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利用近红外及中红外融合技术对小麦产地和烘干程度的同时鉴别
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小麦是制作馒头的主要原料之一!小麦中水'蛋白质'淀粉会因产地以及烘干程度的差异而不同!

进而影响到加工成馒头的品质&所以实现对小麦产地和烘干程度的快速鉴别就显得尤为重要&感官评定是

鉴别小麦产地和烘干程度常用的方法!对比感官评定!光谱分析可以识别样品中的分子结构等信息&基于

此!尝试利用近红外和中红外光谱融合技术实现对不同产地和不同烘干程度的小麦同时鉴别&首先选取了

两个不同产地的小麦!再利用微波干燥法对两个不同产地的小麦做烘干预处理!使烘干的小麦水含量为

7DYhCNIY

!原麦水含量为
7LYhCNIY

&分别标记为原麦
"

!烘干
"

!原麦
Q

!烘干
Q

!再将小麦研磨成粉

末!过
7CC

目筛网筛选后!置于自封袋中备用&随后分别采集四种小麦样品的近红外和中红外光谱信息!在

?0.50MKN7C

的环境下使用标准正态变量变换$

4.0'(01(')1+05/01&0M5-.10'4>)1+0.&)'

!

$XAZ

%对采集到的

原始光谱数据进行预处理!利用主成分分析对预处理后的数据进行降维处理!再结合线性判别分析$
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$A?

%分别建立小麦近红外'中红外光谱

数据识别模型&另外利用联合区间偏最小二乘法$
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%筛选出利用标

准正态变量变换$

$XAZ

%预处理后的小麦近红外和中红外光谱数据特征光谱区间!将筛选出的近红外和中

红外光谱数据特征光谱区间融合后再结合线性判别分析$

<b"

%和支持向量机$

$A?

%建立小麦融合光谱信息

的识别模型&然后比较同种光谱数据下利用线性判别分析$

<b"

%和支持向量机$

$A?

%建立的小麦识别模型

识别率'比较同种建模方法下近红外和中红外光谱数据建立小麦识别模型识别率'比较同种建模方法下光

谱数据融合和单一光谱数据建立小麦识别模型识别率&结果表明!同种光谱分析方法!利用
$A?

建立的四

种小麦识别模型识别率高于利用
<b"

建立的小麦识别模型识别率&同种建模方法!近红外光谱数据建立的

小麦识别模型识别率优于中红外光谱数据建立的小麦识别模型识别率&而在同种建模方法下!利用
$&;<$

筛选出近红外和中红外光谱数据的特征光谱区间数据融合后建立小麦识别模型识别率最高!光谱数据融合

后结合
<b"

建立的小麦识别模型校正集识别率为
PLNKIY

!预测集识别率为
PKNICY

+而将此选择的变量结

合
$A?

建立的小麦识别模型的校正集和预测集识别率都达到
7CCNCY

&对比利用单一光谱数据建立的小麦

识别模型识别率!光谱数据融合之后建立的小麦识别模型识别率得到显著提高!该研究从纵向和横向上全

面地比较了光谱数据建立的小麦模型识别率!结果可为更准确地运用光谱融合技术建立小麦产地以及烘干

程度识别模型提供参考&

关键词
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小麦+光谱分析技术+联合区间偏最小二乘法+线性判别分析+支持向量机
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馒头是我国居民主要主食之一!近年来!人们越来越关

注馒头的口感和品质&小麦是制作馒头的主要原料之一!其

水'蛋白质及淀粉含量是影响馒头品质的重要因素&张春庆

等人研究表明!小麦中蛋白质含量与馒头比容和体积呈显著

正相关水平!其相关系数分别达到
CNPLCC

和
CNP7CC

(

7

)

&范

玉顶等进一步表明小麦中高蛋白质含量有助于增加馒头的比

容和体积!但不利于馒头优良外观'结构和弹韧性的形

成(

D

)

&付奎研究表明!馒头的硬度'胶着性和咀嚼性随着小

麦中淀粉含量的增加而增加!但比容下降&小麦含水量不仅



对小麦贮藏期限有较大影响!且对小麦的品质如脂肪酸值'

面筋指数也有较大影响!进而对馒头的口感和品质产生影

响&我国常用的小麦产地和烘干程度鉴别方法有感官评价'

传统的物化分析方法&感官评价的结果会受到鉴别人员主观

因素的影响+传统的物化分析方法具有耗时长'花费大'破

坏样品等缺点+因此有必要研究出一种快速!无损的小麦鉴

别方法&

光谱分析具有快速'无损'非接触等优势!被广泛用于

小麦的定性和定量检测中&近红外光谱能反映有机分子中含

氢键基频振动的倍频和合频信息!其光谱特性与有机物类型

和含量高度相关&中红外光谱吸收峰是基频'倍频或合频吸

收!具有分子结构的特征性!不同化合物有其特异的红外吸

收光谱!其谱带的位置'形状'数目和强度均随着化合物及

其聚集态的不同而不同(

F

)

&不同产地的小麦样品!其化合物

种类!含量会发生变化!并且小麦在烘干时!其蛋白质!脂

肪!糖类等化合物的结构会发生变化!因此近红外光谱和中

红外光谱可以用于小麦产地和烘干程度的同时鉴别&近年

来!利用光谱分析定性和定量检测小麦成为国内外研究的热

点&段国辉等选取地方小麦为材料!利用近红外光谱分析法

和国标法对小麦组分进行测定!结果表明近红外光谱分析对

小麦蛋白质含量有较高的预测结果(

G

)

&赵海燕等利用近红外

光谱结合偏最小二乘判别分析法对不同产地小麦进行判别分

析!结果表明小麦籽粒样品总体正确判别率为
LKNICY

(

I

)

&

近红外和中红外光谱的产生机制不同!两种光谱融合分

析样品会更加充分利用样品的结构信息进行鉴别&数据融合

是将多种传感器获得的数据进行综合分析'优化处理!融合

后可以提高模型的预测精度(

=

)

&国内外的研究多采用单一光

谱技术鉴别小麦!且识别率较低&基于此!本研究尝试用特

征层融合的方法将近红外和中红外光谱数据融合建模!实现

对小麦产地及烘干程度的同时鉴别&

7

!

实验部分

!"!

!

样品材料

两个不同产地的小麦$镇江某面粉厂提供%!分别将其标

记为品种
"

$强面筋小麦%'品种
Q

$中强面筋小麦%&

7N7N7

!

样品的预处理

首先准确称量品种
"

与品种
Q

样品各
7CCNC

2

!并取其

中一部分进行微波干燥$南京淮腾机械科技有限公司
\̂6\8

7L

型微波真空干燥机%&干燥后小麦的水分含量为
7DYh

CNIY

!原麦的水分含量为
7LYhCNIY

&分别编号为原麦

"

!烘干
"

!原麦
Q

!烘干
Q

&将其研磨成粉末并过
7CC

目筛!

将筛选出的粉末装入自封袋中备用&

!"(

!

数据采集方法

$

7

%红外光谱数据采集

用近红外光谱仪$美国赛默飞世尔公司%扫描小麦粉末!

以仪器内置背景为参比!积分球漫反射!扫描波数为

7CCCC

!

GCCC*+

H7

!扫描次数为
7=

次!分辨率为
L*+

H7

!

波数间隔
FNLI=*+

H7

&用中红外光谱仪$美国热电公司%扫描

小麦粉末!采集区间为
GCCC

!

=IC*+

H7

!扫描次数为
7=

次!

分辨率为
D*+

H7

&采集光谱时!每个样品采集
F

次!并取平

均值得到
7

条原始光谱!每个样品各采集
FC

条原始光谱!共

有
7DC

条原始光谱&

$

D

%红外光谱数据预处理

由检测器检测到的光谱信号不仅包含样品待测成分信

息!还有各种仪器干扰信息!这些干扰信息会影响所建立模

型稳定性和可靠性!因此有必要在数据处理前对采集的光谱

数据进行合理的处理!从而减弱甚至消除非目标因素对光谱

信息的影响(

K

)

&本研究用
$XAZ

对原始光谱进行预处理!图

7

为
$XAZ

处理后的光谱&

图
!

!

经
',F=

处理的
H

种小麦的近红外光谱图和

中红外光谱图

$

0

%*近红外光谱+$

M

%*中红外光谱

)*

+

"!

!
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!

结果与讨论

("!

!

近红外光谱

DN7N7

!

小麦近红外光谱的主成分分析

图
D

为所得的近红外光谱数据的三维主成分得分图!其

中前
F

个主成分的贡献率 分 别 为
LDNFKY

!

7=NLDY

和

CNFLCCY

!累计贡献率达到
PPNIKY

!原麦
Q

和烘干
Q

部分

交叉在一起!区分不明显!但原麦
"

和烘干
"

区分较好!为

更好地区分样品!需进一步建立识别模型进行分类识别&

=GG7
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图
(

!

小麦的近红外三维主成分得分图

)*

+

"(

!

;$%827C-28?/BC-.74.9

5

:-42/89,J&3.7.

DN7ND

!

基于
<b"

小麦近红外光谱的定性识别

线性判别分析
<b"

是一种常用的数据分类和降维方法&

取前
7C

个主成分所对应的光谱信息建立
<b"

模型!模型识

别率随着主成分数的增加而增加!当主成分数增加到
F

时!

校正集的识别率为
PINCCY

!预测集的识别率为
PCNCCY

&随

着主成分数的再增加!校正集识别率保持不变&这可能是冗

余信息降低了模型的识别率&

DN7NF

!

基于
$A?

小麦近红外光谱的定性识别

从
<b"

模型的识别结果看!该线性算法对小麦品种的

分类鉴别并不是十分理想!因此本文考虑使用非线性算法支

持向量机$

$A?

%建立识别模型&运行
$A?

算法时采用径向

基函数!并对核函数的参数$惩罚系数
!

和正规系数
.

%进行

优化!采用主成分作为模型的输入向量&以训练集交互验证

均方根误差$

1))."AT4

9

:01--11)1)>*1)44/05&(0.&)'

!

#?8

$@!A

%值最小为指标&近红外光谱数据建立的识别模型最佳

主成分数为
=

!最佳参数对$

!

!

.

%为$

CNCKPFF

!

DINPG

%&结果

如表
7

所示!此时模型校正集和预测集识别率都达到

7CCNCCY

!但主成分数再增加时!校正集识别率保持不变&

趋势与
<b"

类似!但识别率明显高于
<b"

&

表
!

!

近红外光谱的模型识别率对比

=.>:-!

!

$89

5

./*481827C-983-:/-68

+

1*7*81/.7-82,J&

模型 最佳主成分数
识别率-

Y

校正集 预测集

<b" F PINCC PCNCC

$A? = 7CCNC 7CCNC

("(

!

中红外光谱

DNDN7

!

小麦中红外光谱的主成分分析

图
F

是中红外光谱的三维主成分得分图!前三个主成分

的贡献率分别为
IDN7=Y

!

DKNI7Y

!

PNDPCY

!累计贡献率达

到
LLNP=Y

&烘干
"

和烘干
Q

被区别开!但是原麦
"

和原麦

Q

未能被区别开&对比近红外光谱!区别不明显!这可能是

中红外光谱主要反映化合物含有的官能团'取代基的位置及

数目'化合物的类别'立体结构等信息!故在定性检测中没

有近红外准确(

L

)

&还有可能是前
F

个主成分并未能全部反映

样品的信息!需进一步建立识别模型进行分类识别(

K

)

&

图
G

!

小麦的中红外三维主成分图

)*

+

"G

!

;$%827C-28?/BC-.74.9

5

:-42/89 DJ&3.7.

DNDND

!

基于
<b"

小麦中红外光谱的定性识别

取前
7C

个主成分所对应的光谱信息来建立中红外光谱

数据的
<b"

模型!根据建立的中红外的
<b"

模型!当主成

分数为
=

时!模型的识别率最高!校正集为
P7NDIY

!预测集

为
KINCCY

&综合比较近红外和中红外的模型识别率!中红

外光谱的模型识别率低于近红外光谱的模型识别率!表明在

定性检测中!中红外光谱的预测精度低于近红外&进一步说

明!中红外光谱会受到样品化合物复杂结构的影响!用线性

模型无法区分&

DNDNF

!

基于
$A?

小麦中红外光谱的定性识别

进一步使用
$A?

建立识别模型!模型建立方法与评价

指标与
DN7NF

相同&中红外光谱建立的识别模型最佳主成分

数是
L

!最佳参数对$

!

!

.

%为$

7FN7P

!

7IN=L

%!结果如表
D

所

示&此时模型的校正集识别率
7CCNCY

!预测集识别率为

PCNCCY

!对比
<b"

模型!识别率显著提高!但是没有近红

外光谱提高的明显+

$A?

与线性模型$

<b"

%相比!精度提

高较大!这说明了不同种类样品对中红外光谱的非线性影响

可以被
$A?

所建立的非线性模型校正掉!进而实现准确预

测&

表
(

!

中红外光谱的模型识别率对比

=.>:-(

!

$89

5

./*481827C-983-:/-68

+

1*7*81/.7-82DJ&

模型 最佳主成分数
识别率-

Y

校正集 预测集

<b" = P7NDI KINCC

$A? L 7CCNC PCNCC

("G

!

基于近红外和中红外光谱融合的小麦样品定性识别

近红外和中红外光谱均可以快速!无损地对小麦品种进

行定性识别!但它们的预测机制不同(

P

)

!因此本研究近红外

和中红外光谱数据融合建立定性识别模型!常用的数据融合

方法有数据层融合和特征层融合&数据层融合是原始数据层

上的融合!直接对所获得的各种传感器原始数据进行综合分

析!这种融合方法虽然可以尽可能保持多的数据!但原始数

据包含较多的无关信息!处理起来费时费力!且抗干扰能力

差&对比数据层融合!特征层融合首先提取各传感器原始数

KGG7

第
I
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据的特征信息!然后对提取的特征信息进行综合分析和处

理(

7C

)

!这种融合方法首先进行特征提取!压缩数据!有利于

实时快速处理数据!且所提取的特征信息和决策分析相关!

融合结果的模型识别率得到较大提高&基于此!本研究采取

特征层融合!具体是通过联合区间偏最小二乘法$

$&;<$

%优

选出近红外和中红外光谱数据的特征光谱区间!对优选出的

特征光谱区间进行综合分析和处理!从而得到更准确的预测

结果&

DNFN7

!

基于
$&;<$

的近红外光谱特征区间优选

$&;<$

是一种常用的特征变量筛选方法!是联合同一次

区间划分后的子区间建立的
;<$

模型!最终筛选出精度较高

的特征变量(

77

)

&为了得到最佳的筛选结果!需要对子区间的

划分数及联合区间数进行优化!以均方根误差$

1)).+-0'

4

9

:01--11)1

!

#?$@

%为评判标准&经反复比较!当划分区间

数为
DC

!联合区间数为
G

时!得到的
#?$@

最小为
CN7I=I

&

此时联合的子区间数为(

GIK7G

)!子区间的波数范围分别

为
IICC

!

GLPGNG

!

=CPG

!

IKPK

和
L7P=

!

KLPP*+

H7

&如

图
G

所示!根据实测值和预测值建立的校正集和预测集的散

点图的相关系数分别为
CNPPCP

和
CNP=KG

!相关性较好!说

明可以用优选出来的变量代替全局变量来进行数据建模&根

据文献(

P

!

7D

)!筛选出的三个波段范围对应于样品中蛋白

质!脂肪和无机盐的信息&

R

,

]

基团合频位于
ICCC*+

H7

附近&

!

,

]

键一次倍频在
IKCC*+

H7附近&筛选出的这些

图
H

!

'*;<'

校正集和预测集的实测值和预测值散点图

$

0

%*校正集+$

M

%*预测集

)*

+

"H

!

'6.77-/

5

:87829-.4?/-3.13

5

/-3*67*A-A.:?-4

28/68//-67*814-74.1328/-6.474-74

$

'*;<'

%

$
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!)11-*.&)'4-.

+$

M

%*

W)1-*04.4-.

波段对应的吸收基团也说明了烘干对小麦蛋白质'淀粉和脂

肪中基团产生的影响!从而能对小麦的产地和烘干程度作出

鉴别&

DNFND

!

基于
$&;<$

的中红外光谱特征区间优选

通过
$&;<$

对中红外光谱数据进行特征区间筛选!处理

方法与
DNFN7

相同&结果显示!当联合的子区间数为(

7C77

7D7P

)时!

#?$@

值最小为
CNFDD7

&子区间的波数范围分别

为
D=IP

!

D7IK

和
FLDF

!

F==IN7*+

H7

&如图
I

所示!根据

实测值和预测值建立的校正集和预测集的散点图的相关系数

分别为
CNP=7C

和
CNPGPI

!相关性较好!说明可以用优选出

来的变量代替全局变量来进行数据建模&根据文献(

P

!

7D

)!

筛选出的波段范围
D=IP

!

D7IK*+

H7反映样品中蛋白质中

基团的振动信息!波段范围
FLDF

!

F==IN7*+

H7反映样品中

脂肪和淀粉中基团的信息&中红外光谱筛选出的波段范围对

应的化合物信息与近红外筛选出的波段范围对应的化合物信

息相同&

R

,

]

和
X

,

]

基团的弯曲振动和伸缩振动位于

FCCC

!

FGCC*+

H7

&筛选出的这些波段对应的吸收基团也说

明了烘干对小麦蛋白质'淀粉和脂肪中基团的产生的影响!

从而能够对小麦的产地和烘干程度作出鉴别&

图
Q

!

'*;<'

校正集和预测集的实测值和预测值散点图

$
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DNFNF

!

基于光谱数据融合的定性识别

$

7

%基于
<b"

小麦光谱数据融合的定性识别

将
DNFN7

和
DNFND

中优选出的特征光谱区间进行融合来
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建立
<b"

模型&取前
7C

个主成分所对应的光谱信息来建立

融合后光谱数据的
<b"

模型&结果显示*随着主成分数的

增加!

<b"

模型的识别率增加!当主成分数增加到
K

时!模

型的识别率最佳!校正集和预测集的识别率分别是
PLNKIY

和
PKNICY

!随着主成分数的再增加!校正集识别率基本保

持不变!对比于近红外'中红外光谱数据建立的
<b"

模型!

识别率均有所上升!结果表明光谱融合可以提高模型识别

率&

表
G

!

近(中红外光谱融合的模型识别率对比

=.>:-G

!

$89

5

./*48182983-:/-68

+

1*7*81/.7-4

28/1-./.139*33:-4

5

-67/.:2?4*81

技术 模型 最佳主成分数
识别率-

Y

校正集 预测集

光谱融合
<b" K PLNKI PKNIC

$A? I 7CCNC 7CCNC

!!

$

D

%基于
$A?

小麦光谱数据融合的定性识别

为保证结果的一致性!使用
$A?

建立识别模型!模型

建立方法与评价指标与
DN7NF

相同&经处理得到模型的最佳

主成分数为
I

!最佳参数对$

!

!

.

%为$

7N=FP

!

7KN7F

%!结果如

表
F

所示!此时模型校正集和预测集的识别率均为
7CCNCY

&

主成分再增加时!校正集的识别率保持不变&但此光谱处理

方法建立的
$A?

模型的识别率均优于以上建立的
$A?

模

型的识别率!结果表明通过特征层数据融合!再结合非线性

算法支持向量机$

$A?

%建立识别模型!模型的识别率显著提

高&

F

!

结
!

论

!!

采集了不同产地和不同烘干程度小麦的光谱信息并进行

了不同的分析!结合
<b"

和
$A?

建立了快速识别模型!主

要结论如下*

$

7

%近红外和中红外光谱都可以用于小麦产地和烘干程

度的同时鉴别!建立模型的识别率较高&

$

D

%中红外光谱建立的识别模型!无论是线性识别模型

还是非线性识别模型!识别率都低于近红外光谱建立的识别

模型!说明近红外光谱对小麦产地和烘干程度鉴别的准确率

高于中红外光谱&

$

F

%将筛选出的近红外和中红外特征光谱区间融合之后

建立的小麦产地和烘干程度
<b"

模型和
$A?

模型识别率

均比单一光谱技术有所提高&这表明光谱融合在定性检测中

是可行的&

研究表明!通过融合近红外和中红外特征光谱数据可更

准确地对小麦产地'烘干程度同时做出鉴别&
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