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针对哈密瓜表面农药残留化学检测方法成本高且具有破坏性等问题!探索了可见
-

近红外$
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%光谱技术对农药残留定性判别的可行性#以哈密瓜为载体!百菌清和吡虫啉农药为研究对象!采集哈

密瓜表面无残留"百菌清和吡虫啉残留的可见
-

近红外漫反射光谱!利用格拉姆角场$
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%将一维光谱数据

转换为二维彩色图像!构建
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图像数据集#设计一种包含
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结构的多尺度卷积神经网络模型用于

哈密瓜表面农药残留种类判别!包括
"

层输入层"

*

层卷积层"

"

层融合层"

"

层平坦层"

#

层全连接层和
"

层输出层#模型测试混淆矩阵结果表明!格拉姆角差场$
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%变换对哈密瓜表面农药残留的可见
-

近红外

光谱表达能力较强#此外!构建
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卷积神经网络$

D((

%模型和支持向量机$

0$F

%"极限学

习机$

VEF

%机器学习模型与提出的多尺度
D((

模型进行性能对比#结果表明!

*

种
D((

模型对哈密瓜表

面有无农药残留的判别效果较好!综合判别准确率均高于
0$F

和
VEF

模型#对比
*

种
D((

模型性能!多

尺度
D((

模型的性能最佳!训练耗时为
"!5

!综合判别准确率为
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#多尺度
D((

模型结构利用多种

小尺寸滤波器组合$

"k"

!

*k*

和
,k,

%和并行卷积模块!能够捕获不同层次和尺度的特征!通过级联融合

模式进行深度特征融合!提高了模型的特征提取能力#与传统深度
D((

模型相比!在保证计算复杂度不变

的情况下!多尺度
D((

模型的精度得到了有效提高#实验结果表明!
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变换结合多尺度
D((

模型可

以有效进行光谱数据解析!利用可见
-

近红外光谱技术可以实现哈密瓜表面农药残留的定性判别#研究结果

为大型瓜果表面农药残留的快速无损检测技术的研发提供了理论参考#
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哈密瓜风味浓郁!香甜爽口!是新疆,名优特-水果之

一#哈密瓜在种植期间易遭受白粉病"叶枯病"枯萎病"蚜

虫等病虫害的侵染!常使用化学农药进行防治#但是瓜农对

使用农药的种类"浓度"频率以及最佳防治时期的选择等主

要凭借经验判断"跟随模仿!缺乏科学使用农药的相关理念

及技术!使得哈密瓜的农药残留问题日益严重)
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#果蔬农药

残留的化学检测方法主要有气相色谱法$
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%等!检测

精度和灵敏度较高!但设备体积较大"成本较高"操作复杂

且具有破坏性!无法满足生产现场快速检测的需要)

#
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#可见
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近红外$
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%光谱技术所需设备体

积较小!便于携带!不仅可实现果蔬品质快速无损检测!并

且在果蔬农药残留无损检测方面具有较大潜力!如
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Z

等)
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*实现了冬枣表面不同梯度毒死蜱残留检测!
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等)
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出了对生菜表面氰戊菊酯和毒死蜱残留的鉴别方法!
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*探索了草莓农药残留水平检测的可行性等#

目前!可见
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近红外光谱解析常利用特定的预处理和特

征变量筛选方法去除噪音和无关变量!这些方法虽然提高了

模型精度!但是增加了模型复杂度!降低了普适性#深度学

习算法减少了原始数据对预处理和特征筛选的依赖!可自动

提取特征!为光谱数据解析提供了新理解)
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*提

出一种端到端的深度光谱模型!可实现玉米"药片"小麦和

土壤的可见
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近红外光谱定量分析#
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*提出一种含有

全局平均池化层的一维卷积神经网络$
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%模型用于大肠杆菌和肉

类的中红外光谱分析#

fL

等)

.

*利用深度信念网络$

911

)

>1-

&;1O813b%4]

!

<Y(

%实现了生菜两种农药残留近红外透射光

谱的定性判别!测试准确率达到
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根据国家标准
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!选择哈密瓜种植期间

常用的
#

种农药$百菌清和吡虫啉%为研究对象#利用格拉姆

角场$
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%将哈密瓜表面农药残留

的可见
-

近红外光谱信息映射于二维图像中!设计一种具有
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结构的二维卷积神经网络$
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%模型融合多尺度深度特

征!提高模型精度#利用
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变换和多尺度
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模型实现

哈密瓜表面农药残留的无损鉴别!为可见
-

近红外光谱数据

处理提供一种新理解!为大型瓜果表面农药残留的无损检测

提供一种新思路#
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实验部分
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材料和样本

试验所用
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个哈密瓜$西州蜜
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号%样本均购买于石河

子市农贸市场!百菌清$剂型'可湿性粉剂!有效成分含量'
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!山东百农思达生物科技有限公司%和吡虫啉$剂型'可

湿性粉剂!有效成分含量'
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!山东海讯科技有限公司%均

购买于石河子市农资市场#将
./

个哈密瓜平均分为
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组!每

组
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个#将
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种农药按有效成分含量分别与清水按照
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的比例配置农药溶液!配置方案为$
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清水#将配置好的百菌清和吡

虫啉溶液分别均匀喷洒在两组哈密瓜表面!记为
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组"
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组#此外!为同时鉴别哈密瓜表面是否含有农药残留!将清

水均匀喷洒在哈密瓜表面作为对照组!记为
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组#最后!将

制备好的样本置于室内干燥通风处
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后!进行光谱数据

采集#
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仪器与数据采集
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利浦照明%"载物台和计算机构成!如图
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!分辨率为
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!信噪比为
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#卤素灯光源分布在暗箱两侧!照明角度约为
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#
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光谱采集设置为漫反射模式!每次采集
"/!!

个光谱数

据#积分时间
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!移动平均宽度设置为
!

!平均扫描
"/

次#光纤探针距离哈密瓜表面约为
*2=

#为了降低噪声的影

响!光谱仪在测量前进行黑白校正#为增加光谱数据!每个

哈密瓜沿赤道方向设置
!

个光谱采集点$相互间隔约
./X

%!

每个采集点重复采集
#

次!取其平均为该采集点的光谱数

据#最终!每个哈密瓜采集
!

条光谱!
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%!可以将一维数据转换为二维图像#

本研究将
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变换应用于光谱数据处理!将光谱数据转换

为图像后!输入卷积神经网络进行分类#
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卷积神经网络设计

设计了一种包含
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结构)
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*的多尺度卷积神经网

络模型!包括
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%!如图
#

所示#模型的输入为
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通道的
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像素
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像

素的
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图像!输出为哈密瓜表面农药残留类别的预测概

率#
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个尺寸为
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的卷积内核进行低层次

特征的提取!滑动步幅$
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D%8M#

层利用并行的
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个尺寸为
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个最大池化

模块$内核尺寸为
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%进行特征降维!加快训练速度#
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和
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提取多尺度深度特征#
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层提取的
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种不同尺度的深度特征沿着深度维度进行

合并$宽度和高度不变%!实现多尺度深度特征融合!如式
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!!

卷积和池化操作的填充模式$

)

799;8

Z

%均为
57=1

!即利

用零填充使网络层的输出与输入具有相同的空间尺寸#选择

线性整流单元$

4123;O;19&;8174L8;3

!

B1EU

%作为卷积层和全

连接层的激活函数!

5%O3=7K

函数作为分类激活函数!多分

类交叉熵函数$

2731

Z

%4;27&24%551834%

)6

%作为损失函数#全连

接层后添加
<4%

)

%L3

层!

<4%

)

%L3

率为
/'#

!防止模型过拟

合#选择随机梯度下降$

53%2N753;2

Z

479;1839152183

!

0Q<

%优

化器对模型的训练过程进行优化!利用牛顿动量优化算法加

速梯度下降并抑制震荡!每次参数更新后学习率衰减参数

$

9127

6

%为
"k"/

n+

!动量参数$

=%=183L=

%为
/'H

#

$%C

!

实验环境

硬件环境'处理器$

DCU

%为
A831&

$

B

%

D%41

$

_F

%

AH-

@H//DCU

!

*'#/QPR

!图形处理器$

QCU

%为
($A<A:Q1-

%̀421B_̂ #/+/

#软件环境'操作系统为
f;89%b5"/+!

位!

配置
($A<A:DU<:_%%&];3"/'"

和深度神经网络加速库

($A<A:2L<((MH'+',

!编程语言为
C

6

3N%8*'H'*

!深度学

习 框 架 为
_185%4̀&%b-

Z)

L #'"'/

! 深 度 学 习 库 为

g1475#'*'"

#

#

!

结果与讨论

>%$

!

光谱分析

哈密瓜表面农药残留的原始光谱和平均光谱曲线如图
*

所示#从图
*

$

7

%中可以看出!不同农药残留的可见
-

近红外光

图
A

!

哈密瓜表面农药残留的可见
)

近红外光谱

$

7

%'原始光谱&$

>

%'平均光谱

-'

.

%A

!

&'()*#+(

7

6840/23

7

6(4'8'E606('E96(2;456R/1'16:2;(903/86

$

7

%'

B7b5

)

12347

&$

>

%'

:M147

Z

15

)

12347

*/H*
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谱反射率不同!但变化趋势相似#其中!

!#/

及
+H/

"

+@/8=

附近的光谱吸收峰可能与叶绿素有关&

@*/

"

@!/8=

附近存

在较弱的吸收峰!可能是
D

.

P

基团的三级倍频吸收特征&

.+/

"

.@/8=

附近吸收峰与哈密瓜表皮水分含量有关!可能

是
a

.

P

基团的二级倍频吸收特性)

"*-"!

*

#从图
*

$

>

%中可以

看出!哈密瓜表面无农药残留的平均光谱反射率最高!两种

农药残留的平均光谱曲线在
H,/8=

后差异较为明显#

!!

为消除原始光谱中的噪声!采用标准化方法对光谱数据

进行预处理!使其均值为
/

!方差为
"

#然后!利用
Q:̀

变换

将一维光谱数据转换为二维图像!尺寸为
"//

像素
k"//

像

素!分辨率为
*//9

)

;

#经标准化预处理的无农药残留"百菌

清和吡虫啉残留平均光谱曲线!如图
!

$

7"

%!$

>"

%和$

2"

%所

示&对应的
Q:0̀

图像!如图
!

$

7#

%!$

>#

%和$

2#

%所示&对应

的
Q:<̀

图像!如图
!

$

7*

%!$

>*

%和$

2*

%所示#

Q:0̀

与

Q:<̀

图像通过颜色变化和交汇!将一维光谱信息映射在二

维图像中#不同农药残留的
Q:̀

图像颜色特征存在差异!

为利用
Q:̀

变换和
#<-D((

模型实现哈密瓜表面农药残留

的无损判别提供了依据#

图
?

!

可见
)

近红外光谱的
LI-

图像

$

7"

!

7#

!

7*

%'无残留&$

>"

!

>#

!

>*

%'百菌清残留&$

2"

!

2#

!

2*

%'吡虫啉残留&

$

"

%'标准化&$

#

%'格拉姆角和场&$

*

%'格拉姆角差场

-'

.

%?

!

LI-'1/

.

623&'()*#+(

7

6840/

$

7"

!

7#

!

7*

%'

(%415;9L15

&$

>"

!

>#

!

>*

%'

DN&%4%3N7&%8;&415;9L15

&$

2"

!

2#

!

2*

%'

A=;972&%

)

4;9415;9L15

&

$

"

%'

03789749;R73;%8

&$

#

%'

Q:0̀

&$

*

%'

Q:<̀

>%>

!

多尺度
U**

模型结果及分析

将哈密瓜表面无残留"百菌清和吡虫啉残留的
Q:̀

图

像数据集按
,l"

的比例划分为训练集和测试集!训练集共

*//

张图像!测试集共
+/

张图像!标签
"

为无残留!标签
#

为百菌清残留!标签
*

为吡虫啉残留#模型训练的学习率

$

&1748;8

Z

4731

%为
/'//,

!批量大小$

>732N5;R1

%为
*#

!迭代次

数$

1

)

%2N

%为
@/

#模型性能利用损失值$

E%55

%和准确率$

:2-

2L472

6

%指标进行评价#

Q:0̀

和
Q:<̀

图像的多尺度
D((

模型训练结果如图
,

$

7

%和$

>

%所示#从图
,

可以看出!当准

确率曲线逐步上升并趋于稳定和损失值逐步下降并趋于稳定

时!

Q:0̀

图像的训练集损失值和准确率分别为
/'/""

和

"//'//[

!

Q:<̀

图像的训练集损失值和准确率分别为

!/H*
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/'//H

和
"//'//[

!故模型的训练效果较好#

为进一步评估模型性能!选用训练数据集外的
+/

张图

像作为测试集对模型进行测试#利用混淆矩阵$

2%8OL5;%8

=734;K

%可以直观地看出多尺度
D((

模型对测试集中各个类

别样本的预测结果!如图
+

所示#矩阵的每一列代表样本的

预测类别!每一行代表样本的真实类别!对角线代表每个类

别被正确预测的样本数量#由图
+

$

7

%可以看出!无残留"百

菌清和吡虫啉残留中均有样本被误判为其他类别!说明
*

类

样本的
Q:0̀

图像特征较为相似#图
+

$

>

%中
*

类样本的判别

效果较好!不仅没有无残留样本被误判为农药残留!而且没

有农药残留样本被误判为无残留!说明
*

种类别的
Q:<̀

图

像特征差异较为明显#结果表明!利用
Q:<̀

数据转换方法

和多尺度
D((

模型对哈密瓜表面农药残留种类判别的准确

率较高!因此后续不同
D((

模型性能对比试验采用
Q:<̀

图像作为模型输入#

图
C

!

多尺度
U**

模型训练结果

$

7

%'格拉姆角和场&$

>

%'格拉姆角差场

-'

.

%C

!

O5640/';';

.

06(9:4(2345619:4')(8/:6U**12E6:

$

7

%'

Q:0̀

&$

>

%'

Q:<̀

图
,

!

多尺度
U**

模型混淆矩阵

$

7

%'格拉姆角和场&$

>

%'格拉姆角差场

-'

.

%,

!

O5682;39('2;1/40'H2345619:4')(8/:6U**12E6:

$

7

%'

Q:0̀

&$

>

%'

Q:<̀

>%A

!

模型性能对比

为验证本研究提出的
Q:<̀

变换和多尺度
D((

模型的

有效性!选择
:&1K(13

和
$QQ-"+

两种
D((

模型以及支持

向量 机 $

5L

))

%43M123%4 =72N;81

!

0$F

%和 极 限 学 习 机

$

1K341=1&1748;8

Z

=72N;81

!

VEF

%两种机器学习分类模型进

行性能对比#

D((

模型均选择
0Q<

算法对训练过程进行优

化#

0$F

模型采用径向基函数为核函数!并利用遗传算法对

超参数进行寻优!最终惩罚系数
&

和核参数
Z

7==7

分别设置

为
,'*+

和
/'""

#

VEF

模型隐含层神经元个数为
+,//

!传递

函数为
0;

Z

=%;9

#

:&1K(13

模型的学习率为
/'//,

!批量大小

为
+!

!迭代次数为
#//

#

$QQ-"+

模型的学习率为
/'//"

!批

量大小为
+!

!迭代次数为
*//

#

:&1K(13

和
$QQ-"+

模型的

输入为二维
Q:<̀

图像!

0$F

和
VEF

模型的输入为一维

光谱数据!模型测试结果如表
"

所示#

!!

由表
"

可以看出!

D((

模型对于无残留样本的判别效

果较好!没有
"

个无残留样本被误判!

0$F

和
VEF

模型在

*

个类别中均有误判样本!综合准确率较低#结果表明!可

见
-

近红外光谱
Q:<̀

变换结合
D((

模型在哈密瓜表面有

无农药残留判别中具有较大潜力#

*

种
D((

模型的训练准

确率均为
"//'//[

!其中多尺度
D((

模型训练耗时最短为

"!5

!

:&1K(13

模型训练耗时稍长为
#,5

!

$QQ-"+

模型训练

耗时最长为
#!H5

#

:&1K(13

和
$QQ-"+

模型的网络架构较深!

,/H*

第
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表
$

!

不同分类模型测试性能对比

O/B:6$

!

O6(4

7

603201/;86821

7

/0'(2;(23E'33606;4

8:/(('3'8/4'2;12E6:(

模型
正确判别个数

无残留 百菌清 吡虫啉

判别准确

率+
[

多尺度
D(( #/ ". #/ .@'**

:&1K(13 #/ ". "H .*'**

$QQ-"+ #/ ". "@ .,'//

0$F ". "@ "H ./'//

VEF ". "@ "@ ."'+H

虽然提高了模型的学习能力!但是增加了模型复杂度!训练

耗费的时间较长!较多的池化层也增加了信息丢失的风险#

多尺度
D((

中的
A821

)

3;%8

结构引入并行卷积通道!并沿深

度方向进行特征融合!提高了模型的特征提取能力&组合小

尺寸卷积内核!降低了信息丢失的风险&在深度方向实现多

尺度特征融合!提高了模型的特征提取能力)

@

*

#不同分类模

型测试性能结果表明!多尺度
D((

模型比传统深度神经网

络和机器学习模型更具有优势!利用可见
-

近红外光谱

Q:<̀

变换结合多尺度
D((

模型对哈密瓜表面农药残留种

类判别的效果较好!综合判别准确率为
.@'**[

#

*

!

结
!

论

!!

提出一种基于可见
-

近红外光谱
Q:<̀

变换和多尺度

D((

模型的哈密瓜表面农药残留定性判别方法#利用
Q:̀

变换将一维可见
-

近红外光谱信息转换为二维彩色图像!构

建哈密瓜表面农药残留可见
-

近红外光谱的
Q:̀

图像数据

集!包括无残留"百菌清和吡虫啉残留#设计一种包含

A821

)

3;%8

结构的多尺度
D((

模型!利用并行卷积模块获取

多尺度深度特征!沿着深度方向进行特征融合!提升模型的

特征提取能力#模型测试混淆矩阵结果表明!

Q:<̀

变换对

可见
-

近红外光谱特征的表达能力优于
Q:0̀

变换#不同分

类模型测试结果表明!

D((

模型的判别效果均优于
0$F

和

VEF

模型!其中多尺度
D((

模型性能最佳!训练耗时最短

为
"!5

!训练集和测试集准确率分别为
"//'//[

和
.@'**[

#

与传统单一深度的
D((

模型相比!多尺度特征融合结构使

模型轻量化的同时保证了模型的精度#今后的研究中!将进

一步扩充哈密瓜表面农药残留的可见
-

近红外光谱数据集!

提高多尺度
D((

模型的泛化能力!实现多种类混合农药的

精确判别#

致谢!感谢石河子大学机械电气工程学院波谱分析实验

室的董万城老师和新疆农垦科学院分析测试中心唐宗贵"李

会会老师在实验过程中提供的指导和帮助#
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