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苹果水心病在众多苹果主产区都有发生!现阶段没有合适的方法实现快速鉴别和分类"为了探索

苹果水心鉴别新方法!采用近红外透射光谱与化学计量学方法结合非线性流形学习数据降维技术!逐个采

集好果与疑似水心病果样本
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的近红外透射光谱!将经光谱校正后的原始光谱做多元散射校

正$

D;&2:d63:6204162203:7

<

1%33012:%7

!

\/̀

%'标准正态变量变换$

426786387%3D6&d63:62023674R%3D62:%7

!

/($N

%'二阶求导$

*78803:d62:d0

%'一阶求导$

.42803:d62:d0

%'归一化$

7%3D6&:c62:%7

%'卷积平滑法$

46d:2cV

5

-

<

%&6

5

4D%%2]:7

<

!

/I

%'均值中心化$

D067107203:7

<

!

\̀

%'移动平均平滑$

D%d:7

<

6d036

<

0

!

\9

%'直接差分

二阶求导$

8:30128:RR03072:6&401%78803:d62:d0

!

LL/L

%以及直接差分一阶求导$

8:30128:RR03072:6&R:342803:d6-

2:d0

!

LLPL

%等
."

余种光谱预处理&先对预处理后的光谱数据建立全波长模式识别模型从而找出多元散射

校正是最优预处理方法!而后再分别用多维尺度分析$
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%等多种流形学习方法对经多元散射校正预处理后的光谱数据做

降维处理!并结合马氏距离判别$
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%模型识别效果最优!校正集和预测集识别率分别为
FG',?

和
FC'+?

"故!流

形学习方法结合近红外透射光谱可成功'高效地实现苹果水心鉴别!为进一步研发水心鉴别设备提供新的

理论指导"
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苹果水心病!又叫苹果蜜病'糖化病!在众多苹果产区

是一种常见的果实生理病害)

.

*

"水心病的产生与钙含量的缺

失有关!高钙果实水心病发生率要低于低钙果实)

*

*

"由于苹

果水心病主要产生于果心部位!故!水心病果在染病情况下

一般无法直接用肉眼察觉!除非染病情况非常严重!已经在

苹果表面形成水渍状白斑)

+

*

"正是因为钙含量的缺失导致水

心病果由于山梨糖醇的累积使其拥有得天独厚的味觉优势!

这已经日趋成为商家提高苹果商品价格的一个卖点!新疆阿

克苏冰糖心红富士苹果更是以此闻名于国内市场!但这也仅

限于水心含量较低的病果&严重的水心病果会随着储藏时间

的增加从而霉变'褐变'甚至黑心!这在一定程度上影响到

苹果的质量和销售链各环节人员的经济收入"

截止目前!苹果水心病的无损检测已经吸引了一大批国

内外学者对其进行相关研究!并且都取得了一定的成果"包

括计算机视觉'电子鼻'电学特征法'密度法'核磁共振'色

彩像素'

b

光'热成像在内的多种方法)

!

*

"但是受限于成本'

反应时间'甚至识别率不可靠的问题!并没有得到广泛的应



用"国内目前的水心病检测还是以人力经验分类为主!准确

率及可靠性都不能得到确切保证"因此!急需无损'可靠'

快捷的方法对摘后苹果进行水心鉴别'分类储存'销售!进

而提高苹果的经济价值"

近红外光谱技术是近年来无损检测的热门技术"广泛应

用于农产品'化工'药材'木材'医学领域的定性'定量分

析!由于分析速度快'不破坏样本等优点受到了众多专家学

者的青睐)

,

*

"但是近红外光谱波段数量较大'波段间的相关

性较高!一定程度上存在数据冗余等问题"因此数据降维也

一直是近红外光谱数据分析的必经流程之一!常用的线性降

维方法有主成分分析'独立成分分析等"但由于线性降维算

法在降维后不能很好保持复杂结构高维数据的完整信息!所

以产生了对非线性降维的需求!也就有了从数学拓扑出发的

流形映射!这是因为大部分现实中非线性结构都可以看做是

流形结构)
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*

&流形学习是近年来发展起来的一种非线性数据

降维方式!其主要思想是将高维的数据映射到低维!并且在

数据降维的同时能够表征近红外光谱数据的某些本质结构特

征)
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"目前主要的流形学习算法有多维尺度分析$
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上研究结果虽然预示了利用近红外光谱技术结合流形学习方

法应用于检测苹果内部水心存在与否的可能性!但是利用近

红外透射光谱结合多种流形学习方法对苹果水心的鉴别研究

还未有相关报道"

以新疆冰糖心红富士好果与水心病疑似病果为研究对

象!采集其近红外透射光谱!结合化学计量学建模方法及流

形学习方法"第一!探究在多元散射校正'标准正态变量变

换'二阶求导'一阶求导'归一化'卷积平滑法'均值中心

化'移动平均平滑'直接差分二阶求导以及直接差分一阶求

导等
."

种光谱预处理方法下全波长建模的性能!从中筛选

最优预处理方法&第二'以最优预处理方法下的光谱数据集

作为自变量!结合多维尺度分析$
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种流形学习方法进行非线性数据降维!分别对比

其在马氏距离判别$
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最近邻法$

J((

%'二次判别分

析$

ML9

%'贝叶斯判别$

QL

%模式识别模型下水心鉴别的性

能!从中挑选最优模型建立近红外透射光谱结合非线性流形

学习方法的苹果水心病预测模型!为开发水心快速无损检测

设备提供新思路"
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)-)

!

材料

样本+新疆冰糖心红富士,好果与疑似水心病果于
*".#

年
+

月
C

日购买于新疆乌鲁木齐市北园春水果批发市场"由

经验丰富的果商对同批次同品牌苹果拆箱挑选大小尺寸均

匀'无明显损伤的正常果及疑似病果共计
*+"

个!装箱转运

至实验室后开箱平铺'室温
*"_

静置
*!]

!擦净苹果表面浮

土并检查损伤情况并逐个编号'剔除受损的苹果共计
.+

个!

其余
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枚参与数据采集"
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设备

近红外透射光谱采集系统来自江苏大学食品与生物工程

学院无损检测重点实验室!如图
.

所示!采集系统由苹果托

架'配套小型风扇的光源套件$
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%'大芯径双包

层石英光纤$标准
/\9F",

接口%'机架'暗箱与计算机等组

成"光纤探头一端连接近红外透射光谱仪!另一端安装于果

托圆心正下方!实现对透射光谱的高效采集"

图
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近红外透射光谱采集系统
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近红外透射光谱的采集

近红外透射光谱数据采集由配套软件
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光谱仪使用前预热约
.]

!之后通过测试采

样设置
/
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软件界面参数!确定样品光谱的采集参

数为(平均次数
+

&平滑度
,

&积分时间
.*"D4

&波段数
,.*

"

采集光谱时!将苹果按图示置于光谱采集仪器的果托上!注

意苹果与底部果托之间不能留有光缝!确保光纤接收光信号

的点完全屏蔽光源!使其只能接收到透过苹果的光"等待软

件界面显示的光谱稳定且在微小时间内不再发生变化时!保

存光谱&然后将苹果顺时针旋转
.*"r

!保存光谱之后再次将

苹果顺时针旋转
.*"r

并保存光谱!最终将三次获得光谱的平

均值作为该样本的光谱数据"共计采集
*.G

个苹果近红外透

射光谱信息"每测量
."

个样本就需要保存一次该时刻的暗

光谱用于后续光谱校正!这是为了避免由于
g/Q*"""S

光纤

光谱仪预热不充分导致暗光谱所产生的试验误差"
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光谱校正处理

光谱采集过程中!由于摄像头中的暗电流噪声以及苹果

表面不均匀性会对光谱数据产生一定的噪声影响!因此需要

对获得的光谱数据按照式$

.

%进行校正
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式$
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%中(
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为校正后的光谱&

$

"

为原始采集光谱&

$

L

为拧

上镜头盖采集的全黑暗光谱&

$

X

为全反射光谱"

.'+'+

!

苹果分类

光谱采集后!沿赤道面横向剖切并记录水心状况!经统
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计共有水心病果
FG

个!正常苹果
.*"

个"将所有采集后的近

红外透射光谱数据用
/BbA

方法将样本按照
+=.

的比例分

为校正集与预测集"其中校正集为
G*

个水心苹果与
F"

个正

常苹果!预测集为
*,

个水心苹果与
+"

个正常苹果"

)->
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数据处理

*

将
/

)

01236/;:20

软件获得的原始近红外光谱信息导入

D62&6Y*".!Y

软件进行黑白校正&

+

随后将校正过的光谱信

息作为输入变量对其进行数据中心化'移动平均平滑等多种

光谱预处理&

,

再将经过预处理后的光谱建立全波长模式识

别模型!从中筛选最优光谱预处理方法&

-

将最优光谱预处

理后提取的光谱数据应用多种流形学习方法进行数据降维&

5

将数据降维后的结果分别用于模式识别"

*

!

结果与讨论

9-)

!

光谱数据预处理与筛选

正常新疆冰糖心红富士苹果与水心病果经黑白校正的所

有原始光谱见图
*

!其形状'趋势相似!肉眼几乎无法辨别"

并且原始光谱数据的获取除了包含样本自身有用的化学信息

外!常常伴随着其他无关信息!如样本背景'杂散光'以及

设备自身的干扰"因此!旨在消除光谱无关信息的光谱预处

理方法变得尤为重要"为了消除以上干扰!同时也为排除其

他不确定干扰及筛选最优预处理方式&分别采用
."

种预处

理方法对原始光谱进行预处理!随后将预处理后的数据作为

建模集进行全光谱模式识别建模研究"结果如表
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正常苹果与水心病果的近红外透射光谱
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由表
.

可见!预处理在一些情况下会起到+促进,建模的

过程!有时也会+抑制,"模式识别方法亦是如此!不同的方

法也会因为原理不同得到相左的效果"预处理方法最优的是

多元散射校正!模式识别方法中较好的是马氏距离判别'

J

最近邻法及二次判别分析"图中
\/̀-J((

模型的校正集与

预测集的成功率为
F+'*?

与
#G'*?

!达到了较优的识别效

果!但是由于全光谱建模耗时长'变量复杂并且不稳定等缺

点!所以并不能直接应用于生产实际中!于是需要将经过最

优预处理方法!即多元散射校正处理后的光谱经流形学习方

法数据降维后再结合本试验匹配较优的模式识别方法$即

\L

!

J((

!

ML9

%进行建模分析"

9-9

!

基于流形学习方法的数据降维

为了对比各种流形学习方法对数据降维的效果"将经过

多元散射校正预处理后的光谱数据集结合流形学习方法进行

数据降维!输出维度确定为
+

!绘制多种流形学习方法下提

取的三维特征散点图如图
+

所示"

!!

图
+

可见(绿色为水心病果'蓝色为正常苹果"流形学

习方法在前三个主成分下的降维效果各有特点&图
+

$

6

%!

$

Y

%!$

:

%!$

&

%将正常苹果与水心病果几乎完全分开!只是在

空间上看起来有重叠&并且图
+

$

6

%与$

&

%有相似的降维效果!

这与成超)

.G

*所得结果一致&图
+

$

1

%和$

<

%在空间中产生了流

形状曲线!并且在水心分类上产生了较好的结果&图
+

$

8

%与

$

0

%不仅没有将正常苹果与水心病果很好分开!相比常规

B̀ 9

方法使数据变得更加混淆!对于本试验来说并不是合

G.!*
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适的数据降维方法&图
+

$

R

%很好地将水心病果与正常苹果分

开!说明相对于
/(@

方法!

2-/(@

既能获得原始高维数据的

重要信息!同时也能很好地揭示全局簇结构&图
+

$

]

%虽然也

将两类样本成功分开!但是水心病果在图中重合太多!并不

能直观看出聚类分布&图
+

$

O

%与$

V

%也能很好地将两类苹果

分开"纵观图
+

!发现大部分小图中的绿色区域$即水心病

果%都呈散开趋势!推测这或许与水心病果的水心大小存在

差异有一定联系"

上述经流形学习方法数据降维的结果都被用来结合经前

段测试后与本试验匹配较优的模式识别方法$即
\L

!

J((

!

ML9

%进行建模分析&在分析中
"

与
.

被分别用来代表水心

病果与正常苹果"本次分析的目的在于从中找出最高效'最

简单'最快捷的基于流形学习方法与近红外透射光谱的水心

鉴别模型!结果如表
*

&本次分析数据只考虑主成分数目与

不同流形学习方法对苹果识别率的影响!故为了消除其他干

扰对建模的影响!其他参数均不做任何改变"$经优选后确

定
J((

中
J

全部取
,

%

图
;

!

多种流形学习方法下数据降维的
;&

可视化图

*+

,

-;

!

;&N+08/7+@/6+?5?CE+4150+?5"1E8B6+?585E1"N/"+?804/5+C?7E71/"5+5

,

416F?E0

!!

参照图
+

分析结果!马氏距离判别分析下最优模型为

\/̀-L:RR;4:%7\6

)

4-\L

!校正集与预测集识别率分别为

F.'+?

与
F"'F?

"这与图
+

经多种流形学习方法数据降维后

的
+L

可视化图结果吻合"

J

最近邻法方法下最优模型为

\/̀-K678D63Va4%D6

)

-J((

!校正集识别率为
FG',?

!预

测集为
FC'+?

"在二次线性判别分析方法下!最优模型为

\/̀-2-/(@-ML9

!校正集与预测集苹果类型的识别率分别

为
F,?

与
F"'F?

"由表
*

同时获悉!

/(@

!

/

5

D/(@

并不适

#.!*
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表
9

!

多种流形学习数据降维方法结合多种模式识别方法建模的苹果类型识别率

G/A719

!

R1B?

,

5+6+?5"/61?C/

33

716

D3

1M+6F4876+

3

714/5+C?7E71/"5+5

,

E+4150+?5

"1E8B+5

,

/7

,

?"+6F4/5E4876+

3

71

3

/661"5"1B?

,

5+6+?5

\L J((

$

JZ,

%

ML9

7;DY03

%R

)

3:71:

)

6&

1%D

)

%7072

6̀&:Y362:%7

402

611;361

5

#

?

B308:12:%7

402

611;361

5

#

?

7;DY03

%R

)

3:71:

)

6&

1%D

)

%7072

6̀&:Y362:%7

402

611;361

5

#

?

B308:12:%7

402

611;361

5

#

?

7;DY03

%R

)

3:71:

)

6&

1%D

)

%7072

6̀&:Y362:%7

402

611;361

5

#

?

B308:12:%7

402

611;361

5

#

?

B̀ 9 ." F+'# #,'! .C F!'! F*'G .G F+'* #,'!

B3%YB̀ 9 .! #+'+ #,'! .+ F+'* F*'G .F F"'G #+'C

L:RR;4:%7\6

)

4 .# F.'+ F"'F .F FG', F"'F ., F"'. #F'"

/(@ .+ #+'+ G!', .F F"'. #+'C .! #*'G #.'#

/

5

D/(@ G C#', C,'! .* G+'! C,'! # G.'C C,'!

2-/(@ .+ #.'! #"'" .F FG', F"'F .# F,'" F"'F

K@ .C ##'* #F'" .+ F!'! F*'G .+ ##'* #F'"

KK@ .C #*'" #G'* .G F"'G #G'* .C ##'# #,'!

KL9 ., #+'+ #,'! .! F!'! F*'G .+ F"'G #+'C

a4%D6

)

.G F"'. F"'F .. FG', F*'G .+ F+'* #,'!

K678D63Va4%D6

)

.F F.'+ #G'* .* FG', FC'+ .F F.'+ #G'*

\L/ ." F+'# #,'! .C F!'! F*'G .G F+'* #,'!

合应用于本试验的数据降维!这也与本文
*'*

节 +基于流形

学习方法的数据降维,的内容相符"

研究以新疆冰糖心红富士为试材!数据采集后切开检验

水心病果占比仅为
!!'G?

!证明人工对水心筛选并不可行&

经过本试验的分析!结合流形学习方法能够很好地提高水心

识别率!正确率达到了
FC'+?

"从表
*

获悉!

\/̀-L:RR;4:%7

\6

)

4-J((

与
\/̀-2-/(@-J((

虽然都能成功将水心病果

与正常苹果分开!预测集识别率达到
F"'F?

!但是需要
.F

个主成分的共同参与!推测正是因水心病果光谱与正常苹果

光谱之间存在难以区分的差异性!所以导致需要多个主成分

参与建模分析才能获取较优识别率"虽然基于流形学习方法

与近红外透射光谱的新疆冰糖心红富士水心鉴别达到了成功

率
FC'+?

的鉴别效果!但是在图
+

$

6

%!$

1

%!$

O

%!$

V

%与$

&

%中

发现了正常苹果成功聚类'水心病果呈现局部分散的问题!

推测这可能与试验阶段没有考虑苹果水心大小对透射光谱的

影响有关!在后续的试验与研究中!有望开展关于水心病果

中水心大小预测的定量分析研究"

+

!

结
!

论

!!

利用近红外透射光谱结合流形学习非线性数据降维方法

与多种光谱预处理及多种模式识别方法同时对新疆冰糖心红

富士进行水心分鉴!得到如下结论"

$

.

%对采集后经黑白校正后的光谱数据用多元散射校正'

标准正态变量变换'二阶求导'一阶求导'归一化'卷积平

滑法'均值中心化'移动平均平滑'直接差分二阶求导以及

直接差分一阶求导进行光谱预处理&随后对所有光谱预处理

后的数据做全波长建模分析!比较得出多元散射校正是最优

预处理方法&其很好地消除了颗粒分布不均匀及散射对重要

信息的影响!提高光谱信噪比"

$

*

%结合多维尺度分析$

\L/

%'分布邻域嵌入$

/(@

%'

对称分布邻域嵌入$

/

5

D/(@

%'

2

分布邻域嵌入$

2-/(@

%'拉

普拉斯映射$

K@

%'等距特征映射$

a4%D6

)

%'地标等距映射

$

K678D63Va4%D6

)

%'局部线性嵌入$

KK@

%'扩散映射$

L\

%

等流形学习算法对经多元散射校正预处理后的数据集做数据

降维处理!比较得出地标等距映射是最优数据降维方法!其

在数据降维的同时很好地保留了数据原始的本构特征"

$

+

%对所有经过流形学习方法数据降维后的自变量分别

建立马氏距离判别'

J

最近邻法'二次判别分析的模式识别

模型!比较得出
\/̀-K678D63Va4%D6

)

-J((

是最优模型!

校正集识别率为
FG',?

!预测集识别率为
FC'+?

"

本方法为苹果水心鉴别提供技术支持!可以有效地对苹

果进行水心鉴别'分类储存并销售!进而提高苹果的经济价

值!为开发新型苹果水心病检测设备提供新思路"
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