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摘要：以不同储藏期的１３５个苹果样品为研究对象，对其近

红外光谱数据进行预处理并通过主成分分析法提取光谱特

征，采用人工神经网络技术建立苹果咀嚼性的近红外光谱检

测模型。结果表明，对苹果光谱咀嚼性的最佳光谱预处理方

法是加权多元散射处理（ＷＭＳＣ）的光谱散射处理方法和

“２４４１”的数学处理方法，通过主成分分析法提取３个主成分

作为原始信息的特征变量，建立苹果咀嚼性检测的人工网络

模型结构为３—１６—１，模型对验证集预测的决定系数为

０．９９２４，均方根误差为０．０００１０８２。近红外光谱技术能对苹

果咀嚼性进行快速、无损预测。

关键词：苹果；无损检测；质构；咀嚼性；近红外光谱；神经
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苹果特性的判断和检测一直是企业和科研工作者关注

的重要课题，其质构特性直接影响到苹果的品质和人们对苹

果的接受程度［１］。咀嚼性是反映苹果质地特性的主要参数

之一［２］，研究［３］表明，咀嚼性能反映牙齿咀嚼样品时所需要

的能量，表示果肉在牙齿咀嚼的抵抗能力。压力硬度计和质

构分析仪检测是目前苹果咀嚼性检测的常用方法，但有检测

速度慢、检测后苹果失去商品价值等缺点［４］。因此，研究一

种快速、可靠、简便的质构无损检测方法十分重要。

近红外光谱检测技术［５］是一种高效、无损、快速、绿色、

准确的无损检测方法，已经较为广泛地应用在食品［６］、农业、

制药和烟草等行业中。张静等［７］在６００～１１００ｎｍ的波长

范围内利用近红外透射光谱法对苹果糖度进行检测建模，方

法可行，具有简便、快速、非破坏和相对准确的优点，适用于

对大批苹果进行分级处理；李桂峰等［８］在１４０８～２３５５ｎｍ

的波长范围内，对富士苹果硬度进行近红外光谱无损检测研

究，所建模型有很好的预测效果，能满足生产中苹果硬度检

测精度的要求，具有实际应用价值；Ｌａｍｍｅｒｔｙｎ等
［９］利用

３８０～１６５０ｎｍ波长范围的近红外光谱对乔纳金苹果的硬度

进行无损检测，建立了偏最小二乘法检测苹果硬度的模型；

孙炳新等［１０］对苹果脆度进行近红外无损检测，建立了稳定

的苹果 脆 度 模 型；陆 辉 山 等［１１］采 取 偏 最 小 二 乘 回 归

（ＰＬＳＲ）算法结合不同光谱预处理方法建立苹果内部的可

溶性固形物含量（ＳＳＣ）的定量模型，试验结果说明近红外光

谱漫透射技术能够快速、无损地检测出苹果的可溶性固形

物含量。

目前，有关苹果咀嚼性的研究尚未见报道。人工神经网
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络（ＡＮＮ）技术以其具有辨识和逼近任意复杂非线性系统的

能力，在农产品加工时间选择、水果品质预测、检测分类、危

害分析和临界点控制中关键点的判断，以及在模式识别等研

究中应用广泛［１２］。因此，本试验拟在对苹果近红外光谱数

据进行预处理，通过主成分分析法提取光谱特征的基础上，

建立人工神经网络模型，以实现利用近红外光谱技术快速无

损地检测苹果的咀嚼性质构特性，为研究苹果的品质评价方

法提供参考依据。

１　材料与方法
１．１　材料与仪器

红富士苹果采自陕西乾县梁山官地村果园，采摘原则是

大小颜色均匀、无病虫害、无机械伤，采摘后将苹果套网袋装

入纸箱内，迅速运回试验室放入冷库中贮藏。每次试验前取

出样品，置于常温下（２５℃左右）２ｈ后进行测量。

多功能近红外分析仪：ＩｎｆｒａＸａｃｔ型，瑞典福斯公司；

质构仪（物性测试仪）：ＴＡ．ＸＴ．Ｐｌｕｓ型，英国 ｓｔａｂｌｅ

ｍｉｃｒｏｓｙｓｔｅｍ公司。

１．２　试验方法

１．２．１　苹果咀嚼性的测定　用ＴＡＸＴｐｌｕｓ质构仪对苹果进

行ＴＰＡ质地测定。将苹果去皮切片，沿横向切成直径５ｃｍ

厚度１．５ｃｍ的柱状果片，测试时选用Ｐ５０探头，参数设置

为：测前速率２ｍｍ／ｓ，测试速率１ｍｍ／ｓ，测后速率１ｍｍ／ｓ，

压缩程度５ｍｍ，停留间隔５ｓ，数据采集速率４００ｐｐｓ，触发

值５ｇ
［１３－１４］。每个苹果样品重复２次，压下的位置与扫描近

红外光谱的采样点相对应［１５］，测定后保存所得质构参数的

数据。

１．２．２　光谱的采集　ＩｎｆｒａＸａｃｔ多功能近红外分析仪对苹果

进行扫描，试验间隔为７ｄ，每次样品个数为５个苹果，试验

时间从２０１４年１０月份苹果采摘开始，到２０１５年４月下旬结

束，共１３５个苹果样本。扫描方式是在苹果的赤道面上选取

对应两点分别进行扫描，每个点扫描两次，采点间隔为２ｎｍ，

波长范围为５７０～１８５０ｎｍ。将采集的光谱按ｌｇ［１／犚］转换

为吸光度，犚 为反射光强与入射光强的比值，即样本的反射

率，获得苹果样品光谱数据并存储。

１．２．３　异常光谱的剔除与样本集的划分　利用 ＷｉｎＩＳＩＩＩＩ

分析软件，对原始光谱进行处理，计算马氏距离，马氏距离大

于３．０即视为是异常光谱被剔除。样本集的划分是将剔除

异常后的１３０个光谱数据升序排列，根据每四取一的原则，

将样本分成９８个训练集和３２个验证集。

１．２．４　光谱预处理方法的确定　采用数学处理和光谱散射

处理分别对苹果原始光谱数据进行处理，建立局部最小二乘

法（ＭＰＬＳ）回归模型，根据校正标准误差（ＳＥＣ）和交叉验证

决定系数（犚２ｃｖ）的大小来确定最优预处理方法。光谱散射处

理方法包括无散射预处理（Ｎｏｎｅ）、标准化处理（ＳＮＶ）、去趋

势化处理 （Ｄｅｔｒｅｎｄ）、标准 化 ＋ 去 趋 势 化 处 理 （ＳＮＶ＋

Ｄｅｔｒｅｎｄ）、标准化多元散射处理（ＳＭＳＣ）、加权多元散射处理

（ＷＭＳＣ）、反向多元散射处理（ＩＭＳＣ），采用的数学处理方式

有“００１１”、“１４４１”、“２４４１”（４位数字分别代表导数处理的阶

数、导数处理的数据点隔数、一次平滑处理点隔数、二次平滑

处理点隔数）３种方法。ＳＥＣ表示定标模型对训练集样品预

测值与化学分析数值的标准差；犚２ｃｖ表示模型对训练集的交

叉验证决定系数。进行光谱预处理时，ＳＥＣ越小，犚２ｃｖ越大，

效果越好。

１．２．５　光谱特征的提取　按１．２．４确定的方法对苹果近红外

光谱数据进行预处理后，苹果样品的近红外光谱数据中有

６３３个吸光度，存在信息的重叠，若以此作为变量建模，具有

训练速度缓慢、效率低等缺点［１６］。为简化数据集，采用主成

分分析，提取光谱特征。

１．２．６　神经网络模型的建立　以提取的主成分作为神经网

络的输入，以苹果咀嚼性为输出；以ＴＲＡＩＮＲＰ函数为传递

函数，以ＬＥＡＲＮＧＤＭ 为权值和阈值的ＢＰ学习算法，对训

练集进行训练，以网络性能函数 ＭＳＥ（神经网络的均方误

差）值为指标，研究不同隐含层数的建模效果，以确定神经网

络的最佳隐含层数，建立近红外光谱技术结合神经网络检测

苹果咀嚼性的神经网络模型。

１．３　模型的验证

用１．２．６建立的神经网络模型对验证集进行预测，以预

测值和实测值的预测决定系数（犚２）来评价模型的准确性。

２　结果与分析
２．１　苹果咀嚼性的数据范围统计

样品评价参数覆盖的范围在很大程度上决定建模的质

量。试验从２０１４年１０月份苹果采摘开始，到２０１５年４月下

旬结束。在试验过程中，苹果的质地特性会发生变化，因此

试验选择的样品覆盖了样品质地变化的整个过程，得到的数

据丰富且跨度广，建立的模型具有广泛适用性。表１是试验

苹果咀嚼性的数据范围统计。通过观察可以得到，苹果咀嚼

性参数的数据范围广，代表性比较强。

２．２　剔除异常光谱与样本集划分

图１是原始光谱谱线图像，图２是剔除异常处理后的图

像，计算马氏距离得出原始光谱中有５个明显的异常光谱。

表１　苹果咀嚼性分析结果

Ｔａｂｌｅ１　Ａｐｐｌｅｃｈｅｗｉｎｅｓｓａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓ

咀嚼性／Ｎ ４以下 ４～８ ８～１２ １２～１６ １６以上

个数／个 ２２ ２８ ３８ ３５ １２

图１　苹果原始光谱图

Ｆｉｇｕｒｅ１　Ａｐｐｌｅ＇ｓｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒａ
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图２　剔除异常后的光谱图

Ｆｉｇｕｒｅ２　Ｓｐｅｃｔｒｕｍａｆｔｅｒｅｌｉｍｉｎａｔｉｎｇａｂｎｏｒｍａｌ

对比观察，剔除异常后光谱轮廓变化更加明显，谱图对称的

分布在基线周围，减缓了背景干扰，走向趋势统一，比原光谱

有更高的灵敏度。

　　表２是样本集划分结果，从表中可看出，训练集包括整

个数据范围的最大值和最小值，验证集咀嚼性数据的平均值

及标准差与训练集相似，且验证集包含在训练集内，表明验

证集较合理，可用于训练集所建模型的验证。

表２　样本集划分结果

Ｔａｂｌｅ２　Ｓａｍｐｌｅｓｅｔｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓ

样本 样品数 最小值 最大值 平均值 标准差

训练集 ９８ ０．０００４ ２２．９５５６ ９．６７８６ ５．４０７５

验证集 ３２ ０．００５３ ２１．０８４０ ９．９３８７ ５．１４６６

２．３　光谱预处理结果

仪器采集的原始光谱中包含与样品结构组成有关的信

息，此外还受测试条件、外界温度、仪器状态等因素的影

响［１０］。因此通常采用数学处理和光谱散射处理这两类方法

来消除杂音，可提升光谱的精确性［１７］。表３是不同光谱预

处理方法的建模效果。由表３可知，对苹果光谱数据的最佳

预处理方法为：散射处理 ＷｅｉｇｈｔｅｄＭＳＣ、数学处理２４４１（即

进行２阶导数处理，导数处理间隔点数为４，一次平滑处理的

间隔点数为４，不进行二次平滑处理），该预处理效果最好，其

犚２ｃｖ的值最大，ＳＥＣ的值较小。

２．４　主成分分析

主成分分析结果见图３。图３中的３个主成分对原始信

息的累计贡献率达到了９５％以上，包含了绝大部分的光谱数

据信息，因此选３个主成分作为原始信息的特征变量，作为

神经网络的输入。

２．５　隐含层数的选择

在神经网络中，隐含层数的选择对神经网络效果有很大

影响。若隐含层数较少，可能会使局部极小值过多，不能达

到所要的效果；若隐含层数较多，使拟合函数太难，易发生过

拟合现象，影响验证效果。表４为不同隐含层数时的训练结

果，可以看出，隐含层数为１６时，均方差ＭＳＥ为最小值

表３　不同散射校正和数学处理方法的效果

Ｔａｂｌｅ３　Ｅｆｆｅｃｔｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎａｎｄｍａｔｈｅ

ｍａｔｉｃａｌｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇｍｅｔｈｏｄ

数学处

理方法

光谱处

理方法

交叉验证决定

系数犚２ｃｖ

校正标准

误差ＳＥＣ

００１１

Ｎｏｎｅ ０．８８００ ０．５０７０

ＳＮＶａｎｄＤｅｔｒｅｎｄ ０．２２００ ０．５０２２

ＳＮＶｏｎｌｙ ０．４０００ ０．５１６６

Ｄｅｔｒｅｎｄｏｎｌｙ ０．５６００ ０．５１０３

ＳｔａｎｄａｒｄＭＳＣ ０．８８００ ０．４８２１

ＷｅｉｇｈｔｅｄＭＳＣ ０．６９００ ０．４７３４

ＩｎｖｅｒｓｅＭＳＣ ０．６８００ ０．５０１１

１４４１

Ｎｏｎｅ ０．４９００ ０．５０６１

ＳＮＶａｎｄＤｅｔｒｅｎｄ ０．６４００ ０．４９７９

ＳＮＶｏｎｌｙ ０．７１００ ０．４９４６

Ｄｅｔｒｅｎｄｏｎｌｙ ０．８８００ ０．５０９３

ＳｔａｎｄａｒｄＭＳＣ ０．６９００ ０．４８４１

ＷｅｉｇｈｔｅｄＭＳＣ ０．５１００ ０．５０８９

ＩｎｖｅｒｓｅＭＳＣ ０．５３００ ０．４９２４

２４４１

Ｎｏｎｅ ０．９６００ ０．４７８７

ＳＮＶａｎｄＤｅｔｒｅｎｄ ０．５９００ ０．４８９２

ＳＮＶｏｎｌｙ ０．６１００ ０．４８９２

Ｄｅｔｒｅｎｄｏｎｌｙ ０．８８００ ０．４７８１

ＳｔａｎｄａｒｄＭＳＣ ０．７７００ ０．４９２３

ＷｅｉｇｈｔｅｄＭＳＣ ０．９８００ ０．４７５６

ＩｎｖｅｒｓｅＭＳＣ ０．６１００ ０．４９４１

图中曲线表示累计贡献率

图３　主成分分析

Ｆｉｇｕｒｅ３　Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ

（０．０１７７０７），因此，建立的神经网络模型结构为３－１６－１。

２．６　神经网络模型验证

用建立的人工神经网络模型对验证集进行预测，模型对

验证集的预测值与仪器测定值之间回归效果如图４所示，验

证集各点分布在趋势线附近，回归决定系数犚２为０．９９２４，预

测标准偏差值为５．０１５１７，模型预测能力良好，能满足苹果

咀嚼性的检测。

表４　不同隐含层数时的训练结果

Ｔａｂｌｅ４　Ｔｈｅｔｒａｉｎｉｎｇｏｆｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｉｄｄｅｎｌａｙｅｒ

隐含层数 １１ １２ １３ １４ １５ １６ １７ １８

均方差 ＭＳＥ ０．０４１７０９０．０４０９０９０．０３０５８２０．０２５１３４０．０２１５６５０．０１７７０７０．０３５７３２０．０３６２７３

９３
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图４　预测值与仪器测定值的相关图

Ｆｉｇｕｒｅ４　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅｓａｎｄｔｈｅ

ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ

３　结论
建立苹果咀嚼性检测的３－１６－１人工网络模型结构对

验证集预测决定系数 犚２为０．９９２４，预测标准偏差值为

５．０１５１７，预测性能良好。对苹果的近红外光谱数据进行预

处理和通过主成分分析法提取光谱特征，减少建模变量数

后，建立人工网络模型，实现了对苹果咀嚼性的的定量无损

检测。该方法与常规的化学分析方法相比，样品处理简单，

结果可靠有效，费用经济低廉，方法绿色环保，是一种非常实

用的快速分析方法。虽然本研究所用材料具有较好的代表

性，但样品咀嚼性的变化范围尚不够宽泛。因此，应在现有

研究的基础上，增加一些有代表性的样品，建立通用性强的

检测模型需要进一步的研究。
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