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近红外光谱技术快速鉴别查哈阳大米
钱丽丽1，宋雪健1，张东杰1,*，左  锋1，赵海燕2，鹿保鑫1，迟晓星1 

（1.黑龙江八一农垦大学食品学院，黑龙江 大庆 163319；2.青岛农业大学食品科学与工程学院，山东 青岛 266109）

摘  要：查哈阳大米为黑龙江特色品牌大米，为保护查哈阳大米品牌，实现查哈阳大米原产地快速真伪鉴别。通

过构建不同地域和品种水稻试验田，收获期内对试验田大米的近红外光谱进行全波长扫描，筛选与产地相关特征

波段。在特征波段处对来自查哈阳地区及非查哈阳地区的233 份大米进行定性分析及定量分析。结果表明，与产地

因素主要相关的波长为5 136～5 501 cm－1，利用此波段采用因子化法建立定性分析模型对查哈阳大米正确鉴别率为

100%，采用偏最小二乘法建立的定量分析模型对查哈阳大米正确判别率为95.83%。
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Abstract: Chahayang rice is a special brand of rice produced in Heilongjiang. In order to protect this brand, there is a need to 

establish a method for the rapid identification of Chahayang rice. In this paper, near infrared spectra of rice from a test paddy 

field were scanned in the full wavenumber range, and the characteristic bands for Chahayang rice were screened. Qualitative 

and quantitative analysis of 233 rice samples from Chahayang and other areas at the characteristic band were performed and 

compared. The results showed that the main factors associated with the geographical origin of Chahayang rice exhibited 

absorption bands in the wavenumber range of 5 136–5 501 cm-1. The rate of correct identification of Chahayang rice with 

the qualitative analysis model established based on the main factors was 100%, while that with the model developed through 

partial least squares (PLS) regression was 95.83%.
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稻米是世界上重要的粮食作物，在中国约有60%的

人口将其作为主食[1]。中国首家绿色食品大米生产基地

查哈阳农场是最早建立的农场之一，其盛产的查哈阳大

米有着洁白剔透，绵软香甜，畅销国内，享誉海外的美

誉。查哈阳大米因其品质优良，消费者认可，具有较大

的价格优势和市场需求空间，但却面临着市场越来越多

的假冒、以次充好等问题，严重破坏其声誉。因此，快

速准确地鉴别查哈阳大米的真伪有着十分重要的意义。

目前，矿物元素指纹分析技术[2-3]、电子鼻指纹图谱

技术[4-5]、电子舌指纹图谱技术[6-7]、DNA指纹图谱技术[8-9]

等被广泛应用于产地真实性溯源的研究中并取得了一定

的进展，但是这些方法存在检测过程繁琐、设备昂贵、
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周期长等缺点，无法实现大米产地的快速鉴别。近红外

光谱技术是一种有效的产地溯源技术。其原理是利用近红

外光谱区有机分子中含氢基团（O—H、N—H、C—H） 

振动的合频和各级倍频的吸收区相一致，通过扫描样品

的近红外光谱可得到样品中有机分子含氢基团的特征信

息[10]，不同地域农产品所表征的特征信息不同，已有研

究报道近红外光谱技术对羊肉[11]、鸡肉[12]、牛肉[13]等肉

类及小麦[14]、茶叶[15-16]、草莓[17]、玉米[18]、枸杞[19]等农产

品的产地溯源初步研究是可行的。但对大米的研究主要

集中在品质、营养成分及掺假等，在产地溯源方面研究

相对较少，周子立等[20]运用近红外光谱技术结合人工神

经网络对来说东北、江苏、安徽三地的180 份样品进行

品种鉴别，其正确率高达100%。周晓璇等[21]运用偏最小

二乘（partial least squares，PLS）法结合最优预处理方法

是最大最小归一化的预处理方式，建立的掺低档米模型

的校正集和预测集相关系数分别为0.969 8和0.984 5，均

方根误差分别为8.66和6.46模型的预测精度和稳定性均很

好，实现了对掺伪大米快速、准确的定量判别。徐泽林

等[22]采用PLS法建立大米中淀粉含量测定的定标模型，

其相关系数为0.878 0，且模型预测值与化学值之间的相

关系数为0.949 8。吕慧等[23]采用标准法通过计算样品的

近红外光谱图之间的欧氏距离来反映不同样品间的差

异，对102 份不同属性和不同产地的大米进行定性聚类分

析，可以准确地将不同属性和不同产地的样品聚类。由

于大米生长环境不同，不同产地大米的品质存在一定的

差异，反映在近红外光谱图不同。本研究通过建立不同

产地和品种水稻试验田，分析不同产地和品种的大米的

近红外光谱图特征及差异，筛选出与产地有关的光谱波

段，结合化学计量学手段，以产地判别率为指标，建立

近红外光谱定性定量分析模型，为大米近红外产地溯源

技术系统研究提供理论依据。

1 材料与方法

1.1 材料与试剂

实验材料采集于2015年收获期内试验田及黑龙江主

产区按东、南、西、北4 个方向进行随机采样，采用3点
随机取样的方式进行收割，编号稻谷样品，每份样本采

集2 kg，并记录采样信息，所有水稻品种均为粳米，样本

详细信息如表1、2所示。

表 1 试验田样品信息

Table 1 Information about the samples from experimental field 

试验田地区 品种及数量

五常、佳木斯、齐齐哈尔

空育131（10）、龙粳26（10）、龙粳29
（10）、龙粳31（10）、龙粳39（10）、

龙粳40（10）、松粳9（10）、绥粳4（10）、
五优稻4号（10）

表 2 随机采样样品信息

Table 2 Information about the randomly selected samples 

随机采集分类 地区 品种及数量

查哈阳大米
（70 份）

查哈阳（70） 超级44（11）、垦18（10）、空育131（8）、龙粳21（6）、 
龙粳29（8）、龙粳31（15）、龙粳46（5）、绥稻12（7）

非查哈阳大米
（163 份）

建三江（42） 0318（10）、龙粳16（5）、龙粳31（8）、
龙粳43（4）、龙粳46（3）、绥粳4（12）

五常（47） 稻花香（28）、绥粳（4）、五优（8）、吉粳803（7）

方正（50） 垦7（16）、东农425（5）、垦10（5）、垦12（14）、
龙庆3号（5）、0717（5）

响水（24） 绥粳（8）、五优（4）、绿珠2号（12）

1.2 仪器与设备

FC2K砻谷机 日本大竹制作所；VP-32实验碾米机   

日本山本公司；FW100高速万能粉碎机 天津泰斯特仪

器有限公司；TENSORII傅里叶近红外光谱仪 德国布

鲁克（北京）科技有限公司。

1.3 方法

1.3.1 水稻田间试验的构建

以粳稻主产区黑龙江省（五常、佳木斯、齐齐哈

尔）为试验点，设计3 块试验田。每块试验田种植主栽中

晚熟品种9 个（空育131、龙粳31、龙粳26、龙粳29、龙

粳39、龙粳40、松粳9、五优稻4号、绥粳4），各试验田

育苗移栽、秧田管理、施肥、灌溉均按当地生产习惯，

所有品种同期播种。采用3 次重复随机区组设计，小区面

积不少于10 m2。四周设保护行，保护行品种与各对应品

种相同。

1.3.2 样品预处理

将采集回样本置于阴凉通风处晾晒，收获籽粒，在

实验室统一完成稻米挑选、脱壳、砻谷、碾米过程。经

由超微粉碎机制成米粉，过100 目筛，待测。每个样品砻

谷2 次。碾米白度为3，碾米3 次。

1.3.3 近红外光谱的采集

将近红外光谱仪预热30 min，打开OPUS 7.5软件、

检查信号、保存峰位，扫描背景单通道光谱并且每间隔

1 h扫描一次背景，来消除外界信息干扰保证光谱的稳定

性以减少实验误差。将样品粉末倒入玻璃杯中，用压样

器压实，测量样品单通道采集样品光谱。环境温度为室

温（25±1） ℃，相对湿度为30%～50%。光谱波数范

围为12 000～4 000 cm－1。分辨率为8 cm－1。扫描次数为

64 次。

1.3.4 试样选取

试验田样品用于特征波段的筛选。随机样品则选择

样品量的2/3作为建模样品用于模型的建立，1/3作为预测

样品集用于模型的验证。各地区用于建模和预测的样品

数见表3。
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表 3 建模与预测样品

Table 3 Number of samples used for modeling and prediction

类别 建模样品个数 预测样品个数 总计

查哈阳大米 46 24 70
非查哈阳大米 108 55 163

1.3.5 近红外光谱数据处理

为消除噪声、极限漂移、光的色散等因素的干扰，应

用OPUS 7.5软件分别对试验田样品的近红外光谱进行一阶

导数预处理，为筛选出与产地有关的波段，应用SPSS 19.0
软件对试验田样品进行方差分析，得出特征波段。

1.3.6 模型的建立及验证

1.3.6.1 定性分析模型的建立

采用OPUS 7.5软件在特征波段进行定性分析模型

的建立，预处理方式为矢量归一化（standard normal 
variate，SNV）一阶导数＋平滑（5、9、13、17、21、25
点，下同）、一阶导数＋SNV＋平滑、二阶导数＋平滑、

二阶导数＋SNV＋平滑等，来消除无关信息的干扰，提高

模型的精度。并采用欧式距离法和因子化法对光谱进行计

算处理，通过比较S值最终确定最优预处理方式及光谱计

算方法并建立定性分析模型；同时采用相同的方式结合加

权平均准备树形图的方法建立聚类分析模型。

1.3.6.2 定量分析模型的建立

采用交叉检验以PLS在特征波段进行定量分析模型

的建立，将查哈阳大米组分值赋值为1，非查哈阳大米

组分值赋值为－1，以0为中间值进行真伪判断，其中通

过模型的计算值大于0的为查哈阳大米，小于0的为非查

哈阳大米[24]，光谱的预处理方式有消除常数偏移量、减

去一条直线、SNV、最小-最大归一化、多元散射矫正

（multiplicative scatter correction，MSC）、内部标准、

一阶导数＋平滑、二阶导数＋平滑、一阶导数＋减去一

条直线＋平滑、一阶导数＋SNV＋平滑、一阶导数＋多

元散射校正＋平滑，并采用检验集检验方式进行模型检

验，并最终建立定量分析模型。

1.3.6.3 模型验证

利用OPUS 7.5软件分别选择定性分析，聚类分析

测试和定量分析工具栏，调入模型，调入预测样品光谱

图，测定得出结果。

2 结果与分析

2.1 试验田大米近红外光谱分析结果

大米近红外原始光谱如图1所示，由大米样品原始

光谱可以看出，在波段7 500～9 000 cm－1处（Ⅰ区）是

C—H第3组合频区，其中8 321 cm－1附近的吸收峰脂肪烃

中甲基（—CH）基团引起的；5 500～7 500 cm－1处（Ⅱ

区）是C—H第2组合频区，在6 846 cm－1附近的吸收峰是

因—CH2二级振动所引起的，因与样品中氨基酸种类及含

量有关，所以较Ⅰ区信息稍微强些；4 000～5 500 cm－1 

处（Ⅲ区）是C—H第1组合频谱区，是表征蛋白质及淀

粉物质中的N—H、C—H、O—H及C＝O健振动的主要

区间，其中5 173 cm－1处的吸收峰与其有关[25]。不同产

地及不同品种之间的近红外光谱相似，采用一阶导数对

试验田原始光谱预处理后进行方差分析，结果表明，不

同地区来源的样品在波段5 136～5 501 cm－1处均有显著

差异，说明不同地区间样品的近红外光谱存在显著性差

异，而并未发现与不同品种之间的近红外光谱存在显著

性差异。同一品种因其在不同的产地生长，会受到温

差、降雨量、土壤性质等因素的影响，使其理化性质发

生存在一定的差异，故可以实现鉴别研究。80%大米中

蛋白为碱溶性谷蛋白，其分子有大量酰胺基团，并通过

氢键凝集蛋白分子[26]。
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图 1 试验田样品（A）和随机样品（B）近红外原始光谱图

Fig. 1 Near infrared spectra of test field samples (A) and randomly 

selected samples (B)

2.2 不同预处理方法的选择对定性分析建模效果的影响

近红外光谱虽然包含了丰富的物质信息，但谱峰重

叠、信号较弱，难以像中红外光谱那样进行结构剖析，

因此近红外光谱的定性分析主要用于物质的种属判别。

选取在特征波段5 136～5 501 cm－1对随机采样样品的原

始光谱进行预处理并结合欧氏距离及因子化法进行定性

建模分析，结果如表4所示。根据S值的大小来评价模型

的准确度，计算公式如下：

S＝ D
DT1＋DT2 

式中：DT1为某类物质的阈值；DT2为另一类物质的阈

值；D为两类物质平均光谱之间的距离。
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当S大于1时，表示两类样品被均一鉴别，S值越大

模型准确度越高；S小于1时，表示此类样品未被均匀鉴

别，S值越小模型准确度越低。结果表明，采用因子化法

结合二阶导数＋矢量归一化＋9点平滑的预处理方式时，

查哈阳大米及非查哈阳大米被均一鉴别，其S为1.544，故

选此建立定性分析模型。如图2所示，原始光谱进行因子

化分析后，不仅保留了有用的信息，而且变量是沿最大

方差得到的，起到了特征信息提取的作用。而欧式距离

法则是直接使用吸光度计算光谱距离，对给定谱区范围

内的全波数据点进行计算，不能体现特征变量的变化情

况。因此应用因子化法建立的模型精度判别率高。

表 4 不同预处理方法对定性鉴别分析模型效果的影响

Table 4 Effect of different pretreatment methods on the qualitative 

discriminant analysis model 

预处理方式
欧式距离 因子化法

鉴别结果 S值 鉴别结果 S值
矢量归一化 － 0.301 － 0.387

一阶导数＋5点平滑 － 0.443 ＋ 1.402
一阶导数＋9点平滑 － 0.228 － 0.781
一阶导数＋13点平滑 － 0.197 － 0.567
一阶导数＋17点平滑 － 0.172 － 0.558
一阶导数＋21点平滑 － 0.161 － 0.458
一阶导数＋25点平滑 － 0.153 － 0.417

一阶导数＋矢量归一化＋5点平滑 － 0.778 ＋ 1.425
一阶导数＋矢量归一化＋9点平滑 － 0.389 － 0.822
一阶导数＋矢量归一化＋13点平滑 － 0.313 － 0.617
一阶导数＋矢量归一化＋17点平滑 － 0.228 － 0.634
一阶导数＋矢量归一化＋21点平滑 － 0.198 － 0.402
一阶导数＋矢量归一化＋25点平滑 － 0.178 － 0.520

二阶导数＋5点平滑 ＋ 1.056 ＋ 1.083
二阶导数＋9点平滑 ＋ 0.948 ＋ 1.502
二阶导数＋13点平滑 － 0.568 ＋ 1.061
二阶导数＋17点平滑 － 0.592 ＋ 0.983
二阶导数＋21点平滑 － 0.442 － 0.769
二阶导数＋25点平滑 － 0.414 － 0.714

二阶导数＋矢量归一化＋5点平滑 ＋ 1.042 ＋ 1.538
二阶导数＋矢量归一化＋9点平滑 ＋ 0.957 ＋ 1.544
二阶导数＋矢量归一化＋13点平滑 － 0.583 ＋ 1.074
二阶导数＋矢量归一化＋17点平滑 － 0.637 ＋ 0.988
二阶导数＋矢量归一化＋21点平滑 － 0.465 － 0.740
二阶导数＋矢量归一化＋25点平滑 － 0.407 － 0.592

注：－.两类样品未被唯一鉴别；＋.两类样品均被唯一鉴别。
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A区域代表查哈阳大米，B区域代表非查哈阳大米。

图 2 因子化法2D得分图

Fig. 2 2D score plot for factorization method

为进一步衡量定性模型的准确性，故在特征波段

5 136～5 501 cm－1对随机采样样品采用二阶导数＋矢量

归一化＋9点平滑的预处理方式结合加权平均准备树形图

的方法建立聚类分析模型，如图3所示，两类大米均被正

确分类。与定性分析不同，它不需要输入任何信息，聚类

分析只将相似光谱按组分类，进而来确定样品之间的亲

疏关系。梁剑等[27]采用不同预处理方式对160 粒水稻种子

进行聚类分析，结果表明采用二阶导数＋矢量归一化＋ 

25点平滑的预处理方式正确鉴别率为100%。夏立娅等[28]

在7 700～6 700 cm－1及5 700～4 300 cm－1的特征波段对

119 个响水大米及90 个非响水大米采用聚类分析，结果

表明，两类大米均被正确分类。聚类分析方法在解决大

米产地溯源领域方面具有较大的应用前景。
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图 3 不同地域大米样品的聚类分析结果

Fig. 3 Cluster analysis of rice samples from different geographical origins

2.3 定性分析模型的验证

调入定性分析模型（波数为5 136～5 501 cm－1，采

用因子化法结合二阶导数＋矢量归一化＋9点平滑的预处

理方式）对预测样品进行定性鉴别分析，结果表明，查哈

阳大米正确鉴别率为100%，非查哈阳大米正确鉴别率为

96.36%。调入聚类分析模型（波段5 136～5 501 cm－1，采

用因子化法和二阶导数＋矢量归一化＋9点平滑的预处

理方式结合加权平均准备树形图的方法）对预测样品

进行聚类鉴别分析，结果表明，查哈阳大米正确鉴别

率为100%，非查哈阳大米的正确鉴别率为98.18%，如

表5所示。

表 5 定性分析模型鉴别结果

Table 5 Results of identification with qualitative analysis model 

判别方法 类别 正确个数 错误个数 正确率/% 样品总数

定性分析
查哈阳大米 24 0 100 24

非查哈阳大米 53 2 96.36 55

聚类分析
查哈阳大米 24 0 100 24

非查哈阳大米 54 1 98.18 55

2.4 不同波数及预处理方法的选择对定量分析建模效果

的影响

定量分析建模的目的是建立近红外光谱与样品组分
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化学值或者分类的相关联系。采用PLS法进行拟合结合交

叉检验方式在特征波段5 136～5 501 cm－1处对随机采样

样品光谱的预处理方式、均方根误差（results root mean 
square errors of cross-validation，RMSECV）、R2（定向

系数）及维数的确定进行优化处理，得出最优组合，

如表6所示。其中R2越大表示预测含量值越接近真实值，

RMSECV可以作为评价模型质量的依据，数值越小越好。

结果表明：在特征波段对随机采样样品采用消除常数偏移

量的预处理方式建立的定量分析效果较好，其中RMSECV
为0.129，R2为97.39。维数为8，如图4、5所示。故选此

方法建立定量分析模型。PLS法较其他方法建立的回归模

型更易于辨识系统信息与噪声，也能够在自变量存在严

重多重相关性的条件下进行回归建模，其模型效果相对

于其他判别方法具有较高精度[29]。Davrieux等[30]采用近红

外光谱技术对泰国的香味大米和非香味大米，应用PLS法
建立检测模型，其鉴别正确率高达97.4%。

表 6 定量分析优化结果

Table 6 Results of optimization for quantitative analysis 

数值 RMSECV 维数 预处理方式

1 0.129 8 消除常数偏移量

4 0.149 8 最小-最大归一化

5 0.154 7 MSC
3 0.154 7 SNV
7 0.200 6 二阶导数

2 0.204 5 减去一条直线

11 0.246 4 消除常数偏移量

6 0.252 9 一阶导数

10 0.261 8 一阶导数＋MSC
9 0.266 7 一阶导数＋SNV

12 0.287 4 消除常数偏移量

8 0.301 8 一阶导数＋减去一条直线
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图 4 地区预测值与真实值相关图

Fig. 4 Good correlation between predicted and reference values 
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图 5 RMSECV与维数的关系图

Fig. 5 Relationship between RMSECV and number of dimensions

2.5 定量分析模型的验证

调入定量分析模型（波数为5 136～5 501 cm－1，采用

PLS法集合消除常数偏移量的预处理方式）对预测样品进行

定量分析，结果表明，查哈阳大米正确判别率为95.83%，

非查哈阳大米正确判别率为98.18%，如表7所示。

表 7 定量分析模型判别结果

Table 7 Results of identification with quantitative analysis model 

判别方法 类别 正确个数 错误个数 正确率/% 样品总数

定量分析
查哈阳大米 23 1 95.83 24

非查哈阳大米 54 1 98.18 55

3 结 论

大米的产地及品种等因素均对其近红外光谱有显著

的影响，不同的产地及品种对其影响不同。实验选取查

哈阳、建三江、五常三地区的试验田大米，进行与产地

有关的波段的筛选，即产地对大米近红外光谱的影响大

于品种的影响，得出特征波数为5 136～5 501 cm－1，并

将其应用于地理标识大米查哈阳大米的真伪快速检测，

结果表明，采用定性分析模型对查哈阳大米的正确鉴别

率为100%，且采用因子化法建立的模型准确率要高于采

用欧式距离法，同时为进一步确实定性分析模型的准确

性，建立聚类分析模型，其对查哈阳大米的正确鉴别率

为100%。采用PLS法建立的定量分析分析对查哈阳大米

的正确判别率为95.83%。本实验可为近红外光谱技术在

查哈阳大米的快速检测提供理论支持。
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