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近红外光谱法快速鉴定油菜杂交种的纯度 *
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（陕西省杂交油菜研究中心，国家油料作物改良中心陕西分中心，陕西杨陵　712100）

摘要　建立近红外光谱技术测定油菜杂交种纯度的方法。考察了样品杯类型、光谱预处理方法和波长范围对近

红外模型预测性能的影响。结果发现，由不同样品杯采集近红外光谱所建立的校正模型，其预测性能存在较大的差

异，旋转杯明显优于安瓿瓶；采用消除常数偏移量对光谱进行预处理能有效地提取光谱信息，选择 5 000～8 000 cm–1

波数范围作为建模谱区，其包含的有效信息率最高。在最佳条件下建立油菜杂交种纯度的校正模型，其决定系数（R2）

为 0.980 0，交互验证均方根误差（RMSECV）为 0.008 59。利用该模型对预测集进行测定，预期均方根误差（RMSEP）

为 0.007 59，表明该模型具有很好的预测性能，近红外光谱法用于杂交种纯度的鉴定是可行的。
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Determination of Seed Purity for Rape Hybrids by Near Infrared Spectroscopy
Wang Liping, Zhao Xingzhong, Chen Wenjie, Cao Yonghong, Zhang Xin, Zhao Xiaoguang

(Hybrid Rapeseed Research Center of Shaanxi Province, Shaanxi Branch of National Oil Crop Improvement Center,

Yangling　712100, China）

Abstract　A new method was developed for determination of the purity of rape hybrids by near infrared 
spectroscopy(NIRS). The influence of sample cup types, spectrum pretreatment methods and frequency ranges on the 
quality of model was studied. The result was discovered that the performance of model was better built using rotating 
cup than ampoule. The spectra information was able to be exacted thoroughly by the pretreatment method of linear offset 
subtraction. The wave number range of 5 000–8 000 cm–1 as model spectrum region included the most effective information.
The calibration model of the purity of rape hybrids was built under the optimal conditions. The internal cross coefficient(R2) 
of determination for the calibration set reached 0.980 0, the root mean square error of cross validation(RMSECV) was 
0.008 59. The root mean square error of prediction(RMSEP) was 0.007 59, which indicated that the method had a good 
prediction performance. Near infrared spectroscopy could be used in determination of the purity of rape hybrids.
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种子纯度和品种真实性检验是保证优良品种

发挥增产潜能的关键因素，也是种子质量控制中最

棘手的问题。然而，自然隔离不当或人为因素造成

优良品种中混杂它种的情况时有发生［1］，因此做好

种子纯度鉴定对保证种子质量安全具有重要意义。

种子纯度的传统鉴定方法是田间种植观察法［2］，

该方法结果可靠，但费时、费用高，不能满足种子贸

易快速鉴定的需求。生化鉴定法［3］是将蛋白质（酶）

作为鉴定品种的遗传标志，在分子水平上对具有不

同遗传特性的种子予以鉴别，主要有蛋白质电泳［4–5］

和同工酶电泳鉴定法［6–7］。DNA 分子标记技术是目

前最先进的纯度鉴定方法之一，它是基于遗传物质

在 DNA 分子水平上的差异进行鉴别的一种技术，

已被广泛应用于油菜种子纯度的鉴定［8–10］。与传统

方法相比，生化鉴定法和 DNA 分子标记技术鉴定

速度快，鉴定结果更加准确，但其操作复杂，试剂消

耗大，尤其在大批量样品检测中受到限制。因此需

要开发一种快速、准确、无损鉴定油菜种子纯度的新

技术。

近红外光谱技术因其具有快速、准确、无损检

测等优点，被广泛应用于农业食品、石油化工、制药

工业等领域［11–14］。目前近红外光谱技术在油菜方

面的应用主要集中在硫苷、芥酸、含油量等成分的检

测，尚未见将该技术用于油菜纯度鉴定的报道。笔

者以近红外光谱法快速鉴定油菜杂交种的纯度，结
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果符合技术要求。

1　实验部分

1.1　主要仪器与试剂

傅里叶变换近红外光谱仪：MPA 型，配有镀金

积分球、样品旋转器、4.2 cm 石英样品杯、单粒样品

台、2.0 cm 安瓿瓶、镀金背景、PbS 检测器、OPUS 7.0
软件包，谱区范围为 12 000～4 000 cm–1 ，德国布鲁克

公司；

油菜种子样品：秦优 7 号，陕西省杂交油菜研

究中心，通过向纯杂交种添加母本或父本种子，配制

纯度为 80%～99% 的油菜种子样本 60 份，并将样本

按 3∶1 划分为校正集和验证集。

1.2　仪器工作参数

光谱分辨率：8 cm–1 ；扫描次数：64 次。

1.3　光谱采集

分别用石英样品杯和安瓿瓶采集油菜种子样

品的近红外光谱，每个样品采集 3 次光谱。

2　结果与讨论

2.1　模型参数的优化

2.1.1　光谱预处理方法的选择

为了获得高信噪比、低背景干扰的近红外分析

信号，必须对近红外光谱的原始数据进行预处理。

在全波长 4 000～12 000 cm–1 范围内，分别采用消除

常数偏移量、减去一条直线、矢量归一化、最大 – 最

小归一化、多元散射校正、内部标准、一阶导数、二阶

导数、一阶导数 + 减去一条直线、一阶导数 + 矢量

归一化和一阶导数 +MSC 等 11 种预处理方法对光

谱数据进行处理和校正，并将处理后的信号用于建

模，以决定系数 (R2)、校正标准误差 (RMSECV) 和
预测标准误差 (RMSEP) 作为模型优劣的评价指标，

R2 值越大，RMSECV 和 RMSEP 的值越小，表明模

型预测能力越强。光谱数据处理结果见表 1。
表 1　不同光谱预处理方法所建模型的参数

光谱预处理方法 R2 RMSECV RMSEP

无预处理
消除常数偏移量
减去一条直线
矢量归一化

最大 – 最小归一化
多元散射校正

内部标准
一阶导数
二阶导数

一阶导数 + 减去一条直线
一阶导数 + 矢量归一化

一阶导数 +MSC

0.972 8
0.975 3
0.974 0
0.975 3
0.973 8
0.975 3
0.975 3
0.952 8
0.672 5
0.945 5
0.954 9
0.954 9

0.01
0.009 53
0.009 79
0.009 53
0.009 82
0.009 53
0.009 54
0.013 2
0.034 7
0.014 2
0.012 9
0.012 9

0.010 5
0.009 59
0.009 60
0.009 91
0.011 3

0.009 91
0.009 9
0.012 5
0.034 7
0.015 1
0.012
0.012

由表 1 中数据可知，不进行光谱预处理而直接

采用原始光谱建立的近红外模型，其 R2 为 0.972 8，
RMSECV 为 0.01，RMSEP 为 0.010 5 ；采用一阶导

数、二阶导数、一阶导数与其它方法组合建立的近红

外模型，其自身相关性和预测性能变差；其它光谱

预处理方法则不同程度地改善了近红外模型的预测

能力，其中以利用消除常数偏移量法对光谱进行处

理后建立模型的预测能力为最佳，其 R2 为 0.975 3，
RMSECV 为 0.009 53，RMSEP 为 0.009 59。因此最

终选定消除常数偏移量作为光谱预处理方法。

2.1.2　光谱范围的选择

为了获得最佳的建模谱区，以消除常数偏移

量作为光谱预处理方法，在不同波长范围内建立

近红外模型，其结果见表 2。由表 2 中数据可知，

在 4 000～5 000 cm–1，4 000～6 000 cm–1，7 000～8 000 
cm–1 和 7 000～9 000 cm–1 4 个谱区的近红外模型 R2

值均较小，且 RMSECV 和 RMSEP 值均较大，说明

4 个近红外模型的自身相关性和预测能力均较低。

同时，与 5 000～9 000 cm–1 谱区相对应的校正集 R2

和 RMSECV 值不是最优的，但预测集的 RMSEP 值

却是最小的；与之相反，与 4 000～8 000 cm–1 谱区相

对应的校正集 R2 和 RMSECV 值最好，但预测集的

RMSEP 值不是最小的，说明近红外模型具有好的自

身相关性并不意味着模型的预测能力一定高，可能

出现过拟合的现象。为了同时获得较好的自身相关

性和较高的预测能力，选择 5 000～8 000 cm–1 波长

范围作为建模谱区。
表 2　不同波长范围建立的近红外模型的参数

波长范围／(cm–1) R2 RMSECV RMSEP

4 000～5 000
4 000～6 000
4 000～7 000
4 000～8 000
4 000～9 000
5 000～7 000
5 000～8 000
5 000～9 000
6 000～8 000
6 000～9 000
7 000～8 000
7 000～9 000

0.921 9
0.969 9
0.975 6
0.981 7
0.978 2
0.976 2
0.980 0
0.976 9
0.968 6
0.970 3
0.942 2
0.969 4

0.016 9
0.010 5

0.009 47
0.008 21
0.008 95
0.009 35
0.008 59
0.009 21
0.010 8
0.010 5
0.014 6
0.010 6

0.017
0.010 5

0.009 64
0.007 84
0.009 53
0.009 12
0.007 59
0.007 51
0.007 83
0.007 58
0.011 2

0.009 13

2.2　样品杯类型对近红外模型预测性能的影响

为了考察样品杯类型对近红外模型准确度的

影响，分别用安瓿瓶和旋转杯扫描不同纯度的秦优

7 号近红外光谱，并建立各自的近红外模型，其中利

用旋转杯采集近红外光谱建立的校正模型，其 R2 值
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为 0.980 0，RMSECV 值为 0.008 59 ；利用安瓿瓶建

立的校正模型，其 R2 值为 0.917 9，RMSECV 值为

0.014 4。两类模型对校正集的拟合结果与真值的回

归关系如图 1 所示。由图 1 可以看出，由旋转杯建

立校正模型的样本点在回归线附近分布更集中，准

确度更高。
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图 1　油菜籽纯度定量分析模型的内部交叉验证结果

进一步利用验证集对模型的预测能力进行

评价，验证集近红外预测值与真值的相关性如图

2 所示，其中由旋转杯建立模型的 RMSEP 值为

0.007 59，RPD（残留预测偏差）值为 7.57 ；利用安

瓿瓶建立模型的 RMSEP 值为 0.012 4，RPD 值为

3.83。综合分析表明，样品杯的类型对近红外模型

的预测性能有重要的影响，由旋转杯采集近红外光

谱建立模型的准确度更高。这主要是由于旋转杯在

测定过程中可以采集到更多的样品信息，能更好地

消除样品的不均匀性。

80 84 88 92 96 100
76
80
84
88
92
96

100
104

(A) 旋转杯

84 88 92 96 10080

84

88

92

96

100

(B) 安瓿瓶

图 2　油菜籽纯度定量分析模型的外部验证结果

3　结语

实验表明近红外光谱技术用于油菜杂交种纯

度的快速检测是完全可行的，该技术为杂交种纯度

快速、无损检测提供了一种新方法。实际样品在生

产、运输过程中也可能混入其它种子，其对近红外模

型性能的影响还需进一步研究。
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