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基于因子化和偏最小二乘算法的稻谷霉变快速分级预测
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摘　要：粮食的霉变严重影响其品质与食品安全，而常规检测手段存在速度慢以及需要大量专业实验室设备和操作人员

等缺陷，近红外光谱分析技术具有分析速度快、非破坏性、测试重现性好、易于实现在线分析和操作简单等诸多优点，

是一种很有潜力的快速检测方法。该研究基于近红外光谱分析技术建立了霉情检测模型，对不同霉变程度稻谷进行近红

外光谱的快速识别预测研究，旨在开发一种可以快速鉴别霉变稻谷定性、定量模型。研究对 4种（2018年牡丹江 27号、

2019年牡丹江 27号、龙粳长粒香和牡响 1号）不同霉变程度共 960组霉变稻谷样品进行定性判别模型研究，其中一阶

导数+9点平滑+因子化法建立的定性判别模型准确度较高，样品之间的距离 S 均值大于 1，分辨效果好，通过留一交互

验证验证模型的平均准确率为 93.00%；基于近红外光谱对 4种不同霉变程度共 300组霉变稻谷样品进行霉菌菌落总数

的定量模型研究，通过矢量归一化法+偏最小二乘法（partial least squares, PLS）定量分析建立定量判别模型，其交叉验

证的均方根误差（root mean square error of cross-validation, RMSECV）、决定系数（corrlation coefficient of determination,
R2）、性能与偏差之比（ratio of performance to deviation, RPD）和预测均方根误差（root mean squared error of predicition,
RMSEP）分别为 0.470、0.904 5、3.24和 0.45，模型精确度较好的。经过分析方法优选后而建立的霉变判别模型显示，

霉变是影响近红外光谱变化的主导因素，而稻谷的品种与年际对其影响较小。研究结果可为基于近红外光谱分析技术对

不同运输过程中的稻谷实现快速预测其霉变程度或其霉菌数量以及用于集装箱内粮食霉变情况监控在线实时监测装备的

研究提供参考。
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0　引　言

近几年，随着物流技术的发展，稻谷的跨区域运输

越来越频繁。黑龙江作为中国的商品粮基地，其优质的

粮食产品在南方市场逐年热销，“北粮南运”的需求在

逐渐增加。然而，在“北粮南运”过程中，散粮在运输

中因在不同季节跨越不同储粮生态区域常有霉变现象发

生。同时，稻谷在贮藏的过程中也有霉变现象发生，霉

变导致黄曲霉 B1、赭曲霉毒素和呕吐毒素含量超标，给

企业带来直接经济损失，给消费者造成健康隐患[1-6]。

光谱分析技术具有分析速度快、非破坏性、测试重

现性好、易于实现在线分析和操作简单等诸多优点，已

经广泛应用于农业、食品领域[7-9]。近红外光谱覆盖电磁

（electromagnetic，EM）光谱的 780～2  500 nm范围，

可捕获样品在反射、相互作用和透射模式下的光谱，从

而提供有关其元素分子键振动的丰富信息[10-11]。在与电

磁辐射相互作用时，捕获的光谱包括泛音和组合带，主

要涉及氢键官能团（-CH、-NH、-OH-SH）。这种宽带

具有很高的信息量，需要化学计量学工具来揭示光谱信

息与样品结构特征之间的相关性[12-13]。通过扫描样品，

可以获得粮食在霉变过程中有机化合物的含氢基团信息

变化，通过特性信息可以建立质量参数与光谱之间的对

应关系，结合化学计量学，建立粮食霉变的判别模型[14-15]。

近红外光谱仪是近红外分析的硬件，主要由光源、

分束系统、样品检测器、光学检测器以及数据处理分析

系统组成[16-17]。TAO等 [18] 使用近红外光谱来检测玉米

粒表面被黄曲霉毒素 B1 污染，对原始光谱进行导数处

理，与使用原始光谱相比，导数处理后的光谱普遍提高

了分类模型的性能。CHEN等[19] 采用基于不同光谱预处

理方法的近红外偏最小二乘法（partial least squares，PLS）
模型来预测面团吸水率、面团醒发时间和面团稳定性，

每个参数的决定系数（corrlation coefficient of determin-
ation，R2）和预测均方根误差（root mean squared error of
predicition，RMSEP）分别为 0.7和 1.560、0.73和 1.065
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以及 0.79 和 1.090，预测性能有待进一步提高。龚润华

等[20] 对红小豆的近红外光谱进行标准正态变量变化法

（standard normal variable change method, SNV）、多元散

射校正法（multivariate scattering correction method，MSC）
及一阶导数预处理，随后结合偏最小二乘分析法（partial
least squares，PLS），建立红小豆样品不同品质指标的定

量分析模型，各 PLS模型能较好地对红小豆的品质指标

预测，虽然 PLS和 PLS-DA模型在其所选取的样本上取得

了较好的预测和判别效果，但模型的泛化能力仍需进一

步验证。特别是在面对不同产地或不同年份的红小豆时，

模型的准确性和稳定性可能会受到影响。蒋雪松等[21] 通

过阵列式的近红外光谱仪对小麦的霉变程度进行判别，采

用平滑、多元散射校正和导数变换等预处理方式消除光

谱噪音，再结合主成分分析（principal component analysis，
PCA）、线性判别分析（linear discriminant analysis，LDA）
和偏最小二乘回归分析（partial least squares regression，
PLSR）建立了小麦霉变程度的定性定量分析模型。虽然

建立的 PLSR模型在预测小麦菌落总数方面表现出较高

的精度，但模型的泛化能力尚需进一步验证，对光谱预

处理方法还需进行优化，如尝试不同的平滑，以提高光

谱数据的准确性和可靠性。吕都等[22]采用近红外光谱技

术结合化学计量学方法建立快速鉴别稻谷霉菌污染的判

别模型，虽然采用了多种光谱预处理方法，并确定了最

佳预处理方式为 Quantile Normalization，但其他预处理

方法的组合或优化可能未被充分研究。近几年来，采用

近红外光谱预处理+化学计量学的分析模式在松子、柑橘、

花生、番茄、菠萝等农产品的品质判别中得到了不同程

度的研究，但是对霉变稻谷进行快速分级预测仍需要进

一步研究[23-28]。

本研究采用近红外光谱法结合不同光谱预处理算法

构建定性定量模型，能迅速准确地检测粮食内部质量和

安全性，减少人力物力的消耗，为散粮的智能化管控运

输提供理论研究基础数据，降低稻谷在运输中以及贮藏

时的霉变损失。 

1　材料与方法
 

1.1　试验材料

试验于 2018年收获期采集牡丹江地区的稻谷，品种

为牡丹江 27号，2019年收获期内采集牡丹江地区的 3
种稻谷，品种分别为牡丹江 27号、龙粳长粒香和牡响

1号。将采集的样品进行晾晒，挑除杂质，控制稻谷含

水率为 14.0%～14.5%，常温储藏，备用。 

1.2　仪器设备

TENSORⅡ傅里叶变换近红外光谱仪，德国布鲁克-
北京科技有限公司。 

1.3　方　法 

1.3.1　不同程度霉变样品制备

按 1:5（水:稻谷，L/g）的比例将无菌水接入稻谷中，

拌匀，分装并密封于 3个无菌托盘后置于 35 ℃培养箱

中。取样前将稻谷再次拌匀，每个托盘取样 20次，每次

取样 50 g，一次取样产生 60个样品。取样时间分别为

0 d（0 d为未结露），1 d，7 ～8 d和 12 ～13 d，总计 240
组样品。

不同稻谷均采取此处理方法，4种稻谷共计 960组
样品。如表 1所示，从感官指标、霉变粒以及霉菌菌落

总数界定稻谷的霉变程度（下文中分别简称为未结露-霉
变、结露-霉变前期、结露-霉变中期和结露-霉变后期）

划分依据为国家标准中对粮食霉变粒的规定，参考

GB/T2715-2016。在制备不同霉变程度的稻谷样品时，依

据稻谷霉变粒比例和感官评价，结合霉菌菌落总数的测

定，综合判断稻谷的霉变程度，并进行相应的划分。由

于样品是在同样湿度和温度下制备的，且不同阶段取样

时间间隔较长，并未出现霉变程度与霉变时间不一致的

样品。
 
 

表 1    结露稻谷霉变程度的界定

Table 1    Definition of mildew degree of dewy rice
霉变程度

Degree of mildew
取样时间

Sampling time/d
感官指标

Sensory index
霉变粒比例

Proportion of mildew granules/%
霉菌菌落总数

Total mold colonies/(CFU·g−1)
未结露且未霉变 0 色泽金黄、无异常霉变 0 102～104

结露稻谷霉变前期 1 发软、颜色变暗 0～1 104～105

结露稻谷霉变中期 7 ～8 出现肉眼可见的霉菌生长，影响了食用价值 1～5 105～107

结露稻谷霉变后期 12 ～13 出现大量霉菌生长，彻底失去食用价值 ＞5 ＞107
 
 

1.3.2　原始光谱的采集

每次取样完成后，将样品置于室温 1 h直至样品温

度稳定。环境温度为（25±1）℃，相对湿度为 20%～

30%。因霉变主要发生在稻谷表皮，因此试验采用整粒

稻谷进行近红外光谱扫描。在进行光谱扫描之前，肉眼

观察并使用显微镜对稻谷进行初步检查，使用记号笔在

不破坏表皮的情况下标记霉斑位置。将 TENSORⅡ型傅

里叶变换近红外光谱仪预热 1 h，扫描波数范围设定为

11 000～4 000 cm−1，分辨率为 8 cm−1，扫描 64次，样品

重复扫描 3次，取其平均光谱[29]。
 

1.3.3　建立定性模型的试验设计

以梯度随机采样法抽取样品量的 2/3作为建模样品

集用于模型的建立，1/3作为预测样品集用于模型的验证。

在每次取样时参照 GB/T 4789. 15-2016[30] 测定稻谷的霉

菌菌落总数（以 3个托盘中稻谷霉菌菌落总数平均值为

准）以确定霉变程度。定性建模集样品与预测集样品信

息如表 2所示。 

1.3.4　建立定量模型的试验设计

为了平衡未发霉稻谷和发霉稻谷的比例，按样品类

型定量随机抽取 150组未结露稻谷和 150组霉变稻谷。

300组样品以 3:1的比例划分为建模组（200个）和预测
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组（100个），采用 K-折交叉验证法，将获得的 300组
样品数据集分成 4份（K=4），选择其中 1份（K=1，n=
100）作为验证集检验该模型的判别正确率；3份（K−1，

n=200）作为模型训练集（样本集）验证所建模型的准确

性和有效性。参照 GB/T 4789. 15-2016[30] 检测 300组稻谷

样品的霉菌菌落总数。定量建模样品信息如表 3所示。
 
 

表 2    基于近红外对稻谷的霉变程度定性判别模型的建模集与预测集样品信息表

Table 2    Sample information table of modeling set and prediction set of NIR qualitative discriminant model for rice with different
degrees of rice

样品
Sample

建模样品数
Number of modeling samples

预测样品数
Predicted sample number

总计
Total

2018年牡丹江
27号

2018 Mudanjiang
27

2019年牡丹江
27号

2019 Mudanjiang
27

龙粳长粒香
Lonjing long grain
aromatic rice

牡响
1号

Muxiang
No. 1

2018年牡丹江
27号

2018 Mudanjiang
27

2019年牡丹江
27号

2019 Mudanjiang
27

龙粳长粒香
Lonjing long grain

aromatic rice

牡响
1号

Muxiang
No. 1

未结露-霉变 40 40 40 40 20 20 20 20 240
结露-霉变初期 40 40 40 40 20 20 20 20 240
结露-霉变中期 40 40 40 40 20 20 20 20 240
结露-霉变后期 40 40 40 40 20 20 20 20 240

 

 
 

表 3    基于近红外对稻谷的霉变程度定量判别模型的建模集与预测集样品信息表

Table 3    Sample information table of modeling set and prediction set of NIR quantitative discriminant model for rice with different degrees
of rice

样品
Sample

建模样品数
Number of modeling samples

预测样品数
Predicted sample number

总计
Total

2018年牡丹江
27号

2018 Mudanjiang
27

2019年牡丹江
27号

2019 Mudanjiang
27

龙粳长粒香
Lonjing long
grain aromatic

rice

牡响 1号
Muxiang
No. 1

2018年牡丹江 27号
2018 Mudanjiang

27

2019年牡丹江
27号

2019 Mudanjiang
27

龙粳长粒香
Lonjing long
grain aromatic

rice

牡响 1号
Muxiang
No. 1

未结露-霉变 25 25 25 25 12 13 12 13 150
结露-霉变初期 9 9 9 9 4 5 4 5

150结露-霉变中期 8 8 8 8 4 4 4 4
结露-霉变后期 8 8 8 8 4 4 4 4
 
 

1.3.5　近红外图谱预处理方法与分析判别方法

本研究采用 TENSOR II傅里叶变换近红外光谱仪及

其自带的分析软件 OPUS 7.5进行光谱预处理与分析[31]。

鉴于近红外仪器检测时可能受自身及环境因素影响导致

图谱带有噪声，且提取的弱信息易重合，增加了分析复

杂性。因此，在建模过程中，采用了多种预处理方式，

包括不进行预处理、矢量归一化、一阶/二阶导数结合平

滑处理等多种组合方法，以优化光谱数据。

在定性模型建立中，采用标准算法和因子化法两种

模式识别算法，通过比较测试谱图与模型参考谱图之间

的距离进行匹配，距离越短，匹配度越高[32-33]。

在偏最小二乘法（partial least squares,PLS）定量分

析模型的构建中，本研究融合了主成分分析（principal com-
ponent analysis，PCA）、典型相关分析（canonical correla-
tion analysis，CCA）及多元线性回归分析（multivariate
linear  regression，MLR），目的在于消除复共线关系，

简化数据结构，并适用于非线性关系建模。PLS是最流

行的多变量校准技术，实际上是一种监督投影技术，类

似于 PCA。该技术还将新的潜在变量（称为 PLS因子）

定义为显变量的线性组合，计算结果表示数据和响应之

间的最高（PLS1）或剩余（较高 PLS因子）协方差[34-35]。

为了实现数据可视化，将无监督多变量分析方法主成分

分析（PCA）应用于光谱数据。这是一种降维方法，通

过将更多的变量转换为更少的数字来减少大型数据集，

而不会减少大型数据集中的信息[36-40]。PLS以其高准确

度和强稳定性，为粮食霉变的定量分析提供了可靠手

段[41-42]。这些处理方法和算法的应用，为粮食霉 变的无

损检测提供了科学有效的技术支撑[43-44]。

评估 PLS模型的关键指标包括决定系数（corrlation
coefficient of determination,R2）、校正均方根误差（root
mean square error of calibration，RMSEC）、预测均方根

误差（ root  mean squared error  of  predicition，RMSEP）、
交叉验证的均方根误差（root mean square error of cross-
validation， RMSECV）和性能与偏差之比（ ratio  of
performance to deviation，RPD）[45]。其中，R2、RMSECV
和 RPD共同反映模型精度与稳定性，而 RMSEP则直接

体现模型实用性。优质 PLSR模型应具备高 RPD和 R2，低

RMSECV和 RMSEP，且 RMSECV＞RMSEP。更高的 R2

和 RMSE越低表示模型越好，RPD越高，RPD越高，模

型可靠性越强[46-47]。表 4展示了 RPD与模型精度的关系。
 
 

表 4    剩余预测偏差与模型精度的关系

Table 4    Relation between residual prediction deviation(RPD) and
model accuracy

RPD
模型精度

Model accuracy
RPD＜1.5 精度低，难以用于定性分析

2＞RPD＞1.5 模型可用于定性分析

2.5＞RPD＞2 精度一般，模型具有定量分析的潜力

3＞RPD＞2.5 精度良好，模型具有定量分析的可行性

RPD＞3 精度高，模型可用于实际的定标分析
 

准确度计算方式为：正确的样本数除以整个样本数。

样品之间的距离 S 值可以衡量定性模型的可行性，当
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S<1时，表示两类样品之间存在相交关系，模型的鉴别

效果极差；当 S=1时，表示两类样品之间是相切的关系，

模型的鉴别效果一般；当 S>1时，表示两类样品是相离

的关系，数值越大，模型的鉴别效果越好。判别准确率

验证模型的精确度，在满足 S＞1的条件下，判别准确率

越高模型的精确度越高。 

2　结果与分析

稻谷在结露后容易导致霉变的发生，因此，需要对

霉变稻谷进行快速识别。在实际的运输中，稻谷的品种

和年际不受限制，而这两个因素对近红外光谱信息影响

较大。在建立基于近红外光谱对结露稻谷的霉变判别模型

时，引入不同品种和年际的稻谷，探究两因素对霉变的

判别产生的影响，将有助于提升霉变判别模型的普适性。 

2.1　近红外光谱分析

图 1展示了结露稻谷在不同霉变阶段的平均光谱图，

这些峰谱的变化代表着结露稻谷霉变过程中水分、脂质、

淀粉和蛋白质的变化[48]。这些峰谱的相似性反映了稻谷

霉变的共性特征。在霉变过程中，尽管霉菌分解了稻谷的

营养物质，但由于稻壳的保护，谱峰形态保持相对稳定。

为提升模型精度和效率，建模时选择了 4 000～9 500 cm−1

波数范围，避开了噪声较大的 9 500～11 000 cm−1 区域。

在定性模型建立中，通过标准算法和因子化法评估

了不同预处理方式的模型性能（表 5～表 6）。
结果表明，因子化法相较于标准算法表现出更好的

模型稳定性和精确度。特别是在一阶导数+平滑预处理后

结合因子化法，模型的鉴别效果最佳，对预测集的判别

准确率高达 93.00%，表明此方法能有效区分不同霉变程

度的稻谷。这归因于因子化法能够提取光谱的特征主成

分，而标准算法仅依赖平均值尺度识别，提取的关键光

谱信息有限。因此，采用一阶导数+平滑+因子化法的建

模策略，为结露稻谷霉变程度的定性分析提供了高效准

确的手段。
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图 1　不同品种结露稻谷不同霉变时期的近红外平均光谱

Fig.1    Near-infrared average spectrum of different varieties of
dewy rice in different mildew period

 
 

表 5    不同光谱预处理对标准算法建模准确度的影响

Table 5    Effect of different spectral data preprocessing methods on accuracy of standard algorithm modeling

预处理方式
Pretreatment mode

S 值 S value 判别准确率 Discrimination accuracy rate /%
平均判别准确
率 Average
discriminant
accuracy/%

未结露-霉变
No dew -
mildew

结露-霉变
初期

Dew - early
mildew stage

结露-霉变
中期

Dew - mildew
metaphase

结露-霉变
后期

Dew - mildew
stage

未结露-霉变
No dew. -
mildew

结露-霉变
初期

Dew - early
mildew stage

结露-霉变
中期

Dew - mildew
metaphase

结露-霉变
后期

No dew. -
mildew

无预处理 0.582 0.908 0.905 0.587 67 92 79 21 64.75
矢量归一化 1.161 1.049 1.044 1.166 100 92 93 86 92.75

一阶导数+5点平滑 0.545 0.272 0.273 0.543 87 38 43 93 65.25
一阶导数+9点平滑 0.776 0.414 0.412 0.773 87 54 71 93 76.25
一阶导数+13点平滑 0.947 0.532 0.532 0.942 93 77 79 86 83.75
一阶导数+17点平滑 1.035 0.604 0.604 1.035 93 77 86 86 85.50

一阶导数+矢量归一化+
5点平滑

1.109 0.974 0.974 1.109 93 92 86 89 90.0

一阶导数+矢量归一化+
9点平滑

0.635 0.359 0.359 0.635 93 23 86 100 75.50

一阶导数+矢量归一化+
13点平滑

0.806 0.493 0.493 0.806 74 77 73 72 74.00

一阶导数+矢量归一化+
17点平滑

0.909 0.609 0.609 0.909 69 62 78 78 71.75

二阶导数+5点平滑 0.089 0.072 0.072 0.089 0 0 7 0 1.75
二阶导数+9点平滑 0.098 0.076 0.076 0.098 0 0 0 0 0.00
二阶导数+13点平滑 0.131 0.091 0.091 0.131 0 0 0 0 0.00
二阶导数+17点平滑 0.194 0.121 0.121 0.194 0 8 0 0 2.00

二阶导数+矢量归一化+
5点平滑

0.214 0.179 0.179 0.214 0 0 0 14 3.50

二阶导数+矢量归一化+
9点平滑

0.153 0.124 0.124 0.153 0 0 7 0 1.75

二阶导数+矢量归一化+
13点平滑

0.144 0.111 0.111 0.144 0 0 7 0 1.75

二阶导数+矢量归一化+
17点平滑

0.180 0.130 0.130 0.180 0 8 7 7 5.50
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表 6    不同光谱预处理对因子化法建模准确度的影响

Table 6    Effects of different spectral data preprocessing methods on the accuracy of factorization modeling

预处理方式
Pretreatment mode

S 值
S value

判别准确率
Discrimination accuracy rate /% 平均判别

准确率
Average

discriminant
accuracy/%

未结露-霉变
No dew -
mildew

结露-霉变
初期

Dew - early
mildew stage

结露-霉变
中期

Dew - mildew
metaphase

结露-霉变
后期

Dew - mildew
stage

未结露-霉变
No dew. -
mildew

结露-霉变
初期

Dew - early
mildew stage

结露-霉变
中期

Dew - mildew
metaphase

结露-霉变
后期

No dew. -
mildew

无预处理 0.942 0.530 0.533 0.945 93 77 79 86 83.75
矢量归一化 1.091 0.812 0.812 1.096 93 62 79 93 81.75

一阶导数+5点平滑 1.042 1.042 1.127 1.204 93 100 86 86 91.25
一阶导数+9点平滑 1.013 1.013 1.128 1.211 93 100 93 86 93.00
一阶导数+13点平滑 1.001 1.005 1.129 1.213 93 100 93 79 91.25
一阶导数+17点平滑 0.998 0.998 1.122 1.202 93 100 86 79 89.50

一阶导数+矢量归一化+
5点平滑 1.138 0.942 0.942 1.138 95 92 86 96 92.25

一阶导数+矢量归一化+
9点平滑 1.109 0.974 0.974 1.109 93 92 86 94 91.25

一阶导数+矢量归一化+
13点平滑 1.100 0.978 0.978 1.100 93 92 86 98 92.25

一阶导数+矢量归一化+
17点平滑 1.097 0.979 0.979 1.097 93 90 82 100 91.25

二阶导数+5点平滑 0.403 0.057 0.057 0.216 7 0 21 0 7.00
二阶导数+9点平滑 0.655 0.100 0.100 0.445 73 0 21 0 23.50
二阶导数+13点平滑 0.651 0.434 0.434 0.651 87 15 43 71 54.00
二阶导数+17点平滑 0.888 0.666 0.666 0.888 80 85 57 100 80.50

二阶导数+矢量归一化+
5点平滑 0.002 0.001 0.001 0.008 0 0 7 0 1.75

二阶导数+矢量归一化+
9点平滑 0.005 0.005 0.002 0.002 0 0 7 0 1.75

二阶导数+矢量归一化+
13点平滑 0.736 0.424 0.424 0.736 67 0 50 86 50.75

二阶导数+矢量归一化+
17点平滑 1.045 0.707 0.707 1.045 93 38 79 100 77.50

 
 

2.2　结露稻谷不同霉变程度定性模型的建立

在以标准算法为分析方法的定性模型中（表 5），
只有矢量归一化法预处理下 S 值均大于 1，能够将建模

集中结露稻谷的不同霉变程度进行区分，且对预测集判

别准确率较高，为 92.75%。以因子化法分析的定性模型

中（表 6），一阶导数+平滑的预处理方式具备较好的鉴

别效果（S＞1）。一阶导数+5点平滑/9点平滑/13点平

滑均可以将结露稻谷的不同霉变程度的差异最大化，保

证模型的精确度，对预测集的判别准确率最高可达

93.00%（一阶导数+9点平滑+因子化法），这说明一阶

导数+平滑+因子化法的建模方式对不同霉变程度的判别

稳定性较好。

综合来看，因子化法比标准算法具备更好的模型稳

定性和精确度，这主要归功于因子化法可以提取光谱的

特征主成分参与到模式识别中，而标准算法只是平均值

尺度的识别，提取的关键光谱信息不足

采用一阶导数+9点平滑+因子化法建立的判别模型，

结果如图 2所示，能明显区分结露稻谷的不同霉变程度，

展现出高稳定性和准确性。尽管“结露-霉变前期”与

“结露-霉变中期”略有重叠，这可能与霉菌生长速度和

人工分辨误差有关。稻谷品种和年限对聚类区块分离趋

势产生影响，尤其在“未结露-霉变”和“结露-霉变后

期”最为显著。 

2.3　结露稻谷霉菌总数的定量模型的建立

采用不同的光谱预处理方式建立稻谷霉菌总数的定

量分析模型如表 7所示，结果显示，不进行预处理、消

除常数偏移量、减去一条直线、最小-最大归一化法和多

元散射校正等方法对建模集均有良好表现。但求导预处

理导致模型精度和稳定性下降[49]。相比而言，矢量归一

化法、最小-最大归一化法和多元散射校正提高了模型精度。
  

−1.2 −0.6 0 0.6 1.2
−1.0
−0.8
−0.6
−0.4
−0.2

0
0.2
0.4
0.6
0.8
1.0
1.2
1.4
1.6
1.8

主
成
分

3 
PC

 3
(1

0.
15

%
)

主成分2  PC 2(88.22%)

未结露-霉变

结露-霉变后期
Dew-mildew stage

结露-霉变前期
Dew-early mildew stage

结露-霉变中期
Dew-mildew metaphase

牡响1号
Muxiang No.1
龙粳长粒香
Longjing long grain

aromatic rice
2018年牡丹江27号
2018 Mudanjiang 27
2019年牡丹江27号
2019 Mudanjiang 27

No dew-mildew 

图 2　结露稻谷不同霉变程度的因子分析判别函数得分图

Fig.2    Factor analysis discriminant function score of rice with
different degrees of mildew after dew-formation

 

以不同光谱预处理方式建立稻谷霉菌总数的定量分

析模型，矢量归一化法、最小-最大归一化法和多元散射

校正则都提高了模型的精度。但对光谱进行一阶导数加

平滑处理后，建模维数降低，说明求导处理减少了原始

图谱的信息，有效信息也同时减少，降低了模型的精度

和稳定性。因此结合建模结果采用适量归一化法建立定

量模型。在定性模型建立过程中，因子化法可以提取光

谱的特征主成分参与到模式识别，一阶导数平滑均可以
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将结露稻谷的不同霉变程度的差异最大化，保证模型的

精确度，对预测集的判别准确率最高。
 
 

表 7    不同光谱预处理方式对定量分析模型的影响

Table 7    Effects of different spectral data preprocessing methods
on quantitative analysis models

光谱预处理方式
Spectral pretreatment method

交叉验证的
均方根误差
RMSECV

R2 维数
Dimension RPD

无预处理
No preprocessing 0.576 0.866 5 9 2.74

消除常数偏移量
Eliminate constant offsets 0.577 0.865 7 9 2.73

减去一条直线
Subtract a line 0.599 0.855 5 8 2.63

矢量归一化法
Vector normalization method 0.546 0.879 7 9 2.88

最小-最大归一化法
Minimum-maximum normalization

method
0.542 0.881 6 8 2.91

多元散射校正
Multivariate scattering correction 0.558 0.874 7 9 2.83

一阶导数+5点平滑
First derivative +5 points smooth 0.801 0.741 5 3 1.97

一阶导数+9点平滑
First derivative +9 point smoothing 0.774 0.758 4 4 2.04

一阶导数+13点平滑
First derivative +13 points smooth 0.759 0.768 1 7 2.08

一阶导数+17点平滑
First derivative +17 points smooth 0.694 0.805 9 7 2.27

二阶导数+5点平滑
Second derivative +5 points smooth 0.352 0.712 9 5 1.21

二阶导数+9点平滑
Second derivative +9 points smooth 0.389 0.762 3 4 1.28

二阶导数+13点平滑
Second derivative +13 points smooth 0.432 0.811 7 3 1.33

二阶导数+17点平滑
Second derivative +17 points smooth 0.497 0.822 3 2 1.41

一阶导数+减去一条直线+5点平滑
First derivative + minus a straight line

+5 points of smoothing
0.718 0.837 0 3 1.88

一阶导数+减去一条直线+9点平滑
First derivative + minus a straight line

+9 points of smoothing
0.702 0.860 0 3 1.83

一阶导数+减去一条直线+13点平滑
First derivative + minus a straight line

+13 points of smoothing
0.729 0.820 0 6 1.92

一阶导数+矢量归一化+5点平滑
First derivative + vector

normalization + 5-point smoothing
0.769 0.758 0 3 2.08

一阶导数+矢量归一化+9点平滑
First derivative + vector

normalization +9 point smoothing
0.752 0.784 0 3 2.01

一阶导数+矢量归一化+13点平滑
First derivative + vector

normalization + 13-point smoothing
0.756 0.778 0 4 2.02

一阶导数+多元散射校正+5点平滑
First derivative + multiple scattering

correction +5 point smoothing
0.764 0.766 0 3 2.06

一阶导数+多元散射校正+9点平滑
First derivative + multiple scattering

correction +9 point smoothing
0.745 0.796 0 3 1.98

一阶导数+多元散射校正+13点平滑
First derivative + multivariate scattering

correction + 13-point smoothing
0.747 0.792 0 4 1.99

 

运用近红外光谱建立预测模型时，化学值异常和光

谱异常的存在会严重影响模型的精度，需剔除化学值和

光谱异常数据以确保模型精度[50]。如表 8所示，经过优

化，矢量归一化法成为最优预处理方式。使用该方法建

立的 PLS分析模型在预测集上表现出色，RPD为 3.24，
RMSEP为 0.450，证明了其高预测准确性。

关于 PLS选择的变量数，首先通过不同的光谱预处

理方法（矢量归一化法、最小-最大归一化法和多元散射

校正）建立了稻谷霉菌总数的定量分析模型。其中化学

值异常和光谱异常的存在会对其模型产生影响，因此需

剔除这些异常数据以确保模型的准确性。通过研究发现，

矢量归一化法是最优的预处理方式，其关键指标为：

RMSECV为0.546，R2 为0.8797 ，维数为9，RPD为2.88。
经过多次调整维数，得到不同的均方根误差（RMSE）
和 R2 值，选择 RMSE最低、R2 最高的维数作为最佳维数。

而维数的选择直接影响模型的复杂性和预测能力，为避

免过拟合或欠拟合，进一步地进行逐步实验，最终确定

维数为 9时模型性能最佳。因此，PLS的变量数为 9。
通过矢量归一法预处理和 PLS定量分析拟合的稻谷

菌落总数与近红外光谱预测值的相关性结果如图 3，建

模集和验证集的样品点均匀分布在拟合线两侧，显示出

高相关性。不同年际和品种的稻谷样品在各菌落总数区

段分布均匀，表明近红外光谱结合 PLS模型可定量检测

结露稻谷的菌落总数，且受“年际”和“品种”因素影

响较小。
 
 

表 8    校正后的定量分析模型的精度

Table 8    Precision of the quantitative analysis model after correction

光谱预处理方式
Spectral pretreatment method RMSECV R2 RPD

预测均方
根误差
RMSEP

矢量归一化法
Vector normalization method 0.470 0.904 5 3.24 0.450

最小-最大归一化法
Minimum-maximum normalization method 0.517 0.886 9 3.01 0.490

多元散射校正
Multivariate scattering correction 0.501 0.898 5 3.14 0.466
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图 3　稻谷菌落总数与近红外光谱预测值的相关关系

Fig.3    Correlation between total number of rice colonies and
predicted value of near-infrared spectrum

  

3　结 论

以不同温湿度条件下稻谷的霉变程度作为建模研究

样品，建立了不同霉变程度的定性和定量分析，模型可

用于不同温湿度运输条件下稻谷的霉变情况判别，霉变

依据国家标准霉变粒率，以及稻谷霉菌数用于样品建模

分级，本研究制备不同霉变程度稻谷作为研究对象，通

过从感官指标、霉变粒以及霉菌菌落总数界定稻谷的霉

变程度。基于因子化和偏最小二乘算法对稻谷霉变快速
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分级预测，主要结论如下：

1）基于近红外光谱对 4种稻谷样品建立了其不同霉

变程度的定性判别模型，其中一阶导数+9点平滑+因子

化法建立的定性判别模型准确度较高，样品之间的距离

S 均值大于 1，分辨效果好，借助留一交互验证验证模型

的平均准确率为 93.00%。

2）基于近红外光谱对 4种共 300组稻谷样品建立了

霉菌菌落总数的定量模型，通过矢量归一化法+偏最小二

乘法（partial least squares，PLS）定量分析建立的定量判

别模型，其交叉验证的均方根误差（root  mean square
error of cross-validation，RMSECV）、决定系数（corrlation
coefficient  of  determination， R2）、性能与偏差之比

（ratio of performance to deviation，RPD）和预测均方根

误差（root mean squared error of predicition，RMSEP）分

别为 0.47、0.904 5、3.24和 0.45，经过分析方法优选后

而建立的霉变判别模型显示，霉变是影响近红外光谱变

化的主导因素，而稻谷的品种与年际对其影响较小。

以上定性定量模型可以对不同运输过程中的稻谷实

现快速预测其霉变程度或其霉菌数量，未来可研发模型

搭载平台由实验室大型精密设备转化为便携式小型设备，

研制在线实时监测装备用于集装箱内粮食霉变情况监控。
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Rapid grading prediction of mould in rice grains based on factorisation
and partial least squares algorithm
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LIU Xingquan4 , ZHOU Guoxin4
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University, Wuxi 214122, China;　3. National Food and Strategic Reserves Administration, Beijing 100834, China;　

4. College of Food and Health, Zhejiang A & F University, Hangzhou 311300, China)

Abstract: Food  spoilage  caused  by  mold  has  posed  a  major  threat  to  grain  quality  and  national  food  safety.  Mold  can  also
produce mycotoxins damage to the nutritional value of cereals, and even be harmful to human health. It is highly required for
efficient and reliable detection. Traditional detection of the mold in grains can often involve time-consuming laboratory tests
that  rely  heavily  on  specialized  equipment.  It  is  very  necessary  to  realize  the  rapid  on-site  assessments.  Alternatively,  near-
infrared spectroscopy (NIRS) can be expected to rapidly detect the mold of agricultural products, due mainly to the detection
speed,  non-destructive  testing,  repeatability,  and  easy  online  analysis.  The  purpose  of  this  study  was  to  establish  a  mold
detection  model  in  rice  using  NIRS.  A  systematic  investigation  was  also  implemented  to  rapidly  distinguish  rice  from  the
different levels of mold. A dataset of 960 samples was taken from four varieties with different mold degrees (2018 Mudanjiang
27,  2019  Mudanjiang  27,  Longjing  long  grain  aromatic  rice,  and  Muxiang  1).  Qualitative  discrimination  models  were  then
realized  for  the  different  degrees  of  mold  contamination.  The  first  derivative  was  combined  with  9-point  smoothing  and
factorization during preprocessing, in order to obtain the qualitative discriminant model with high accuracy. The mean S value
greater than 1 represented the excellent performance to distinguish between mildewed and non-mildewed rice. The accuracy of
the model was further verified by a leave-one cross-validation. The accuracy reached 93%. In addition, 300 independent data
sets  of  rice  samples  were  also  utilized  with  the  different  degrees  of  mildew.  The  total  number  of  mold  colonies  was
quantitatively characterized using NIRs. A discrimination model was then established by vector normalization and partial least
squares  (PLS)  method.  Some  indexes  were  calculated  to  evaluate  the  accuracy  of  cross-validation  root-mean-square  error
(RMSECV),  determination  coefficient  (R²),  and  performance  deviation  ratio  (RPD).  The  prediction  root-mean-square  error
(RMSEP) was also used to evaluate the accuracy of the model. The results showed that the values of RMSECV, R², RPD, and
RMSEP were 0.470, 0.904 5, 3.24, and 0.45, respectively. The first three parameters indicated the high precision of the model,
while the latter indicated the high accuracy of the model. Therefore, the improved model with high accuracy was achieved to
rapidly  predict  the  mold  in  grains.  The  mold  was  the  main  influencing  factor  on  the  variation  of  the  NIR  spectrum  after
optimization. On the contrary, there were relatively small effects of rice variety and harvest year on the spectral characteristics.
Therefore,  the  NIRs  can  be  highlighted  to  detect  mold  contamination  in  rice,  regardless  of  variety  or  time  differences.  This
finding can provide a strong reference for the rapid prediction of the mildew degree or amount of rice in different transportation
using NIR spectroscopy. Online real-time monitoring equipment can also be offered to monitor the grain mildew in containers.
Keywords: near-infrared; spectroscopy; classification prediction; paddy; degree of mould; total number of bacterial colonies;
vector normalization; PLS quantitative analysis
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