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摘要:目的:利用便携式近红外(nearinfrared,NIR)光谱

仪与化学计量学方法预测黄桃的腐败时间.方法:利用

便携式 NIR光谱仪采集黄桃样本的漫反射光谱,通过光

谱预处理方法提高数据特征,采用偏最小二乘法(partial
leastsquares,PLS)建立黄桃腐败时间的预测模型.通过

均方根误差(rootmeansquareerror,RMSE)和决定系数

(coefficientofdetermination,R２)评估模型的预测效果.
结果:模型对黄桃腐败时间预测的R２为０．６３,RMSE 为

４．０９d.结论:NIR光谱结合化学计量学方法能够实现黄

桃腐败时间的无损、准确预测.
关键词:黄 桃;近 红 外 光 谱;化 学 计 量 学;腐 败 时 间;失

重率

Abstract:Objective:PortablenearＧinfrared (NIR)spectroscopy
andstoichiometricmethodswereusedtopredictthespoilagetime

ofyellowpeach．Methods:Diffusereflectancespectraofyellow

peachsampleswerecollectedusingaportableNIRspectrometer．

Spectralpreprocessingtechniqueswereemployedtoenhancedata

features,andpartialleastsquares(PLS)regressionwasapplied

toestablishapredictionmodeluponthespoilagetimeandNIR

dataofyellowpeach．Themodelperformancewasevaluatedby
bothroot mean square error (RMSE)and coefficient of

determination(R２)．Results:AnR２valueof０．６３andRMSEof

４．０９days wereachievedforthespoilagetimepredictionfor

yellow peach．Conclusion: NIR spectroscopy combined with

chemometricmethodscanprovideanonＧdestructiveandaccurate

predictionofyellowpeachspoilagetime．

Keywords: yellow peach; near infrared spectroscopy;

chemometrics;spoilagetime;weightlossrate

黄桃(Amygdaluspersica)属于蔷薇科植物桃属,别
名黄肉桃[１].黄桃口感独特,富含维生素、膳食纤维以及

多种微量元素,深受消费者喜爱.２０１９年中国桃种植面

积达到８９．０万hm２,总产量１５９９．３万t[２].黄桃采摘时

间多在炎热夏季,采后会快速成熟且易受微生物污染[３].
通过对不同成熟度的果实进行分级仓储和销售能够降低

采收后的损耗.目前,市场上常用的水果分级技术主要

依靠人工肉眼识别,该方法主观性强且分辨效率低,难以

实现精准分级[４].水果品质测量方法主要包括维生素含

量和可溶性固形物等理化指标检测.这些方法专业技能

要求高、耗时较长,仅适用于少数样本的抽检分析,很难

满足广泛的实际检测需求[５].因此,研究快速、无损、非
侵入的黄桃品质检测技术具有重要的实用价值.

近红外(nearinfrared,NIR)光谱是一段波长介于

７８０~２５００nm 的电磁辐射.基于 NIR光谱的检测方法

能够反映复杂体系中含氢基团的倍频和组合频[６],具有

绿色、快捷和无损的特点,被广泛应用于食品、医药、农业

等领域[７－９].张鹏等[１０]利用 NIR 光谱和主成分分析方

法建立了苹果货架期判别模型,预测采摘后苹果货架期

时间.关晔晴等[１１]建立的蜜桃可溶性固形物含量的 NIR
光谱最小二乘回归模型可以对蜜桃品质进行快速智能分

级.Saad等[１２]利用 NIR 光谱与偏最小二乘法(partial
leastsquares,PLS)模型预测不同成熟期草莓可溶性固形

物、总多酚含量以及酸度等指标,评估不同成熟期草莓的

品质和货架期.毛欣然等[１３]结合了 NIR 光谱 技 术 与

PLS法构建梨的可溶性固形物、酸度和硬度信息的定量

模型.张晨等[１４]建立的 NIR 光谱机器学习模型可以检

测蓝莓贮藏期的品质问题.这些研究表明,NIR 光谱技

术可用于水果品质的预测,对监控水果在货架期阶段的
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品质变化发挥着关键作用.但还未见到利用 NIR光谱技

术研究黄桃腐败时间的相关报道.

研究拟采用便携式 NIR光谱技术采集锦绣黄桃样本

的漫反射光谱,建立黄桃采摘后在贮藏过程中腐败时间

的预测模型,以期为黄桃在食品供应链中的品质变化检

测与分级管理提供技术支持.

１　材料与方法

１．１　材料与仪器

１．１．１　材料

２０２３年７月３１日于贵州省贵阳市花溪区青岩镇山

王庙果园采摘无病虫害、无表面损伤、大小均匀且食用成

熟度一致的新鲜锦绣黄桃样本.

１．１．２　仪器与设备

数字微阵列的便携式 NIR 光谱仪:DLP２０１０DMD
型,无锡迅杰光远科技有限公司;

电子 天 平:FA２００４B 型,上 海 天 美 天 平 仪 器 有 限

公司.

１．２　方法

１．２．１　样本制备　清理黄桃样本的表皮污垢后,用聚乙

烯塑料盒分装,置于２５ ℃、４５％~５５％的相对湿度条件

下贮藏,记录黄桃样本在贮藏过程中的失重率和腐败时

间信息.

１．２．２　失重率测定　采用重量法,按式(１)计算样本的失

重率.

E＝
H０－H

H０
×１００％, (１)

式中:

E———样本失重率,％;

H０———黄桃样本的初始质量,g;

H———特定时间点(７:００、１３:００、１９:００)测得的样本

平均质量,g.

１．２．３　腐败程度与腐败时间的确定　综合以往的水果腐

败研究文献[３,１５－１６],根据样本的外观、质地以及表面腐烂

面积,将黄桃腐败程度划分为５个等级(图１).０级:无任

何腐烂或干缩痕迹;１级:有腐烂痕迹且面积在５％以下;

２级:腐烂痕迹面积为５％~１０％;３级:腐烂痕迹面积为

１０％~２０％;４级:腐烂或干缩痕迹面积在２０％以上.

　　样本腐败时间定义为发生１级腐败当天的腐败时间

为０,腐败前为负数,腐败后为正数.

１．２．４　近红外光谱采集　使用便携式 NIR光谱仪采集黄

桃样本的光谱.保持实验室内温湿度恒定,仪器开机后

预热 ３０ min,采 集 漫 反 射 光 谱,波 长 范 围 为 ９００~

１７００nm,分辨率为１２nm.试验周期内每天分３个时间

点(７:００、１３:００、１９:００)采集光谱,每个时间点选取样本

赤道上的４个均匀分布的位点和两端的２个位点进行光

图１　黄桃样本腐败程度的５个等级划分示意图

Figure１　Diagramoffivespoilagelevelsofyellow

peachsample

谱采集,取平均光谱建模.

１．２．５　光谱预处理　采用６种光谱预处理方法,包括:标
准正态变量(standardnormalvariate,SNV)变换、多元散

射校正(multiplicativescattercorrection,MSC)、SavitzkyＧ
Golay(SG)平 滑、连 续 小 波 变 换 (continuous wavelet

transform,CWT)、一阶导数(firstderivative,１st Deriv)

和二阶导数(secondderivative,２ndDeriv),对 NIR光谱进

行数据处理.

１．２．６　黄桃腐败时间建模　以分层抽样方式按７∶３的

比率将 数 据 划 分 为 校 正 集 (calibrationset)和 预 测 集

(predictionset).使用PLS法对校正集建立样本腐败时

间的 预 测 模 型,采 用 １０ 折 交 叉 验 证 (１０Ｇfoldcross
validation)方法确定最优 潜 变 量 数 (optimalnumberof

latentvariables,optLV).计算校正集、交叉验证、预测集

的决定系数 (R２
c、R２

cv 和 R２
p)、校 正 集 均 方 根 误 差 (root

meansquareerrorofcalibration,RMSEC)、交叉验证均

方根 误 差 (rootmeansquareerrorofcrossvalidation,

RMSECV)、预测集均方根误差(rootmeansquareerrorof

prediction,RMSEP),以评估模型的准确性.R２
c、R２

cv和

R２
p值越大,RMSEC、RMSECV和RMSEP值越小,表示模

型的准确性和预测性越好.建模和数据分析在搭建的

NIR 光 谱 建 模 平 台 (https://nir．chemoinfolab．com)上

完成.

２　结果与分析

２．１　黄桃的失重率与腐败时间

图２是以样本 A１、A２为例的两个黄桃样本随贮藏时

间增加的失重率变化曲线.由图２可知,在２４d的腐败

过程中样本的失重率整体上呈先缓慢增加再迅速增大的

变化趋势.样本 A１、A２ 分别在第 １３天、第 １９ 天对应

的失重率接近１０％.失重率的增大主要与水分的丧失有
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图２　黄桃失重率变化曲线

Figure２　Changecurvesofweightlossrateof

yellowpeaches

关,这不仅影响水果的新鲜度,也可能加快微生物的生长

和代谢活动,促进腐败变质的发生[１７].

两个黄桃样本均在第９天开始产生腐败(１级腐败),

表１详细给出了样本出现不同腐败程度的起始天数,说
明黄桃在腐败过程中除了水分流失和微生物生长,还与

其他多种因素相关,提示使用 NIR光谱建立腐败时间模

型的必要性.

２．２　黄桃腐败时间的建模与预测

２．２．１　NIR光谱特征　图３(a)是两个黄桃样本 A１、A２在

２４d的腐败过程中收集所得的１４２个原始 NIR光谱.从

图３(a)可以看出,光谱强度主要集中在１．０~２．５,光谱中

存在明显的散射效应,主要原因是在贮藏过程中样本发

表１　黄桃样本不同腐败程度的起始时间

Table１　Onsetdaysofspoilageofyellowpeachesat
fourlevels d

样本 １级腐败时间 ２级腐败时间 ３级腐败时间 ４级腐败时间

A１ ９ １２ １３ １５

A２ ９ １３ １５ １７

生腐败变质、水分挥发,导致化学组成与微生物构成变

化.在１４００~１７００nm 区间内,光谱易受噪声影响.

NIR光 谱 具 有 多 个 较 宽 的 吸 收 谱 带:１１５０~１２５０,

１４００~１５００nm 分别是由化学物质的 C—H 官能团的

二阶倍频、N—H 的一阶倍频震 动 所 致.９００~１０００,

１５３０~１６３０nm 的吸收谱带主要归因于 O—H 官能团的

一阶倍频、C—H 官能团的三阶倍频震动,以及 R—OH、

Ar—OH 官能团的吸收.随着腐败时间的增长,１１５０~
１２５０nm谱带的相对强度降低,如图３(b)所示,黄桃样本

A１在第１天的０级腐败和第２４天出现４级腐败时的光谱

变化尤为显著,１１５０~１２５０nm 吸收带的峰强度变得微

弱,同时１４５０~１７００nm区间的信号受噪声严重干扰.

２．２．２　腐败时间预测模型　采用PLS法建立了黄桃腐败

时间的预测模型,通过１０折交叉验证选择optLV.分别

对两个黄桃样本采集的 NIR光谱建立单样本独立预测模

型(A１和 A２)和两者的混合预测模型(A１＋２),模型预测结

果如表２所示.样本 A１模型的预测准确性明显优于样本

A２模型,其对应的RMSEP值分别为４．４３,５．２６d,R２
p分别

为０．４９,０．２８.将两个样本的 NIR 光谱合并后建立的混

合模型 A１＋２在校正集上的预测准确度略低于两个单样本

独立模型,但是在预测集上的预测准确度却明显优于任

何一个独立模型,其 RMSEP为４．２３d,R２
p为０．６０.这可

能是因为光谱数量增加后,模型的泛化效果得到提升.
这也提示了在实际应用中广泛收集不同黄桃样本的光

谱,合并这些光谱后建立混合模型,能够提高黄桃样本的

腐败时间预测模型的稳健性和准确性.

　　图４(a)为 RMSEC 和 RMSECV 随不同潜变量数

(numberoflatentvariables,nLV)变 化 的 趋 势.随 着

nLV的增加,RMSEC持续降低,而 RMSECV 在nLV 为

５时达到最小值,随后表现出一定的上升趋势.图４(b)
为校正集和交叉验证的 R２变化趋势,结果与 RMSE 一

致,即在nLV 为５时建立的模型预测效果和泛化能力达

到最优的平衡点.图４(c)为使用optLV建立的模型在校

图３　黄桃样本的原始 NIR光谱

Figure３　NIRspectraofyellowpeachsamples
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表２　不同黄桃样本腐败时间预测模型参数

Table２　Parametersofdifferentpredictionmodelsforthespoilagetimeofyellowpeaches

样本 潜变量数
校正集

RMSEC/d R２
c

交叉验证

RMSEC/d R２
cv

预测集

RMSEC/d R２
p

A１ ５ ２．４８ ０．８７ ３．１５ ０．７９ ４．４３ ０．４９

A２ ５ ３．１３ ０．７９ ４．６４ ０．５５ ５．２６ ０．２８

A１＋２ ５ ３．６１ ０．７２ ４．０８ ０．６４ ４．２３ ０．６０

图４　基于 NIR光谱建立的黄桃样本腐败时间的预测结果

Figure４　PredictionresultsforthespoilagetimeofyellowpeachsamplesbasedonNIRspectra

正集上的预测结果,显示预测结果与真实黄桃腐败时间

有较好的一致性.其中校正集预测结果与交叉验证的结

果基本一致.图４(d)为该模型在预测集上的预测结果,

与校正集上的结果一致,预测的腐败时间与真实值总体

趋势一致,平均预测误差为４．２３d.表明将不同黄桃样本

的光谱合并后建立混合模型,并用于新样本的腐败时间

的预测是可行的.

２．３　光谱预处理方法优化建模

由于便携式 NIR 光谱仪在信噪比上低于实验室仪

器[１８],因此使用不同预处理方法对数据特征进行提取,并
对比不同参数下各种预处理方法对建模效果的影响.其

中,MSC和SNV采用默认设置;SG平滑,１stDeriv和２nd

Deriv的窗口数优化范围为３~１７;对于 CWT,小波基选

择范围 包 括 Gaussian 小 波 (gaus)、Mexican Hat小 波

(mexh)和 Morlet小波(morl),尺度优化范围为１０~１００.

采用不同预处理方法建立的模型预测结果如表３所

示.采用１stDeriv和２ndDeriv后模型预测效果相较于原

始光谱显著变差,可能是因为求导操作在提取信号特征

时放大 了 噪 声 的 影 响,从 而 导 致 模 型 预 测 效 果 变 差.

MSC、SNV和CWT则得到了与原始光谱类似的建模效

果,说明该模型对变动的背景不敏感,在使用此类方法消

除背景后模型效果没有显著改善.采用SG平滑后,预测

模型相较于原始模型有一定提升,RMSEP从未经光谱预

处理时的４．２３d降低到４．０９d,R２
p从０．６０增加到０．６３.

说明SG平滑后的光谱的噪声得到了抑制,提升了整体建

模效果,这也再次说明了该模型受光谱噪声影响较大的

事实.

经过SG平 滑预处理的光谱如图５所示.与未经预
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表３　不同预处理方法下黄桃腐败时间预测模型比较

Table３　Performancecomparisonofpredictionmodelsofyellowpeachspoilagetimewithdifferentdatapreprocessingmethods

预处理方法 潜变量数
校正集

RMSEC/d R２
c

交叉验证

RMSEC/d R２
cv

预测集

RMSEC/d R２
p

MSC ２ ３．９８ ０．６６ ４．４０ ０．５９ ４．４５ ０．５６

SNV ４ ３．６５ ０．７２ ４．１４ ０．６４ ４．２８ ０．５９

SG平滑(窗口数５) ９ ３．０５ ０．８０ ３．９４ ０．６７ ４．０９ ０．６３

１stDeriv(窗口数１７) ６ ３．４３ ０．７５ ４．３６ ０．６０ ５．００ ０．４４

２ndDeriv(窗口数１７) ９ ２．９５ ０．８２ ６．３６ ０．１４ ５．７３ ０．２６

CWT (mexh小波,尺度２０) ８ ２．８３ ０．８３ ３．３７ ０．７６ ４．３１ ０．５８

处理的光谱(图３)相比,平滑的光谱整体噪声有轻微降

低,尤其是在１６００~１７００nm 处的噪声水平降低明显.

　　经SG平滑预处理后 NIR光谱建立的黄桃腐败时间

预测结果如图６所示.当 RMSECV 在nLV 为９时达到

最小值３．９４d,随后表现出一定的上升趋势.图６(b)中

R２随nLV的变化趋势与 RMSE一致,在nLV为９时R２
cv

达到０．６７.因此,选择optLV为９建立预测模型,图６(c)
中显示的校正集上的预测和交叉验证结果无明显差异,
预测的腐败时间与真实值具有一致性.图６(d)为预测集

上的腐败时间预测结果,RMSEP为４．０９d,相比于预处理

前,降低了０．１４d.说明合理的光谱预处理能在一定程度

上降低模型的预测误差,提高模型预测的准确度[１９].
图５　SG平滑预处理后的光谱图

Figure５　SpectrapreprocessedwithSGsmoothing

图６　SG平滑预处理 NIR光谱后建立的黄桃腐败时间预测结果

Figure６　PredictionsofyellowpeachspoilagetimewithNIRspectraafterbeingpreprocessedwithSGsmoothing
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３　结论
研究采用便携式近红外光谱仪结合化学计量学建立

了黄桃腐败时间的预测模型.通过检测黄桃在采摘后的

失重率和腐败出现的时间,发现黄桃腐败受多种因素影

响.便携式近红外光谱仪以漫反射模式快速无损采集黄

桃在贮藏过程中的光谱,利用化学计量学方法建立光谱

与腐败时间之间的预测关系模型,通过光谱处理方法优

化以确定最佳建模参数,最终模型的决定系数为０．６３,均
方根误差为４．０９d.采用无损、便携的近红外光谱技术实

现黄桃腐败时间的预测具有可行性.
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