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摘要!目的!建立一种无损!快速高效的稻谷水分含量检

测方法#方法!研究收集了不同年份的稻谷样品
!5!

份"

运用近红外光谱结合化学计量学方法"通过剔除异常光

谱和光谱预处理"采用偏最小二乘法建立稻谷水分含量

预测模型#结果!采用主成分分析结合马氏距离的方法

剔除异常光谱样品
!V

个"最佳的光谱预处理方式为消除

常数偏移量#训练集建立的预测模型(

:

9

QJL

)为
-0""=.

"

模型标准偏差(

THK$Q

)为
-09!Z

"模型交叉验证决定系

数(

:

9

QW

)为
-0"".5

"模型交叉验证标准偏差(

THK$QW

)

为
-0.9Z

"表明预测模型交叉验证预测样品水分含量准

确度高#用验证集样品检验预测模型"模型验证集验证

决定系数
:

9

WJL

为
-0"#-!

"模型验证集验证标准偏差

(

THK$I

)值为
-0.5Z

"相对分析误差(

TI<

)值为
:0!=

"表

明预测模型对未知样品的预测准确度高#验证集样品实

测值与预测值均值方程
I

检验结果
K

值(双侧)为
-0#:"

"

验证集样品实测值与预测值之间差异不显著"表明预测

模型的预测结果可信度高"验证集样品预测值与实测值

的误差在
k!Z

"且
"-Z

以上的验证集样品其预测值与实

测值的误差都在
k-0VZ

以内#结论!建立的稻谷水分预

测模型可以实现收储稻谷的无损!快速!准确检测#

关键词!近红外光谱$稻谷$水分含量$无损$快速检测
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稻谷是水稻的籽实!是中国三大粮食作物之一!在中

国有超过
5-Z

的人口以稻谷脱壳加工获得的大米为主

食)

!Y.

*

"中国是目前已知的栽培稻起源地!种植历史悠

久!可以追溯到
!0=

万年之前"

9-9-

年!国家统计局发布

的/中国统计年鉴0显示!中国稻谷总产量约为
90!

亿
?

)

=

*

!

占全球稻谷产量的
.90VZ

左右)

V

*

"稻谷具有完整的稻壳

可以保护颖果!使其在贮藏过程中保持品质稳定!稻壳对

防止虫霉危害与缓解稻米吸湿有一定的作用!因此!大米

多以稻谷的形式来进行贮藏"

目前!稻谷水分含量的测定方法主要有
\dV--"0.

$

9-!5

/食品安全国家标准 食品中水分的测定0中的第一法

!-V[

直接干燥法和
\d

'

N9-95=

$

9--5

/粮食(油料水分

两次烘干测定法0中推荐的方法"这两种方法检测精度

高!但是存在对样品破坏度大(试验操作繁琐(试验条件

要求高(检测结果时间长等问题"

近红外光谱快速检测技术因具有不用破坏样品(样

品无需前处理(操作简单(检测时间短(检测速度快等优

点)

5

*

"Y!-

!近年来被广泛应用于农业领域!如谷物#稻谷(

小麦和大豆等%营养成分分析)

:

*

(水果品质分析)

#

*和产地

鉴别)

"

*

(肉制品掺假鉴别)

!-Y!!

*等"鞠兴荣等)

!9

*采用近红

外光谱技术建立稻谷水分预测模型!但效果不佳!模型决

定系数为
-0"5#"

!模型的标准偏差为
-0.=.=Z

!可能是

其收集的样品主要集中在
!

个地区!时间跨度仅有
9

年"

杨学文)

!.

*采用近红外光谱技术建立稻谷水分含量预测模

型!模 型 决 定 系 数 为
-0""-.

!模 型 的 标 准 偏 差 为

-0.:9#Z

!较鞠兴荣等)

!9

*的研究结果!其预测模型的能

力有所提升!可能是其收集的样品来自南方
=

个不同地

区!但是其并未关注样品收集的时间跨度"稻谷水分预

测模型的预测精准度与参与建立预测模型的样品地域数

量和时间跨度相关!即收集的样品地区越多越好!时间跨

度越久越好"研究收集了
9-!"

$

9-9!

年中国北方和南

方
V

个不同省份的稻谷样品!拟采用近红外光谱结合化

学计量学方法!建立稻谷水分含量快速预测模型!以期进

一步提高稻谷水分预测模型的预测精准度!并为稻谷收

储提供一种快速准确的检测方法"

!

!

材料与方法

!0!

!

材料与仪器设备

稻谷#

9-!"

年!贵州省
9!

份(辽宁省
5

份(黑龙江省

!!

份(云南省
!V

份和四川省
!"

份+

9-9-

年!贵州省

!:

份(辽宁省
#

份(黑龙江省
5

份(云南省
!9

份和四川省

9!

份!

9-9!

年!贵州省
"

份(辽宁省
=

份(黑龙江省
V

份(

云南省
.

份和四川省
=

份%&贵州省湄潭县茅坝御膳米业

有限公司+

傅里叶变换近红外光谱仪&

HIJ

型!德国
dA3]1A

公司+

高速万能粉碎机&

MX%!--

型!天津市泰斯特仪器有

限公司+

电热鼓风干燥箱&

X\L%!9Vd

型!天津市泰斯特仪器

有限公司"

!09

!

试验方法

!090!

!

稻谷样品水分含量测定和近红外光谱的采集
!

按

照
\d

'

N9-95=

$

9--5

推荐方法测定稻谷样品中的水分

含量"使用傅里叶变换近红外光谱仪!调用积分球旋转

程序!在室温条件下对稻谷样品进行近红外光谱的采集"

将镀金漫反射体作为参比!每隔
!8

扫描一次背景光谱"

同一人操作!稻谷样品装入样品杯中!以保证装样的紧密

程度基本一致"光谱扫描范围
!9:"-0.

"

.V"=0"4&

Y!

!

分辨率
!54&

Y!

!扫描次数
5=

次!每个样品重复
.

次!并

求每个样品的平均光谱"

!0909

!

稻谷异常近红外光谱的剔除和训练集与验证集的

划分
!

采用主成分分析结合马氏距离的方法)

!=

*

#

IQJ%

H<

%!来识别稻谷样品中的异常样品光谱"使用基于联

合
1%

5

距离的样本集划分方法)

!V

*

#

KÌ U

%!按照训练集

与验证集样品数量之比
.a!

!将剔除异常样品后的全部

样品光谱划分为训练集和验证集"

!090.

!

稻谷水分含量
ILK

模型的建立与优化
!

为了减少

试验操作人员和仪器带来的误差!将稻谷样品的近红外

光谱采用一阶导数(二阶导数(矢量归一化(消除常数偏

移量(减去一条直线(最小$最大归一化(多元散射校正(

一阶导数
b

减去一条直线(一阶导数
b

矢量归一化和一

阶导数
b

多元散射校正等方法进行预处理"使用偏最小

二乘法#

ILK

%和交互验证!对训练集
!!!

个样品进行稻谷

水分含量预测模型的建立"以模型决定系数
:

9

QJL

(模型

标准偏差
THK$Q

(模型交叉验证决定系数
:

9

QW

和模型交

叉验证标准偏差
THK$QW

为评价指标!优化稻谷水分含

量预测模型"

:

9

QJL

和
:

9

QW

!越接近
!

越好!

THK$Q

和

THK$QW

值越小越好)

!5

*

"

:

9

QJL

Q

!

S

'

&

*

Q

!

#

5

*

!

'4?3')

S

5

*

!

CA12(4?12

%

9

'

&

*

Q

!

#

5*

!

'4?3')

S

+

5*

!

'4?3')

%

9

! #

!

%

式中&

:

9

QJL

$$$模型决定系数+

5*

!

'4?3')

$$$训练集中样品的水分含量实测值!

Z

+

5*

!

C

A12(4?12

$$$训练集中样品的水分含量预测值!

Z

+

+

5*

!

'4?3')

$$$训练集中样品的水分含量实测值的平

"%

安全与检测
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均值!

Z

"

:
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Q

'

&

*

Q

!

#

5

*
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'4?3')

S

5

*

!

CA12(4?12

%

9

&

S

!槡 ! #

9

%

式中&

:

HK$Q

$$$模型标准偏差!

Z

+

5*

!

'4?3')

$$$训练集中样品的水分含量实测值!

Z

+

5*

!

C

A12(4?12

$$$训练集中样品的水分含量预测值!

Z

+

&

$$$训练集中样品数量"

:

9

QW

Q

!

S

'

&

*

Q

!

#

5

*

!

'4?3')

S

5

*

!

CA12(4?12

%

9

'

&

*

Q

!

#

5*

!

'4?3')

S

+

5*

!

'4?3')

%

9

! #

.

%

式中&

:

9

QW

$$$模型交叉验证决定系数+

5*

!

'4?3')

$$$训练集中交叉验证样品的水分含量实

测值!

Z

+

5*

!

C

A12(4?12

$$$训练集中交叉验证样品的水分含量预

测值!

Z

+

+

5*

!

'4?3')

$$$训练集中交叉验证样品的水分含量实测

值的平均值!

Z

"

:

HK$QW

Q

'

&

*

Q

!

#

5

*

!

'4?3')

S

5

*

!

CA12(4?12

%

9

&

S

!槡 ! #

=

%

式中&

:

HK$QW

$$$模型交叉验证标准偏差!

Z

+

5*

!

'4?3')

$$$训练集中交叉验证样品的水分含量实

测值!

Z

+

5*

!

C

A12(4?12

$$$训练集中交叉验证样品的水分含量预

测值!

Z

+

&

$$$训练集中样品数量"

!090=

!

稻谷水分含量预测模型的检验
!

使用稻谷水分含

量预测模型评价未参与模型建立的验证集样品!并将预

测结果和实测值进行对比分析"以模型验证集验证决定

系数
:

9

WJL

(模型验证集验证标准偏差
THK$I

(相对分析

误差
TI<

值和
I

检验结果为评价指标!评价稻谷水分含

量预测模型的预测能力"

:

9

WJL

越接近
!

越好!

THK$I

越

小越好!

TI<

值
$

90V

表明模型预测能力差!

TI<

值在
90V

和
.0-

之间!表明模型预测能力较好!

TI<

值
#

.0-

时!表

明模型的预测能力非常好)

!:

*

"

:

9

WJL

Q

!

S

'

&

*

Q

!

#

5

*

!

'4?3')

S

5

*

!

CA12(4?12

%

9

'

&

*

Q

!

#

5*

!

'4?3')

S

+

5*

!

'4?3')

%

9

! #

V

%

式中&

:

9

WJL

$$$模型验证集验证决定系数+

5*

!

'4?3')

$$$验证集中样品的水分含量实测值!

Z

+

5*

!

C

A12(4?12

$$$验证集中样品的水分含量预测值!

Z

+

+

5*

!

'4?3')

$$$验证集中样品的水分含量实测值的平

均值!

Z

"

:

HK$I

Q

'

?

*

Q

!

#

5

*

!

'4?3')

S

5

*

!

CA12(4?12

%

9

?

S

!槡 ! #

5

%

式中&

:

HK$I

$$$模型验证集验证标准偏差!

Z

+

5*

!

'4?3')

$$$验证集中样品的水分含量实测值!

Z

+

5*

!

C

A12(4?12

$$$验证集中样品的水分含量预测值!

Z

+

?

$$$验证集中样品数量"

:

I<

Q

T

<

!

WJL

:

HK$I

! #

:

%

式中&

:

I<

$$$相对分析误差+

T

<

!

WJL

$$$验证集样品水分含量标准差!

Z

+

:

HK$I

$$$模型验证集验证标准偏差!

Z

"

9

!

结果与分析
90!

!

稻谷样品水分含量测定和近红外光谱的采集

!5!

份稻谷样品的水分含量结果见表
!

!水分含量频

率分布直方图和正态分布曲线图见图
!

"由表
!

和图
!

可知!稻谷样品中水分含量在
#0"VZ

"

9V0-!Z

!稻谷样品

的水分含量主要分布于
!9Z

"

!VZ

!水分含量在
"Z

以

表
!

!

!5!

份稻谷样品水分含量的测定结果

N'E)1!

!

N8121?1A&(+'?(;+A1@3)?@;F!5!@'&

C

)1@;F

A(41&;(@?3A14;+?1+?

最小值'
Z

最大值'
Z

平均值'
Z

极差'
Z

标准差

#0"V 9V0-! !.0=: !50-5 .0!"

图
!

!

!5!

份样品水分含量频率分布直方图和

正态分布曲线图

M(

,

3A1!

!

N81FA1

D

31+4

G

;F@'&

C

)1&;(@?3A14;+?1+?2(@%

?A(E3?(;+8(@?;

,

A'&'+2?81+;A&')2(@?A(E3?(;+

43AB1;F!5!@'&

C

)1@

#%

"

W;)0.#

$

S;09

吕
!

都等!基于近红外光谱技术快速检测稻谷水分含量



上和
!#Z

以上的样品量较少!表明收集的稻谷样品能够

很好地代表实际生产中稻谷水分含量的情况"

!!

近红外光谱吸收谱带重叠严重!谱图解析只能判断

样品中存在的化学基团!并不能直接获取更多的有效信

息"

!5!

份稻谷样品的近红外光谱图见图
9

"由图
9

可

知!不同水分含量稻谷样品的近红外光谱图!在
!9---

"

=---4&

Y!内谱图趋势相似!但是样品谱图不重合!表明

不同含水量稻谷的近红外光谱图重现性好!且样品存在

差异"样品间的差异可能来源于样品本身!也有可能来

自于操作者和图像噪声!因此!需要对
!5!

个样品的近红

外光谱进行剔除异常光谱和光谱预处理"

909

!

稻谷样品中异常光谱的剔除和训练集与验证集的

划分

!!

异常样本会对近红外模型产生很大的影响!不仅会

图
9

!

!5!

份稻谷样品的近红外光谱图

M(

,

3A19

!

N81+1'A(+FA'A12@

C

14?A';F?81!5!@'&

C

)1

误导近红外光谱变量的选择!而且还会对近红外模型的参

数估计产生偏离影响!严重影响了近红外模型的预测准确

性和稳健性)

5

*

!9-

"采用马氏距离剔除异常光谱!从
!5!

份

样品光谱中剔除了
!V

个样品光谱!结果见图
.

"采用

KÌ U

样品划分方法!将剩余的
!=5

个样品!按照
.a!

的

比例划分获得训练集
!!!

个样品!验证集
.V

个样品"训练

集和验证集样品水分含量结果见表
9

!训练集和验证集样

品水分含量频率分布直方图和正态分布曲线图见图
=

"

!!

由表
9

可知!参与建立预测模型的训练集样品水分

含量范围为
#0"VZ

"

9V0-!Z

!验证集样品水分含量范围

为
#0"#Z

"

990-!Z

"训练集模型可预测的水分范围包含

验证集样品水分含量范围!表明训练集和验证集的划分

合理"由图
=

可知!训练集和验证集样品的水分含量主

图
.

!

样品中异常光谱的剔除结果

M(

,

3A1.

!

N811)(&(+'?(;+A1@3)?@;F'E+;A&')

@

C

14?A'(+@'&

C

)1@

表
9

!

训练集和验证集样品水分含量结果

N'E)19

!

N81&;(@?3A14;+?1+?A1@3)?@;F?A'(+(+

,

@1?'+2B')(2'?(;+@1?@'&

C

)1

指标 样本量 最小值'
Z

最大值'
Z

平均值'
Z

极差'
Z

标准差

训练集
!!! #0"V 9V0-! !.0#= !50-5 .0-:

验证集
.V #0"# 990-! !90=9 !.0-= 90V.

图
=

!

训练集和验证集样品水分含量频率分布直方图和正态分布曲线图

M(

,

3A1=

!

N81FA1

D

31+4

G

@'&

C

)1&;(@?3A14;+?1+?2(@?A(E3?(;+8(@?;

,

A'&'+2?81+;A&')2(@?A(E3?(;+

43AB1;F?A'(+(+

,

@1?'+2B')(2'?(;+@1?

$%

安全与检测
KJM$NU P>SKI$QN>OS

总第
9==

期
"

9-99

年
9

月
"



要分布于
!9Z

"

!VZ

!

"Z

以下和
!#Z

以上的样品较少!

表明训练集样品和验证集样品都具有很好的代表性"

90.

!

光谱预处理%模型的建立与优化

将训练集样品的近红外光谱图!使用
OIfK:0#

软

件!选择不同的预处理方式处理!筛选样品近红外光谱图

的相关波数范围!然后建立稻谷水分含量预测模型!以模

型决定系数
:

9

QJL

(模型标准偏差
THK$Q

(模型交叉验证

决定系数
:

9

QW

和模型交叉验证标准偏差
THK$QW

为评

价指标!优化模型参数!结果见表
.

"建立并优化的训练

集模型!交叉验证实测值与预测值结果的线性关系!以及

样品预测值与实测值误差结果见图
V

"

!!

由表
.

可知!综合
=

个考察指标判断!

:

9

QJL

和
:

9

QW

越

接近
!

越好!

THK$Q

和
THK$QW

值越小越好"消除常

数偏移 量 预 处 理 方 式 最 佳!筛 选 的 相 关 光 谱 范 围

"=-.05

"

5-"#0!4&

Y!和
=5-!0-

"

=9=50:4&

Y!

!此光谱

波数范围不与样品近红外光谱图的强吸收峰重合!说明

吸光度与谱图解析与定量模型的相关性不高+此光谱波

数范围对应的吸收谱带都存在$

OR

基团)

!#

*

!表明所检

测的目标物基团吸收强度与定量模型的相关性较高"

IQ

数为
!-

时!训练集样品建立的
ILK

模型的
:

9

QJL

为

-0""=.

!

THK$Q

为
-09!Z

!

:

9

QW

为
-0"".5

!

THK$QW

为

-0.9Z

"由图
V

可知!训练集建立的模型预测值与实测值

表
.

!

训练集预测模型的建立与优化结果对比

N'E)1.

!

N81A1@3)?@;FF;A14'@?&;21);+?81?A'(+(+

,

@1?'+2;

C

?(&(6'?(;+

预处理方法 光谱区间'
4&

Y!

IQ

数
训练集预测模型

:

9

QJL

THK$Q

'

Z

训练集模型交叉验证

:

9

QJL

THK$Q

'

Z

全光谱
!9:"-0.

"

.V"=0" " -0"::# -0=9 -0":": -0V:

无处理
V=V-0!

"

=9=50: " -0"#:" -0.! -0""!# -0.5

减去一条直线
:V-90-

"

=9=50: !- -0""." -099 -0"".5 -0.9

消除常数偏移量
"=-.05

"

5-"#0!

!

=5-!0-

"

=9=50:

!

!- -0""=. -09! -0"".5 -0.9

矢量归一化
"=-.05

"

V==509

!

=5-!0V

"

=9=50:

!

" -0""=" -09- -0""!: -0.5

最小
%

最大归一化
:V-90-

"

5-"#0!

!

V=V-0!

"

=9=50:

!

" -0"##9 -0.! -0""9- -0.5

多元散射校正
:V-90-

"

=9=50: !- -0""=: -09! -0"".! -0..

一阶导数
:V-90-

"

5-"#0! = -0"#V# -0.. -0""!5 -0.:

二阶导数
"=-.05

"

=9=50: : -0""=! -099 -0"#!V -0VV

一阶导数
b

减去一条直线
"=-.05

"

5-"#0!

!

V=V-0!

"

=9=50:

!

: -0""-5 -09: -0""9= -0.V

一阶导数
b

矢量归一化
V=V-0!

"

=9=50: # -0"#"5 -09" -0""#! -0==

一阶导数
b

多元散射校正
"=-.05

"

:="#09

!

V=V-0!

"

=V":05

!

5 -0"".= -099 -0"#"9 -0=9

图
V

!

训练集样品实测值与预测值结果对比

M(

,

3A1V

!

N81&;(@?3A14;+?1+?A1@3)?@;F?A'(+(+

,

@1?

4;&

C

'A(@;+E1?*11+&1'@3A12'+2

C

A12(4?12

线性关系
:

9接近于
!

!训练集建立的模型预测值与实测

值的误差值不超过
k!Z

!且
#-Z

以上的样品误差值在

k-0.Z

!表明训练集建立的模型预测精准度高"

90=

!

训练集模型的检验

验证集样品不参与预测模型的建立!即相对于预测

模型来说!验证集样品属于未知水分含量样品"验证集

样品用于训练集建立预测模型的检验!以考察预测模型

的泛化预测能力"验证集样品实测值与预测值结果的线

性关系!以及样品预测值与实测值误差结果见图
5

"对验

证集样品实测值与预测值结果进行
I

检验!结果见表
=

"

!!

由图
5

可知!模型验证集验证决定系数
:

9

WJL

为

-0"#-!

!

THK$I

值为
-0.5Z

!

TI<

值为
:0!=

!表明预测

%%

"

W;)0.#

$

S;09

吕
!
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图
5

!

验证集样品实测值与预测值结果对比

M(

,

3A15

!

N81&;(@?3A14;+?1+?A1@3)?@;FB')(2'?(;+@1?

4;&

C

'A(@;+E1?*11+&1'@3A12'+2

C

A12(4?12

值与实测值线性关系好!预测值与实测值非常接近"预

测值与实测值的误差在
k!Z

!且
"-Z

以上的验证集样品

其预测值与实测值的误差都在
k-0VZ

以内!

TI<

值大于

.

!表明预测模型对未知样品的泛化效果好(预测能力强!

而且预测准确度高"由表
=

可知!验证集样品实测值与

预测值方差方程
L1B1+1

检验结果
K

值为
-0":9

!不显著!

验证集样品实测值与预测值均值方程
I

检验结果
K

值

#双侧%为
-0#:"

!不显著!表明验证集样品实测值与预测

值之间差异不显著!进一步说明所建立的预测模型能够

很好地预测未知样品中的水分含量"

.

!

结论
研究收集了

9-!"

$

9-9!

年
V

个不同地区#贵州省(辽

表
=

!

验证集样品实测值与预测值结果进行
I

检验结果

N'E)1=

!

N81I?1@?A1@3)?@;FB')(2'?(;+@1?E1?*11+&1'@3A12'+2

C

A12(4?12

组别
#

均值'
Z

标准差
方差方程

L1B1+1

检验

> K

均值方程
I

检验

I

自由度
K

#双侧%

实测值
.V !90=9 90V. -0--! -0":9 -0!V9 5#0-- -0#:"

预测值
.V !90.. 90=V -0!V9 5:0". -0#:"

宁省(黑龙江省(云南省和四川省%的稻谷样品!合计

!5!

份!通过采集样品的近红外光谱图!建立并优化稻谷

水分含量预测模型"稻谷水分预测模型对验证集样品!

预测能力强!

"-Z

以上的验证集样品其预测值与实测值

的误差都在
k-0VZ

以内!相对分析误差为
:0!=

!且验证集

样品实测值与预测值之间差异不显著!表明稻谷水分含量

预测模型能够很好地快速预测稻谷样品的水分含量"水

分含量是稻谷收储期间的一个重要指标!近红外无损检测

技术!操作简单(检测时间短(检测效率高!可以为稻谷收

储期间水分测定进行快速准确的检测"近红外预测模型

的应用具有一定的局限性!预测模型应用共享程度不高!

未来可以建立,互联网
b

近红外预测模型-!实现近红外预

测模型的应用共享!提高近红外预测模型的应用程度"
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