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以乌拉尔甘草种子为材料!采用近红外光谱结合定性偏最小二乘法对
!HH

粒种子$硬实种子和非硬

实种子比例为
#k#

%的硬实性进行了鉴别研究!并特制一样品杯用于单粒种子的光谱采集!以降低人为误差"

研究结果表明!

H

次重复平均光谱所建模型鉴别率显著高于单次光谱所建模型!光谱范围采用
H$$$

!

J$$$

1D

Y#时模型效果较好!校正集#检验集#预测集样本的鉴别率分别为
"+(+,E

!

"+("HE

和
"H(+,E

!采用不

同建模样品所建模型其预测准确率均在
"$E

以上!硬实种子和非硬实种子的预测准确率分别为
"!(+$E

和

".(+.E

"种子大小和颜色均会影响模型的鉴别率!种子颜色的影响相对更大"
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%属于豆科蝶

形花亚科!是我国的一种传统中药材!种子具有硬实特性"

硬实现象广泛存在于豆科植物种子中!具有重要的生态学和

遗传学意义"报道表明硬实种子的活力和耐贮藏能力均要显

著高于非硬实种子*

#

!

!

+

"迄今为止所发现的长寿命种子均为

硬实种子!这归因于其坚硬的种皮起到了重要的保护作用"

如在室温下保存的大豆硬实种子保存
H

年发芽率仍在
"$E

以上!而非硬实种子
!

年左右的时间即失去生活力*

,

+

'古莲

硬实种子寿命可达几百年甚至上千年!而一般作物种子在同

样的条件下贮藏不出数年便已不能发芽*

H

+

"因此对硬实种子

种皮物理结构和化学成分进行分析!促进其在种质贮藏上的

利用具有重要的实践意义"但由于硬实种子和非硬实种子在

外部形态$如色泽#大小%上没有差异!迄今为止尚无有效的

无损判定方法"目前判断种子是否为硬实时只能采用浸种

法*

+

+

!即浸泡
!H[

后根据种子是否吸胀来判断种子的硬实

性!但浸泡后非硬实种子的种皮结构和化学成分均发生了不

同程度的改变!无法对硬实种子和非硬实种子在原始状态下

进行比较!目前对硬实机制进行研究时一般采用硬实率不同

的品种进行品种间的比较!具有一定的局限性"

近红外光谱$

)XR

%分析具有非破坏性#速度快#成本低

等诸多优点"国内外学者利用近红外技术先后对不同作物的

单粒种子进行了化学品质#活力#真实性#颜色等方面的研

究*
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%利用近红外透射光谱法将无活力空

瘪种子和虫害种子从种子批中剔除!其准确率高达
"$E

*
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%利用近红外光谱法对
*7$:9
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的种子进行

逐粒分析!所建立的偏最小二乘法模型识别好种子的准确率

达到
".E

!识别空壳种子的准确率达到
JJE

*

##

+

"

S67

M

用近

红外对单粒小麦的颜色进行分类*

#!

+

"利用近红外光谱技术

对紫苏子及其伪品进行了直接鉴定!其红外光谱的吸收位置

和强度均有明显差异"

近红外光谱的应用非常广泛!它为豆科作物种子硬实特

性的无损判定提供了一种可能性"本研究拟利用近红外光谱

法尝试建立乌拉尔甘草种子硬实特性的无损鉴定方法!以促

进豆科作物种子硬实机制的研究"

#

!

材料与方法

('(

!

实验材料

实验所用的材料为
!$$C

年收获于宁夏的乌拉尔甘草种

子"种子直径为
!(+

!

,($DD

#颜色为棕绿色!由于非硬实

种子的比例较低$约
!$E

左右%!为保证获得足量的非硬实种



子!一共选用
J$$

粒种子进行光谱采集"同时选取种子直径

分别为
,($

!

,(+DD

和
!($

!

!(+DD

的棕绿色种子各
+$

粒!

!(+

!

,($DD

的黑色种子
+$

粒进行光谱采集!以确定

所建近红外模型的适应范围"

(':

!

方法

#(!(#

!

采集光谱前的准备工作

采用手持光纤探头进行光谱采集时!重复性较差!为了

消除每次手持位置的不确定性!我们将光纤探头固定!探头

向下!距离桌面
!$1D

左右"为了提高种子位置的稳定性!

我们根据光纤探头的直径和甘草种子的直径特制了一个不锈

钢样品杯$结构见图
#

#图
!

%!样品杯内壁直径为
#$($DD

!

杯内小凹槽为浅球形!深度为
!($DD

!直径为
,(+1D

!略大

于甘草种子直径!以方便种子的取放"样品杯内部为黑色!
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以降低杯壁对光的反射"测定时将种子平放入样品杯内的小

凹槽内!再将样品杯放到小升降台的固定位置上!通过升降

台将样品杯上升!直至种子与探头紧密接触"由于光纤探

头#样品杯的位置都相对固定!在很大程度上避免了人为的

操作误差!提高了光谱采集的稳定性"

#(!(!

!

光谱采集

采用德国布鲁克光谱仪器公司生产的
TQ9

傅里叶变换

近红外光谱仪!带有固体漫反射光纤探头"分辨率设为
H

1D

Y#

!扫描范围
H$$$

!

#!+$$1D

Y#

!扫描次数
,!

次"实验

时将种子用镊子小心地放入特制的样品杯内!在每粒种子正

面的不同位置采集光谱
!

次!在背面的不同位置采集
!

次!

共
H

次!

H

次重复的平均光谱作为每粒种子的近红外光谱"

每粒种子采集完光谱后单独存放!并标好序号"

#(!(,

!

种子硬实性的测定

将采集光谱后的种子单粒浸泡!

!H[

后吸胀的种子记为

非硬实种子!其余未吸胀的种子记为硬实种子"

#(!(H

!

数据分析与处理

采用中国农业大学开发的
W9O)XR/

近红外光谱分析软

件!采用定性偏最小二乘法建立乌拉尔甘草单粒种子硬实特

性的定性分析模型"

!

!

结果与分析

:'(

!

样品硬实性的判断

通过浸泡鉴定!

J$$

粒种子中有
#!!

粒种子为非硬实种

子!我们又随机选择了
#!!

粒硬实种子共
!HH

粒种子进行分

析!种子分为校正集#检验集和预测集三组!校正集
#!$

粒!

检验集
.$

粒!预测集
.H

粒"校正集#检验集和预测集中硬

实种子和非硬实的比例均为
#k#

"

:':

!

模型的建立

$

#

%重复次数的比较

图
,

为乌拉尔甘草硬实和非硬实种子的近红外光漫反射

光谱图!乌拉尔甘草非硬实种子近红外光谱的吸收峰与硬实

种子的完全一样!仅通过吸收峰是无法区分硬实种子和非硬

实种子的"我们分别利用乌拉尔甘草种子的一次光谱和
H

次

光谱平均值进行建模!光谱范围选择
H$$$

!

J$$$1D

Y#

!结

果表明&

H

次光谱平均值所建模型!其校正集#检验集和预

测集的鉴别率分别为
"+(J,E

!

"+($$E

!

".(JJE

'均显著高
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于单次重复所建模型的鉴别率 $

",(,,E

!

"#(.CE

和

J!(J#E

%"

$

!

%光谱范围的选择

从图
!

可以看出
#$$$$1D

Y#以后的光谱噪声很大!我

们在光谱选择时尽量避开使用这一段的信息"根据对光谱的

低频#合频#高频区的划分!我们分别采用
H$$$

!

+$$$

1D

Y#

!

+$$$

!

"$$$1D

Y#

!

J$$$

!

#$$$$1D

Y#

!

H$$$

!

J$$$1D

Y#

!

H$$$

!

"$$$1D

Y#

!

H$$$

!

#$$$$1D

Y#这几个

谱区进行建模!通过内部交叉和外部验证!发现光谱范围为

H$$$

!

J$$$1D

Y#

!

H$$$

!

"$$$1D

Y#

!

H$$$

!

#$$$$

1D

Y#时!其鉴别率相差不大!但是要显著高于其他谱区"

J$$$

!

#$$$$1D

Y#为高频谱区!噪声相对较大!增加这一

段谱区并不能增加鉴别率"我们最终选择
H$$$

!

J$$$1D

Y#

为适宜的建模光谱范围!其校正集#检验集#预测集的鉴别

率分别为
"+(J,E

!

"+($$E

!

".(JJE

$见表
#

%!与其他光谱

范围比较!鉴别效果较好"

!!

由于不同的建模样品所建的模型其预测性能存在一定的

差异!为了进一步鉴定近红外光谱方法鉴别甘草种子硬实特

性的可行性及稳定性"我们分
#$

次随机选择不同的建模样

品!进行建模和验证!结果表明采用不同的样品进行建模!

虽然模型的鉴别率略有差异!但均在
"$E

以上$表
!

%!预测

准确率的平均值为
"H(+,E

"说明利用近红外光谱法建立乌

拉尔甘草种子硬实特性的无损鉴定模型较为稳定!预测集中

硬实种子和非硬实种子的平均鉴别率分别为
"!(+$E

和

".(+.E

"

;.D6,(

!

#5167,5*,018

3

,*/4.64.5

&

,05L#T

3

4,=%*/%054,876/8

光谱谱区

,

1D

Y#

主成

分数

校正集

鉴别率,
E

检验集

鉴别率,
E

预测集

鉴别率,
E

H$$$

!

#$$$$ J "+(J, ",(,, ".(JJ

H$$$

!

"$$$ ## ".("C "+($$ "J(HH

H$$$

!

J$$$ #$ "+(J, "+($$ ".(JJ

H$$$

!

+$$$ + "H(#C ",(,, ",(C+

+$$$

!

"$$$ , "!(+$ ",(,, J"($.

J$$$

!

#$$$$ " "!(+$ ",(,, ",(C+

;.D6,:

!

L#T

3

4,=%*/%054,876/801-0=,68140-=%11,4,5/8.-

3

6,8

随机选择

建模样品

主成

分数

校正集

鉴别率,
E

检验集

鉴别率,
E

预测集

鉴别率,
E

预测集硬实

种子鉴别率,
E

预测集非硬实

种子鉴别率,
E

第
#

次
#$ "+(J, "+($$ ".(JJ ",(C+ #$$

第
!

次
## "C(+$ "#(.C "+(,# ".(JJ ",(C+

第
,

次
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第
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次
## "H(#C ".(.C "+(,# ",(C+ ".(JJ

第
+

次
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第
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次
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第
C

次
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第
J

次
#$ ".(,$ "+(+. ".(JJ #$$ ",(C+

第
"

次
## "+(+. "C(CJ ",(C+ "$(., ".(JJ

第
#$

次
#$ "+(J, #$$($$ "!(#" "$(., ",(C+

平均
" "+(+, "+("H "H(+, "!(+$ ".(+.
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!

种子大小和种子颜色对于牛型识别准确率的影响

在一批甘草种子中!还存在一定比例的大种子$

,($

!

,(+DD

%#小种子$

!($

!

!(+DD

%以及黑色的种子!各约占

#$E

左右"我们利用所建模型分别分析了棕绿色的大种子和

小种子的硬实特性!其预测准确率分别为
JH($$E

和

J!($$E

!预测准确率有所下降"而对于黑种子!预测准确率

下降极为显著!只有
.$($$E

!说明相对于种子大小而言!种

子颜色对于模型预测准确率的影响更大!在利用该模型进行

硬实特性分析时应予以注意"

,

!

结论与讨论

!!

近年来!关于近红外光谱技术在样品定性分析方面的研

究报道很多!但尚未见到用于豆科作物种子硬实判断的报

道!而该技术应用于种子硬实特性的无损判定具有很高的可

能性"本文尝试利用近红外光谱分析技术对乌拉尔甘草种子

的硬实特性进行了定性鉴别分析!当采用
H$$$

!

J$$$1D

Y#

光谱范围建模!鉴别率可达到
"+E

以上"不同的建模样品对

于模型的鉴别率具有一定的影响!但是影响不显著!其鉴别

率均在
"$E

以上"我们在建模过程中!曾利用多种预处理方

法!其建模效果与当前模型效果相当!这可能是因为种子的

近红外光谱采用的是
H

次重复的平均光谱!在很大程度上已

经消除了部分噪声和基线漂移的影响"在比较乌拉尔甘草硬

实种子与非硬实种子的结构和成分差异时!需要事先了解种

子的硬实特性!预测集中硬实种子和非硬实种子的平均鉴别

率分别为
"!(+$E

和
".(+.E

"我们利用该模型对不同大小

和颜色的种子进行硬实性判定!发现种子大小对该模型准确

率的影响相对较小"种子颜色的影响相对较大!该模型对于

黑色种子硬实性的判断准确率只有
.$E

"

由于硬实的形成主要跟种皮的结构和化学成分有关!因

此利用近红外漫反射光谱可以较好地区分硬实种子和非硬实

种子"近红外光谱技术用于乌拉尔甘草种子硬实特性的定性

分析具有简单快速#无需样品预处理的优点且具有较理想的

鉴定结果!适用于乌拉尔甘草种子硬实特性的快速鉴别分

#C.!

第
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析!打破了甘草硬实种子无损识别的困局!必将促进硬实机

理的进一步研究"

致谢!本论文得到中国农业大学理学院张录达教授的悉
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