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近红外光谱定性分析技术研究中实验对象主要包括液态物质%粉末状物质和非均匀固体颗粒物质$

液态物质与粉末状物质属于均匀分布被测对象!光谱采集与分析相对容易$而非均匀固体样品大小不一%形

态各异%内部物质分布不均匀!近红外光谱中既包含定性分析中需要提取的种类信息!又包含需要消除的个

体差异信息!因此相对于均匀分布的液体或粉末状物质!非均匀固体分析难度更大$目前国内外尚未建立对

于大小不一%形状各异的非均匀固体颗粒物质的有效近红外定性分析方法$以非均匀固体谷物玉米籽粒为

主要研究对象!在研究多种光谱采集方式的基础上!分析了非均匀固体籽粒光谱采集的特点!设计了针对非

均匀固体籽粒的光谱采集装置!为确保实验结果的客观性!采用了朴素贝叶斯分类器%

Y

近邻%支持向量

机%

HM

神经网络%仿生模式识别等
,

种模式识别方法!建立在漫反射及漫透射方式下单籽粒玉米近红外光

谱多品种定性分析模型!并对漫反射与漫透射方式下所建立的定性分析模型进行对比实验!分析胚面朝向

对玉米单籽粒的漫反射与漫透射光谱定性分析模型鉴别效果影响!测试集与建模集时间间隔长短对漫反射

及漫透射方式下玉米单籽粒品种鉴别精度的影响$实验结果表明采用漫透射方式建立的模型不易受到非均

匀固体籽粒摆放方式的影响!且模型具有更好的泛化能力!为后续研究提供可行光谱采集方法$以非均匀固

体玉米籽粒为主要实验对象!对其采集方法与定性分析模型进行研究!可为类似形态被测物体的近红外光

谱定性分析提供有益借鉴!具有重要研究意义$
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近红外光谱定性分析研究对象有液体%粉末%非均匀固

体籽粒等形式!本工作以大小不一%形状各异的非均匀固体

谷物颗粒为主要研究对象$非均匀固体籽粒因个体之间存在

差异!其光谱中既包含定性分析需要提取的种类信息!又包

含需要消除的个体差异信息!因此!非均匀固体籽粒光谱采

集与分析相对于常规的均匀分布液体样本或者粉末状样本具

有更大难度$

针对这一难题!以玉米籽粒为研究对象!在分析非均匀

固体籽粒特点的基础上!搭建了漫反射与漫透射采集装置!

采用漫反射及漫透射两种方式采集玉米籽粒的光谱!并使用

支持向量机%仿生模式识别等模式分类方法建立了非均匀固

体籽粒的近红外光谱定性鉴别模型!对漫反射与漫透射两种

方式的定性分析模型进行了对比实验!确定了采用漫透射方

式作为玉米这种非均匀固体籽粒的近红外光谱采集方式!为

该领域后续研究提供了参考$

"

!

光谱采集方法

!!

近红外光谱分析技术中通常分为透射%漫反射%漫透射

>

种采集方法$

"

"

#透射采集方法&适合于分析均匀分布的液体样品或

者透明样品!测量时!被测样品置于近红外光源与近红外探

测器之间!探测器所采集的近红外光需透过样品并与样品内

部分子相互作用!若将所采光谱用于定量分析!被测样品浓

度与对光的吸收关系符合朗伯
.

比尔定律(

".*

)

$

"

*

#漫反射采集方法&适合于固体或粉末类不透明物质!

该测量方式下近红外光源与探测器位于被测样品同侧!近红



外光照射到样品表面后!经过多次反射%折射%散射及吸收

后返回样品表面(

>.,

)

$

"

>

#漫透射采集方法&适合于采集不透明或固体样品!

采集时被测样品与光源及探测器相对位置与透射采集方式相

同$由于样品中含有光散射物质!近红外光在穿透被测样品

时!除吸收作用外还存在多次散射作用!因此朗伯
.

比尔定

律(

>

)并不适用于漫透射采集方法$

漫反射和漫透射方式是非均匀固体近红外光谱定性分析

中常用的两种检测手段$漫反射采集方式通常可以穿透被测

样品较浅的深度!该方式下漫反射光携带样品的浅层信息$

而漫透射方式能够贯穿被测样品!深达样品内部!因此漫透

射光谱能够反映样品内部较深层信息(

>

)

$

近红外光谱定性分析中的光谱采集方法针对不同应用可

分为群体和单籽粒个体采集两种方式$

"

"

#群体测量方式&群体样本光谱采集常采用整杯测量

方式!测量杯中装有一定深度%一定数量的固体籽粒!测量

所得近红外光谱包含了多颗固体籽粒光谱平均信息!因此该

方式在采集过程中可基本消除个体籽粒差异对光谱的影响$

一般对大批量非均匀固体籽粒进行分类时!可选用群体测量

方式$

"

*

#单粒测量方式&由于单粒固体样品体积小!受光面

积小%形态各异%大小不一!每幅光谱仅反映当前所测籽粒

的信息!单粒方式采集的光谱既包含了品种信息!也包含了

每颗籽粒之间的差异信息!在建立定性鉴别模型时!应尽可

能扩大单籽粒光谱之间的品种差异信息!缩小或消除同类样

本之间的个体差异信息$在需要对每颗籽粒进行分类的检测

中则需选用单粒测量方式$

综上所述!单粒个体定性鉴别技术相比于群体定性鉴别

技术难度更大$

*

!

非均匀固体籽粒光谱特点分析

!!

针对非均匀固体单籽粒鉴别!在使用漫反射或漫透射采

集方式时!有以下
,

个特点&

"

"

#易漏光&采集时需保证探测器窗口采集所得为经样

品反射或透射的近红外光!并排除外界杂散自然光及近红外

光源直接照射探测器窗口造成的干扰$

"

*

#固体籽粒形态各异%大小不一&漫反射或漫透射采

集装置应对各种不同形状%不同大小的籽粒具有较好适应

性$

"

>

#部分籽粒具有活性&对于不透明非均匀固体籽粒!

如玉米籽粒等!漫反射或漫透射方式所使用近红外光源应限

定在一定强度范围内$采用漫透射方式时!光源首先应达到

穿透不透明固体籽粒的强度!此外!考虑到光源强度对籽粒

活性的影响!光源强度也不宜过高!过高则会灼伤籽粒!破

坏籽粒活性$

"

!

#部分固体为不规则多面体&非均匀固体籽粒摆放位

置与近红外光入射及出射角度密切相关!采集近红外光谱时

应消除摆放位置对所采光谱的影响$

"

,

#非均匀固体内部物质分布非均匀&非均匀固体不同

位置物质组成不同!采集近红外光谱时应寻找最有利于籽粒

品种分类的部位!或在分析时消除籽粒部位对分类性能的影

响$

综上!对于不规则%非透明%非均匀固体小颗粒可使用

漫反射或漫透射方式采集其近红外光谱!本工作在综合分析

上述五点影响因素基础上!进一步明确适合于该类固体的光

谱采集装置$

>

!

采集装置设计

!!

在分析漫反射与漫透射采集方法原理的基础上!采用

J;24%(ZK"-//

型微型近红外光谱仪分别搭建了非均匀固体

籽粒漫反射与漫透射光谱采集装置!光谱采集装置如图
"

所

示$

图
$

!

自制光谱采集装置结构示图

"

7

#&漫反射实验装置'"

=

#&漫透射实验装置

&'

(

%$

!

:0-?=0?-,3'1

(

-1.C>4,2>N.13,

4

+

,=0-?.1=

X

?'4'0'C/3,@'=,

"

7

#&

P;BBD5141B&123;%81b

)

14;<1837&91A;21

'

"

=

#&

P;BBD5134785<;55;%81b

)

14;<1837&91A;21

!!

"

"

#漫反射实验装置&如图
"

"

7

#所示!为便于采集非均

匀固体近红外光谱!漫反射采集装置采用底座及支架固定微

型光谱仪!使用光谱仪内置卤钨灯作为近红外光源!采集光

谱时将玉米籽粒置于光谱仪检测窗口正上方$该装置特点为

近红外光源与检测器均位于被测样品下侧$光谱仪的检测窗

口如图
*

所示!窗口中心矩形为探测器铟镓砷"

Z8G7:5

#线性

阵列!铟镓砷线性阵列两侧各有一个内置卤钨灯!为避免外

界杂散自然光干扰!使用漫反射测量方式采集光谱时!需使

#!-*
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用黑色遮光罩置于被测物体外侧$

"

*

#漫透射实验装置&如图
"

"

=

#所示!测量时需关闭微

型光谱仪内置卤钨灯光源!并使用安装在支架上方的外置近

红外光源!该装置特点为被测物位于近红外光源与检测器的

中间位置$

图
5

!

G'-=-C;#H$YSS

型微型光谱仪俯视图

&'

(

%5

!

KC

+

@',AC>G'-=-C;#H$YSS.'=-C4

+

,=0-C.,0,-

!!

据前期研究工作(

+.R

)

!为保证最佳测量效果!设置近红

外光源光源下端面与光谱仪测量面距离为
,2<

!光源电压为

,$

!光阑孔径为
,'*<<

!为保证测量可靠性!采集光谱时

每隔一定时间对光谱仪进行一次白板校正与黑板校正$

!

!

结果与讨论

7%$

!

实验数据

以玉米种子品种真实性鉴别任务为例!对漫透射和漫反

射两种采集方法下所建定性分析模型的鉴别效果进行分析$

针对形状各异%大小不一的非均匀玉米籽粒!为确定适

合于单籽粒玉米近红外光谱采集方法!首先采用图
"

所示的

两种自制光谱采集装置分别采集多个品种玉米籽粒漫透射以

及漫反射近红外光谱$

!!

实验数据为
*/"+

年
"/

月份连续
,

日采集的农华
/>*

%

农大
"/R

%京玉
"+

%洛单
*!R

四个品种玉米籽粒的近红外光

谱$

采集时!各品种分别挑选
"//

颗作为待测样品!分别以

漫反射方式与漫透射方式采集每玉米胚面和非胚面光谱各一

次!每次采集十条光谱并取平均$采用交替采集方法!即按

照农华
/>*

一粒*农大
"/R

一粒*京玉
"+

一粒*洛单
*!R

一粒55的方式采集单颗籽粒光谱$

将连续
,

日采集数据分别命名为
N"

!

N*

!

N>

!

N!

和
N,

数据集!各数据集中均包含胚面"

V

14<5D4B721

#光谱和非胚

面"

8%8.

V

14<5D4B721

#光谱$

7%5

!

分析方法设置

使用朴素贝叶斯等
,

种模式分类方法(

#."/

)分别对所采集

的漫反射与漫透射光谱建立单籽粒玉米定性鉴别模型!

,

种

模式分类方法简介如下&

"

"

#朴素贝叶斯分类器"

(7tA1H7

6

152&755;B;14

!

(HI

#是

一种基于贝叶斯决策理论的分类方法$

"

*

#

Y

近邻"

Y.817415381;

V

E=%4

!

Y((

#方法是一种基于

实例的机器学习方法!其特点是在训练过程中存储已知类别

的训练数据!在预测新的未知样本时!从已存储数据中抽取

相似样本!作为分类的重要辅助信息$

"

>

#支持向量机"

5D

))

%43A123%4<72E;81

!

0$J

#方法是

一种二分类机器学习方法!支持向量机的理论基础是
$I

维

理论和结构风险最小化原理!依据少量样本并折中考虑模型

的复杂性和学习能力!以增强模型的泛化能力(

"/

)

!

0$J

分

类器的目标就是寻找最优超平面!将两类样本正确分开!且

分类间隔最大$

"

!

#

HM

神经网络"

=72W

)

4%

)

7

V

73;%8743;B;2;7&81D4%8813.

C%4W

!

HM:((

#算法通过正向传播与反向传播交替运行!使

用梯度最速下降法与动态迭代搜索一组权重向量!使网络误

差函数达到最小值(

"/

)

$

"

,

#仿生模式识别"

=;%<;<13;2

)

733148412%

V

8;3;%8

!

HMK

#

方法是一种基于同源连续性原理的模式识别方法!其特点是

基于识而不识别!通过构建在高维空间中能够对同类样本具

有最优覆盖的超几何体为目标(

""

)

$

根据分类器工作原理的特点!实验中使用两种不同分类

器前处理策略!分类器前处理策略即光谱的预处理方法以及

特征提取组合的具体样式$

分类前处理策略
"

仅采用平滑%一阶导%归一化!分类

前处理策略
*

除使用策略
"

中的预处理外还需使用偏最小二

乘及正交线性鉴别分析方法进行特征提取(

R

)

$

使用
(HI

!

0$J

!

Y((

!

HM:((

和
HMK

共
,

种模式分

类方法建立单籽粒玉米定性鉴别模型!其中
(HI

!

Y((

!

0$J

和
HMK

使用分类前处理策略
"

!

HM:((

使用分类前处

理策略
*

$

针对每种分类方法的特点对其参数进行如下设置&

(HI

&贝叶斯分类器的分类先验概率可设定为
/'*,

!各

个特征类条件概率可利用
N"

数据集数据计算得到$

Y((

&分类器使用欧氏距离!以鉴别准确率为选择标

准!通过
,

折交叉验证的方法确定适合该分类任务的最优近

邻数为
,

$

0$J

&实验中使用
QZH0$J

工具箱!设置
0$J

分类器

类型为
(D.0$I

!多分类类型!选用径向基核函数!通过工

具箱中的网格寻参函数交叉验证来确定参数
(D

为
/'+

!核

函数中的
V

7<<7

值为
*'R

$

HM:((

&采用分类器前处理策略
"

!将预处理方法得到

的输出值直接作为
HM

神经网络的输入值!通过
,

折交叉验

证的方法确定最优隐藏层数目为
#

$

HMK

&使用
Y0

方法选择构网样本点!超香肠作为基本

覆盖单元!通过交叉验证确定超香肠神经元的半径$

为评价模式分类器性能!对于多分类问题!以类别代号

为
%

的样本为例&

"

"

#正确识别率"

2%441237221

)

378214731

!

I:K

#

I:K

'

*

27

*

3E;5W;89

"

"

#

式"

"

#中!

*

27

为正确识别的
%

类光谱数'

*

3E;5W;89

为
%

类总光谱

数$

"

*

#正确拒识率"

2%4412341

U

123;%84731

!

IKK

#

IKK

'

*

24

*

%3E14W;89

"

*

#

式"

*

#中!

*

24

为正确拒识的非
%

类光谱数'

*

V>(G=1%#C

为非
%

类

/,-*
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总光谱数$

"

>

#鉴别准确率或平均识别率"

2%441239;524;<;87314731

!

IPK

#

IPK

q

"

I:K

i

IKK

#+

*

"

>

#

!!

实验
$

以
N"

作为实验数据集!分析胚面朝向对玉米品种单籽

粒的漫反射与漫透射光谱定性分析模型鉴别效果影响$

实验过程中!每次从
N"

数据集中随机抽取二分之一光

谱样本作为训练集!其余二分之一光谱样本作为测试集对模

型性能进行测试!重复
,/

次实验后取鉴别准确率均值$

表
$

!

:$

情形胚面识别胚面鉴别准确率#

]

$

K1D2,$

!

#3,/0'>'=10'C/1==?-1=

L

C>=14,:$

"

]

#

方法
(HI Y(( 0$J HM:(( HMK

漫反射
-,'/ R*'/ R"', R>'/ R,',

漫透射
R/'/ R,'+ #/'+ #"'" #,'/

表
5

!

:5

情形非胚面识别非胚面鉴别准确率#

]

$

K1D2,5

!

#3,/0'>'=10'C/1==?-1=

L

C>=14,:5

"

]

#

方法
(HI Y(( 0$J HM:(( HMK

漫反射
-!'/ R"', R*', R>', R,',

漫透射
R/', R,', #"'* #"'/ #,'/

表
6

!

:6

情形非胚面识别胚面鉴别准确率#

]

$

K1D2,6

!

#3,/0'>'=10'C/1==?-1=

L

C>=14,:6

"

]

#

方法
(HI Y(( 0$J HM:(( HMK

漫反射
+#'/ -/'/ -,'> -,', R/'*

漫透射
R"'/ R,'/ #/'R #/', #,'/

表
7

!

:7

情形胚面识别非胚面鉴别准确率#

]

$

K1D2,7

!

#3,/0'>'=10'C/1==?-1=

L

C>=14,:7

"

]

#

方法
(HI Y(( 0$J HM:(( HMK

漫反射
+,'/ -/'> ->', -,'+ R/'+

漫透射
R"'* R,'> #"', #"', #+',

!!

根据训练集与测试集选择玉米胚面或非胚面光谱不同排

列组合分为以下
!

种情形
0"

*

0!

&

0"

&训练集选择胚面光谱!测试集选择胚面光谱'

0*

&训练集选择非胚面光谱!测试集选择非胚面光谱'

0>

&训练集选择非胚面光谱!测试集选择胚面光谱'

0!

&训练集选择胚面光谱!测试集选择非胚面光谱$

表
"

*表
!

是从
N"

数据集的胚面或非胚面光谱数据中

随机抽取二分之一作为训练集!其余二分之一作为测试集进

行测试时!

!

种可能排列组合情形下漫反射与漫透射方式实

验结果对比$

由
0"

*

0!

四种情形对比结果可见&

"

"

#漫透射方式&

0"

*

0!

四种情形识别率差异较小$以

HMK

方法为例!四种情形所得识别率均在
#,T

左右$

"

*

#漫反射方式&

0"

*

0!

四种情形识别率并不完全一

致$

0"

和
0*

两种情形下!定性分析模型所得识别率均相对

较高!以
HMK

方法为例!其识别率达到
R,T

左右'

0>

和
0!

两种情形下!定性分析模型所得识别率均相对较低!以
HMK

方法为例!其识别率为
R/T

左右$

产生上述现象的原因分析如下&

"

"

#采用漫反射方式时!近红外光源未能完全穿透玉米

籽粒!近红外探测器接收到的漫反射光只携带了玉米籽粒某

一面或者表皮的信息!因此在
0>

!

0!

两种情形下!玉米品种

鉴别准确率出现明显下降$

"

*

#采用漫透射方式时!近红外探测器采集所得近红外

光一定为贯穿玉米籽粒的部分!其光谱中既包含了玉米籽粒

胚面信息!又包含了玉米籽粒非胚面信息!同时还包含了种

子内部物质信息!因此!在
0>

和
0!

两种情形下!正确鉴别

率并未出现明显下降$

采用
,

种模式分类方法建立定性分析模型性能实验结果

表明!在单日数据集上!漫透射定性分析模型不受玉米胚面

摆放方式影响!而漫反射定性分析模型易受玉米籽粒摆放方

式影响!

0"

*

0!

四种情形下漫透射定性分析模型性能均高

于漫反射定性分析模型性能$

实验
5

以
N"

数据集作为训练集!

N*

*

N,

作为测试集对模型

性能进行测试$训练集可选择胚面光谱或非胚面光谱!而测

试集也可以选择胚面或者非胚面光谱!由此产生
0"

*

0!

四

种情形!使用
HMK

方法建立定性分析模型!并对四种情形下

的模型预测性能进行比较$

!!

表
,

为使用
HMK

方法时!

!

种可能排列组合情形下!漫

反射与漫透射方式下鉴别准确率对比$

表
8

!

JMH

方法不同测试集的鉴别准确率#

]

$

K1D2,8

!

#3,/0'>'=10'C/1==?-1=

L

C>3'>>,-,/0

0,404,04A'0BJMH.,0BC3

"

]

#

组合类型 采集方式
N* N> N! N,

0"

漫反射

漫透射

R!',

#+',

R>'/

#+'/

R>',

#,',

R*'/

#!'/

0*

漫反射

漫透射

R!',

#+'-

R>',

#,',

R>'/

#,'/

R*',

#!',

0>

漫反射

漫透射

R/'>

#,',

-#',

#,',

-#',

#!'/

-R'/

#>'/

0!

漫反射

漫透射

R*',

#,',

R"',

#,'>

R/',

#,'>

-#'/

#,'/

!!

由表
,

可知!在
0"

*

0!

情形下!在
N*

*

N,

测试集中!

有如下结果&

"

"

#漫反射方式&

0>

及
0!

情形的识别率低于
0"

%

0*

情

形的识别率$

"

*

#漫透射方式&

0>

及
0!

情形的识别率与
0"

%

0*

情形

的识别率基本接近$

以
N>

测试集为例!漫透射方式下!四种情形的模型识

别率均在
#,T

左右$而漫反射方式下!

0"

%

0*

情形的模型识

别率为
R>T

左右!

0>

%

0!

情形下的识别率在
R/T

左右$

由此可见!漫透射方式
N*

*

N,

测试集的
0"

*

0!

四种

情形鉴别准确率基本一致!漫反射方式
N*

*

N,

测试集的

",-*
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#
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0"

%

0*

情形鉴别准确率高于
0>

%

0!

情形$总体而言!在多个

测试集上!漫反射方式下所采光谱数据建立模型性能均低于

漫透射方式下所采光谱数据建的模型$实验
*

在多个实验数

据集上证明&漫透射方式更适合于玉米单籽粒品种鉴别$

实验
6

以
N"

胚面与非胚面混合光谱作为训练集!

N*

*

N,

的

胚面与非胚面混合光谱作为测试集进行测试$选择训练集

时!随机从
N"

胚面光谱及非胚面光谱中各抽取
,/

条光谱样

本!以模拟实际测量近红外光谱时玉米胚面朝向随机摆放的

情形!即胚面和非胚面朝上概率各为
,/T

!选择测试集时使

用相同方式$鉴别准确率为
,/

次实验取均值得到$

!!

表
+

是在漫透射方式下以
N"

数据集作为建模集建立定

性分析模型!

N*

*

N,

作为测试集进行测试时所得鉴别准确

率$

表
9

!

漫透射方式下不同测试集的鉴别准确率#

]

$

K1D2,9

!

#3,/0'>'=10'C/1==?-1=

L

C>3'>>,-,/00,40

4,04?/3,-3'>>?4,0-1/4.'44'C/.C3,

"

]

#

方法
N* N> N! N,

HMK #,', #!', #*'> #"',

!!

由表
+

可以看出!对于胚面与非胚面光谱混合的建模集

N"

!使用不同测试集进行测试时!以漫透射光谱建立的定性

分析模型具有较高识别率!在
N*

*

N,

四个测试集上的识别

率均高于
#"T

!此外!漫透射采集方式下!建立定性模型对

不同测试集数据进行鉴别时!随测试集与建模集时间间隔增

大!模型性能下降较为平缓!因此漫透射方式定性分析模型

具有较强泛化能力$

,

!

结
!

论

!!

针对非均匀固体籽粒的近红外光谱采集问题!首先分析

了不规则非均匀固体光谱分析的特点!研究了光谱采集方

法!在此基础上!搭建了漫反射与漫透射光谱采集装置!然

后使用仿生模式识别方法等
,

种模式识别方法建立了漫反射

及漫透射方式下单籽粒玉米近红外光谱定性鉴别模型!并进

行了漫反射与漫透射定性分析模型对比实验$实验结果表

明!漫透射定性分析模型不受玉米胚面摆放方式影响!而漫

反射定性分析模型易受玉米籽粒摆放方式影响'漫透射方式

比漫反射方式更适合于玉米单籽粒近红外品种鉴别'漫透射

采集方式下!建立定性模型对不同测试集数据进行鉴别时!

随测试集与建模集时间间隔增大!模型性能下降较为平缓!

因此漫透射方式定性分析模型具有较强泛化能力$该方式可

作为玉米籽粒光谱采集的可靠方式$
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光谱学与光谱分析




