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摘要 传统活力检测方法存在操作复杂、耗时长、可重复性差、对种子造成损伤且不可逆等不足，基于此，提出一种

基于光声光谱结合最小二乘支持向量机回归 (LS-SVR)的稻种活力快速、无损检测方法。在温度为 45 ℃、相对湿度

为 90%的条件下，对南粳 46(粳稻)和内 5优 8015(杂交稻)进行高温高湿人工老化处理，依次老化 0，24，48，72，96 h，
获得不同活力的稻种；采集 2类稻种光声光谱数据，总计 100份，其中校正集样本 60个，预测集样本 40个；采用小波

包对原始光谱数据进行预处理，通过协方差分析和主成分分析 (PCA)对光谱进行降维；分别通过偏最小二乘回归

(PLSR)、反向传播神经网络 (BPNN)和 LS-SVR建立稻种活力预测模型。其中，采用协方差分析结合 LS-SVR建立的

模型性能最优，该模型不仅适用于单一稻种，而且适用于不同种类稻种活力的预测。研究表明，采用光声光谱技术

结合 LS-SVR对稻种活力进行测定是可行的，且所建模型在稻种活力预测方面具有较好的预测精度，为便携式水稻

活力光声光谱仪的研制提供了理论依据。
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Abstract Considering that the traditional method for vigor test is complex, time- consuming, with poor

reproducibility, irreversible, and likely to cause damage to the seed, a rapid and non-destructive testing method

of rice seed vigor based on photoacoustic spectroscopy technology and least squares support vector regression (LS-

SVR) is proposed. Under the condition of temperature of 45 ℃ and relative humidity of 90%, Nanjing46 (japonica

rice) and Nei5you 8015 (hybrid rice) rice seeds are artificially aged for 0, 24, 48, 72, 96 h to get rice seeds with

different vigor. Spectral data of 100 samples for the two types of rice seeds are collected and divided into a

calibration set (60 samples) and a prediction set (40 samples). Wavelet packet analysis is used in spectral

preprocessing. Dimensionality reduction of the spectrum data is realized by covariance analysis and principal
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component analysis (PCA). Prediction models of rice seed vigor are established respectively by partial least squares

regression (PLSR), back propagation neural network (BPNN) and LS-SVR. The results show that the optimal model

is constructed by covariance analysis and LS-SVR, and the model is not only suitable for single rice species, but

also for different types of rice seed in vigor forecast. The experiment shows that it is feasible that rice seed vigor

is detected rapidly and non-destructively by photoacoustic spectroscopy technology and LS-SVR. The model has

better prediction accuracy in vigor detection, and provides a theoretical basis for the development of portable rice

seed vigor spectrometers.

Key words spectroscopy; photoacoustic spectroscopy; rice seed; vigor; wavelet packet; least squares support

vector regression

OCIS codes 300.6300; 300.6170; 300.6340

1 引 言
我国是水稻生产大国，也是水稻消费强国，全国 65%以上的人口以大米为主食，水稻是我国最主要的粮

食作物之一，水稻产量的波动会直接影响粮食供给，威胁我国粮食安全 [1]。种子活力是衡量种子质量优劣的

重要指标之一，是种子发芽速率和生长量的综合反映。高活力种子具有明显的生长优势和生产潜力，对种

子经营和农业生产有着极其重要的意义。传统种子活力的检测方法有三磷酸腺苷 (ATP)含量测定、电导率

法、氯化三苯基四氮唑法等 [2]，虽然能够准确直观地预测种子活力，但存在操作复杂、耗时长、可重复性差、容

易对种子造成损伤等缺点。为了解决这一问题，需要找到一种快速、无损检测水稻活力的方法 [3]。

种子质量的快速无损检测已成为种子质量检测的发展趋势，无损检测技术在种子检测方面的应用国内

外已有研究。韩亮亮等 [4]利用近红外光谱分析技术对 3种不同老化程度的燕麦种子进行研究，得到特征光

谱，通过主成分分析 (PCA)结合马氏距离的模式识别方法分析光谱，证明近红外光谱技术在燕麦种子活力测

定方面的可行性；Pourreza等 [5]利用机器视觉技术，获取小麦种子图像的几种纹理特征组，以评估鉴定 9种常

用伊朗小麦种子的品种，平均分类精度达 98.1%。徐赛等 [6]利用电子鼻对常规稻与杂交稻稻谷进行分类识

别，识别率达 90%以上，实现了常规稻与杂交稻的快速、无损分类识别；Kranner等 [7]利用红外热成像技术对豌

豆种子质量进行检测，区分不同活力的种子。

光声光谱 (PAS)技术是基于光声理论和现代热量转换的一种新技术。相对于红外透射或反射光谱，光声

光谱分析不需要或者需要很少的样品前处理，而且能够直接探测样品不同深度的信息，不受样品表面形态

限制，具有速度快、效率高、无污染、便于实现在线分析等优点。近年来，光声光谱技术在物理、化学、土壤、

生物医学、故障诊断和无损检测等领域有广泛的应用 [8-9]。

本文以两类不同活力的稻种为材料，利用光声光谱技术分析不同活力稻种之间的光声光谱差异，建立

稻种活力光声光谱预测模型，探究光声光谱技术在稻种活力快速、无损检测方面的可行性。

2 材料与方法
2.1 实验材料

实验稻种为南京农业大学作物遗传与种质创新国家重点实验室提供的 2014年收获的南粳 46稻种 (粳
稻)和浙江农科种业有限公司 2014年生产的内 5优 8015稻种 (杂交稻)，人工挑选颗粒饱满、无霉变、大小形状

基本相同的稻种 2 kg，剔除夹杂物和杂种子。

2.2 水稻种子老化

将筛选的种子破休眠处理后分为 5份，进行高温高湿人工老化实验。将每组样品放入玻璃托盘中均匀

排布，然后放入 RXZ型 (多段编程)智能人工气候箱 (宁波江南仪器厂制造)，在温度为 45 ℃、相对湿度为 90%
的条件下，依次老化 0，24，48，72，96 h，按时从智能人工气候箱中取出老化后的水稻种子，晒干后装入密封袋

中。将获得的稻种按种类和不同老化天数进行分类、编号。

2.3 实 验

光声光谱基本原理如图 1所示。光声光谱是基于光声效应，即媒质吸收调制或脉冲的光辐射，温度的升

降会引起媒质的体积涨缩而产生声波。一束调制光通过 KBr窗口照射到光声池中的样品，样品受到光照后
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产生热效应，并将热传导给样品池中的气体，气体膨胀与收缩产生热波，热波可被灵敏的微音器检测，即为

光声信号，光声信号经放大后得到光声光谱。

图 1 光声光谱原理示意图

Fig.1 Schematic of photoacoustic spectroscopy
实验采用傅里叶变换红外光谱仪 Nicolet6700 (Thermo Elemental，美国)，配合 PA300 光声附件 (MTEC

Photoacoustics，美国)。开机预热 0.5 h后，采集碳黑背景的光声光谱，对仪器进行标定，以保证测量数据的准

确性和可靠性。将老化不同天数的稻种样品分别放入光声池 (直径为 10 mm，高为 5 mm)中，排布均匀后用干

燥的氦气连续吹扫 10 s(10 mL/min)，然后进行光谱数据的采集。光谱扫描范围为 4000~500 cm-1，动镜速率为

0.32 cm/s，扫描分辨率为为 4 cm-1，扫描 32次的平均光谱记为样品光谱，碳黑作为背景对照。

2.4 发芽实验与活力测定

参照 GB/T3543.4-1995[10]农作物种子检验规程进行发芽实验。从不同老化天数的稻种材料中各取 100
粒放入 150 mL烧杯，加入适量的自来水，在 30 ℃恒温条件下，浸种 2 d。将材料均匀放置在内铺两层滤纸的

玻璃培养皿中，用滴管滴入适量自来水，然后放入发芽箱，在光照 8 h、温度 30 ℃和黑暗 16 h、温度 20 ℃条件

下，进行发芽实验。第 3~7 d统计实验样品的发芽数，第 7天测量种苗生长量 (幼苗长度)，计算实验样品的发

芽指数和活力指数。发芽指数计算公式为

fGI =∑Gt

D
, (1)

式中 Gt 为第 t天的发芽数，D 为发芽实验天数。活力指数计算公式为

fVI = S∑Gt

D
= S × fGI , (2)

式中 S 为种苗生长量(长度)。
2.5 活力定量模型的建立与评价指标

100组光声光谱数据中每类按 3∶2随机分为校正集和预测集，其中校正集 60组用于模型的建立，预测集

40组用于模型的验证与评估。分别通过主成分分析和协方差处理 (CP)进行光谱数据的降维，然后利用最小

二乘支持向量机回归 (LS-SVR)建立粳稻和杂交稻的活力预测模型。用校正集来建立模型，模型的评价指标

分别为校正集相关系数 (RC)和标准偏差 (SEC)，RC越大，SEC越小，模型的性能越好。建立模型后，用预测集对

模型进行验证和预测，预测集相关系数(RP)越大、标准偏差(SEP)越小，预测效果越好。

3 结果与分析
3.1 稻种的活力指数和光声光谱

通过发芽实验测得不同人工老化时间的稻种活力指数如表 1所示。由表 1可见，随着老化天数的增加，

2种稻种的活力指数均不断降低，说明稻种老化过程中内部发生一系列生理变化，导致种子的活力降低 [11]。

南粳 46和内 5优 8015稻种的原始光声光谱如图 2所示。由图 2可见，不同老化天数的同种稻种光声光

谱之间呈现出十分相似的谱型，总的趋势基本一致，但光声光谱存在一定的噪声干扰，影响模型的建立。因

此，需要对原始光声光谱进行去噪处理。
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表 1 不同老化时间的稻种活力指数

Table 1 Vigor index of rice seeds with different aging time
Material

Nanjing46

Nei5you8015

Aging time /h
0
24
48
72
96
0
24
48
72
96

Vigor index
12.57
10.68
8.96
6.27
4.02
14.82
13.02
9.94
7.27
5.68

Number of samples
10
10
10
10
10
10
10
10
10
10

图 2 稻种的原始光声光谱。 (a) 南粳 46; (b) 内 5优 8015
Fig.2 Original photoacoustic spectra of rice seeds. (a) Nanjing46; (b) Nei5you8015

3.2 小波包分析

小波包变换是基于小波变换的近一步发展，由 Wickhauser等 [12]引入，能够提供比小波变换更高的分辨

率。克服了短时傅里叶变换在频带划分时线性等间隔和多分辨率分析在高频段频率分辨率较差、低频段时

间分辨率较差的缺点。小波包分析能够为信号提供一种更精细的分析方法，将频带进行多层次划分，对低

频部分和高频部分进一步分解，提高时频分辨率，使得小波包具有更广泛的应用价值 [13]。采用小波包对光声

光谱进行分解与重构，能够在一定程度上剔除由光谱仪精度、测试条件、水分等不确定因素导致的噪声。实

验中利用 db5对 2类稻种的原始光声光谱进行五层小波包分解与重构，使得光声光谱信息能够更精确地表

达。重构后的光声光谱如图 3所示。

由图 3可见，在 4000~500 cm-1之间有丰富的吸收信息，总的趋势基本一致。同一种类不同活力的稻种

图 3 小波包重构后的光声光谱。 (a) 南粳 46; (b) 内 5优 8015
Fig.3 Photoacoustic spectra of rice seeds after wavelet packet reconstruction. (a) Nanjing46; (b) Nei5you8015
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具有相似的吸收特性，出现相似度较强的吸收峰。3500~3100 cm-1处的宽吸收峰主要由蛋白质中 N—H键和

水中O—H键的伸缩振动叠加导致 [14]。3000~2850 cm-1处的尖峰主要为纤维素和油脂等物质中 C—H键的伸缩

振动导致 [14]。2350 cm-1处的小峰为光声池中残余的 CO2气体所致 [15]。1650 cm-1处的小峰主要由水的 O—H键

弯曲振动和蛋白质 C—O键伸缩振动(酰胺 I)[16]以及不饱和油脂中 C—C键伸缩振动叠加导致。1500~1200 cm-1

处是蛋白质和多糖的混合振动吸收区 [17]；1440~1317 cm-1附近为甲基和亚甲基对称弯曲振动及 CH3剪式振动

吸收 [17]；1412 cm-1附近的吸收峰为淀粉中 C—O—O、CH2伸缩振动吸收区 [17]。指纹区 1060 cm-1附近强而宽的

吸收峰归属为纤维素和油脂等 C—C键和 C—O 键的伸缩振动。1160~1000 cm-1范围主要为 C—N 键、C—O
键伸缩振动所致 [18]。880~680 cm-1相对较宽的区域主要由芳环 C—H面外弯曲振动和烯烃 C—H面外弯曲振

动所致 [18]。575 cm-1附近的谱峰由淀粉的骨架模式振动所致 [17]。

3.3 光声光谱数据降维

光谱属于典型的高维度、非线性、重叠、冗余数据，为提取光谱特征以及定性定量分析带来一定的挑战

和困难，尤其是在光声光谱分析中。稻种中各物质基团的吸收常常出现非线性叠加，光谱测量中测试环境

(如温度、光照等)和仪器状态的变化也会导致光谱的非线性变化 [19]。需要一种非线性降维方法来减少冗余和

过度拟合的可能性。目前，最常用的数据降维方法是主成分分析 [20-21]，其思想是将 n维特征映射到 k维度空

间上 (k<n)，k维空间是全新的正交特征，不是从 n维空间中去除 n-k维度特征，而是重新构造出来的 k维特

征。PCA是线性变换，k维特征是 n维特征的线性组合，无法保证低维空间数据的非线性结构。

本文分别采用主成分分析和基于协方差的特征光谱提取方法，对光谱数据进行降维处理。通过主成分

分析将高维度光谱线性组合映射到低维度空间；通过对光谱进行协方差处理提取光声光谱特征波波数。协

方差光谱如图 4 所示。

图 4 光声光谱协方差处理。 (a) 南粳 46; (b) 内 5优 8015
Fig.4 Covariance processing results of rice seed photoacoustic spectra. (a) Nanjing46; (b) Nei5you8015

由图 4可见，光谱在某些波数处有明显的吸收峰，包含了丰富的光声光谱信息。提取 3876、3510、3209、
2943、1848、1068、756、555 cm-1为南粳 46稻种的特征波数，3491、3398、2966、2704、1674、1466、798、509 cm-1

为内 5优 8015稻种的特征波数。

利用主成分分析对稻种光声光谱进行分析，获得前 3个主成分为 fPC1
、fPC2

、fPC3
，其表达式为

ì

í

î

ï

ï
ïï

ï

ï
ïï

fPC1
= a  1,1v  1    + a  1,2 v2 + ⋯ + a  1,908 v908 =∑

i = 1

908
a1, i vi

fPC2
= a2,1v2 + a2,2 v2 + ⋯ +   a2,908 v908 =∑

i = 1

908
a2, i vi

fPC3
= a3,1v2 + a3,2 v2 + ⋯ +   a3,908 v908 =∑

i = 1

908
a3, i vi

, (3)

式中 a  1, i,a2, i,a3, i(1 ≤ i≤ 908) 分别为前 3个主成分的权重系数，vi(1 ≤ i≤ 908) 为波数对应的光谱值。南粳 46和

内 5优 8015前 3个主成分累积贡献率分别为 97.18%和 95.65%，均大于 95%，包含了光声光谱的绝大部分信

息 [22]，可以用这 3个主成分代替原光谱。
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3.4 稻种活力预测模型的构建与评价

偏最小二乘回归 (PLSR) 是一种经典的校正方法，能够提取光谱中与因变量相关的潜变量，建立回归方

程 [23]。反向传播神经网络 (BPNN)是一种误差反向传播的前馈神经网络，具有广泛的适应性和有效性 [24]。LS-
SVR是由 Suykens等 [25]提出的一种基于结构风险最小化原则的通用数据驱动学习方法，构建稻种活力光声光

谱 LS-SVR预测模型的原理如下。

设训练集样本为 {(xi,yk)|i = 1,2, ...,n ; k = 1,2, ...,n} ，x ∈ Rd ,y ∈ R 。用一个非线性映射 Φ 将样本输入空间 Rd

映射到高维Hilbert空间 ψ ，从而取得在原空间非线性回归的效果。在高维空间中构造决策函数

f (x) = ω
Tφ(x) + b , (4)

式中 φ(x) 为数据空间到特征空间的非线性映射，ω 为权矢量，b 为阈值。

以最小结构风险为原则进行模型参数的确定，结构风险计算式为

R = 1
2  w 2 + cR emp , (5)

式中 c 为正规化参数，损失函数 R emp =∑
i = 1

n

e2
i ，其中 ei 为训练集的预测误差。

约束条件为

yk = ω
Tφ(xi) + b + ei , (6)

相应的拉格朗日函数为

L(ω,b,e,α) = R -∑
i = 1

n

αi[ ]ω
Tφ(xi) + b + ei - yi , (7)

式中 αi 为拉格朗日乘子。

根据 Karush-Kuhn-Tucher最优条件

∂L
∂ω = 0, ∂L

∂b = 0, ∂L
∂ei = 0, ∂L

∂αi

= 0 , (8)
可得
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, (9)

由(9)式可得

æ

è

ç

ç

ç

ç

ç

ç
çç
ç

ç

ç

ç

ö

ø

÷

÷

÷

÷

÷

÷
÷÷
÷

÷

÷

÷

   0                                             1                                                               1                                       ⋯                                      1
    1                   K (x1,x1) + 1

2c                  K (x1,x2)                       ⋯                   K (x1,xn)    
    1                            K (x1,x2)                    K (x1,x1) + 1

2c             ⋯                   K (x2 ,xn)   
 ⋮                                            ⋮                                                   ⋮                                 ⋱                                  ⋮
    1                             K (xn ,x1)                            K (xn ,x1)                     ⋯          K (xn ,xn) + 1

2c   

é

ë

ê

ê

ê

ê
êê
ê

ê

ù

û

ú

ú

ú

ú
úú
ú

ú

b
α1
α2
⋮
αn

=

é

ë

ê

ê

ê

ê
êê
ê

ê

ù

û

ú

ú

ú

ú
úú
ú

ú

0
y1
y2
⋮
yn

, (10)

式中 K (x,xi) 为核函数，最终确定决策函数为

f (x) =∑
j = 1

n

[ ]αiK (x,xi) + b . (11)
鉴 于 径 向 基 函 数 具 有 较 好 的 性 能 [26]，选 用 径 向 基 函 数 K (xi,xj) 作 为 LS- SVR 的 核 函 数 ，其 中

K (xi,xj) = exp
æ

è

ç
ç

ö

ø

÷
÷

-  xi - xj

2

2σ2 。

在训练活力模型前，需要先确定该模型的核参数 σ 和正规化参数 c ，这两个参数的确定对模型的性能

有很大的影响。为确定最优核参数 σ 和正规化参数 c ，采用 7层交叉验证法，不断调整参数 σ 和 c 值，选择
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使交叉验证误差最小的组合作为参数的最佳值。

分别采用 PLSR、BPNN、LS-SVR建立稻种活力预测模型，南粳 46和内 5优 8015独立建模的结果分别如

表 2、3所示，混合建模的结果如表 4所示。

表 2 南粳 46稻种独立建模结果

Table 2 Independent modeling results of Nanjing46 rice seeds

Modeling methods
PCA+PLSR
PCA+BPNN

PCA+LS-SVR
CP+PLSR
CP+BPNN

CP+LS-SVR

Calibration set
RC

0.9349
0.9469
0.9549
0.9439
0.9501
0.9761

SEC
0.6297
0.7068
0.5297
0.5374
0.5462
0.4878

Prediction set
RP

0.9133
0.9250
0.9433
0.9238
0.9358
0.9544

SEP
1.0596
0. 9430
0.7963
0.8521
0.7245
0.5013

表 3 内 5优 8015稻种独立建模结果

Table 3 Independent modeling results of Nei5you8015 rice seeds

Modeling methods
PCA+PLSR
PCA+BPNN

PCA+LS-SVR
CP+PLSR
CP+BPNN

CP+LS-SVR

Calibration set
RC

0.9313
0.9569
0.9529
0.9426
0.9513
0.9739

SEC
0.6007
0.7068
0.5925
0.5792
0.4007
0.3864

Prediction set
RP

0.9154
0.9382
0.9369
0.9209
0.9354
0.9638

SEP
1.0576
1.1028
0.8040
1.1822
0.8576
0.5431

表 4 南粳 46和内 5优 8015稻种混合建模结果

Table 4 Hybrid modeling results of Nanjing46 and Nei5you8015 rice seeds

Modeling methods
PCA+PLSR
PCA+BPNN

PCA+LS-SVR
CP+PLSR
CP+BPNN

CP+LS-SVR

Calibration set
RC

0.9271
0.9371
0.9386
0.9326
0.9401
0.9701

SEC
0.6547
0.6878
0.5462
0.5704
0.4325
0.4657

Prediction set
RP

0.9120
0.9044
0.9358
0.9346
0.9415
0.9562

SEP
0.9720
1.0601
0.8245
0.9351
0.8441
0.5729

由表 2~4可见，采用 CP结合 LS-SVR建立的活力预测模型最优，因此选用 CP结合 LS-SVR作为最佳建

模方式。通过 CP结合 LS-SVR建立稻种活力预测模型，南粳 46稻种、内 5优 8015独立建模和混合建模的最

优结果如表 5所示。

表 5 2种稻种独立建模和混合建模的最优结果

Table 5 Optimal results of independent and hybrid modeling of Nanjing46 and Nei5you8015 rice seeds

Rice seeds
Nanjing46

Nei5you8015
Nanjing46+Nei5you8015

Calibration set
RC

0.9761
0.9739
0.9701

SEC
0.4878
0.3864
0.4657

Prediction set
RP

0.9544
0.9638
0.9562

SEP
0.5013
0.5431
0.5729

Optimal parameters
σ

230
837
207

c

0.44
0.95
0.49

由表 5可见，南粳 46(粳稻)和内 5优 8015(杂交稻)稻种单独建模和混合建模效果均比较理想，相关系数较

高且相对偏差较小。该模型不仅适用于单一种类稻种的建模，而且适用于不同类别稻种的建模 (粳稻和杂交

稻)。混合建模校正集相关系数和标准偏差分别为 0.9701 和 0.4657，预测集相关系数和标准偏差分别为
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0.9562和 0.5729。混合建模实际值与预测值相关关系如图 5所示。

图 5 混合建模实际值与预测值之间的关系。 (a) 校正集 ; (b) 预测集

Fig.5 Relationship between actual and predicted values for hybrid modeling. (a) Calibration set; (b) prediction set

4 讨论与结论
已有农学研究表明，种子老化后种子的活力降低，胚内发生一系列生理学变化，酶的活性发生变化，合

成物质能力下降，有毒物质积累，蛋白质发生变化，稻种膜的结构发生变化，膜系统损伤 [27]；随着稻种老化时

间的增加，稻种的劣变程度加深，种子的活力不断降低，种子的可溶性糖含量也不断增加，超氧化物歧化酶、

过氧化物酶、过氧化氢酶 (自由基清除酶系统)的活性逐渐降低，丙二醛含量增加，脱氢酶的活性不断降低，且

可溶性蛋白的含量不断降低 [28]。本研究探讨通过光声光谱技术来检测不同活力稻种生理生化特性与光声光

谱特性之间的关系，从种子生理学特性和物质的化学特性方面揭示不同活力稻种的光声光谱差异。

针对传统活力检测方法存在操作复杂、耗时长、可重复性差、对种子造成损伤且不可逆等不足，提出了

一种基于光声光谱结合 LS-SVR的稻种活力快速无损检测方法。采用小波包分析进行预处理，通过特征提

取，提取贡献率大的特征波数；提取 3876、3510、3209、2943、1848、1068、756、555 cm-1为南粳 46稻种的特征波

数，3491、3398、2966、2704、1674、1466、798、509 cm-1为内 5优 8015稻种的特征波数，特征波数与稻种光声光

谱化学键振动特性有较好的一致性；通过 LS-SVR建立的模型最优，南粳 46(粳稻)和内 5优 8015(杂交稻)稻种

单独建模和混合建模效果均较优，校正集和预测集相关系数均超过 95%且标准偏差较小。混合建模校正集

相关系数和标准偏差分别为 0.9701和 0.4657，预测集相关系数与标准偏差分别为 0.9562和 0.5729，表明光声

光谱检测技术在稻种活力测定方面具有较高的精度。

随着发光二极管 (LED)技术的快速发展，各种超高亮、不同波长的窄带 LED不断涌现，红外 LED渐渐应

用于光谱检测 [29]。提出的基于特征波数的降维方法，通过 LS-SVR实现稻种活力快速无损检测，为基于光声

光谱的便携式水稻活力检测仪的研制提供了理论依据。
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