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摘要：验证了种间的相对距离这一评价指标优化玉米近红外光谱定性分析性能的有效性。首先，对 Ａ、Ｂ两组实验

数据使用相关性、欧氏距离和熵 ３种常用方法计算原始光谱、预处理后的光谱和特征提取后的光谱数据的种间相

对距离，并与每一步得到的正确识别率进行对照分析，得到欧氏距离是一种有效的计算方法。最后，对实验数据 Ｃ

采用欧氏距离方法计算数据处理每一过程的种间相对距离，经过对预处理算法的调整，种间相对距离由 ０６５８２增

大到了 １２９７２，正确识别率由４０８６％提高到了７００８％；通过对特征提取算法的优化，种间相对距离由１３１０２增

大到了 ２４９１０，正确识别率由 ６８３２％提高到了 ９３２７％。通过该评价指标对数据分析过程的评价结果可以看出，

正确识别率显著提高，使模型得到了优化。
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　　引言

近红外光谱分析包括定量和定性两大类，定量

分析主要是测定样品中一种或几种成分的含量，目

前对其模型的评价指标较成熟，常用的指标有决定

系数 Ｒ２、相对分析误差 ＲＰＤ、定标集标准偏差 ＳＥＣ

和验证集标准偏差 ＳＥＰ等［１－５］
。定性分析主要用

于物质的定性判别分析，即通过比较未知样本和已

知样本或标准样本的光谱来确定未知样本的归属，

通常使用正确识别率进行性能评价
［６］
。ＡＭＢＲＯＳＥ

等
［７］
通过预测正确率和精度对使用傅里叶变换近

红外光谱（ＦＴ ＮＩＲ）检测玉米种子活性的定性分析
性 能 进 行 了 评 价。 ＧＨＡＳＥＭＩＶＡＲＮＡＭＫＨＡＳＴＩ
等

［８］
使用分类能力和精度对近红外光谱定性分析

应用于不同时期的啤酒类型进行了评价。李天昕

等
［９］
使用正确识别率、相对距离和相似度对利用近

红外反射和透射光谱法鉴定玉米杂交种纯度进行评

价。ＪＩＡ等［１０］
使用中心距离比和识别率评价包衣玉

米品种间的可分性和模型性能。

以上工作都通过正确识别率等评价指标对定

性分析的性能进行了评价，其作用在于评价分析

结果的好坏，而在定性分析过程中评价结果的好

坏固然重要，但通过对分析过程的有效优化得到

好的分析结果更为关键。以定性分析常用指标正

确识别率为例，它是整个分析过程的累积结果，原

始光谱数据经过预处理、特征提取和建立模型多

个步骤处理，最后得到分析结果，统计出正确识别

率。这样的终级评价指标只能说明定性分析性能

的优劣，如正确识别率较低，只能说明分析性能不

佳，却判断不出问题出在了预处理、特征提取和建

立模型哪一环节，所以以正确识别率为代表的终

级评价指标难以直接用于分析过程的有效优化。

如果有分级评价指标能够对定性分析过程中每个

步骤的效果给出数值化的评价，就能够对每一步

骤的效果有一个评判，以便在该步骤进行优化，改

善最终的分析结果。

因此，本文提出用于近红外光谱定性分析过

程优化的分级评价指标这一概念，并具体针对基

于近红外光谱分析的玉米品种定性分析，确定种

间、种内差异的比值（相对距离）作为分级评价指

标，种间差异越大，种内差异越小，品种的可分性

就越好，所以其比值的大小更好地体现了可分性

的好坏。本文以玉米种子为实验对象，对分级评

价指标用于优化最终分析结果的效果进行研究

分析。

１　材料与方法

１１　分级评价指标
使用近红外光谱进行玉米品种定性分析时，关

键在于减少品种内的样本差异性，同时增大品种间

的样本差异性，使异类样本区分度提高，从而提高定

性分析性能。所以，本文使用品种内的差异性（种

内差异）和品种间的差异性（种间差异）对近红外光

谱定性分析效果进行评价。

１２　计算方法
经过前人的不断探索，目前在光谱差异性度量

计算时多使用相关性、欧氏距离和熵 ３种计算方
法

［１３］
。

１２１　相关性分析法
相关系数是由英国统计学家皮尔·科尔逊提出

的，其数学表达式为

ｒ＝
∑
ｎ

ｉ＝１
（ｘｉ－ｘ）（ｙｉ－ｙ）

∑
ｎ

ｉ＝１
（ｘｉ－ｘ）

２∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙｉ－ｙ）槡

２

（１）

式中　ｘｉ———样本 ｘ第 ｉ个属性
ｙｉ———样本 ｙ第 ｉ个属性
ｘ———样本 ｘ属性均值
ｙ———样本 ｙ属性均值

（１）种内相关性
假设每一类样品共采集 ｍ次信息，即进行 ｍ次

独立实验，对每两次所采集的数据分别进行相关性

分析，求得相关系数，然后取其平均值作为该类样品

种内相关系数，即

Ｒｚｎ＝
∑
ｃ２ｍ

ｉ＝１
｜ｒｉ｜

ｃ２ｍ
（２）

式中　ｒｉ———两样本间相关系数

　ｃ２ｍ———样本数量平方
（２）种间相关性
假设共有 ｎ类样品，首先求得每类样品的平均

数据，然后进行两两相关性分析，求得相关系数，取

其平均值作为种间相关系数，即

Ｒｚｊ＝
∑
ｃ２ｎ

ｉ＝１
｜ｒｉ｜

ｃ２ｎ
（３）

式中　ｃ２ｎ———类别数量的平方
本文使用差异性对数据之间的差异进行评价。

１２２　欧氏距离分析法
欧氏距离是一种反映样品间亲疏程度的有效指

标。欧氏距离越大，样品间差异性越大，反之则越
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小
［１４］
，其数学表达式为

ｄｉｊ＝ ∑
ｎ

ｐ＝１
（ｘｉｐ－ｘｊｐ）槡

２
（４）

式中　ｘｉｐ———样本 ｉ的第 ｐ个属性
　ｘｊｐ———样本 ｊ的第 ｐ个属性
（１）种内欧氏距离
假设每一类样品共采集 ｍ次信息，即进行 ｍ次

独立实验，对每两次所采集的数据分别求得欧氏距

离，然后取其平均值作为该类样品种内欧氏距离，即

Ｄｚｎ＝
∑
ｃ２ｎ

ｉ＝１
｜ｄｉ｜

ｃ２ｎ
（５）

式中　ｄｉ———两样本间距离
（２）种间欧氏距离
假设共有 ｎ类样品，首先求得每类样品的平均

数据，然后计算两两之间的欧氏距离，取其平均值作

为种间欧氏距离，即

Ｄｚｊ＝
∑
ｃ２ｎ

ｉ＝１
｜ｄｉ｜

ｃ２ｎ
（６）

１２３　熵分析法
信息 熵 的 概 念 是 １９４８年 由 美 国 数 学 家

ＳＨＡＮＮＯＮ提出的，是信息论中用于度量信息量的
一个概念。熵是系统稳定性评价的重要指标。熵越

大，无序性越大
［１５］
，即数据差异性越大。其数学表

达式为

Ｈ＝Ｅ［－ｌｏｇ２ｐｉ］＝－∑
ｎ

ｉ＝１
ｐｉｌｏｇ２ｐｉ （７）

式中　ｐｉ———样本 ｉ的概率
类内熵为同一品种多条光谱数据间的熵，类间

熵则是多个品种平均光谱间的熵。

本文将使用相关系数计算得到的差异性、欧氏

距离计算得到的距离、熵计算得到的熵都记做差异

性，相对距离为种间差异与种内差异的比值，相对距

离越大，可分性越好。

１３　仪器设备与样品
使用３组比较典型的玉米种子近红外光谱数据

进行实验（部分原始光谱如图 １所示）。为避免偶
然性，增加实验结果的可信度，首先使用两组数据对

上述评价指标的计算方法进行挑选，下文将其简称

为实验数据 Ａ和实验数据 Ｂ。最后使用实验数据 Ｃ
对评价指标优化模型效果进行验证。数据分析软件

为 ＭａｔｌａｂＲ２０１４ａ。
（１）实验数据 Ａ
使用美国 ＪＤＳＵ公司的 ＭｉｃｒｏＮＩＲ１７００型近红

外微型光谱仪采集单籽粒种子的透射光谱。谱区范

图 １　玉米种子原始光谱

Ｆｉｇ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆｍａｉｚｅｓｅｅｄ
　
围为９０８１～１６７７２ｎｍ，相邻波段间隔６１９４４ｎｍ，
共１２５个波长点。使用外置近红外光源，玉米籽粒
放置在转盘小孔上，光源从上方照射玉米籽粒，穿透

籽粒后进入光谱仪检测器，检测结束后转盘转动进

行下一次检测。小孔直径５２ｍｍ，从进样到检测结
束一次时间约为３ｓ，每隔２０ｍｉｎ做一次参比。

实验使用产自北京的 ６个品种的玉米种子，收
获年份为２０１５年，平均每个品种采集１００条光谱。

（２）实验数据 Ｂ
使用德国 Ｂｒｕｋｅｒ公司的 ＭＰＡ型傅里叶变换近

红外光谱仪采集单籽粒漫反射光谱。光谱波数范围

４０００～１２０００ｃｍ－１
，分辨率 １６ｃｍ－１

（共 １０３７个数
据点），扫描次数为 ７５次（本实验使用到的光谱波
数范围是 ４０００～１２０００ｃｍ－１

，相当于波长范围

１１１１～２５００ｎｍ，共６４９个数据点）。单籽粒样品测
量附件为 Φ２２ｍｍ小型样品池。使用仪器配套的
ＯＰＵＳ６５软件对光谱进行存储和格式转换。

实验使用产自海南的 ６个品种的玉米种子，收
获年份为２０１３年，每个品种采集７５条光谱。

（２）实验数据 Ｃ
该数据与实验数据 Ｂ为同一仪器测量所得，

６个品种的玉米种子均产自河南省浚县，收获年份
为２０１５年，平均每个品种采集１００条光谱。
１４　数据处理方法

根据以往的数据处理经验，并参考他人在玉米

品种分类时使用的方法
［１６－１８］

，本次实验中每组实验

数据采取的处理方法如表 １所示（Ａ、Ｂ两组数据的
数据处理方法使用识别率最高）。

２　结果与讨论

２１　评价结果统计与分析
２１１　评价指标计算结果

使用上述３种计算方法得到的分级指标对 Ａ、Ｂ
两组数据的处理效果进行评价。
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　 表 １　各组实验数据的处理方法

Ｔａｂ．１　Ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓｏｆｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａｓｅｔｓ

预处理方法 优化的预处理方法 特征提取方法 优化的特征处理方法 识别方法

试验数据 Ａ 数值中心化 ＋ｄｂ小波 ＰＣＡ（前１６维）＋ＬＤＡ（前６维） ＢＰＲＩ

试验数据 Ｂ 数值中心化 ＋ｄｂ小波 ＰＣＡ（前１８维）＋ＬＤＡ（前６维） ＢＰＲＩ

试验数据 Ｃ
平滑（窗口数９）＋

一阶导数

平滑（窗口数９）＋一阶

导数 ＋矢量归一化
ＰＣＡ（前２０维）

ＰＣＡ（前２０维）＋

ＬＤＡ（前６维）
ＢＰＲＩ

　　注：ＰＣＡ是主成分分析；ＬＤＡ是线性判别分析；识别算法 ＢＰＲＩ是基于 ２００２年王守觉院士提出的仿生模式识别（ＢＰＲ）［１９］，结合最近邻方

法得到的改进仿生模式识别算法［２０］。

　　由表２、３可以看出，对 Ａ、Ｂ两组数据使用 ３种
方法计算得到的评价结果具有一致性。使用相关性

分析法计算得到的结果显示，原始光谱数据预处理

后的种间相对距离明显增大，说明预处理的效果较

好，而再经过特征提取后相对距离提高不明显，说明

特征提取效果一般；使用欧氏距离计算得到的结果

显示，预处理后的种间相对距离略有变化，但特征提

取后明显增大，可见预处理的效果一般，而特征提取

的效果明显；使用熵计算得到的结果显示，经过预处

理和特征提取２个步骤的数据处理都没有对分析性
能起到改善作用。

表 ２　实验数据 Ａ分级指标评价结果

Ｔａｂ．２　ＥｖａｌｕａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆＡｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｇｒａｄｉｎｇｉｎｄｅｘ

原始光谱 预处理 特征提取

相关性相对距离 ０６２２８ ２０７６０ ２２６２６

欧氏相对距离　 ０７９４７ ０７９３４ ２００３９

熵相对距离　 ０９７８２ ０７９８９ ０９４０６

表 ３　实验数据 Ｂ分级指标评价结果

Ｔａｂ．３　ＥｖａｌｕａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆＢｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｇｒａｄｉｎｇｉｎｄｅｘ

原始光谱 预处理 特征提取

相关性相对距离 ０９３７２ １５８００ １９３５１

欧氏相对距离　 １１８７７ １７２７０ ３４３４６

熵相对距离　 １００２０ ０６８１２ ０８２７１

２１２　识别率与评价指标的对照分析
正确识别率是一种已经广泛应用于对模型性能

进行评价的指标。在得到了 ３种计算方法对 Ａ、Ｂ
两组实验数据分别进行评价的结果后，对照每个数

据处理步骤所得到的正确识别率（表４）对评价效果
进行对比分析。为了使对照结果量化，计算相对距

离与正确识别率的相关性（表５）。

表 ４　Ａ、Ｂ两组数据正确识别率统计结果

Ｔａｂ．４　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｔｗｏｓｅｔｓｏｆｄａｔａ’ｓｃｏｒｒｅｃｔ

ａｃｃｅｐｔａｎｃｅｒａｔｅ ％

原始光谱 预处理 特征提取

实验数据 Ａ ３１６７ ３１２７ ９０５２

实验数据 Ｂ ５５３３ ５６６７ ９１３３

　　从表５可以看出，对于实验数据 Ａ，使用欧氏距

表 ５　评价结果与正确识别率的相关性统计结果

Ｔａｂ．５　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｅｖａｌｕａｔｉｏｎ

ｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｃｏｒｒｅｃｔａｃｃｅｐｔａｎｃｅｒａｔｅｓ

相关性 欧氏距离 熵

实验数据 Ａ ０５８２５ １００００ ０３２３４

实验数据 Ｂ ０７９２６ ０９８０２ －００８４９

离进行计算其评价结果与识别效果完全契合，而使

用相关性进行计算时评价效果较差，熵最差；对于实

验数据 Ｂ，使用欧氏距离进行计算得到的评价结果
与模型识别率契合度同样最高，相关性次之，而使用

熵值进行计算得到的评价结果与识别率相关性非常

低，且为负相关。所以选定欧氏距离作为种间相对

距离的计算方法，进行接下来的验证实验。

２２　评价指标在优化模型算法中的应用
上述实验中统计的结果是经过本文提出的分级

评价指标优化后的效果，为验证该指标的有效性，使

用另外一组实验数据 Ｃ进行实验。对实验数据 Ｃ
中的６个品种玉米近红外光谱进行定性分析，使用
欧氏距离方法计算数据处理每一过程的种间相对距

离，结果统计如表６所示。

表 ６　评价结果与正确识别率的统计结果

Ｔａｂ．６　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｅｖａｌｕａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｃｏｒｒｅｃｔ

ａｃｃｅｐｔａｎｃｅｒａｔｅｓ

原始

光谱

原预

处理

优化的

预处理

原特征

提取

优化特征

提取

相对距离 ０６６１９ ０６５８２ １２９７２ １３１０２ ２４９１０

正确识别率／％ ３３８９ ４０８６ ７００８ ６８３２ ９３２７

　　由表６前两列可以看出，原预处理方法并没有
增大种间相对距离，正确识别率没有得到有效提高，

经过对预处理算法进行调整，种间相对距离增大了

０９６倍，正确识别率提高了 １０７倍；同理，经过优
化特征提取算法处理，使得相对距离增加至原特征

提取的１９倍，正确识别率提高了２４９５个百分点。
由于数据的局限性，本文只验证了分级评价指

标对玉米种子近红外光谱定性分析模型优化的有效

性。后续研究中可以探索其对其他近红外光谱数据

的效果。
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３　结论

（１）研究了近红外光谱玉米品种定性分析的性
能分级评价指标，使用种间的相对距离进行评价，并

与已经广泛应用的正确识别率进行对照分析。实验

结果显示，使用欧氏距离法计算得到的相对距离与

正确识别率的评价结果相关性最高，相关系数均达

到０９以上。
（２）使用上述评价指标对近红外光谱玉米品

种定性分析的性能进行优化，通过相对距离给出

的结果进行优化，提高了正确识别率，验证了其有

效性。
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