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摘要：针对目前农业种植选种应用对于带稃壳水稻种子活力分级检测的迫切需求，以及现有通用的糙米检测技术存在的

问题，本文提出一种基于近红外超连续激光光谱的水稻种子活力透射光谱检测方法。首先，设计了种子活力近红外吸收

光谱检测系统，测量了 3种不同年份的带稃壳的水稻种子的近红外吸收光谱，结果显示，水稻种子的活力梯度与近红外

吸收光谱的特征吸收峰值相关。然后，采用归一化、二阶导数校正法和正交信号校正相结合优化了种子光谱的预处理算

法。最后，建立主成分分析 (PCA)模型，对光谱进行降维，确定最佳主成分数目，应用偏最小二乘判别分析 (PLS-DA)建
立了水稻种子活力分析鉴别模型。分析结果表明，本文设计的透射式吸收光谱检测系统结合 PLS-DA判别模型可对不

同活力的水稻种子进行分类，校正集和验证集的准确率分别为 94.44%和 95.92%，筛选后水稻种子的发芽率可达

97.17%。研究结果表明，本文提出的基于近红外光谱信息实现水稻种子活力无损分级的方法可行，且具有较高的预测

精度。
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Abstract: In view of the urgent need for seed selection technology in agriculture and for grading detection of

the vigor of three different years of unpeeled rice seeds, we proposed a new method of detecting the vigor of

rice seeds based on near-infrared super-continuous laser spectrum to overcome the significant issues in pre-

existing universal  brown  rice  detection  technology.  Firstly,  we  design  a  near-infrared  absorption   spectro-

scopy system with which we detect seed viability and measure the NIR spectra of three different years of un-

peeled rice seeds. The results show that the activity gradient of the rice seeds is correlated with the character-

istic absorption peak of their NIR absorption spectrum. Then, the spectrum of seed is optimized with a pre-

treatment algorithm of normalization, second derivative correction and orthogonal signal correction. Finally,

a Principal Component Analysis (PCA) model is established to reduce the dimension of the spectrum and de-

termine the optimal number of principal components.  A Partial  Least Squares Discriminant Analysis (PLS-

DA) model is established. The analysis results show that the transmission absorption spectrum detection sys-

tem designed in this paper combined with the PLS-DA discrimination model can classify rice seeds of differ-

ent  vigor  with  an  accuracy  of  94.44% and 95.92%.  After  screening,  the  germination  rate  of  rice  seeds  can

reach 97.17%. The results show that it is feasible to achieve non-destructive classification of rice seed activ-

ity using near-infrared spectroscopy with high accuracy.
Key words: near-infrared spectroscopy；seed vigor；partial least-squares discriminant analysis；principal com-

ponent analysis

1    引　言

近 红 外 光 谱 (Near  Infrared  Spectroscopy,

NIRS)分析作为一种先进的快速无损检测手段，

通过测量物质发射、吸收或散射光的波长和强

度，可以对物质进行定性和定量分析。自 20世

纪 80年代后期以来，近红外光谱分析技术已经在

矿物分析[1]、农业食品[2] 及石油化工[3] 等领域取

得了许多令人瞩目的应用成就。

水稻是我国第一大粮食作物，占粮食总产量

的 42%[4]，是我国农业领域在国际市场唯一具有

较强优势的产业。然而，水稻产业一直面临着种

子质量不高、库存积压严重等问题，而水稻种子

的优劣又直接影响水稻的产量与质量。在我国，

每年因为作物种子选育不当造成的农产品减产比
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例在 10%~20%之间[5]。因此，水稻种子的活力检

测至关重要。另一方面，通过在积压的种子中筛

选高活力种子，可以大大降低经济损失。此外，由

于种子活力的高遗传性，选用高活力的水稻种子

进行杂交可以从遗传层面对种子的活力进行改

良，进而选育高活力的新品种[6-7]。因此，对水稻

种子活力的高精准度检测需求十分迫切。

传统检测方法主要包括感官与物理检测、生

理检测及化学检测等，这些方法通过测量种子与

苗的外形尺寸或电导率等参数进行活力判断，往

往需要投入大量的人力物力，且检测周期长，主观

性强，容易对种子造成损伤，难以满足现代农业生

产对自动化、高通量种子活力检测的需求。近年

来，国际上提出了种子活力的光谱学检测方法，利

用种子内部物质对光谱的吸收表征其含量变化。

该方法无需对水稻种子进行预处理，经过筛选的

种子样品仍可用于生产或继续储藏。迄今为止，

国内外研究人员已经取得了许多研究进展。例

如，Ambrose等[2] 采用拉曼光谱检测和傅立叶红

外光谱检测，通过主成分分析法和偏最小二乘判

别分析法对玉米种子进行活力判定，预测准确率

达 100%；朱银等[8] 利用偏最小二乘算法结合傅立

叶变换近红外光谱分析技术，对小麦种子的发芽

率进行判定，得到的小麦种子发芽率的预测值和

标准值有很高的相关性。在水稻检测方面，李欢

欢等[9] 利用声光光谱技术结合最小二乘支持向量

机回归（LS-SVR）对糙米活力进行测定，为便携式

水稻活力光声光谱仪的研制提供了理论依据；李

美凌等[10] 通过高光谱成像仪采集了 240粒不带

壳水稻种子的光谱图像，采用支持向量机建立水

稻种子活力鉴别模型，区分不同活力的种子；宋乐

等[11] 采用近红外光谱分析技术，通过漫反射积分

球采集 4种水稻种子光谱，并对光谱建立主成分

分析模型，成功区分出种子是否具有发芽潜力。

国内外已进行的选种分级方面的研究具有以下特

点：首先，国外大部分活力检测分析的研究对象都

是小麦玉米等谷物的种子，鲜有水稻种子活力分

析的报道，而国内大部分活力分析模型的研究对

象都是针对不带稃壳的糙米种子；其次，针对水稻

种子活力的鉴别一般将种子分成发芽与未发芽两

类，没有对具有活力的种子进行细化分级。近年

来，农业种植技术的快速发展对于大规模种子活

力的精细判断提出了新的要求，迫切需要对大量

带有稃壳的水稻种子进行分级检测，以避免因种

子内部器官受到病虫等的损伤而影响发芽率。同

时需要对种子活力进行级别精细化检测，加强对

幼苗强壮程度的预判，以适用于不同的种植需求，

从而进一步提高水稻产量。

本论文基于近红外光谱检测技术，分析了带

有稃壳的水稻种子的吸收光谱特性，通过化学计

量学算法建立了活力分析模型，完成了水稻种子

的活力分级检测。

2    水稻种子活力检测原理与检测系
统设计

2.1    水稻种子活力近红外光谱检测原理

物质中的不同组分或同一组分的不同基团在

近红外 (NIR)光谱区域具有丰富的光谱特征，因

此，近红外光谱能反映物质内部成分的结构和组

成信息。水稻种子在储藏的过程中，其内部的物

质成分会发生变化，导致生物大分子的含量也随

之变化，进而引起活力的变化[10]，这种变化可以通

过近红外光谱检测中物质对光的能量吸收特性进

行检测和表征。水稻种子的蛋白质、淀粉、脂肪、

纤维素等有机化合物中均具有丰富的含氢基团，

如 C-H(脂肪烃 )、C-H(芳香烃 )、C=O(羧基 )、O-
H(羟基)及 N-H(氨基)等，这些含氢基团在近红外

光谱区具有较强的吸收。水稻种子中的有机分子

在近红外区的光谱吸收特征因其所含基团的种类

和振动模式不同，导致吸收波长与强度都有明显

差别。因此，利用水稻种子的近红外吸收光谱，可

以对种子中的物质组成与含量进行表征，从而对

种子的活力进行鉴定。

当水稻种子中的有机分子受到近红外区域的

电磁辐射时，分子中基团原子间振动的非谐振性

使分子振动从基态向高能级跃迁，从而选择性吸

收对应频率的光。而近红外光谱主要反映含氢基

团基频振动的倍频和组合频的吸收情况，有机分

子在近红外区的这种特有的吸收模式，可以表达
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被测种子的化学成分信息。基团效应是近红外光

谱中最主要的效应，文献 [12]中示出了分子中各

种基团在近红外光谱区的倍频与组合频光谱分

布。同时，由于光谱的能量与波长成反比，相较于

中长波红外波段，近红外光更容易透过稃壳，获得

种子内部的光谱信息[13-14]。因此，采用近红外光

谱检测方法可以有效获取种子的活力信息。

2.2    活力光谱检测系统设计

水稻种子由稃壳和糙米两部分组成，在物理

角度，稃壳和糙米的颜色、密度和形态均有不同，

在化学角度，稃壳和糙米的蛋白质、脂肪、淀粉、

纤维素等化学物质的组成也不同，而对水稻种子

活力起主要作用的物质是种子内部糙米中的化学

成分，因此在种子活力检测中要尽量增强糙米的

信息而减少稃壳对测量的影响[15]。近红外光谱检

测一般采用反射光谱法或透射光谱法[16-17]。对带

稃壳的水稻种子进行活力测量的反射法与透射法

分别如图 1（彩图见期刊电子版）所示，其中红色

光线表示稃壳反射的光源的光，蓝色光线表示在

种子内部经多次反射后携带糙米信息的光。对于

反射光谱测量法而言，入射光只有部分光入射到

种子内部，其携带种子内部信息后透射出种子表

面，其余的光则被稃壳反射，两部分光一起由探测

器接收。而采用透射光谱测量时，光源发出的光

垂直入射到种子中，除少部分入射光被稃壳反射

外，其余光线均入射到种子内部。入射到种子内

部的光，一部分携带种子内部信息以一定发散角

出射，另一部分被内壁光滑的稃壳反射后透射出

种子，最终都被探测器接收。光线图表明透射光

谱法不仅可以得到整个种子内部糙米的组成物质

信息，同时可以避免表面种壳的反射光和外部光

线的干扰，而且可以消除由于种子内部蛋白质、

脂肪、淀粉、纤维素等成分位于不同部位而造成

的测定误差，十分适用于完整水稻种子活力的检

测。对于水稻稃壳来说，其密度较低且厚度较薄，

所以光程较短，吸光度比较小。同时，由于内壁光

滑的稃壳包裹着糙米，测量时，相当于在糙米周围

引入了反射镜，光进入种子内部后，经过种壳的多

次反射，光程增加几倍，使得透射光谱中糙米的吸

光度得到显著提高[18]，实现吸收光谱信息的增强，

通过精确测定水稻种子糙米中蛋白质、淀粉、脂

肪、纤维素等成分信息，从而获取其活力梯度，所

以更适合采用透射光谱法进行测量。
  

(a)

入射光

探测器
入射光

胚

反射光

反射光

稃壳
反射镜

透射光

透射光

探测器

(b)

 
图 1    (a)反射式光谱检测方法与 (b)透射式光谱检测方法

测量原理示意图

Fig. 1    Schematic diagram of (a) reflection type spectral de-
tection  method,  and  (b)  transmission  type  spectral
detection method

 

基于以上分析，本文设计了水稻种子活力的

透射光谱检测系统。该系统由超连续激光光源，

准直镜，孔径光阑，聚焦镜，石英光纤及光栅光谱

仪几部分组成，其中聚焦镜包括两块材料分别为

熔融石英 (Fused Silica)和氟化钙 (CaF2)的双透

镜组。其工作原理如图 2（彩图见期刊电子版）所示。

  
光纤

光纤
超连续激光光源

近红外吸收光谱

光谱仪

聚焦镜

光阑

准直镜

 
图 2    水稻种子活力的透射光谱检测系统

Fig. 2    Transmission  spectrum  detection  system  for  rice
seed vigor

 

采用具有宽谱段高能量密度的超连续激光光

源 (NKT SuperK Compact)作为入射光，相较于传

统近红外光谱检测中常用的卤钨灯光源，其具有
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更均匀的输出光谱，在保证光源谱带足够宽的同

时，光功率输出比卤钨灯高出 103 数量级，能够实

现带有稃壳水稻种子宽波段高信噪比的光谱测

量[19]。为了防止光源的入射光直接进入光谱仪，

在光源和种子之间设置尺寸小于水稻种子的孔径

光阑。同时，为了避免光阑对种子内部透射光的

阻挡，光源采用自下而上照射，依次经过光阑和种

子。入射到种子中的光在种子内部经过多次吸收

反射后，便携带了种子内部的组成和结构信息，并

以一定发散角出射，经过聚焦镜被耦合到光纤中，

最终由光谱仪 (NIR Quest 512-2.5)采集。根据光

谱仪中光栅的色散，在阵列探测器上获得不同波

长处的吸收光谱信息，由吸收光谱曲线便可以对

水稻种子的活力进行表征。

3    水稻种子光谱测量与分析

用图 2的光谱检测系统分别测量 2016、
2017、2018三种年份及三种年份随机混合的 4组

不同活力的日本晴水稻种子在 900-2 500 nm波段

的透射光谱，然后将所有种子放入垂直发芽板，在

光照培养箱中进行标准发芽实验[20]，根据第七天

的发芽情况与表型数据作为活力判定依据，将高

活力与低活力种子占所有被测种子的百分比记为

种子原始发芽率，得到其活力表征及原始发芽率

如表 1所示。

  
表 1   筛选前水稻种子的活力情况

Tab. 1   The  seed  vigor  parameters  of  rice  seeds  before
selecting

年份 活力高 活力低 不发芽 发芽率

2018 192 52 44 84.72%

2017 154 71 63 78.13%

2016 106 93 89 69.09%

随机混合 133 84 71 75.351%

总计 585 300 267 ——

 

由于光谱仪测量波段两端的仪器噪声较大，

故选取 1 100~2 100 nm波段光谱数据进行特性分

析，根据发芽结果对不同活力水平种子的平均光

谱进行对比，如图 3(a)所示。 
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图 3    水稻种子的近红外吸收光谱图。（a）不同活力的水

稻种子近红外光谱平均曲线；（b） 高活力水稻种子

近红外吸收光谱

Fig. 3    Near-infrared absorption spectrum of rice seeds. (a)
The  average  curves  of  transmission  spectra  of  rice
seeds with  different  vigors.  (b)  Near-infrared   ab-
sorption spectrum of high vigor seeds

 
从水稻种子的近红外吸收光谱图 3(a)中可以

看出，不同活力水平的水稻种子吸收光谱整体比

较相似，主要在 1 150~1 220 nm、1 410~1 450 nm、

1 510~1 540 nm、1 660~1 800 nm、1 910~1 950 nm、

1 980~2 100 nm等波段处有明显的吸收波谷，这是

由于水稻中蛋白质、淀粉和纤维素等主要有机物

中的氨基 N-H、羟基 O-H和羰基 C=O等基团的

倍频及组合频吸收[21]。图 3(b)是高活力水稻种子

的近红外吸收光谱，在 1 150~1 220 nm处的波谷

是甲基 CH3 与亚甲基 CH2 中 C-H二级倍频和组

合频振动吸收，在 1 410~1 450 nm处的波谷是甲

基 CH3 与亚甲基 CH2 中 C-H及蛋白质中的羟基

O-H的组合频振动吸收，在 1 510~1 540 nm处的

波谷是是氨基酸和蛋白质等物质中所含的氨基
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N-H的一级倍频振动吸收，在 1 660~1 800  nm
处的波谷是脂肪族 CH3 及 CH2 的一级倍频吸收，

在 1 910~1 950 nm处的波谷是脂类、纤维素等多

糖物质所含的 C=O二级倍频吸收振动及淀粉与

纤维素中 O-H伸缩和 O-H变形振动的组合频吸

收，在 2 100 nm处的波谷则对应于 N-H的组合

频、二级倍频吸收及淀粉中 O-H的组合频吸

收[22-23]。这些吸收谱带的强度分别代表了蛋白质

和碳水化合物的含量。由水稻种子近红外光谱的

吸收谱带特征可以看出，与水稻种子活力相关的

蛋白质、淀粉和纤维素等有机化合物含量的变化

可以由吸收谱带的光谱特性表征出来。从图 3(a)
可以看出，虽然不同活力的水稻种子的近红外吸

收光谱特征峰具有一定差异，但其谱峰较宽，并且

各种成分的吸收峰谱带重叠严重，难以直接从图

谱中判别活力大小。针对这一问题，本文将通过

化学计量学方法从光谱中提取相关信息进行定性

分析。

4    光谱处理与数据分析

4.1    光谱信号校正

在红外光谱测量过程中，光的散射、样品的

粒度及仪器噪声等因素会对近红外光谱仪器所采

集的光谱产生影响，从而使采集的光谱除包含样

品自身成分信息外还包含其他无关信息和噪声。

为了消除系统或环境的影响，在建立判别模型之

前需要对原始光谱进行一定的预处理[24-25]。由于

种子形貌、颜色等的差异会对光谱基线产生影

响，从图 3的水稻种子的近红外吸收光谱图也可

以看出光谱存在一定的基线漂移，这会对多元分

析校正产生非常不利的影响。测量的水稻种子吸

收光谱因内部各组分吸收带间的相互干扰会有一

定的谱带重叠，使用差分法可以消除这种干扰。

为了初步对测得的所有种子的光谱数据的光谱线

型、谱线吸收峰及光谱展宽等性质进行对比和观

察，需对光谱曲线进行一阶导数 (FD)、二阶导数

(SD)等处理，以消除基线漂移的影响。此外，还

需利用多元散射校正 (MSC)、标准正态变量校正

(SNV)及正交信号校正 (OSC)等方法进行处理，

来减小谱线重叠的影响[26-27]。经过二阶导数预处

理的光谱如图 4所示，可以看出基线漂移基本已

被消除掉。
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图 4    二阶导数处理后的光谱信息

Fig. 4    The  absorption  spectrum  of  rice  seed  after  second
derivative processing

 

由图 4可知，经过二阶导数预处理之后，光谱

的基线漂移问题得到了有效改善，但谱线峰值并

不明显。因此，在预处理之后，还需要对数据进行

信号校正以简化模型、提高光谱信噪比。正交信

号校正 (OSC)可以从光谱矩阵中去除与目标预

测矩阵完全不相关的成分；多元散射校正 (MSC)
可以减少粒子分布不均和大小不一对散射产生的

影响；标准正态变量校正 (SNV)则可以消除表面

散射、固体颗粒大小及光程变化对光谱的影响。

图 5(a)与图 5(b)分别为对经过预处理的图像使

用正交信号校正 (OSC)、标准正态变量校正 (SNV)
后的光谱图。

可以看出，对于该种类型的光谱，正交信号校

正后的光谱较标准正态变量校正后的光谱谱线特

征更明显。虽然对光谱进行校正能以较低的校正

误差或简单的校正模型来描述待测目标，但由于

不同类型的光谱特性不同，没有通用的校正方法，

需要对几种预处理方法进行组合，筛选出最适合

的模型[28]。采用准确率来判断模型效果，判别结

果的准确率表示模型能够正确筛选出的高活力、

低活力及不发芽水稻种子总数占被测种子数量的

百分率。几种预处理方法的建模筛选结果如表 2
所示。由表 2可知，在 1 100~2 100 nm光谱范围内，

在主成分数为 3时，选用归一化+SD+OSC的预处理

方法对样品进行活力判别时，模型的准确率最高，

可以用该方法对本类型光谱建立判别分析模型。
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4.2    主成分分析

选取最优的预处理方法对光谱数据进行处理

后，还要进行建模分析，如果变量太多会增加计算

的复杂性，更容易引入与类别无关的变量从而使

模型失真。水稻种子中很多物质成分含量间具有

一定相关性，当一个变量可以投影到其它变量上

时，可以解释为光谱信息有一定的重叠。主成分

分析 (PCA)可以从光谱数据中提取出所有变量，

将具有线性相关的变量删掉，其可以在减少需要

分析指标数量的同时避免损失主要光谱信息，从

而尽可能多地保留反应种子物质信息含量光谱的

原有信息。

主成分分析将原始光谱矩阵 X(n×m)分解为

得分矩阵 T和载荷矩阵 L的乘积，矩阵 T与 L中

的列分别为得分向量和载荷向量，即:
X = t1 l1

T
+t2 l2

T
+t3 l3

T
+ · · ·+tn ln

T
, （1）

其中，t为得分向量，l为载荷向量，也称为主成分，

各得分向量之间及各载荷向量之间是相互正交

的。当光谱矩阵 X中的向量线性相关时可以将

X中的 n 维特征投影到 f 维上 (f<n)，X的变化将

主要体现在前几个主成分上，在后几个载荷上的

投影很小[29]。由于绝大部分方差可由前几个主成

分加以解释，因此，可以将矩阵 X重建为：

X = t1 l1
T
+t2 l2

T
+t3 l3

T
+ · · ·+t f lf

T
+E, （2）

式中，E表示误差矩阵，由于引起误差矩阵 E的主

要因素是测量噪声，因此将 E忽略掉不会引起数

据中大量信息缺失，同时还起到消除噪声的作

用。对矩阵 X进行主成分分析等效于对得分矩

阵 T的协方差矩阵 TTT进行特征向量分析，如果

将 TTT的特征值做如下排列：
λ1≥λ2≥ · · ·≥λm, （3）

∑ f

i=1
λi

∑min(n,m)

i=1
λi

则这些特征值对应的特征向量 l1，l2，…，lm，即为

矩阵 X的主成分。前 f 个主成分的累积贡献率定

义为矩阵 T的协方差矩阵的前 f 个特征值的和

除以它的所有特征值 之和，累积

贡献率表示提取的载荷矩阵能够代表的原始变量

信息的百分比。

选用 4.1中的最优光谱预处理方法对水稻种

子光谱进行预处理后，用 PCA提取数据主成分，

不同主成分数对原始水稻种子光谱的解释情况如

 
表 2    不同预处理方法对样品的活力鉴别情况

Tab. 2    The  vitality  identification  results  of  samples  by
different pretreatment methods

预处理方法 光谱范围/nm 主成分数 准确率/%

未处理 1 100～2 100 5 68.19

MSC 1 100～2 100 3 75.63

SNV 1 100～2 100 3 71.78

OSC 1 100～2 100 3 77.05

归一化+MSC 1 100～2 100 3 70.33

SD+MSC 1 100～2 100 3 77.91

SD+SNV 1 100～2 100 3 79.85

SD+OSC 1 100～2 100 3 78.57

归一化+SD+MSC 1 100～2 100 3 83.97

归一化+SD+SNV 1 100～2 100 3 88.06

归一化+SD+OSC 1 100～2 100 3 94.13

归一化+SD+OSC 1 100～2 100 2 82.85

归一化+FD+OSC 1 100～2 100 3 89.39
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图 5    两种预处理方法结果对比。（a）正交信号校正处理

后的光谱；（b）标准正态变量校正后的光谱

Fig. 5    Comparison  of  absorption  spectrum  of  rice  seed
processed by  two pretreatment  methods.  (a)  Ortho-
gonal signal correction; (b) standard normal variate
correction
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表 3所示。表 3表明，随着主成分数的增加，模型

累计贡献率逐渐增大，但单个主成分的贡献率越

来越小，表明其对原始数据信息表示量的贡献越

来越小，可以看到当主成分数为 3时，对模型已经

有了很好的解释能力，累计贡献率达到 93.5%，

主成分数继续增加时，一些与参数无关的信息被

引入，模型出现过拟合，致使预测结果降低。
  

表 3   主成分数与模型贡献率

Tab. 3   Number  of  principal  components  and  model
contribution rate

主成分数 1 2 3 4 5 6

模型准确率/% 55.3 82.9 95.9 94.2 94.1 92.7

累积贡献率/% 62.4 85.7 93.5 96.1 98.2 99.6
 

4.3    基于水稻种子红外光谱信息的活力判别分析

4.3.1    PLS-DA 判别分析

对种子光谱数据进行预处理并选取了最优主

成分数之后，采用偏最小二乘判别分析 (PLS-
DA)法对水稻种子进行活力分类。偏最小二乘判

别分析根据种子活力梯度的类别进行数值变量标

定，结合种子近红外光谱特征采用偏最小二乘法

(PLS)建立校正模型，对种子活力进行判别。

PLS-DA方法是基于 PLS回归方法进行种子

分类和识别的，将种子的光谱数据看作自变量 X，
其行为种子样本序号，其列为光谱变量序号，将种

子的活力类别作为因变量 Y，其行对应种子样本

序号，Y的数值对应不同类别。Y中元素值为

0对应于不发芽的种子，Y中元素值为 1对应于

低活力种子，Y中元素值为 2对应于高活力种子。

PLS-DA法利用 PLS算法将种子光谱矩阵

X和活力的类别矩阵 Y分别进行分解，在对 X矩

阵进行分解得到得分矩阵 T的同时，对类别矩阵

Y矩阵进行正交分解：

X = TPT+E, （4）

Y = UQT+F, （5）

其中，T和 U分别为 X与 Y的得分矩阵，P和

Q分别为 X、Y的载荷矩阵，E和 F为误差项的矩

阵，从而找到多元空间的变量和方向，判别校正集

的类别。在预测时，首先根据载荷矩阵 P求出未

知样品光谱矩阵 Xtest 的得分,然后，计算出回归的

类别信息矩阵 Ytest，根据 Ytest 与 0、1、2的接近程

度确定种子样品属于哪一类，从而实现对种子活

力类别的判别。

PLS-DA可同时提取光谱矩阵 X和类别矩

阵 Y的特征向量，从而加强了光谱分解时种子类

别信息的作用，故可以提取出与样本活力梯度最

相关的光谱信息，从而使提取的不同类别光谱之

间的差异最大化。作为一种监督学习的判别分类

模型，PLS-DA数据集的每个样本都是有类别输

出的，通过投影分别将预测变量和观测变量映射

到一个低维度的空间，在剔除与类标签无关的信

息后，使每一类别数据的投影点尽可能聚集，不同

类数据间的方差尽可能大，得到线性回归模型。

4.3.2    PLS-DA 判别分析结果

将全部 1 152份样本按 3：1分为建模集和验

证集。所有的样本光谱经过归一化+SD+OSC预

处理后，在 1 100-2 100 nm光谱范围内建立偏最

小二乘判别分析模型，在特征波段上分析水稻种

子活力情况，2016、2017、2018及混合年份的水

稻种子活力分级结果如图 6所示。
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对不同年份水稻种子的光谱数据与活力类别

建立偏最小二乘判别分析模型，通过识别检测样

本的准确率判断模型的预测精度，分类后种子的

发芽率如表 4所示。从表 4可以看出，该模型分

级的准确率可以达到 90%以上，筛选后种子的发

芽率可以到达 95%以上。
  

表 4   PLS-DA模型判别准确率及筛选后种子发芽率

Tab. 4   Total accuracy  of  PLS-DA model  and  seed  ger-
mination of rice seeds after screening

年份 校正集准确率/% 验证集准确率/% 筛选后发芽率/%

2018 94.44 95.92 97.17

2017 93.98 94.69 96.52

2016 91.53 92.37 95.06

随机混合 92.74 93.16 96.07

5    结　论

为了实现带稃壳水稻种子的活力分级，本文

设计并搭建了一套透射式近红外光谱检测系统，

获取了 3种不同年分的日本晴水稻种子在 1 100~
2 100 nm波段内的近红外光谱信息。光谱分析结

果表明：水稻种子的活力梯度与其近红外吸收光

谱的吸收峰值相关。结合光谱特性建立了主成分

分析模型，主成分数目为 3时模型累积贡献率为

93.5%，此时水稻的近红外吸收光谱与其振动吸收

特性有较好的一致性。最后，通过采用偏最小二

乘方法建立了不同年份水稻种子的活力判别模

型。结果表明：相较于 SNV、MSC等算法，采用

归一化、SD和 OSC算法对原始光谱进行校正

后，再利用 PLS-DA模型对不同年份水稻种子活

力梯度的分级具有较高的预测能力，校正集和验

证集的分级准确率均可达到 90%以上，筛选后水

稻种子的发芽率可达 95%以上。利用本论文设

计的检测系统与优化的光谱处理方法实现了不同

活力水稻种子的快速无损分类，为提高苗的质

量、积压种子的筛选、优质水稻选育生产等应用

需求提供了一种有效的技术手段。
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图 6    PLS-DA 模型对 2018 年（a）、2017 年（b）、2016 年（c）及随机混合（d）的水稻种子活力判别结果

Fig. 6    Evaluation results of vigor of the rice seed in 2018 (a)、2017 (b)、2016 (c) and random mixing (d) determined by PLS-
DA model
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