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基于近红外光谱及邻域粗糙集算法的

稻谷贮藏品质无损鉴别
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摘要"为了能够无损'准确检测出稻谷在贮藏过程中的宜

存状况#利用近红外光谱技术结合数据分析方法建立了

稻谷贮藏品质的鉴别模型$采集
!$$$

"

!'$$=K

范围

内
&')

份样品近红外光谱数据#依据实测脂肪酸值将样

品宜存状况划分为宜存'轻度不宜存'重度不宜存三类#

采用邻域粗糙集!
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"算法终选

出最优的
!$

个特征波长结合随机森林!
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"算法所建立的稻谷贮藏品质鉴别模型性能最优#其校

正集与测试集正确识别率分别为
9(*"!+

和
9"z('+

#敏

感性和特异性参数分布在
$*9"

"

$*99

$经分析比较#该模

型性 能 同 样 优 于 采 用 连 续 投 影 算 法 !
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"和主成分分析!
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"结合
7,

算法各自建立的分类模

型$结果表明#近红外光谱技术结合
57F

和
7,

算法用

于稻谷贮藏品质的鉴定是可行的#适用于储粮品质安全

现场快速筛查$

关键词"稻谷%脂肪酸%无损检测%领域粗糙集%近红外

光谱
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稻谷是中国三大储备原粮之一$其贮藏品质及食用

品质备受国民关注/

!:&

0

'稻谷在贮藏过程中易受仓内温

湿度失衡&粮虫侵蚀&霉菌侵染等影响使其品质发生劣

变$导致储存稻谷出库时数量及质量损失严重/

":%

0

'因

此$了解稻谷在贮藏过程中的品质变化趋势$明确稻谷在

贮藏过程中的宜存状况$建立适宜的检测方法实现稻谷

贮藏品质的有效鉴别$是当前粮食贮藏领域急需攻克的

技术难题/

)

0

'

脂肪酸值是衡量稻谷贮藏品质变化趋势的重要指标

之一/

(

0

$又可通过其实测值区间范围确定当前稻谷样品

的宜存状况'然而$稻谷中脂肪酸含量的常规检测方法

通常以理化试验为主$存在检测周期长&仪器成本较高且

损伤样品等问题$不适合现场快速&无损&批量检测的

需求/
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近红外光谱技术因其快速&无损&操作简单&样品无

需预处理等特性$已被广泛应用于水果&蔬菜&肉类等农

产品品质检测方面/

':9

0

$也有其应用于稻米品质检测的

报道/

!$

0

'而且国家已出台了有关稻谷水分&粗蛋白质等

指标近红外分析模型的建立标准/

!!

0

'蒋晓杰等/

!&:!"

0以

主成分分析及偏最小二乘回归为核心算法$开展了稻谷

中脂肪酸值近红外光谱建模研究工作$并取得一定成效'

文韬等/

!%

0研究了稻谷的霉变状况与脂肪酸值的变化规

律$建立了二者的关系模型'

特征波段优选是光谱分析建模的重要环节之一$采

用适宜的算法优选出能够表征样品本质特性的波长变

量$可以提升建模效率和预测精度'邻域粗糙集)
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*是针对目标不确定性进行数据

约减或分类的算法$已在光谱波段选择中得到了应用$

H<T

等/

!)

0在基于高光谱技术检测大豆品种研究中利用了

粗糙集算法进行波段选择$从而实现大豆品种的有效分

类(朱启兵等/

!(

0将邻域粗糙集算法与高光谱散射图像相

结合$成功地应用于苹果粉质化程度检测'但多数研究

所建模型的复杂度可进一步简化$准确性与稳定性还有

待提升'此外$将稻谷的贮藏品质作为分类标准$建立近

红外光谱鉴别稻谷宜存状态的定性分析模型的研究还未

见报道'

试验拟以贮藏稻谷为分析对象$以脂肪酸值为指标

将稻谷样品存储状态划分为三类$引入邻域粗糙集算法

进行光谱特征优选$与随机森林算法结合建立稻谷宜存

状态的鉴别模型$并对模型进行验证和比较$为稻谷品质

安全现场快检技术发展提供方法借鉴'

!
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材料与方法
!*!

!

样本制备

稻谷样品主要来源于黑龙江&吉林&江苏&安徽等中

国主要粳稻主产区某些地方粮食储备库$选取当地具有

代表性$种植品种较多的库存稻谷样品进行扦样$所有样

品入库水分含量均在
!"*%+

"

!%*"+

$满足国家收购标

准$

"$$

余份样品收集后标记密封保存$运到实验室进行

后期参数测定'经整理后有效样品
&')

份$首先进行光

谱数据采集$随后利用
]A

"

;!)('%

.

&$!)

,谷物碾磨制

品 脂肪酸值的测定-方法测定出样品中的脂肪酸值含量'

随机选择
!9$

份样品作为校正集用于模型的构建$剩余

样品作为测试集用于模型的验证'

!*&
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仪器设备

近红外光谱分析仪!

FT

W

547J"$$$

型$聚光科技)杭

州*有限公司(

全温振荡器!

3ZeJe

型$广州永程科学设备有限

公司(

电子天平!

0H&$%

型$梅特勒.托利多仪器有限

公司(

组织捣碎机!

'$!$A\

型$青岛圣吉仪器系统有限

公司(

碾米机!

b50J44

型$吉林省鼎立机械设备有限公司(

试验砻谷机!

;3\")A

型$北京东孚久恒仪器技术有

限公司'
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!

近红外光谱采集

采集 光 谱 范 围
!$$$

"

!'$$=K

$波 长 准 确 性

n$*&=K

$波长重复性
$

$*$)=K

$分辨率)

!$*9n$*"

*

=K

$

每间隔
!=K

取一次光谱数据$每个样品重复
"

次装样$扫

描
"&

次取平均得到最终样本光谱数据'

!*%

!

脂肪酸值测定

按
]A

"

;!)('%

.

&$!)

,谷物碾磨制品 脂肪酸值的测

定-执行$每个样本作
"

次平行试验$取平均值作为最终

结果'根据
]A

"

;&$)(9

.

&$$(

,稻谷储存品质判定规

则-中相关规定$粳稻谷脂肪酸值)

_-3

"干基*可将稻谷

宜存状况划分为宜存 )

0

&) K

P

"

!$$

P

*&轻度不宜

存)

0

")K
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"
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P

*&重度不宜存)

#
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"
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*三类'

试验将这三类状态作为模型的输出结果$开展稻谷贮藏

品质鉴定方法的研究'

!*)

!

数据分析方法

!*)*!

!

随机森林
!

随机森林)

7,

*是一种非参数&非线性

的分类和回归算法$利用其集成学习方法的优势$可以快

速处理高维数据$能够有效地防止过拟合现象/

!#:!'

0

'试

验中决策树数量的范围设置为
!

"

!$$$

$决策树具体数

量与对应分裂变量个数利用
!$

折交互验证方法优选'

!*)*&

!

邻域粗糙集概念
!

经典粗糙集)

7BT

P

OFCL

$

7F

*理

论将知识理解为对数据的划分$将分类理解为在特定空

间上的等价关系$可对不确定或不精确的知识利用特征

属性进行描述或约减/

!9

0

'但利用
7F

理论进行连续数据

处理时需首先对其进行离散化$会导致原始数据特征属

性出现损失$因此引入邻域的概念到
7F

理论中$形成邻

域粗糙集模型用于解决集合中数值型特征变量离散化的

过程/

!(

$
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$具体描述如下!

待处理非空实数样本集合为
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?

为条件属性$

O

为决策属性$假定
-

为描述
?

的邻域关

系$则称
#O5i

)

,

$

-

$

O

*为邻域决策系统'其中$对任

意的
4

)

1

,4

)

1

,

$

4

)

的邻域可定义为
%

)
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'式中
&

)

4

)

$

4

F

*代表距离度量

函数$通 常 利 用
M

范 数 来 表 达$
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'另有$针对
#O5 i

$

,

$

-

$

O

#

为邻域决策系统$集合
,

被决策属性
O

划

分为
#

个等价类)

$
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$
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$
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关于
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邻域的下近似)

#
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O

*和上近似)
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*分别表示为!
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式中!

R

...邻域属性$归属于整体邻域系统(

O

...整体邻域系统的决策属性(

#

R

O

...决策属性
O

关于
R

邻域的下近似或上

近似(

$

)

...等价类$集合
,

被决策属性
O

划分为
#

个

等价类(

4

)

...样本集数据(

%

R

)

4

)

*...由属性
R

和度量
+

)

4

)

*生成的邻域信息

粒子'

可变精度)

!

*是邻域粗糙集模型中重要参数之一$通

常
$*)

$

!

0

!*$

'

!

与邻域范围)

%

*的参数设定直接影响

到邻域粗糙集模型的性能及对数据的分析结果$因此
!

与
%

参数匹配与选择是模型建立的重要环节/

&!

0

'

!*(

!

模型评价

模型的评价标准主要是通过正确判别率)

NBQQCNL
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*检验$即正确判别的样本个数

)

#

E

*占总样本个数)

#

=

*的百分比'此外$敏感性和特异

性也用于分类模型的评判/

&&

0

$通常敏感性和特异性的值

越接近于
!

表明模型的性能越好'公式为!

H&

W

5M

C#

X

5M

$ )

)

*

H

L

W

5#

CM

X

5#

$ )

(

*

式中!

H&

...敏感性值(

H

L

...特异性值(

5M

...真正类$即真样本被判别为真样本的数量(

C#

...假正类$即真样本被判别为伪样本的数量(

5#

...真负类$即伪样本被判别为伪样本的数量(

CM

...假负类$即伪样本被判别为真样本的数量(

&

!

结果与讨论

&*!

!

脂肪酸值实测数据分析

表
!

为稻谷样本脂肪酸值实测数据基础参数统计结

果'其中校正集样本)

.i!9$

*均值和方差分别为
&%*!)

$

!$*(#K

P

"

!$$

P

$测试集样本)

.i9)

*分别为
&&*%#

$

9*&#K

P

"

!$$

P

$两个数据集具有可比较的参数统计量$此

外$测试集样本脂肪酸含量数据范围)

!&*9'

"

($*&!

*恰好

被校正集样本数据范围)

!&*!!

"

(#*9$

*所覆盖$符合基本

建模需求$进一步表明样本数据集的划分具有一定的合

理性'图
!

为校正集样本脂肪酸值实测数据散点图'由

图
!

可知$稻谷样本多处于宜存或轻度不宜存状态$只有

少量样本脂肪酸值
#

")K

P

"

!$$

P

$处于重度不宜存状态'

三类状态样本点数据离散的分布在各自阈值区间内$可

作为分类模型的参考依据$但在阈值)

&)

$

")K

P

"

!$$

P

*边

缘处存在易混状态样本$可能会影响模型的性能'

&*&

!

光谱特性分析

!!

图
&

为采集到稻谷样品经过平滑处理后的光谱数据

分布图'由图
&

可知$在测试范围内)

!$$$

"

!'$$=K

*$

所有稻谷样品光谱曲线分布趋势基本一致$不同脂肪酸

表
!

!

校正集与测试集稻谷样品脂肪酸值统计结果

;@MEC!

!

0C@VTQCU?@ETCVBYY@LL

>

@N<U<=

W

@UU

>

M@VCUB=LOCN@E<MQ@L<B=@=ULCVLVCLV

集合
均值"

)

!$

:&

K

P

1

P

:!

*

方差"

)

!$

:&

K

P

1

P

:!

*

最大值"

)

!$

:&

K

P

1

P

:!

*

最小值"

)

!$

:&

K

P

1

P

:!

*

范围

校正集
&%*!) !$*(# (#*9$ !&*!! !&*!!

"

(#*9$

测试集
&&*%# 9*&# ($*&! !&*9' !&*9'

"

($*&!

图
!

!

校正集稻谷样品脂肪酸含量散点分布图

,<

P

TQC!

!

FN@LLCQU<VLQ<MTL<B=BYY@LL

>

@N<U?@ETCVBY

W

@UU

>

V@K

W

ECV<=N@E<MQ@L<B=VCL

图
&

!

不同宜存状态稻谷样品的光谱趋势图

,<

P

TQC&

!

F

W

CNLQ@BY

W

@UU

>

V@K

W

ECVYBQU<YYCQC=L

VLBQ@

P

CVL@LTV

!(

"

IBE*")

!

5B*!!

杨
!

东等"基于近红外光谱及邻域粗糙集算法的稻谷贮藏品质无损鉴别



含量样本在吸光度方向上呈现梯度式变化趋势'脂肪酸

含量的变化致使其光谱吸收特性存在差异$可能与稻谷

在贮藏过程品质变化趋势相关'测试范围内含有多个不

同的吸收波段)

!!!(

$

!&$%

$

!%)$=K

*$可能与稻谷样品

中包含
-3

&

23

&

53

等含氢基团的内部组分及其含量的

不同相关/

&"

0

'这些特征差异可作为定性分析模型的建立

基础'

&*"

!

特征波长优选

利用
57F

算法约减光谱变量$参阅文献/

&!

0可知$

通常邻域尺寸取值以
$*$)

为步长$范围标准化到/

$

$

!

0区

间$

!

取值以
$*$)

为步长在/

$*)

$

!

0区间变化'结合文献

/

!(

0的参数取值结果$试验中
!

设定为
$*#)

和
$*')

$

%

设

定为
$*$)

$

$*!$

$

$*!)

$

$*&$

$

!

与
%

分别进行组合完成邻域

粗糙集优选算法参数的设置)分别设定为组合
!

和组合

&

*$经过多次校正实现特征波长的优选$结果如表
&

所示'

组合
!

针对不同邻域尺寸分别优选出
!(

$

!"

$

!&

$

!$

个波长变量$分布状况如图
"

)

@

*所示$优选出的特征

波段基本都分布在主要吸收峰附近'进一步分析可知$

不同邻域尺寸优选出的特征波长存在一定的共性$图
"

)

@

*中标识出的波长变量均被共同优选出$因此针对组合

!

的优选结果进一步凝练出
!$

个具有共性的特征波长变

量)

!$)#

$

!!!(

$

!&$%

$

!&'&

$

!&9'

$

!")%

$

!%)$

$

!)9&

$

!()!

$

!#(&=K

*用于分类模型的建立'

组合
&

针对不同邻域尺寸分别优选出
!&

$

!$

$

'

$

(

个

波长变量$分布状况如图
"

)

M

*所示$组合
&

共同优选出的

特征波长数量减少$与组合
!

优选结果的吸收波段位置

存在差异$但同样分布在主要吸收峰附件'针对组合
&

的优选结果凝练出
'

个特征波长变量)

!$'(

$

!!%'

$

!&"%

$

!&#(

$

!%$$

$

!)#(

$

!('&

$

!#)%=K

*用于分类模型

的建立'优选出的特征波长变量能否表征稻谷的宜存状

态还需进一步通过建立的分类模型来验证'

&*%

!

分类模型建立

基于
57F

算法$利用组合
!

和组合
&

各自优选出的

特征波长变量与
7,

相结合$分别建立
57FJ7,J!

和

57FJ7,J&

分类模型用于稻谷贮藏品质的鉴定$分类结果

如表
"

所示'模型
57FJ7,J!

和
57FJ7,J&

在校正集的

分类准确率相互接近)

??I

均
#

9%+

*$均达到较理想分

图
"

!

采用
57F

算法优选特征波长结果

,<

P

TQC"

!

FCECNL<B=BYB

W

L<K@Ea@?CEC=

P

LOVM

>

57FJNBKM<=@L<B=!

!

@

"

@=UNBKM<=@L<B=&

!

M

"

表
&

!

邻域粗糙集算法优选特征波长统计结果o

;@MEC&

!

FCECNL<B=QCVTELVBYB

W

L<K@Ea@?CEC=

P

LOVM

>

57F

可变精度)

!

* 邻域尺寸)

%

* 波长数量 优选波长"
=K

$*#)

$*$) !(

!$%"

$

$%)0

$

!!$(

$

$*%?

$

$*%(

$

$*21

$

!"%"

$

$')?

$

!%)$

$

$?)?

$

!)9&

$

$()$

$

!()%

$

!(#(

$

!(9$

$

!##!

$*!$ !" $%)0

$

!!%$

$

$*%?

$

$*%(

$

$*21

$

!""&

$

$')?

$

$?)%

$

!)))

$

!(&$

$

!()$

$

!#)&

$

!#(&

$*!) !& $%)0

$

!!&"

$

$*%?

$

!&%)

$

$*21

$

!"$(

$

!")%

$

$?)%

$

!%)'

$

!%#(

$

$()$

$

!#(&

$

$*&$ !$ $%)0

$

!!!(

$

$*%?

$

!&!$

$

!&'&

$

!")%

$

$?)%

$

$?)?

$

$()$

$

!#(&

$

$*')

$*$) !& $%1(

$

!!&&

$

$$?1

$

!&&#

$

!&'&

$

$?%%

$

!)"$

$

!($'

$

$(12

$

!#!9

$

!#"9

$

!#(&

$*!$ !$ !$))

$

$$?1

$

$*'?

$

!&#(

$

$?%%

$

!)(#

$

!(!(

$

!('&

$

$0)?

$

!#'(

$*!) ' !$(&

$

$$?1

$

$*'?

$

!")%

$

!)#(

$

$(21

$

$0)?

$

!##'

$*&$ ( $%1(

$

$*'?

$

!)(&

$

!()$

$

!#!&

$

!#&!

!

o

!

加粗数据表示不同
!

和
%

组合共同优选出的特征波长'

"(

安全与检测
F1,6;8 /45FG62;4-5

总第
&!#

期
"

&$!9

年
!!

月
"



类结果$其中$对重度不宜存状态的稻谷样品的判别均只

误判了
!

个'进一步分析可知$由于轻度不宜存属于过

度存储状态$致使处在宜存和重度不宜存状态的稻谷样

品易被误分为该状态)脂肪酸含量处于阈值边缘的样

本*'针对测试集样本$两个模型的分类能力均呈现出下

降趋势$

57FJ7,J!

的
??I

为
9"*('+

$错误判别了
(

个

样本数据$而
57FJ7,J&

模型的分类能力下降明显$

??I

为
'(*"!+

$

!"

个样本被错误划分为其他类'综合考虑可

知$

57FJ7,J!

模型的分类能力与稳定性要优于
57FJ7,J

&

模型$组合
!

优选出的
!$

个特征波长变量更能表征稻

谷贮藏品质的本质特性'

&*)

!

与其他模型比较分析

为了验证
57FJ7,J!

模型的分类能力$进一步采用

常规的主成分分析)

G21

*和连续投影算法)

FG1

*分别对

原始光谱数据进行降维处理$沿用
7,

算法分别建立

G21J7,

和
FG1J7,

分类模型用于稻谷贮藏品质的鉴别$

结果如表
%

所示'

G21J7,

模型校正集与测试集分类准

确率均
$

9$+

$分别为
''*9%+

$

'(*"!+

$其中校正集与测

试集分别有
&!

$

!"

个稻谷样本的宜存状态被误判到其他

类属'模型分类能力明显不及
57FJ7,J!

模型'

FG1J

7,

模型的分类能力略优于
G21J7,

模型$校正集
??I

达到
9%*#"+

$仅
!$

个样本状态判别错误$测试集
??I

下降到
'9*%#+

$表明
FG1J7,

模型的分类稳定性还需进

一步提升'

选取
57FJ7,J!

和
FG1J7,

模型通过敏感性和特异

性指标的计算结果进一步比较模型性能'由表
)

可知$

57FJ7,J!

和
FG1J7,

模型校正集敏感性和特异性指标

分布在
$*9(

"

$*99

和
$*9&

"

$*99

$没有明显差异$分类结

果较为理想'测试集中$

57FJ7,J!

模型评价指标分布在

$*9"

"

$*9'

$具有较理想的模型稳定性$而
FG1J7,

模型

的分类准确性和稳定性均出现下降趋势)

$*''

"

$*9'

*'

由此可知$

FG1J7,

模型针对稻谷样品贮藏品质的整体

分类性能同样不及
57FJ7,J!

模型的鉴别结果$利用

57F

算法优选的
!$

个光谱特征波长结合
7,

算法建立

的
57FJ7,J!

模型用于稻谷样本贮藏品质的鉴定是可

行的'

表
"

!

基于
57FJ7,

模型的稻谷宜存状态分类结果o

;@MEC"

!

2E@VV<Y<N@L<B=QCVTELVBY

W

@UU

>

VLBQ@

P

CVL@LTVM

>

57FJ7,KBUCEV

模型 类别

测试集

宜存

)

.i'#

*

轻度

不宜存

)

.i#)

*

重度

不宜存

)

.i&'

*

准确率"
+

校正集

宜存

)

.i'#

*

轻度

不宜存

)

.i#)

*

重度

不宜存

)

.i&'

*

准确率"
+

57FJ7,J!

宜存
!!!

1? " $

轻度不宜存
& 0* !

重度不宜存
$ ! *0

2(*'$

?) " $

! *0 !

$ ! $0

2'*(1

57FJ7,J&

宜存
!!!

1* ) $

轻度不宜存
" 0% &

重度不宜存
$ ! *0

2?**$

?$ # $

" *) !

$ & $(

1(*'$

!!

o

!

加粗数据表示分类正确的样本数量及分类准确率'

表
%

!

基于
G21J7,

和
FG1J7,

模型的稻谷贮藏品质分类结果o

;@MEC%

!

2E@VV<Y<N@L<B=QCVTELVBY

W

@UU

>

VLBQ@

P

CVL@LTVM

>

G21J7,@=UFG1J7,KBUCEV

模型 类别

测试集

宜存

)

.i'#

*

轻度

不宜存

)

.i#)

*

重度

不宜存

)

.i&'

*

准确率"
+

校正集

宜存

)

.i'#

*

轻度

不宜存

)

.i#)

*

重度

不宜存

)

.i&'

*

准确率"
+

G21J7,

宜存
!!!

02 ' $

轻度不宜存
) (0 "

重度不宜存
$ ) *'

11*2?

?$ # $

" *? &

$ ! $0

1(*'$

FG1J7,

宜存
!!!

1' % $

轻度不宜存
! 0$ "

重度不宜存
$ & *(

2?*0'

?' ) $

& *( !

$ & $(

12*?0

!!

o

!

加粗数据表示分类正确的样本数量及分类准确率'

#(

"

IBE*")

!

5B*!!

杨
!
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表
)

!

基于
57FJ7,J!

和
FG1J7,

模型的敏感性和特异

性指标统计结果o

;@MEC)

!

;OCQCVTELVBYVC=V<L<?<L

>

@=UV

W

CN<Y<N<L

>

M@VCU

B=57FJ7,J!@=UFG1J7,KBUCEV

模型 类别
校正集

敏感性 特异性

测试集

敏感性 特异性

57FJ7,J!

宜存
!!!

%*2( $*9' %*2' $*9#

轻度不宜存
$*9( $*9( $*9" $*9"

重度不宜存
$*9( %*22 $*9% %*21

FG1J7,

宜存
!!!

$*9) %*22 $*'9 $*9)

轻度不宜存
$*9% $*9% $*'9 $*'9

重度不宜存
%*2* $*9' %*11 %*21

!

o

!

加粗数据表示敏感性和特异性指标的分布范围'

"

!

结论
采集

!$$$

"

!'$$=K

的稻谷样品近红外光谱数据$

利用参数调整后的邻域粗糙集)

57F

*算法优选出
!$

个

能表征稻谷样品脂肪酸值变化趋势及其宜存状态的特征

波长变量$并结合随机森林)

7,

*算法构建了分类模型

57FJ7,J!

$用于稻谷贮藏品质的鉴定'该模型校正集与

测试集
227

均
#

9"+

$敏感性和特异性分布在
$*9"

"

$*99

$具有可观的分类准确性与稳定性'经分析比较$

57FJ7,J!

模型性能同样优于试验中所建立的
FG1J7,

和
G21J7,

两类模型'结果表明$

57F

算法优选出的特

征变量能够代表稻谷样品的本质特性$构建的
57FJ7,J!

模型用于稻谷贮藏品质的鉴定是可行的$后期可进一步

融合色泽&品尝评分值&水分等多贮藏品质指标细化稻谷

宜存状态等级$改进现有模型算法$建立更加适宜的分类

模型$为储粮品质安全现场快检设备研制及多光谱在线

检测系统研发提供技术支持'
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