复遗传算法 , 对包含 1 485 个波

长点波长段 , 将每 10 个连续波长点取平均值作为一个新变

量 , 总计 148 个新变量 , 经过 5 次重复遗传算法后 , 挑选原

始波长点再进行遗传算法。其算法的具体参数设定初始群体

大小为 30 , 最大繁殖代数 100 , 交叉概率 015 , 变异概率

0101。(2) dynamic biPL S , biPL S 将整个波段划分一定数量

的谱区 (间隔) , 然后依次剔出一个谱区建立 PL S 模型 , 通过

比较各个建模结果来选择首先剔出的波段 , 然后在剩下的波

段中进行同样的工作 , 直至剩下最后一个谱区。然而 , 在运

用 biPL S 时候如果间隔数量过少容易遗漏细节信息 , 过多会

导致最后结果过于复杂。因此 , 对 dynamic biPL S 采用从 16

到 25 个间隔数 , 连续运算 3 次来选择特征波长。(3) dynamic

biPL S & GA2PL S , 在上述利用 dynamic biPL S 算法选出的

特征谱区范围内结合利用遗传算法来进一步选择特征波长 ,

遗传算法的具体参数设定同上。

2 　结果与讨论

211 　近红外图谱分析及分析波段的选取

图 1 (a)为 10 个苹果样本在 1 000～2 500 nm 范围内的

光谱图。通过图 1 (a)可以看到在长波区的光谱噪声较大 , 因

此去除 2 338～2 500 nm 范围内的光谱 , 共 72 个点 , 余下波

长为 1 000～2 338 nm 光谱来建立苹果硬度的校正模型。去

除波段后 , 全部苹果的光谱的平均光谱图见图 1 (b) 。

212 　异常样本的剔除和样本集划分

异常样本会影响模型的稳健性和预测精度 , 为了建立可

靠、稳定的近红外定量分析模型 , 需在建模前进行异常样本

的剔除。本研究利用外在学生化残差 —杠杆值图来剔除异常

样本。通过分析得到苹果的异常样本数为 3 个 , 对余下 167

个样本按照 Kennard2Stone 法 [10 ] 以 3 ∶1 分为 2 组 , 其中校

正集 126 个 , 预测集 41 个 , 样本中苹果含量的统计结果见

表 1。

Fig11 　Spectra of apple samples ( a) FTIR spectrum of 10

samples ( b) average FTIR spectrum of 167 samples

Table 1 　Statistic f irmness values of calibration

and prediction sets of applesa

Sample set nb Range Mean SDc

Calibration 126 401 96～107160 70163 151 26

Prediction 41 44110～991 76 71126 141 75

a : Unit used N ·cm - 2 ; nb = number of samples ; SDc = stand devia2
tion

213 　苹果硬度的特征波长选择

21311 　Iterative GA2PL S

经过 5 次重复遗传算法后 , 280 个原始波长点被挑选出

来。对这 280 个变量每 2 个变量作为一个窗口再进行遗传算

法 , 5 次重复遗传算法后 , 最终挑选出 90 个特征波长点。选

出特征波长见图 2 (a) , 利用这 90 个特征波长建模效果见

表 2。

21312 　Dynamic biPL S

研究采用 dynamic biPL S , 采用 16 到 25 个间隔数 , 连续

运算 3 次来选择特征波长。这 30 次中选择的频率见图 3 (a) 。

通过计算 , 共有 5 个波段的 356 个波长点被选中 , 选出特征

波长见图 3 (b) , 利用这 356 个特征波长建模效果见表 2。

21313 　Dynamic biPL S & GA2PL S

在图 3 所示的光谱中选出的 356 个波长点 , 每 2 个变量

作为一个窗口再进行遗传算法 , 5 次重复遗传算法后 , 最终

挑选出 58 个特征波长点。选出特征波长见图 2 ( b) , 利用这

56 个特征波长建模效果见表 2。

1672第 10 期 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　光谱学与光谱分析



Table 2 　PLS results of the NIR spectra obtained by different wavelength selection methods

Met hods Selected wavelengt hs r RMSEC/ (N ·cm - 2) RMSEP/ (N ·cm - 2)

Full spect rum 1 485 wavelengt hs 1 000～2 234 nm 0176 9191 10111

Dynamic biPL S 356 wavelengt hs (five regions) 0182 8155 91 75

Dynamic biPL S & GA2PL S 58 wavelengt hs (nine regions) 0183 8135 91 65

Iterative GA2PL S 90 wavelengt hs (eleven regions) 0185 7193 81 65

Fig12 　Spectra data set ( a) location of the retained regions in

the spectrum by iterative GA2PLS; ( b) location of the

retained regions in the spectrum by dynamic biPLS &

GA2PLS

　　表 2 显示了原始波长下和通过各种波长选择方法处理后

PL S 建模的效果。从表中 , 可以看到经过特征波长选择后模

型的预测精度较原始波长下均有不同程度的提高 , 其中运用

dynamic biPL S 选出 5 个特征波长段后模型 RMSEP 由原始

的 10111 (N ·cm - 2 )下降到 9175 (N ·cm - 2 ) , r 由 0176 提高

到 01 82。通过运用 dynamic biPL S & GA2PL S 算法 , 模型的

RMSEP 进一步下降到 9165 ( N ·cm - 2 ) , r 也同时提高到

0183。同时 , 在运用 iterative GA2PL S 选择特征波长后 , 模型

预测精度达到很大提高 , 模型 RMSEP 由原始的 10111 (N ·

cm - 2 )下降到 8155 (N ·cm - 2 ) , r由 0176 提高到 0185 , 同时

模型的波长点数有 1 485 下降到 90 , 模型的复杂度大幅下

降。

214 　苹果硬度特征波长的分析

如图 2 所示 , 通过 dynamic biPL S & GA2PL S 选择的特

征波长主要在 1 156～1 159 nm 和 1 900～1 920 nm 两个波

段 。同时 , iterative GA2PL S特征波长中有 5 个波段位于

Fig13 　Spectra data set ( a) the frequency of selections original

wavelengths after dynamic biPLS( 30 runs) ; ( b) loca2
tion of the retained regions in the spectrum by dynamic

biPLS

1 380～1 505 nm 这个范围内。通过上述两种方法选出的特

征波长有很多波段是一致的 , 包括 : 1 380～1 387 , 1 420～

1 425 , 1 502～1 506 , 1 803～1 807 和 1 870～1 880 nm。除

此之外 , iterative GA2PL S 还选择了 1 078～1 081 及 2 280～

2 305 nm 为特征波长。

从图 2 所示的光谱图中 , 可以得到 , 苹果在近红外谱区

的光谱图主要吸收峰位于 1 190 nm , 1 450 和 1 940 nm , 这

些吸收峰均是由于水的吸收所导致。其中 1 190 nm 为 O —H

的合频吸收峰 , 而 1 940 nm 为 O —H 的伸缩振动的二级倍

频 [10 ] , 由于水的吸收很强 , 因此对其他成分的检测干扰很

大。而在运用 dynamic biPL S & GA2PL S 和 iterative GA2PL S

算法选出的特征波长中均没有选择上述波长 , 从而避免了水

吸收造成的影响。同时 , 通过图 2 和表 2 可以分析出 , 运用

这两种方法选择的特征波长有很多位于 1 450 nm 附近 , 同

样作为 O —H 的伸缩振动的一级倍频 [10 ] , 1 450 nm 也是一
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个明显的水的吸收峰。而据文献报道 , 苹果中和硬度有关的

有机物主要是有果胶 , 纤维素 , 半纤维素等物质 , 由于 1 440

和1 446 nm 也是 C —H 的合频吸收带 [10 ] , 而 1 450 nm 处又

是 C O 缩振动的三级倍频 [10 ] , 所以 , 虽然在此波长下存

在水吸收峰的影响 , 上述算法还是选择了在 1 450 nm 附近

的波长为苹果硬度的特征波长 , 说明上述算法能够在去除无

关波长影响的同时 , 有效提取了硬度的特征波长。

由于果胶是在苹果成熟过程中一种和硬度有很大关联的

物质 [11 ] , 其中在未成熟的水果中 , 果胶物质以原果胶形态与

纤维素或半纤维素结合在一起 , 起到支撑和保持细胞组织形

状的作用 , 使组织表现出坚硬状态 , 具有抗机械损伤的能

力。进入成熟阶段的水果 , 其果胶物质以可溶性果胶的形态

存在于细胞液中 , 使细胞间结合力松弛 , 苹果质地变软。过

熟的苹果 , 将果胶发生去甲酯化作用生成无粘性的果胶酸 ,

与纤维素、半纤维素分离 , 引起明显的胞间层解离 , 使组织

成疡状态 , 硬度急剧下降并进入细胞结构衰老期。既然近红

外检测原理是检测有机物的吸收 , 对于硬度这个物理指标 ,

分析其特征波长与果胶的关系就显得尤为重要了。

作为一种主要由甲氧基构成的高分子化合物 , 果胶的主

要特征波长位于 2 250 nm 处 , 该处也正是 C —H 的伸缩振动

的二级倍频 [10 ] 。Boeriu 等 [12 ] 和 Sohn 等 [13 ] 研究表明在2 248

nm 处的甲氧基吸收峰是果胶的特征波长。本研究通过 Itera2
tive GA2PL S 法也选择了2 248 nm 附近波长作为苹果的特征

波长。此外 , 选出的苹果硬度的特征波长如还有 1 226～

1 227 , 1 380～1 387 和 1 862～1 880 nm , 这与 Sirsomboon

等研究得到的果胶的特征波长是一致的 [14 ] 。因此 , 本文采用

遗传算法和间隔偏最小二乘法得到的苹果硬度的特征波长反

映了果胶的吸收信息 , 从而很好地解释了近红外技术检测硬

度这个物理量的机理。
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Analysis of NIR Characteristic Wavelengths for Apple Flesh Firmness
Based on GA and iPLS
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Abstract 　In the present study , the f ruit flesh firmness of apple was analyzed by near inf rared (N IR) spect roscopy using an FT2
N IR spect rometer. The sensitive spect ral regions that p rovide the lowest p rediction error were analyzed by different well2known

variable selection methods , including dynamic backward interval partial least2squares (dynamic biPL S) , sequential application of

backward interval partial least2squares and genetic algorithm (dynamic biPL S & GA2PL S) , and iterative genetic algorithm partial

least2squares (iterative GA2PL S) . Iterative GA2PL S , dynamic biPL S & GA2PL S led to a distinct reduction in the number of

spect ral data point s with better p redictive quality. Furthermore , the majority of selected wavelengths were content with the char2
acteristic of the sorption bands of f ruit flesh firmness. Pectin constituent s , complex non2starch polysaccharides , which are relat2
ed to texture change in apple , play an important role in their harvest maturity , ripening and storage. Comparing N IR characteris2
tic wavelengths of apple flesh firmness and typical absorption bands for pectin , it was found that characteristic wavelengths of

apple flesh firmness were consistent with the pectins relevant spect ral regions. Therefore , the N IR characteristic wavelengths of

apple firmness based on GA and iPL S reflected the chemical component of apple and the result s were reasonable.

Keywords 　N IR ; Firmness ; GA ; iPL S ; Apple ; Pectics
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