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基于近红外光谱法快速鉴别转基因油研究
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摘要：采用近红外光谱法对转基因油/非转基因油的混合溶液进行研究。对采集到的原始光谱

分别进行多元散射校正（MSC）、一阶导数（FD）、移动窗口平滑（MWS）、Savitzky-Golay 平滑

一阶导数（SG1）预处理。研究比较了不同预处理方法对转基因油/非转基因油支持向量机

（SVM）建模判别分析的影响，其中 MSC 预处理后的模型预测效果最好，准确率为 91.6%。为

了进一步提高模型的精度与稳定性，采用连续投影算法（SPA）对全波长进行特征波长筛选。

利用筛选后的 15 个特征波长输入到 SVM 中，预测准确率提高到 98.3%。实验结果表明，采

用近红外光谱法，可以实现对转基因油/非转基因油快速检测，不仅适用于纯转基因油的鉴

别，也适用于非转基因油中掺入转基因油的鉴别。
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Abstract:  Near-infrared spectroscopy was used to study the mixed solution of transgenic oil/non-
transgenic  oil.  The  acquired  original  spectra  were  pretreated  with  multiple  scattering  correction
(MSC),  first-order  derivative  (FD),  moving  window  smoothing  (MWS)  and  savitzky-golay
smoothing  first-order  derivative  (SG1).  The  effects  of  different  pretreatment  methods  on  the
discriminant analysis of transgenic oil/non-transgenic oil support vector machine (SVM) modeling
were  compared.  The  model  after  MSC pretreated  has  the  best  prediction  effect,  and  the  accuracy
rate  is  91.6%.  In  order  to  further  improve the  accuracy and stability  of  the  model,  the  successive
projections  algorithm  (SPA)  is  used  to  select  the  characteristic  band.  We  input  the  15  feature
wavelengths  after  SPA  selection  into  the  SVM,  and  the  prediction  accuracy  is  98.3%.  The
experimental  results  show  that  the  near-infrared  transmission  spectrum  combined  with
stoichiometry can achieve rapid and non-destructive detection of transgenic oil/non-transgenic oil,
not  only  suitable  for  the  identification  of  pure  genetically  modified  oils,  but  also  for  the
identification of non-transgenic oils that are mixed with genetically modified oils.

Keywords:  transgenic oil；near infrared spectroscopy；support vector machine（SVM）

引　言

自从 1996 年第一个转基因生物（GMO）批准

入市以来，引入市场的转基因农作物数量急剧增

加[1]。采用转基因技术可以将抗虫基因[2]、抗病

基因[3]和抗除草剂基因[4] 等优良基因引入到农作

物中，以此来改善农产品的品质、缩短生长周

期，缓解由于人口快速增加和可用耕地减少而带

来的粮食危机。然而转基因技术的潜在安全性仍

然存在着争议，比如：转移基因表达的蛋白质对

生态环境的非预期影响[5]，外源基因逃逸对其他

作物的潜在影响[6]，以及由基因转移引起的食物

中毒、过敏反应和耐药性对人体的有害影响[7]。

因此，如何快速鉴别是否为转基因产品是非常必

要的。

目前，聚合酶链反应、酶联免疫吸附分析、

二维电泳和微阵列分析是转基因产品和作物最常

用的检测方法[8]。这些方法在大多数情况下都具

有良好的特异性和敏感性，但是检测过程过于繁

琐，检测时间长达数个小时，无法满足人们想要

实时检测转基因产品的需求。而近红外光谱则是

一种快速、无损、可实时在线检测的技术，不需

要对转基因样品进行任何处理就能表征基因结构

变化所带来的构型变化，进而可以通过 C—O
键、C—H 键、C—N 键等数据变化看出基因表

达的差异[9]。2010 年翟亚峰等[10] 采用近红外光

谱技术实现了对不同品种的 9 个小麦转基因种子

样品的准确鉴别。2013 年 Luna 等 [11] 用近红外

光谱对非转基因大豆油和转基因大豆油进行独立

识别，识别率分别为 100% 和 90%，由于是对纯

的转基因油与纯的非转基因油样本进行识别，实

际应用价值不高。

本文则对不同品牌的转基因油和非转基因油

进行混合，构成不同混合比例的转基因油样本，

并采用近红外光谱技术对这些油样本进行分析。

通过研究不同预处理方法对光谱预测模型的影

响，提高了光谱预测模型准确性，实现了对纯的

转基因油以及非转基因油中掺入转基因油的有效

鉴别。

1    实验部分

1.1    样品制备

购置不同品牌的转基因大豆油、转基因玉米

油和非转基因大豆油、非转基因玉米油若干瓶。

将转基因油与非转基因油按 1:1，1:2，1:3，∙∙∙，
1:20 等比例混合得到不同体积分数的转基因油样

本 102 份，同时将不同品牌的非转基因油按

1:1，1:2，1:3，∙∙∙，1:20 混合得到不同体积分数

的非转基因油样本 102 份，混合好后的样品放在

超声清洗机中用超声波使之充分混合。
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1.2    近红外光谱采集

实验的转基因油与非转基因油的近红外光谱

由 傅 里 叶 变 换 红 外 光 谱 仪 vertex70（ Bruker,
Germany）采集，分辨率为 2 cm−1，光谱区域为

4 000～12 500 cm−1，扫描16 次。探测器为 InGaAs。
具体的扫描次数由信噪比决定，若信噪比较差可

适当增加扫描次数。每次采集光谱时，先以空的

比色皿测试以便扣除系统背景。

2    结果与讨论

2.1    样本集划分

在建立光谱预测模型过程中，校正集样本与

预测集样本的选择至关重要，而 Kennard Stone
（KS）算法是一种应用广泛的样本集划分方法[12-13]。

KS 算法以光谱间的欧氏距离为基础，选择代表

性强，分布范围广的样品作为转换集样品 [12]。

根据 KS 法，我们选取转基因样本 72 个、非转

基因样本 72 个，共计 144 个样本作为校正集，

余下的 60 个样本作为预测集。

2.2    光谱与光谱预处理

对于不同种类的油其理化性质差别不大，主

要脂肪酸都是棕榈酸、硬脂酸、油酸、亚油酸

等，只是在含量上有所差别[14]。近红外光谱能

够表征基因结构变化所带来的构型变化，进而可

以通过 C—O 键、C—H 键、C—N 键等数据变

化看出基因表达的差异 [9]，而 C—O 键、C—H
键、C—N 键等在近红外波长的吸收峰又是不同

的，因此可以通过观察近红外光谱吸收峰的位置

和强度来找出转基因油与非转基因油之间的差

异，如图 1 所示。从图 1 可以看出，转基因油与

非转基因油在近红外波段差异不大，在 1 550～
1 650 nm 和 1 800～2 100 nm 范围光谱强度有一

定的区别。这是由于转基因油与非转基因油为同

源性物质，这两种物质因化学键含量的不同而表

现在光谱强度上有所差别。

为了尽可能去除来自外界或者系统的随机噪

声、光散射等对转基因油与非转基因油透射光谱

的影响以及提高光谱与待测组分之间的相关性，

我们利用 MATLAB 2016a 软件，分别采用多元

散射校正（MSC）、一阶导数（FD）、移动窗口平

滑（MWS）、Savitzky-Golay 平滑一阶导数（SG1）
等方法对原始光谱数据进行了预处理。光谱预处

理结果如图 2 所示，其中多元散射校正可以有效

去除散射对样品光谱的影响，移动窗口平滑则可

以提高分析信号的信噪比及消除仪器的随机噪

声，一阶导数和 Savitzky-Golay 平滑一阶导数可

消除基线漂移、强化谱带特征和克服谱峰重叠[15]。

2.3    转基因油与非转基因油支持向量机模型的

建立

支持向量机（SVM）是一种新的基于统计学

习理论的机器学习方法。SVM 利用结构风险最

小化原则避免过拟合问题，在最小化经验风险下

所得结果优于传统的神经网络算法，而且在小样

本、高维度数据情况下具有优异的建模能力[16]。

我们选择 SVM 作为建模方法[17]，将预处理后的

光谱数据分别输入到 SVM 中建立转基因油与非

转基因油预测模型。通过对比不同预处理方法，

建立模型后预测集样本的预测结果，选择最优预

处理方式，预测结果如表 1 所示。在 SVM 模型

参数选择中，选用径向基 RBF 核函数作为本次

预测模型的核函数，并通过网格参数寻优和交叉

验证获得最佳的惩罚因子系数（C）和核函数的参

数系数（G）。

由表 1 可知，采用多元散射校正预处理方法

预测准确率最高，达到了 91.6%，其他 3 种预处

理方法准确率均不高于 75%。因此我们把多元

散射校正定为转基因油和非转基因油后续其他建
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图 1   转基因油与非转基因油在近红外波段的原始光谱

Fig. 1    Spectra of genetically modified oil and non-transgenic
oil in the near-infrared region
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模过程的光谱预处理方式，进而研究其他影响模

型预测能力的因素。

2.4    变量波长的筛选

在光谱全波长建模中，虽然预测结果比较准

确，光谱与待测性质表现出了很强的相关性。但

光谱包含了 6 000 多个数据点，其中包含了大量

与待测性质无关的信息以及共线性变量。如果将

这些冗余变量全部输入到模型中，不仅会增加模

型的建立难度，而且还会降低模型的预测精度与

稳定性。在近红外光谱分析中，特征波长筛选是

非常重要的一步，通过光谱特征波长提取，可以

有效地简化模型并提高模型的预测精度和稳

定性。

连续投影算法（SPA）是一种向前变量筛选方

法。通过选定一个初始波长，每一次迭代时加入

新的波长，直至达到指定的波长数量。通过这种

投影分析，从光谱矩阵中提取有效信息，并使光

谱变量共线性达到最小[18]。通过 SPA 来提取特

征波长可以有效地去除光谱数据间的冗余变量。

图 3 显示了 SPA 的不同数量变量进行交叉验证

的均方根误差（RMSE）趋势以及最终被选择的特

征波长点。

从图 3（a）可以看出，当选择 15 个特征变量

（ 1  152  nm、 1  184  nm、 1  210  nm、 1  231  nm、

1  410  nm、 1  433  nm、 1  660  nm、 1  860  nm、

1  895  nm、 1  920  nm、 1  935  nm、 2  012  nm、

2  038  nm、 2  084  nm、 2  102  nm） 时 ， 此 时

RMSE 最小为 0.46。因此这 15 个特征波长点被

输入到 SVM中，输入的特征波长如图 3（b）所示。

 

 
表 1   不同数据预处理方法的预测结果

Tab. 1    Prediction results of different pretreatment
methods

预处理方法 准确率/%

多元散射校正 91.6

Savitzky-Golay平滑一阶导数 71.6

移动窗口平滑 65.0

一阶导数 75.0

 

1 000 1 250 1 500 1 750 2 000 2 250 2 500

波长/nm

(a) 多元散射校正

1 000 1 250 1 500 1 750 2 000 2 250 2 500

波长/nm

(c) 一阶导数

0

20

40

60

80

100

透
过

率
/%

1 000 1 250 1 500 1 750 2 000 2 250 2 500

波长/nm

(b) 移动窗口平滑

0

20

40

60

80

100

透
过

率
/%

−1.00

−0.75

−0.50

−0.25

0

0.25

0.50

一
阶

导
数

1 000 1 250 1 500 1 750 2 000 2 250 2 500

波长/nm

(d) Savitzky-Golay 平滑一阶导数

−1.00

−0.75

−0.50

−0.25

0

0.25

0.50

一
阶

导
数

 
图 2   不同方法预处理后的光谱图

Fig. 2    Different methods preprocessed spectra
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2.5    转基因油与非转基因油预测模型验证

与 Luna 等[11] 对转基因油与非转基因油进行

鉴别的方法不同，我们是将不同的转基因油和非

转基因油进行混合组成具有干扰性的转基因油样

本进行分析。对混合后的转基因油与非转基因油

放在一起进行预测，这样预测时的样本既可能是

纯的转基因油，也可能是掺杂的转基因油，而不

是纯的转基因油或者是纯的非转基因油，因而更

接近实际应用情况。预测结果如图 4 所示，共对 60
个样本进行预测，其中 30 个非转基因油样本准

确预测 29 个，准确率为 96.7%，仅有一个误判，而

30 个转基因油准确预测 30 个，准确率为 100%。
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图 4   模型预测（标签为 1的是转基因油，标签

为−1的是非转基因油）

Fig. 4    Model prediction（Label 1 is a genetically modified oil,
and label −1 is a non-transgenic oil）

 

需要特别指出的是，我们所预测的 30 个转

基因油中，只有 4 个是纯的转基因油，其余

26 个全部为非转基因油中掺入转基因油的样

本，因此，只要食用油中有转基因油的存在就能

被检测出来。与 Luna 等[11] 仅对纯转基因油样品

进行判别的准确率（90%）相比，不但预测准确率

更高，而且更有实用价值。该模型针对转基因油

和非转基因油的整体预测准确率为 98.3%，相比

于整体预测准确率为 91.6% 的 MSC-SVM 模型，

MSC-SPA-SVM 模型提高了预测准确率，可以

很大程度降低模型的复杂性，提高模型的预测精

度。这也从侧面表明，样本光谱特征波长的提取

对于提高模型预测精度、减少模型的复杂性发挥

着至关重要的作用。同时通过对比不同预处理方

式对预测结果的影响，可以发现，对于散射较为

严重的样本，采用多元散射校正（MSC）预处理

会大大增强光谱数据与待测性质之间的相关性，

有利于光谱特征波段提取。

3    总　结

本文基于近红外光谱技术对转基因油和非基

因油的鉴别进行了研究。通过 MSC 预处理方

法，结合连续投影算法 SPA 和支持向量机 SVM
获得了很好的预测效果，准确率高达 98.3%。结

果表明，转基因油与非转基因油基因表达在近红

外波段有差异，从而可通过近红外光谱方法进行

判别。通过筛选特征波长，可以有效地去除光谱

数据间的冗余变量，提高模型的预测精度和鲁棒

性。在我们所建立的预测模型中，只要食用油中

 

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

(a) 多元散射校正后的均方根误差趋势

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

均
方

根
误

差

1 000 1 250 1 500 1 750 2 000 2 250 2 500

(b) 选择的波长点
模型中选择的特征波长数 波长/nm

0

25

50

75

100

透
过

率
/%

转基因油
选择的特征波长

 
图 3   连续投影算法（SPA）特征波长选择结果

Fig. 3    Characteristic wavelength results selected by successive projections algorithm（SPA）
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有转基因油的存在就能被检测出来。与其他传统

检测方法相比，近红外光谱法操作简单、检测时

间短、不破坏样品，可以满足消费者实时检测转

基因产品的需求。后续研究将增加转基因油与非

转基因油的种类，进一步扩大样本数和类型，以

提高模型预测的普适性。
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