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基于主成分分析的苹果霉心病近红外漫反射光谱判别!

李顺峰　张丽华　刘兴华　李光辉
（西北农林科技大学食品科学与工程学院，陕西杨凌 ７１２１００）

　　【摘要】　为了探讨利用近红外漫反射光谱技术判别苹果霉心病的可行性，将健康苹果和霉心病苹果的近红外

光谱经不同光谱预处理方法处理，将主成分分析提取的主成分作为自变量，对苹果霉心病进行了判别研究。结果

表明，光谱经矢量归一化处理后提取到的２０个主成分建立的 Ｆｉｓｈｅｒ判别函数判别率最高，性能稳定，建模集正确判

别率为 ８９９％，对检验集正确判别率为 ８７８％。
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　　引言

苹果霉心病又称心腐病，主要危害苹果果实，果

实受害从心室开始，逐渐向外扩展霉烂。由于霉心

病发生在果实内部（心室周围），如果不把果实切

开，很难从外表看出该果实是否被霉心病所侵染，它

不仅影响感官品质、降低果实商品价格，而且也可能

对食用者造成危害；如果病害果流入消费者手中，对

果商信誉、销售市场都会产生不利影响。因此，建立

一种无损、可靠的方法来检测苹果霉心病，在现实生

产中很有必要。

近红外光谱分析技术是近年来发展起来的一种

高效、快速、不破坏或少破坏样品、无公害、多组分同

时分析的现代分析技术，已成功应用于石油、食品、

医药等领域
［１～２］

。目前，国内外学者运用近红外光

谱技术对果实内部病害检测进行了大量研究
［３～１０］

。

但大都采用近红外透射技术，采用近红外漫反射技

术对果实内部病害检测的研究较少。

本文将近红外无损检测技术与主成分分析法相

结合，对健康苹果和霉心病苹果进行判别研究，并探

讨不同光谱预处理方法对判别模型的影响，为近红

外漫反射光谱技术判别霉心病苹果提供参考。

１　材料与方法

１１　材料
供试苹果品种为红富士，于２００９年 １０月 １５日



采自陕西省扶风县。挑选外观无机械损伤、果径为

７～９ｃｍ的果实作为试验材料，采集在（０±１）℃下
贮藏时间少于 ４个月的共 ３６７个苹果的近红外光
谱。

１２　近红外光谱采集
采用傅里叶变换近红外光谱仪（ＭＰＡ型，Ｂｒｕｋｅｒ

Ｏｐｔｉｃｓ公司）采集健康苹果和霉心病苹果的近红外
光谱。在每个果实赤道部位平均取３个点并标记为
光谱采集点，扫描模式为漫反射，检测器为 ＩｎＧａＡｓ，
检测波数范围 ４０００～１２０００ｃｍ－１

，分辨率８ｃｍ－１
，

扫描次数为６４次，平均每个果实３个点的近红外光
谱即为每个样本的光谱。光谱采集室温度控制在

２５℃左右。
近红外光谱采集完毕的苹果，全部沿果实赤道

处切开，以判断该果实是健康苹果还是霉心病苹果。

１３　分析方法
１３１　主成分分析

主成分分析（ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，简称
ＰＣＡ）是将多个变量通过线性变换以选出较少个数
重要变量的一种多元统计方法，又称主分量分析。

其基本方法就是将原来众多具有一定相关性的变

量，重新组合成一组新的互相无关的综合指标来代

替原来的指标；主成分分析的目的就是运用线性变

换，将原来的多个指标组合成相互独立的少数几个

能充分反映母体信息的指标，从而在不丢掉主要信

息的前提下，避开变量之间共线性的问题，便于进一

步分析。

１３２　Ｆｉｓｈｅｒ判别分析
Ｆｉｓｈｅｒ判别亦称典型判别，其基本方法就是采

用投影，使得每一类别内的方差尽可能小，而不同类

别之间的方差尽可能大，即针对 Ｐ维空间中的某点
寻找一个能使它降为一维数值的线性函数，然后应

用这个线性函数把 Ｐ维空间中的已知类别总体以
及未知类别归属的样本都变换为一维数据，再根据

其间的亲疏程度判定未知类别的归属。

２　结果与分析

２１　近红外光谱分析
从图 １中可以看出，健康苹果和霉心病苹果的

近红外光谱曲线形状非常相似，并且健康苹果和霉

心病苹果的光谱交叉重合，因此很难从光谱曲线上

直接区分某苹果是否为霉心病病果。由于仪器、样

本背景、环境条件及其他因素的影响，近红外光谱常

出现噪声、谱图基线平移和漂移等现象，为了消除这

些不利因素对所建模型的影响，分别采用多元散射

校正（ＭＳＣ）、标准正态变量变换（ＳＮＶ）、矢量归一

化、最小最大归一化、９点平滑和一阶导数（９点平
滑）６种方法对原始光谱进行预处理。

图 １　健康苹果和霉心病苹果的近红外光谱

Ｆｉｇ．１　ＮＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆｈｅａｌｔｈｙａｎｄｍｏｌｄｙｃｏｒｅａｐｐｌｅｆｒｕｉｔｓ
　

２２　光谱主成分提取

本试验采集的苹果近红外光谱范围为 ４０００～
１２０００ｃｍ－１

，共有 ２０７５个数据点，构成了３６７×
２０７５的光谱矩阵，数据量大，冗余信息多，计算量
大。利用 Ｍａｔｌａｂ７１０对经不同光谱预处理后的光
谱提取主成分，其累积贡献率能够反映前 ｎ个主成
分对原数据信息的表征能力，不同预处理后提取的

光谱主成分累积贡献率如图２所示。从图２可以看
出，经不同光谱预处理后提取得到的前２０个主成分
除了一阶导数处理仅可以解释 ８６％以上的光谱信
息外，经其他光谱预处理后的前２０个主成分均可以
解释９９％以上的光谱信息。由于健康苹果和霉心
病苹果的近红外光谱差异很小，若选取主成分数过

少可能会造成大的判别误差。为了获得较高的正确

判别率并减少计算量，选取前２０个主成分作为建立
Ｆｉｓｈｅｒ判别函数的分析对象。这样光谱数据阵就从
原始光谱的３６７×２０７５减少到 ３６７×２０（２０个主成
分）。

图 ２　不同光谱预处理方法提取的前 ２０个

主成分的累积贡献率

Ｆｉｇ．２　Ｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｖａｒｉａｎｃｅｐｌｏｔｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔ２０ｐｒｉｎｃｉｐａｌ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｅｘｔｒａｃｔｅｄａｆｔｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｐｅｃｔｒａｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇｓ
　

２３　Ｆｉｓｈｅｒ判别函数建立

以数字 １和 ２分别代表健康苹果和霉心病苹
果，分别从健康苹果和霉心病苹果中随机抽取６０个
和３０个共计 ９０个苹果作为检验集，其余 ２７７个苹
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果作为建模集。取经不同光谱预处理后提取的前

２０个主成分，利用 ＳＰＳＳ１９０软件进行 Ｆｉｓｈｅｒ判别
分析。对于建模集，不同光谱预处理方法建立的

Ｆｉｓｈｅｒ函数判别结果如表１所示。

表 １　不同光谱预处理方法结合主成分分析建立的 Ｆｉｓｈｅｒ函数判别结果

Ｔａｂ．１　ＤｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｒｅｓｕｌｔｓｏｎｔｒａｉｎｉｎｇｓａｍｐｌｅｓｏｆＦｉｓｈｅｒ’ｓｆｕｎｃｔｉｏｎｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｂｙｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｐｅｃｔｒａｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇｓｗｉｔｈＰＣＡ

光谱预

处理方法

健康苹果 霉心病苹果

样本数／个 误判数／个 正确判别率／％ 样本数／个 误判数／个 正确判别率／％

建模集正确

判别率／％

原始光谱 １９０ ３５ ８１６ ８７ １６ ８１６ ８１６

ＭＳＣ １９０ ２４ ８７４ ８７ １３ ８５１ ８６６

ＳＮＶ １９０ ２５ ８６８ ８７ １３ ８５１ ８６３

矢量归一化 １９０ １８ ９０５ ８７ １０ ８８５ ８９９

最小最大归一化 １９０ ４８ ７４７ ８７ ２６ ７０１ ７３３

９点平滑 １９０ ３８ ８００ ８７ １５ ８２８ ８０９

一阶导数 １９０ ３６ ８１０ ８７ １４ ８３９ ８１９

　　由表１可知，原始光谱经不同光谱预处理后建
立的判别函数对健康苹果和霉心病苹果的判别效果

差异较大。对霉心病苹果原始光谱提取主成分后所

建判别函数正确判别率为 ８１６％。经矢量归一化
预处理所建判别函数的正确判别率最高，达到

８９９％；经最小最大归一化预处理所建判别函数的
正确判别率最低，仅为７３３％；经 ＭＳＣ、ＳＮＶ、９点平
滑、一阶导数（９点平滑）处理所建判别函数正确判
别率均低于矢量归一化。

经矢量归一化预处理结合主成分分析所建

Ｆｉｓｈｅｒ判别方程为：
健康苹果

Ｆ１＝－１１７４－００１７Ｐ１－０００３Ｐ２－００２３Ｐ４＋
０００７Ｐ５－００６９Ｐ６－００８９Ｐ７－０００４Ｐ８－
００３５Ｐ９＋００７１Ｐ１０＋０２６７Ｐ１１＋０７５１Ｐ１２＋
０２７８Ｐ１３＋０１２９Ｐ１４＋００５５Ｐ１５－０５２９Ｐ１６－
００３９Ｐ１７－０２５４Ｐ１８－１１５１Ｐ１９－１４３７Ｐ２０

霉心病苹果

Ｆ２＝－１２６６＋００２１Ｐ１＋０００４Ｐ２－
０００１Ｐ３＋００１９Ｐ４＋０００１Ｐ５＋
００８８Ｐ６＋０１１９Ｐ７＋００３８Ｐ８＋
００４８Ｐ９－０１１５Ｐ１０－０２７０Ｐ１１－
０７６２Ｐ１２－０２４８Ｐ１３－０１６７Ｐ１４＋
０００７Ｐ１５＋０５８８Ｐ１６－００３０Ｐ１７＋
０４３０Ｐ１８＋１１Ｐ１９＋１３８２Ｐ２０

式中　Ｐｉ———第 ｉ个主成分，ｉ＝１，２，…，２０
为了检验所建判别函数对外部未知样本的判别

效果，将９０个未参与建模的样本，也即检验集，代入
上述 Ｆｉｓｈｅｒ判别方程进行验证，比较 Ｆ１和 Ｆ２的计算
结果，若 Ｆ１＞Ｆ２，则被判为组１（健康苹果）；若 Ｆ１＜
Ｆ２，则被判为组 ２（霉心病苹果）。所建判别函数对

检验集判别结果如表 ２所示。表中结果显示，有
６个健康苹果被错误地判为霉心病苹果，误判率为
１００％；５个霉心病苹果被错误判别为健康苹果，误
判率为１６７％；其余的 ７９个样本均被正确判别，正
确判别率为 ８７８％，略低于 Ｓｈｅｎｄｅｒｅｙ等［１０］

采用近

红外透射模式对苹果霉心病的正确判别率 ９０４％
（对健康果实、发病面积为 ０％ ～３０％、发病面积在
３０％以上的其实正确判别率分别为 ９２％、８６６７％、
１００％），说明了主成分分析结合 Ｆｉｓｈｅｒ判别应用于
健康苹果和霉心病苹果判别是可行的。

表 ２　矢量归一化结合主成分分析所建 Ｆｉｓｈｅｒ判别

函数对检验集的判别结果

Ｔａｂ．２　Ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｒｅｓｕｌｔｓｏｎｔｅｓｔｓａｍｐｌｅｓｏｆ

ＦｉｓｈｅｒｆｕｎｃｔｉｏｎｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｂｙＰＣＡａｆｔｅｒｖｅｃｔｏｒ

ｎｏｒｍａｌｉｚａｔｉｏｎｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ

项目 类别 合计
判别结果

健康苹果 霉心病苹果

计数／个
健康苹果 ６０ ５４ ６

霉心病苹果 ３０ ５ ２５

百分率／％
健康苹果 １００ ９００ １００

霉心病苹果 １００ １６７ ８３３

正确判别率／％ ８７８

３　结束语

比较了原始光谱、ＭＳＣ、ＳＮＶ、矢量归一化、最小
最大归一化、９点平滑、一阶导数（９点平滑）提取主
成分后建立的判别函数对健康苹果和霉心病苹果的

判别效果，矢量归一化预处理后所建判别函数的正

确判别率最高，经最小最大归一化预处理所建判别

函数的正确判别率最低。矢量归一化预处理后提取
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主成分所建健康苹果和霉心病苹果的 Ｆｉｓｈｅｒ判别函
数判别性能稳定，建模集正确判别率为 ８９９％，对

检验集正确判别率为８７８％，验证了近红外漫反射光
谱技术应用于健康苹果和霉心病苹果检测的可行性。
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