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傅里叶中红外光谱结合稀疏表示分类方法鉴别小麦赤霉病感染等级
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摘
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要
!

旨在探索感染不同等级赤霉病的小麦中主要成分含量变化引起的傅里叶中红外光谱信息响应!并

结合模式识别方法实现基于傅里叶变换中红外光谱的小麦赤霉病等级无损检测%以感染不同等级赤霉病小

麦为研究对象!在
>$$$

!

>$$0@

A#波数范围内采集
"=

个小麦样本的傅里叶中红外光谱数据!利用载荷系数

法"

fOc

$与随机森林算法"

EH

$分析选取小麦样本傅里叶中红外光谱中的敏感波长!利用稀疏表示分类

"

.EB

$算法建模识别小麦感染赤霉病等级%结果表明)

fOc

算法和
EH

算法选择的特征波长作为定性分析模

型的输入时模型鉴别准确率与全波段光谱数据作输入时均达
"$<

以上!特征波长提取算法可以有效简化模

型并提高效率%

EH,.EB

模型鉴别效果最好!建模集鉴别准确率达
"F<

!测试集鉴别准确率达
"?<

%小麦感

染赤霉病等级的不同会引起小麦中水分'淀粉'纤维素'可溶性氮素'蛋白质'脂肪等物质含量的变化!采

用
EH

算法选择的特征波长均反映了这些物质所对应的傅里叶中红外光谱透射光谱特征的差异!结合
.EB

模型进行小麦赤霉病等级鉴别可达到最好的鉴别效果%因此!利用傅里叶中红外光谱技术结合模式识别方

法对小麦赤霉病等级鉴别是可行的!解释了傅里叶中红外光谱技术检测小麦赤霉病等级的机理%
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!!

赤霉病是世界性的麦类病害之一!多发生在穗期多雨'

气候潮湿的地区!具有周期性流行的特点%小麦受赤霉病菌

侵染后!麦穗枯萎!籽粒腐烂!失去种用和工业价值%同时!

染病籽粒会产生多种毒素如脱氧雪腐镰刀菌烯醇"

7/&J
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69,
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!

W:)

$!人畜食用这些病粒后!会产生不同程度的中

毒反应!引起食品安全问题*

#,!

+

%目前用于小麦赤霉病病毒

检测的方法主要有)化学生物检测法和基于图像'光谱的无

损检测方法等%常用的化学生物检测法操作过程繁琐'重现

性差!且所需的检测器件价格昂贵!样品处理过程复杂!操

作时需要专门的技术人员!不便推广应用!也不适合大批量

样品的检测*

>

+

%近年来!光谱技术在农产品无损检测中得到

迅速发展%高光谱成像技术因其图谱合一'多波段'高分辨

率等优点*

=

+

!已被广泛应用于农业'食品等领域%国内外很

多学者*

?,F

+将高光谱技术用于小麦赤霉病研究!研究发现高

光谱技术可以应用于小麦赤霉病检测!提高了检测效率!为

小麦赤霉病快速'无损'智能检测提供了研究方法%与高光

谱成像技术相比!傅里叶变换红外光谱由被测对象中某些官

能团和极性键振动引起*

+

+

!可以有效反映被测对象的组成成

分%

.M9

*
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+等利用小麦样本
#F$$

!

##$$0@

A#范围内的傅里

叶变换红外光谱数据建立
SO.

模型对小麦中粗蛋白含量进

行测定!相关系数达
$("

!具有较好的预测能力%

.K0M&Y9'3,

T5

*

#$

+等对小麦样本的傅里叶变换中红外光谱数据进行主成

分分析!实现了对不同小麦品种的鉴别%小麦感染赤霉病等

级不同其
W:)

毒素含量也不同!当小麦病粒率达
!$<

以上

时!麦粒
W:)

含量大于
-@

R

0

T

R

A#

*

#

+

!含量微弱!很难利

用光谱直接对小麦中
W:)

毒素含量进行检测%而小麦种子

受赤霉菌侵染后!会引起穗枯和粒腐!病粒中含有毒素!且



随赤霉病等级的增加小麦中水分'淀粉'纤维素减少!可溶

性氮素'蛋白质'脂肪含量增加*

##

+

!因此!本文旨在探索感

染不同等级赤霉病的小麦中主要成分含量变化引起的傅里叶

中红外光谱信息响应!并结合稀疏表示分类方法进行小麦赤

霉病等级鉴别%

#

!

实验部分

$%$

!

材料与仪器

从江苏省农业科学研究院农产品质量安全与营养研究所

选取
-$#F

年江苏地区的小麦!品种为济麦
--

%人工分拣除

去小麦样本中的石子'秸秆'草籽'土块等杂质后利用

SX+#++8

型无损水分测量仪"泰州市维科特仪器仪表有限公

司$对小麦进行水分含量检测!对含水量较高的样本进行通

风干燥!含水量较低的样本暴露在潮湿空气中!最终控制所

有小麦样本水分含量在
#-<

!

#!<

*

#-

+

!消除水分对后续实

验的影响%每
-=

R

小麦作为一个样本!共称取
"=

个样本!依

次标号!随机选取
F-

个样本作为建模集!

-!

个作为测试集%

"

#

$磨粉)用
f8,#

型固体样品粉碎机"常州越新仪器制

造有限公司$对每个样本进行磨粉至全部颗粒均可通过
-$

目

筛!将其混合均匀!从中取
$($$-

R

小麦粉待用%

"

-

$压片)将
$(-

R

干燥的纯溴化钾"南京晚晴化玻仪器

有限公司$在玛瑙研钵"南京晚晴化玻仪器有限公司$中充分

研磨直至溴化钾粉末粘附在研钵壁上!然后加入称取好的小

麦粉样本!边研磨边使样本与溴化钾充分混匀!最后将磨好

的混合粉末装入
GS,-

型压片机"上海山岳科学仪器有限公

司$的模具内压制成片%

"

!

$扫描)用
)90&'/19.#$

傅里叶变换红外光谱仪"美国

UM/2@&H93M/2

公司$对压片进行光谱数据的采集!其光谱范

围为
>$$$

!

>$$0@

A#

!最高分辨率为
>($0@

A#

!扫描次数

为
#?

次%

"

>

$赤霉病等级划分与
W:)

毒素含量测定)以粮食卫生

标准
Nb-F#=

(

-$$=

中规定的小麦及全麦粉中
W:)

限量标

准
#@

R

0

T

R

A#为分界线!

W:)

含量超过
#@

R

0

T

R

A#的样本

为感染赤霉病样本!不超过
#@

R

0

T

R

A#的为健康样本%

W:)

含量的检测方法参考标准
.)

#

U!#!F

(

-$#-

中规定的液相色

谱
,

质谱法!提取液由乙腈和水按
+>Z#?

的比例配置!离心

时转速为
-=$$2

0

@96

A#

!活化时使用
!@O

提取液!提取的

样品 过 柱 时 的 流 速 为
# @O

0

@96

A#

%利 用 型 号 为

!=$$eUE8S

色谱仪
,

液相色谱质谱联用仪"

8b.BVIf

公司$

进行毒素含量测定!流动相
8

为
=@@&'

0

O

A#的醋酸铵水!

按照时间
$

!

!

!

F

!

#!

!

#!(#

和
#?@96

时!流动相
8

和流动

相
b

分别按照
+=Z#=

!

!$ZF$

!

-$Z+$

!

#$Z"$

!

+=Z#=

!

+=Z#=

的浓度梯度进行操作!流速为
$(?@O

0

@96

A#

!进样

量为
=

#

O

%毒素检出限为
-$

#

R

0

T

R

A#

%
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方法

#(-(#

!

数据采集与校正

"

#

$对小麦样本扫描前需要对纯
b̂2

压片进行扫描!作

为背景谱图%"

-

$将制备好的小麦样本压片装入样品池!扫

描样本谱图%"

!

$利用
:X)VB+($

软件对采集到的光谱图进

行大气背景扣除和基线校正%将每个样本各个波数处的透射

率作为该样本的光谱数据!在
X8UO8b-$$"5

软件"美国

X51Mc&2T3

公司$中做后续处理%

#(-(-

!

数据预处理方法

由于小麦样本压片表面会残留一些细小粉末!在傅里叶

红外透射光谱测量过程中存在光程误差!影响样本的光谱信

息!本文采用多元散射校正法"

@K'19

*

'90519\/30511/20&22/0,

19&6

!

X.B

$对采集的光谱数据进行预处理%

#(-(!

!

特征波长提取方法

实验采集的光谱在
>$$$

!

>$$0@

A#波数范围内共有

!F!>

个数据点!其包含的信息量大!但并不是所有的光谱信

息都对小麦赤霉病等级鉴别有价值%且不同样本的透射率光

谱曲线大致相似!只在某些波段范围或波长处存在较大差

异!因此可对最能代表样品信息的特征波长进行提取!减少

后期建模的输入参量!提高数据处理效率%本文分别采用载

荷系数法和随机森林进行特征波长提取%

载荷系数法"

f,'&5796

R

Y/9

R

M13

!

fOc

$是基于
SO.

建模

结果产生的!在每个隐含变量"

'51/61\5295;'/

!

O%

$下均可得

到各个波长点所对应的载荷系数%载荷系数的大小说明了该

波长对所建模型预测性能影响的大小*

#!

+

!因此可根据各波

长所对应的载荷系数的大小来提取特征波长%

利用随机森林"

2567&@]&2/31

!

EH

$可计算波长变量重要

性的特点!采用
b&&3125

*

重采样方法生成多个训练集!后利

用
B8EU

算法构建决策树!随机选取若干特征作为节点的候

选特征!根据基尼指数最小原则度量候选特征的重要性*

#>

+

!

最后根据随机森林的特征重要性评分对所有特征进行排序并

选取大于设定阈值的特征%特征
H

的重要性评分
.0

"

9

$表示

如下

G4

"

-

$

;

#

>

1

>

6;

#

N969

"

5-

6

$ "

#

$

其中
>

为训练集的个数!

5-

6

为第
6

个训练集中第
-

维特征!

-

n#

!

-

!3!

!F!>

!

N969

"

5-

6

$为特征
5-

6

的基尼指数%

#(-(>

!

定性建模方法

稀疏表示分类方法"

3

*

523/2/

*

2/3/61519&6;53/70'5339]9,

0519&6

!

.EB

$是近年来出现的一种新的分类算法%分别用全

波段和特征波长提取后的光谱数据构成数据词典矩阵!用该

数据词典矩阵近似线性的表示每一个测试样本!使用
B%f

!($

凸优化工具箱求得稀疏表示系数!进而重构样本!最后

分别计算重构样本与测试样本之间的残差平方和!将测试样

本确定为残差平方和较小的类*

#=

+

%

测试样本
=

的第
-

类重构样本?

=

-

?

=

-

;

1

?

H

-

!

"

-

;

#

!

-

$ "

-

$

其中
1

表示数据词典矩阵!

?

H

-

为稀疏表示系数%

-

!

结果与讨论

&%$

!

样本中红外透射光谱分析

感染不同等级赤霉病的小麦样本在
>$$$

!

>$$0@

A#波

数范围内的光谱透射曲线如图
#

所示%观察图
#

"

5

$可知!感

染不同等级赤霉病的小麦样本的透射率光谱曲线相似!在

-=-!
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!?$$

!

!$$$

!

!$$$

!

-+$$

!

#F$$

!

#?$$

!

#=F$

!

#==$

和

#$$$0@

A#附近有明显的光谱吸收峰!各吸收峰所对应的振

动模式如下)

!?$$

!

!$$$0@

A#范围内为分子内羟基

"(

:C

$伸缩振动谱带!此处的吸收峰强度越大!表明样本

中所含(

:C

数量越多!分子内(

:C

主要来自淀粉'纤维

素'半纤维素'多糖'单糖*

#?

+及水分*

"

+

%

!$$$

!

-+$$0@

A#

为淀粉中
B

(

C

伸缩振动引起的吸收峰%

#F$$

!

#?$$0@

A#

为蛋白质中肽基
##

B :

伸缩振动引起的吸收峰与脂肪族中

##

B B

和
##

B )

伸缩振动引起的特征峰的重叠部分!

#=F$

!

#==$0@

A#吸收峰主要由蛋白质中
)

4

C

弯曲振动

和
B

4

)

伸缩振动以及脂肪族硝基化合物
):

-

反对称伸缩

振动引起!其中
)

4

C

弯曲振动峰强度反映了小麦中蛋白质

的含量*

#F

+

%

#$$$0@

A#附近为碳水化合物中多糖类的
B

(

:

伸缩振动吸收峰%

#$$$

!

?=$0@

A#区域内的谱带多而弱!吸

收峰较密集!复杂多变而且不容易辨识*

#+

+

%由上述分析可

知!感染不同等级赤霉病的小麦中纤维素'多糖'水分'淀

粉'蛋白质'脂肪等吸收峰强度和尖锐程度不同%采用多元

散射校正法对光谱进行预处理以消除压片表面粉末引起的散

射效应%图
#

"

;

$为预处理后的光谱图%经过散射校正后的光

谱数据增强了与成分含量和组织结构相关的光谱吸收信息%

图
$

!

小麦样本透射率光谱曲线图
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特征波长提取

-(-(#

!

基于
fOc

的特征波长提取

用预处理后的光谱数据建立偏最小二乘判别模型!当模

型的最佳主成分数为
>

时交叉验证的准确率达
+F(=-<

!前

四个主成分的载荷分布如图
-

所示%将每个主成分载荷系数

最大处所对应的特征波长作为该主成分选取的特征波长%从

图
-

可以看出选择的特征波长所对应的波数分别为
#$$$

!

-+==

!

!>#?

和
!?F?0@

A#

%

#$$$0@

A#处于碳水化合物中

多糖类的
B

(

:

伸缩振动吸收峰附近!可反映小麦样本中多

糖类如纤维素'半纤维素等含量的差异&

-+==0@

A#处于淀

粉中
B

(

C

伸缩振动引起的吸收峰!反映了小麦样本中淀粉

含量的差异&

!>#?

和
!?F?0@

A#均处于分子内羟基"(

:C

$

伸缩振动谱带!反映了感染不同等级赤霉病小麦样本中淀

粉'纤维素'半纤维素'多糖'单糖及水分含量的差异%

图
&

!

不同波数处的载荷系数

./

0

%&

!

?E257>9:7288/:/2=6>69/882;2=6F>D2=4<@2;

-(-(-

!

基于
EH

的特征波长提取

将预处理后的所有样本的光谱数据作为随机森林算法输

入!求得各特征的重要性得分如图
!

所示%在阈值为
$($$-+

的情况下选择
-$

个特征波长%分别对应的波数为
#$-"

!

#$!$

!

#$!#

!

#="-

!

#=">

!

#?$$

!

#?#!

!

#?#>

!

#?#=

!

#?-$

!

#?-#

!

!!++

!

!!"F

!

!!"+

!

!>#"

!

!>-$

!

!>-=

!

!>!!

!

!>!+

和
!>F-0@

A#

%所选的特征波长对应的波数主

要集中在
#$-"

!

#$!#

!

#?$$

!

#?-#

和
!!++

!

!>F-0@

A#

三个区域!其中
#$-"

!

#$!#0@

A#处于碳水化合物中多糖类

的
B

4

:

伸缩振动吸收峰附近!

#?$$

!

#?-#0@

A#处于蛋白

质中肽基
##

B :

伸缩振动引起的吸收峰与脂肪族中
##

B B

和
##

B )

伸缩振动引起的特征峰的重叠部分!与小麦样本

中脂肪酸含量有关&

!!++

!

!>F-0@

A#处于分子内羟基

"(

:C

$伸缩振动谱带!反映了小麦样本中淀粉'纤维素'半

纤维素'多糖'单糖及水分含量的差异%

图
'

!

波数的重要性评分

./

0

%'

!

?E2/<

B

7;6>=:23:7;2782>:EF>D2=4<@2;

!!

fOc

和
EH

算法选择的特征波长在小麦样本平均光谱

上的位置见图
>

%两种算法均选择了
#$$$

和
!>$$0@

A#附

!=-!

第
#$

期
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近的波长!对应成分反映小麦样本中淀粉'纤维素'半纤维

素'多糖'单糖及水分含量信息%而
fOc

算法选择的位于

-+==0@

A#

"淀粉中
B

(

C

伸缩振动吸收峰$和
!?F?0@

A#

"纤

维素'半纤维素'多糖'单糖及水分分子内(

:C

伸缩振动

谱带$反映的物质信息与
#$$$

和
!>$$0@

A#反映的物质信

息一致&

EH

算法选择的
#?$$0@

A#附近的
?

个特征波数还

反映了小麦样本中蛋白质和脂肪含量差异!因此!与
fOc

算法相比!

EH

算法选择的特征波长多包含了蛋白质和脂肪

含量信息!这为后续建立模型准确性的差异分析提供了理论

依据%

图
(

!

L*S

和
1.

算法选择的特征波长

./

0

%(

!

?E2:E>;>:62;/36/:F>D252=

0

6E3252:629

@

A

6E2L*S>=91.>5

0

7;/6E<3

&%'

!

基于
+1C

的小麦赤霉病等级鉴别模型

分别将建模集中
F-

个样本的全波段光谱数据及经特征

提取后的光谱数据作为
.EB

模型的数据词典矩阵!利用

B%f!($

凸优化工具箱求解稀疏表示系数!进而重构样本%

根据重构样本与测试样本间的残差平方和对测试样本进识

别%为说明该模型的有效性对建模集样本进行十折交叉得到

表
$

!

基于
+1C

的小麦赤霉病等级鉴别结果

?>@52$

!

#92=6/8/:>6/7=;23456378FE2>63:>@

0

;>92@>3297=+1C

模型类别

模型

输入

变量

数

建模集

鉴别准

确率

#

<

测试集

鉴别准

确率

#

<

模型

处理

时间#
3

基于全波段的
.EB

鉴别模型
!F!> "? "# ?!(#$=#>$

基于
fOc

的
.EB

鉴别模型
> "$ "# !?(#+?"!+

基于
EH

的
.EB

鉴别模型
-$ "F "? !-(->-"?$

交叉建模集识别准确率%具体结果见表
#

%

!!

分析表
#

中的鉴别结果可知!基于全波段和基于各特征

提取算法建立的
.EB

鉴别模型均达到
"$<

以上!特征提取

算法建立的
.EB

鉴别模型的处理速度均约为全波段建立的

.EB

鉴别模型的
#

#

-

%表明由
fOc

和
EH

两种特征提取算法

选择的特征波长反映的有效信息与全波段光谱数据基本相

同!进行特征提取可提高
.EB

模型的鉴别效率%比较两种鉴

别模型!

EH,.EB

模型的测试集鉴别准确率最高!其原因可

能为采用
EH

算法选择的特征波长不仅反映小麦中淀粉'纤

维素'半纤维素'多糖'单糖'水分的吸收信息!同时也涵盖

了蛋白质'脂肪等物质的吸收信息!与小麦受赤霉病侵染后

主要成分含量变化情况更吻合%比较
fOc,.EB

模型!

EH,

.EB

模型除反映样本中淀粉'纤维素'半纤维素'多糖'单

糖及水分含量信息的光谱数据外!反映蛋白质'脂肪含量信

息的光谱数据也对模型鉴别准确率有显著影响!该数据的缺

少会导致鉴别准确率下降%

!

!

结
!

论

!!

"

#

$本文探索感染不同等级赤霉病的小麦中主要成分含

量变化引起的傅里叶中红外光谱信息响应!并结合模式识别

方法实现基于傅里叶变换中红外光谱的小麦赤霉病等级无损

检测%随小麦赤霉病等级的增加!小麦中水分'淀粉'纤维

素减少!可溶性氮素'蛋白质'脂肪含量增加!这些物质含

量的差异会造成傅里叶中红外光谱透射光谱特征的不同%运

用
fOc

算法和
EH

算法进行特征波长提取后!简化模型并

提高效率%对比分析两种特征提取算法!

EH

算法提取的特

征波长反映了小麦样本中淀粉'纤维素'半纤维素'多糖'

单糖'水分'蛋白质'脂肪含量的差异!较
fOc

算法提取的

特征反映蛋白质和脂肪含量的差异有效信息%

"

-

$分别将全波段光谱数据以及两种特征提取方法提取

的光谱数据作为输入变量!建立
.EB

模型%其中经
EH

算法

选择的特征波长作模型输入时!

.EB

模型的鉴别准确率最

高!建模集鉴别准确率为
"F<

!测试集鉴别准确率为
"?<

%

结果表明!

EH

算法选择的特征波长不仅反映小麦中淀粉'

纤维素'半纤维素'多糖'单糖'水分的吸收信息!同时也涵

盖了蛋白质'脂肪等物质的吸收信息!与小麦受赤霉病侵染

后主要成分含量变化情况更吻合%反映蛋白质和脂肪含量信

息的光谱数据对
.EB

模型的鉴别准确率影响显著%本文验

证了基于傅里叶中红外光谱技术结合模式识别方法进行小麦

赤霉病等级鉴别的可行性!解释了傅里叶中红外光谱技术检

测小麦赤霉病等级的原理%

!
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