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基于近红外光谱技术预测玉米伏马菌素
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摘要!为了更好地利用近红外光谱分析技术对玉米伏马菌素

含量进行预测!减小因玉米产地间的差异对玉米近红外光谱

预测模型的影响!以不同产地的玉米作为研究对象!利用

H

S

6

共生距的方法将试验样本划分为校正集与验证集!采

用经典的偏最小二乘法分别建立不同产地和混合产地的玉

米伏马菌素预测模型!并采用验证集样本分别对模型的预测

精度进行验证$为了减小建模及预测过程的运算量!采用连

续投影算法%

RBZ

&和竞争性自适应加权算法%

JZ\R

&对不同

产地玉米的近红外光谱的特征波长进行筛选!筛选出
!!

个

特征波长变量作为输入!大大降低了建模及预测过程的运算

量!同时预测准确度也有所改善!其预测相关系数达到

"<0A(

!为快速#无损地实现对玉米伏马菌素的检测提供了可

靠的理论依据$

关键词!玉米'伏马菌素'近红外光谱'预测
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伏马菌素!

&:39E5+5E+

%
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#是被国际卫生组织列为几

种严重致癌真菌毒素之一*

#

+

%是在合适的温度与湿度条件下

由串珠镰刀菌代谢产生的二级代谢产物%其主要存在于玉米

等谷物中&

!"

世纪
/"

年代
b?6H?D@693

等*

!

+在玉米制品中

发现并成功分离出了
[#

型伏马菌素%紧接着
U4:D?E,

等*

;

+

对伏马菌素进行了深入的研究%发现伏马菌素其实包含有两

种结构极其相近的有毒有害物质%分别将其命名为伏马菌素

[#

和伏马菌素
&[!

%随着研究的深入%如今研究者*

;

+已经发

现多种类型的伏马菌素%其主要可以分为
Z

)

[

)

J

和
B(

种

类型&在玉米中最常见的是
&[#

型伏马菌素%在目前所发现

的所有种类的伏马菌素当中%

[#

型伏马菌素对人体的危害

最大%毒性最强&

早在
#00;

年国际癌症研究院就把伏马菌素列为强致癌

物质目录%将伏马菌素认定为可以危害动物和人体健康的物

质之一*

(

+

&目前%国际卫生组织认为伏马菌素是几种具有重

大研究意义的真菌毒素之一*

(

+

&传统的伏马菌素测定方法

主要是通过分析化学的方法进行测定与研究*

A

+

%包括色谱测

定法和湿化学分析两种方法%这两种方法能够准确测定伏马

菌素的含量%但测量过程繁琐%无法实现实时)无损的

测定*

$

+

&

本研究拟在分析玉米近红外光谱特征的基础上%采用近

红外光谱分析技术间接对玉米中伏马菌素含量进行定量预

测研究%同时采用偏最小二乘法!
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#建立玉米伏马菌素含量预测模型%并对模型的精

度与稳定性进行验证&

#

!

试验方法

#<#

!

试验材料

试验中的玉米样本选自陕西)山西)河南和黑龙江%从中

$A



挑选
;$"

个玉米样本进行试验%其中
/"

个样本产自陕西%

0"

个产自山西%

#""

个产自河南%

0"

个产自黑龙江&将玉米样

本破碎)筛选并依次编号%标记光谱采集区域&试验进行前

先将玉米样本取出在
!"Q

的室温下放置
#!8

%使玉米样本

与室内温度保持一致%尽量减少试验中温度对光谱采集的

影响$

近红外光谱仪"

ZE,4D5+]]

型%美国
>5*96?,

公司&

#<!

!

伏马菌素测定与光谱采集

试验过程中采用
ZE,4D5+

傅里叶变换近红外光谱仪对玉

米的近红外光谱进行采集%选择对波长
/""

"

!(""E3

范围

的光谱进行采集%扫描次数
;!

次%分辨率
;<"*3

V#

&玉米样

本的光谱采集完成后采用数字阿贝折光仪对玉米中的伏马

菌素含量进行测定&

#<;

!

样本的划分

试验中采用
H

S

6

共生距的划分方法%同时兼顾样本的

H

变量!近红外光谱数据#和
6

变量!玉米伏马菌素含量#的

欧氏距离&为了保证试验样本在
H

S

6

的空间的权重相同%

将
H

6

的距离进行标准化"
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式中"

'

'''试验样本总数$
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#'''试验中任意的两个样本之间的欧氏

距离*

1

+

$

在试验过程中分别对
(

个产地的玉米样本进行分组%分

别将其分为校正集和预测集&

#<(

!

特征波长的选取

由于近红外光谱中不但包含有需要的效信息%且包含着

大量的冗余信息*

/

+

%在试验的过程中采用连续投影算法
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#的

方法选取玉米伏马菌素有效近红外光谱的特征波长&

#<A

!

玉米伏马菌素近红外光谱检测模型的建立

偏最小二乘法!

BUR

#因其具有良好的抗干扰性能和稳

定性%已在近红外光谱分析领域得到了广泛的应用*

0

+

%也是

经典的近红外光谱建模方法之一&试验过程中首先采用偏

最小二乘法分别建立单一产地的玉米伏马菌素近红外光谱

检测模型%然后再建立
!

个产地混合)

;

个产地混合和
(

个产

地混合的玉米伏马菌素近红外光谱预测模型&最后%采用验

证集玉米样本分别对模型的预测精度和稳定性进行验证&

!

!

结果与讨论

!<#

!

玉米样品的近红外光谱分析以及样本的划分

为了减少光谱噪声的影响及运算量%试验过程中选取

("""

"

#!"""*3

V#共计
;!""

个波长点进行研究&图
#

为

玉米样本的原始漫反射近红外光谱%仅从光谱图很难区分不

同产地玉米样本光谱间的差异%对其进行主成分分析可以发

图
#

!

玉米原始光谱图
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.
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!

J9DED4K+
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?*,D4

现前
A

个主成分!

BD5E*5

-

46J93

-

9E?E,

%
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#包含了光谱数据

的
00P

以上的信息&采用非参数检验!

WD:+C46Y4665+

#

*

#"

+的

方法对玉米样本的前
A

个主成分间的差异进行检验%所有主

成分对应的
B

&

"<"A

%表明不同产地的玉米近红外光谱间存

在着比较明显的差异&

!!

在将试验所用玉米样本进行分组之前%首先采用马氏

距离)杠杆值和学生氏残差检验法对试验中样本进行检验%

剔除其中的异常样本%然后将样本分为校正集和预测集两

组&不同产地玉米伏马菌素含量测定值分布和分组情况见

表
#

&

!<!

!

单一产地的玉米伏马菌素近红外预测结果

采用偏最小二乘法和校正集样本分别建立不同产地玉

米的伏马菌素含量预测模型%然后分别采用事先准备好的验

证集样本对模型的预测精度进行验证%结果见表
!

&采用单

一产地玉米样本建立的玉米伏马菌素近红外预测模型在对

相应的玉米进行预测时模型具有较好的预测精度!达到
"<0

以上#%但该模型用于其他产地的玉米伏马菌素含量进行预

测时%预测精度大幅度下降&

!<;

!

混合产地的玉米伏马菌素近红外光谱模型预测结果

为了克服单一产地建立的玉米伏马菌素近红外光谱模

型在对其他产地玉米伏马菌素含量预测时预测结果明显变

坏的问题%试验中将
(

个产地的校正集玉米样本进行混合%

建立混合产地的玉米伏马菌素近红外光谱预测模型%并采用

(

个产地的玉米对模型的预测精度进行检验%结果见表
;

&

通过对建模结果的分析%可以发现随着选取建立模型的玉米

产地种类混合数量的增加%模型的预测精度在不断提高%将
(

个产地的玉米混合后作为校正集建立的玉米伏马菌素预测

模型的精度最佳&通过以上的研究可知%当校正集样本中包

含的玉米种类增加%玉米样本的近红外光谱信息也增加%这

样建立的预测模型具有更好的适应性%能够减少因玉米产地

的差异而导致对玉米伏马菌素预测的影响&
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!

混合产地模型的优化

为了进一步减小玉米伏马菌素预测过程运算的复杂性

同时提高预测的精度%在
("""

"

#!"""*3

V#光谱范围内%

采用竞争自适应加权算法!

JZ\R

#对
(

个产地的玉米混合后

的校正集样本的伏马菌素进行有效特征光谱的筛选&由于

通过竞争自适应加权算法得到的最优采样次数会有细微的

差异 %因此将进行
$"

次试验%选取其得到的交叉验证均方根

1A

安全与检测
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年第
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期
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#"" A
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预测集
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0" #
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1" #(<;/ A<;# /<A1

预测集
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单一产地的玉米伏马菌素近红外光谱建模及检测结果S
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Z

为陕西%

[

为山西%

J

为河南%

'

为黑龙江$

Q

X

为预测集相关系数$

\aR2B

为预测均方差&
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混合产地的玉米伏马菌素近红外光谱模型预测结果S
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ZlJl' "<$0/ "<0;" "<$/( "<0!$ "<$/1 "<0!1 "<$00 "<0;/ "<$## "<0;1

[lJl' "<$/$ "<0!$ "<$$0 "<0#( "<$// "<0!1 "<$1$ "<0;$ "<$(# "<0;#

Zl[lJl' "<$;$ "<0!0 "<$(# "<0;# "<$!# "<0;1 "<$;1 "<0!/ "<$"1 "<0(0

!

S

!

Z

为陕西%

[

为山西%

J

为河南%

'

为黑龙江$

Q

X

为预测集相关系数$

\aR2B

为预测均方差&

误差!

\aR2J=

#最小的一次%本次竞争自适应加权算法对玉

米伏马菌素特征波长的选取过程见图
!

&当采样次数为
(A

次时系统的交叉验证均方根误差最小%此时对应的光谱特征

变量个数为
#"0

&将选定的
#"0

个特征波长作为输入变量%

建立玉米伏马菌素近红外光谱预测模型%其结果见表
(

&与

全波段建模相比不但减少了预测过程的运算量%且模型的预

测精度也有所提升&

!!

采用竞争自适应加权算法剔除了玉米近红外光谱中的

大量无效信息%但剩余的
#"0

个特征波长的光谱中仍然包含

着一些具有共线性的冗余信息%接下来采用连续投影算法

!

RBZ

#在
#"0

个有效光谱点中进一步优选%剔除冗余项%得

到
!!

个玉米近红外光谱特征波长变量%并用这
!!

个特征波

图
!

!

竞争自适应加权算法对玉米近红外光谱特征变量的筛选
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表
(

!

玉米伏马菌素模型优化结果

T4@6?(

!

&:39E5+5E*9DE39H?69

-

,53574,59ED?+:6,+

模型 变量数

预测集

Z

\aR2B

Q

P

[

\aR2B

Q

P

J

\aR2B

Q

P

'

\aR2B

Q

P

Zl[lJl'

\aR2B

Q

P

BUR ;!"" "<$;$ "<0!0 "<$(# "<0;# "<$!# "<0;1 "<$;1 "<0!/ "<$"1 "<0(0

BURlJZ\R #"0 "<$1# "<0;! "<$!/ "<0!0 "<$## "<0(! "<A0/ "<0;! "<$"# "<0A!

BURlJZ\RlRBZ #!1 "<$$( "<0;$ "<$;# "<0!! "<$!# "<0#$ "<$"/ "<0!1 "<A01 "<0($

!!

S

!

Z

为陕西%

[

为山西%

J

为河南%

'

为黑龙江$

Q

X

为预测集相关系数$

\aR2B

为预测均方差&

长建立玉米的伏马菌素含量预测模型&与全波段建模相比

采用
RBZ

简化后的模型更加简单%其对
(

个产地玉米的预

测集样本伏马菌素检测相关系数
Q

P

R

"I0A(

%预测均方根误

差
\aR2BX"<(#1

&应用该模型对
(

个不同产地的玉米伏

马菌素预测结果见图
;

&通过去除光谱中的冗余信息%不但

减少了建模与预测过程中的运算量%同时进一步提高了模型

的预测精度&

图
;

!

采用
JZ\RlRBZ

优化模型的预测集样本预测结果

与真实值散点图

&5

.

:D?;

!

+̂?H JZ\R l RBZ 9

-

,53574,59E 39H?6+?,

+43

-

6?

-

D?H5*,59ED?+:6,+4EH,8?D?46F46:?9G4

+*4,,?DH54

.

D43

;

!

结论
本试验以

(

个产地的玉米作为研究对象%采用近红外光

谱分析技术对玉米伏马菌素检测方法进行了研究&研究发

现采用混合产地的玉米样本建立的模型相比采用单一产地

玉米样本建立的模型具有更好的适应性&为了减少建模及

预测过程的运算量%试验中采用
JZ\RlRBZ

从光谱的

;!""

个自变量中筛选出有效的
!!

个特征光谱作为系统的

输入变量%大大减少了系统的运算量和模型的复杂程度%同

时预测结果也有所改善&试验结果表明在对含有不同产地

的玉米建立预测模型时%玉米的近红外光谱中含有大量的线

性变量%有效剔除这些共线性变量能够提高玉米伏马菌素含

量的预测精度%减小由于玉米产地差异对玉米伏马菌素近红

外光谱检测的影响&本研究方法能够较好地克服由于不同

产地)不同品种导致近红外光谱对玉米伏马菌素含量预测精

度低)系统稳定性差的问题%采用本试验方法建立的模型具

有更高的适应性&
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