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摘要!采用便携式近红外光谱仪结合主成分分析&

WPO

(!

费舍尔线性判别&

LZ=O

(及多层感知器神经网络&

NZW*

RR

(模型"探讨近红外光谱技术应用于小米产地溯源的

可行性$

WPO

分析显示"除山西!河南!黑龙江
&

省的样

品差异较小难以区分外"其余
'

个省份的样品均能清晰

区分产地$

LZ=O

和
NZW*RR

分析均能识别出小米样品

产地"但
NZW*RR

识别效果优于
LZ=O

"两个模型对预测

集的识别正确率分别为
$!8&]

"

'<8(]

$以上结果表明"

近红外光谱技术可有效应用于小米的产地溯源$

关键词!小米#产地溯源#近红外#主成分分析#线性判别#

神经网络
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小米又称粟!米#$禾本科狗尾草属+

#

,

%在中国$作为

五谷之一的小米有着悠久的食用历史$数千年来一直作

为传统主食养育了中国北方文明$在现代仍是主要杂粮

之一+

!

,

%小米的产地来源与其品质密切相关$地域特色

小米具有反映该区域自然环境的特有品质$中国已出现

许多名优原产地域小米产品群落%假冒产地不仅损害消

费者和企业利益$同时也增加了食品安全问题追溯与风

险管理难度+

&

,

%农产品产地溯源方法主要包括特定化学

成分!如矿物元素-同位素-多酚-糖-氨基酸等#差异分析

的破坏性溯源方法和光谱-仿生!电子鼻-电子舌#-介电

特性-核磁共振检测等无损溯源方法+

<

,

%其中$近红外光

谱技术因其高效-无损-环保等优点已成为近几十年来发

展最迅速的无损检测技术之一$也被认为是当前经济性

最高的食品溯源技术+

<\'

,

%近红外光谱技术已被应用于

茶叶+

$\#"

,

-橄榄油+

##

,

-肉类+

#!\#<

,

-酒类+

#;\#%

,等食品的产

地溯源研究$显现出较好的应用前景%目前$采用近红

外-高光谱-拉曼光谱等光谱技术的小米产地溯源研究较

少$同时这些研究多存在样本数量较少+

#'\!"

,

-样本产地

来源偏少+

#'\!!

,

-模型预测准确率偏低+

#'

,等问题%此外$

相关研究多使用体积大-价格高的精密型近红外光谱仪$

在实际应用方面存在一定局限%因此$研究拟以来源于

##

个主产省份的
#;"

份小米样品为研究对象$采用便携

式近红外光谱仪检测样品$同时为了提高模型准确率和

泛化能力$采用鲁棒主成分分析!

AWPO

#识别异常数据$

并采用
=bWZ)d

方法划分样本集$进而比较主成分分

析-线性判别-人工神经网络等模式识别方法的分类结

果$为利用近红外光谱技术实现小米产地溯源提供参考%

#

!

材料与方法
#8#

!

材料

小米样品"采集于中国
##

个省份$涵盖所有国内小米

')

LII=MNOPQ>R)ST

第
&(

卷第
$

期 总第
!!%

期
"

!"!"

年
$

月
"



主产地!见表
#

#%小米采集后铝箔袋真空密封$

<k

保存%

#8!

!

仪器与设备

便携式近红外谷物分析仪"

_d*;">f

型$美国
_9.?9E

公司(

真空封口机"

SU*̂_##O

型$合肥荣事达电子电器集

团有限公司(

电子天平"

LO#("<

型$上海舜宇恒平科学仪器公司%

#8&

!

方法

#8&8#

!

光谱采集
!

样品预先放置于
!;k

环境自然升温

至室温%近红外分析仪开机预热
&"+-0

后校准%每次测

量时$称取
;"8"

1

样品$均匀置于样品杯$然后放于样品

室关闭遮光罩进行测量%每个样品测量
&

次$取平均值

作为最终分析光谱值%

#8&8!

!

数据分析
!

采用鲁棒主成分分析!

AWPO

#方法剔

除样品光谱数据异常值后$使用
=bWZ)d

方法将数据按

&p#

划分为训练集和预测集$最后对数据进行主成分分

析!

WPO

#-费舍尔线性判别分析!

Z=O

#及多层感知器神

经网 络 !

NZW*RR

#建 模 识 别 分 析%建 模 分 析 采 用

UWUU!"

软件(异常值检测-训练集及预测集划分采用

N,?.,DS!"#;D

软件%

!

!

结果与分析
!8#

!

样品近红外光谱

由图
#

可知$不同样本的光谱形状具有相似性$但吸

收峰的位置均存在一定的差异性$说明不同产地小米的

表
#

!

小米样品产地及数量

G,D.9#

!

IA-

1

-0,0:

K

4,0?-?

@

5B+-..9?6,+

C

.96

序号 产地 样本数 序号 产地 样本数

#

陕西
!

#< %

吉林
!

!"

!

山西
!

!" '

黑龙江
#;

&

山东
!

#; $

河南
!

#;

<

宁夏
!

#" #"

河北
!

#"

;

内蒙古
#" ##

甘肃
!

##

(

辽宁
!

#"

合计
#;"

%%%%%%%%%

图
#

!

不同产地小米近红外光谱图

L-

1

4A9#

!

R9,A-0BA,A9:6

C

97?A,5B+-..9?6,+

C

.96BA5+

:-BB9A90?5A-

1

-06

组成成分存在差异$这些差异通过近红外光对含氢基团

!

P

&

Q

-

R

&

Q

-

I

&

Q

-

U

&

Q

等#振动的倍频和组合频吸

收不同而生成差异化的红外光谱图%为保证光谱数据具

有代表性$每个样品测量
&

次$取平均值作为最终分析光

谱值%由于试验使用的便携式近红外分析仪只有
#<

个

近红外波长$且小米样品在不同波长下的吸光值均有差

异$因此将全部波长数据用于后续分析%

!8!

!

异常值检测

异常值会影响模型的可靠性$甚至会导致模型严重

失真$因此在模型建立前需要识别并剔除异常值%鲁棒

主成分分析!

AWPO

#被用于识别异常值$该方法能够高效

识别出异常值+

!&

,

%首先计算每个样品的主成分得分距离

!

U=

#和正交距离!

I=

#$然后将样品分为
<

组"常规组!低

U=

低
I=

#-良好主成分转换组!高
U=

低
I=

#-正交异常

值组!低
U=

高
I=

#-不良主成分转换组!高
U=

高
I=

#$

后两组样品不利于模型分析$被识别为异常值%如图
!

所示$产自陕西的
#<

个样品中$

!

-

%

-

$

-

#&

号共
<

个样品

异常值被检出%同样的方法识别其余样品组异常值$最

终得到
#&#

组数据用于进一步分析%

!8&

!

主成分分析(

WPO

)

主成分分析是一种无监督的分析方法$在尽可能保

证原有信息的前提下将多元数据降维转化为少数新变

量$减少数据冗余$进而方便理解和展示原有变量差异%

依据前两个主成分得到的
WPO

得分图$可以直观地表现

原始数据所代表的样本状态$样品点的聚集-离散程度反

映出样品间的差异大小%如图
&

所示$第一主成分的方

差贡献率为
$;8<']

$第二主成分的方差贡献率为
<8!!]

$

合计为
$$8%"]

$因此前两个主成分可以充分反映原始数

据信息%山西-河南-黑龙江
&

省内的样品点分布较为分

散$其余省内样品点分布相对集中$说明来自于山西-河

南-黑龙江
&

省样品的省内差异较大$其余省份样品的省

内差异较小%同时$山西-河南-黑龙江
&

省样品点与其

余
'

个省份样品点部分重叠$但
'

个省份样品点分布相

对独立且界限清晰$说明除了山西-河南-黑龙江
&

省份

图
!

!

小米样品鲁棒主成分分析检测异常值

L-

1

4A9!

!

G3954?.-9A:-,

1
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@
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图
&

!

不同产地小米样品主成分分析二维图

L-

1

4A9&

!

WPO

C

.5?5B+-..9?6,+

C

.96H-?3WP#,0:WP!

样品与部分省份样品差异较小之外$其余省份样品省间差

异明显%上述结果说明在主成分分析中$除山西-河南-黑

龙江
&

省的样品省内差异较大导致难以区分省间差异外$

其余省份的样品均能依据省间差异区分省份产地%

!8<

!

模型建立

!8<8#

!

训练集及预测集划分
!

双向数据分组!

=bWZ)d

#

方法是一种计算机训练集识别方法$该方法能保证训练

集中样本按照空间距离均匀分布$保证训练集样本的代

表性+

!<

,

%该方法的选取过程"

$

选择样本组中欧式距离

最大的两个样本划入训练集(

%

在余下的样本组中$选择

欧式距离最大的两个样本划入预测集+

!;

,

%重复上述操

作$直到满足预测集所需的样本数$余下的样本全部划入

训练集%使用该方法最终由
$!

个样品组成训练集$

&$

个

样品组成预测集$具体结果见表
!

%

!8<8!

!

费舍尔线性判别分析!

LZ=O

#

!

LZ=O

是一种有

监督的线性分类方法$将高维模式样本投影到最佳鉴别

矢量空间$降维的同时保证样本有最大的类间距离和最

小的类内距离$使得各类样品能够更好的区分%在
UWUU

软件中$将训练集作为
LZ=O

的变量输入$产地信息作为

判别输出$利用
L-639A

函数-

H-.[6h.,+D:,

变量选择$采用

步进判别法进行分析$结果见表
&

%训练集中对不同样品

表
!

!

利用
=bWZ)d

方法的分组结果

G,D.9!

!

G39

1

A54

C

9:A964.?6D,69:50=bWZ)d

产地
训练集

样本数

预测集

样本数
产地

训练集

样本数

预测集

样本数

陕西
!

' !

吉林
!

#( &

山西
!

## (

黑龙江
#" ;

山东
!

' %

河南
!

$ <

宁夏
!

' #

河北
!

( !

内蒙古
; &

甘肃
!

( &

辽宁
!

; &

表
&

!

训练集和测试集的费舍尔线性判别分析结果

G,D.9&

!

G39?A,-0-0

1

,0:

C

A9:-7?-50A964.?65D?,-09:D

@

LZ=O

样本
预测

陕西 山西 山东 宁夏 内蒙 辽宁 吉林 黑龙江 河南 河北 甘肃

正确率'

]

训练集

陕西
!

' #""8"

山西
!

## #""8"

山东
!

' #""8"

宁夏
!

' #""8"

内蒙
!

; #""8"

辽宁
!

; #""8"

吉林
!

#( #""8"

黑龙江
#" #""8"

河南
!

$ #""8"

河北
!

( #""8"

甘肃
!

( #""8"

测试集

陕西
!

! #""8"

山西
!

( #""8"

山东
!

# ; # %#8<

宁夏
!

# #""8"

内蒙
!

# # " # "8"

辽宁
!

! # ((8%

吉林
!

& #""8"

黑龙江
; #""8"

河南
!

< #""8"

河北
!

! #""8"

甘肃
!

& #""8"

))

"

Y5.8&(

"

R58$

李
!
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产地溯源的平均正确率为
#""8"]

$预测集中对不同样品

产地溯源的平均正确率为
'<8(]

$其中来源于内蒙古的

&

个样品产地预测全部错误%以上结果表明建立的

LZ=O

模型在训练集上表现良好$但对测试集数据表现

一般$模型的泛化能力较差$有可能是训练集样本数量不

足或特征波长选择不合适导致了模型的过拟合%

!8<8&

!

多层感知器神经网络分析!

NZW*RR

#

!

NZW*RR

是一种前馈式有监督神经网络$由一个输入层-一个输出

层以及一个或多个隐藏层组成%作为神经网络方法中最

有影响的方法之一$

NZW*RR

具有从训练数据中学习复

杂非线性映射的能力$能够发现数据间复杂的关系%利

用训练集数据构建
NZW*RR

模型$隐藏层和输出层的激

活函数分别为双曲正切和
U5B?+,E

$隐藏层层数为
#

$单位

数为
;"

$优化算法为调整的共轭梯度%结果见表
<

$训练

集中对样品产地溯源的平均正确为
$;8%]

$预测集中对

样品产地溯源的平均正确率为
$!8&]

%以上结果表明建

立的
NZW*RR

模型具有较高的准确度和可靠性$因此$

相较于建立的
LZ=O

判别模型$基于
NZW*RR

判别模型

的近红外光谱技术可有效应用于小米的产地溯源%

&

!

结论
以产地相对全面的小米样品为研究对象$采用便携

式近红外光谱仪检测样品$建立了基于近红外光谱技术

的小米产地多层感知器神经网络-费舍尔线性判别模型%

结果显示"多层感知器神经网络模型优于费舍尔线性判

别模型$费舍尔线性判别模型准确度高$但泛化能力一般

!测试集正确率为
'<8(]

#(多层感知器神经网络模型具

有较高的准确度和可靠性!测试集正确率为
$!8&]

#%因

此$基于多层感知器神经网络模型的近红外光谱技术可

有效应用于小米的产地溯源%

研究中检测近红外波长以及算法模型都较少$后续

研究应该扩展近红外波长范围!

%'"

#

!;""0+

#$优选新

的数据算法!数据预处理-特征波长选择-建模方法等#$

进而深入揭示小米近红外光谱数据-产地以及组成成分

之间的关系%另外$小米的品质除了受地域环境!如气

候-土壤等#影响外$还与基因!品种#-种植-管理和加工

等因素相关$这些因素均能影响产地溯源的准确性%实

际应用时需要考虑并克服这些因素$因此实际应用建模

表
<

!

训练集和测试集的多层感知器神经网络分析结果

G,D.9<

!

G39?A,-0-0

1

,0:

C

A9:-7?-50A964.?65D?,-09:D

@

NZW*RR

样本
预测

陕西 山西 山东 宁夏 内蒙 辽宁 吉林 黑龙江 河南 河北 甘肃

正确率'

]

训练集

陕西
!

% # '%8;

山西
!

#" # $"8$

山东
!

( ! %;8"

宁夏
!

' #""8"

内蒙
!

; #""8"

辽宁
!

; #""8"

吉林
!

#( #""8"

黑龙江
#" #""8"

河南
!

$ #""8"

河北
!

( #""8"

甘肃
!

( #""8"

测试集

陕西
!

! #""8"

山西
!

( #""8"

山东
!

% #""8"

宁夏
!

# #""8"

内蒙
!

# ! ((8%

辽宁
!

& #""8"

吉林
!

# ! ((8%

黑龙江
# < '"8"

河南
!

< #""8"

河北
!

! #""8"

甘肃
!

& #""8"

**!

安全与检测
UOL)GT M>RUW)PG>IR

总第
!!%

期
"

!"!"

年
$

月
"



样本的数量及来源会远远超过研究中的样本$甚至需要

建立规模庞大的样本数据库并持续完善以降低模型的预

测风险%
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