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基于线性判别法的生菜农药残留定性检测模型研究
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摘要：针对农副产品农药残留超标现象，提出一种快速高效无损检测菜叶农药残留的方法。以 ４组生菜叶片为研

究对象，分别喷洒丙酮和 ３种不同浓度的乐果农药（乐果和丙酮的体积比为 １∶１００、１∶５００、１∶１０００），利用近红外高

光谱成像仪采集生菜样本的高光谱图像（８７１６１～１７６６３２ｎｍ）。在生菜高光谱图像中选取感兴趣区域（ＲＯＩ）并

提取该区域的平均光谱，对 ＲＯＩ内的图像进行主成分分析 （ＰＣＡ）处理，提取 ＰＣ１、ＰＣ２图像的纹理特征。采用连续

投影算法（ＳＰＡ）和主成分分析方法 （ＰＣＡ）选取光谱数据的特征波长，分别利用线性判别法 Ｋ最近邻法（ＫＮＮ）、马

氏距离 （ＭＤ）和 Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 （ＦＬＤＡ）方法建立基于全波段、特征波段下光谱特征和光谱与纹理融合特征的农

药残留检测模型。结果表明，基于 ＳＰＡ特征光谱和主成分图像纹理特征融合信息的 Ｆｉｓｈｅｒ模型较好，训练集和测

试集分类正确率分别为 ９８９％和 １００％，利用近红外高光谱图像技术结合信息融合及 Ｆｉｓｈｅｒ算法鉴别农药残留等

级是可行的。
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　　引言

随着农药的大量生产和广泛使用，蔬菜农药

残留中毒事件屡见不鲜，农药残留问题备受关注。

生菜具有极高的营养价值，适于生吃，对其进行农

残检测就更显重要
［１］
。传统的农药残留化学检测

方法有：气相色谱法（Ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ，ＧＣ）、气
相 色 谱—质 谱 法 （Ｇａｓ ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ ｍａｓｓ
ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ，ＧＣ ＭＳ）、高效液相色谱法（Ｈｉｇｈ
ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｌｉｑｕｉｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ，ＨＰＬＣ）和液相
色谱 质谱联用技术（Ｌｉｑｕｉｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｍａｓｓ
ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ，ＬＣ ＭＳ）等［２］

。这些方法虽然精度

高，但检测过程较为复杂，属于有损检测，不利于

推广。近年来，基于光谱技术的无损检测技术逐

步应用到农产品的品质安全检测中
［３］
。光谱无损

检测技术虽然具有无损坏、无污染、自动化、快速

高效等优点，但其点采样方式存在随机性和偶然

性，且无法获取目标区域的面信息，因此会对检测

结果产生一定的影响。而高光谱图像技术集光谱

信息与图像信息于一身，信息较为全面。

目前，国内外已有研究人员在高光谱图像技术

的应用上展开了一些研究。但大量的研究主要集中

在对农副产品的品质检测
［４－７］

，而关于高光谱图像

技术在农副产品的农药残留检测方面的研究
［８－１０］

相对较少。

为提高农药残留检测模型的性能，本文利用

光谱特征和图像特征对生菜农药残留进行检测，

同时为提高模型的运算速度，从主成分图像中提

取纹理信息，并分别利用连续投影算法和主成分

分析对光谱信息进行降维，最终建立农药残留检

测模型。

１　实验材料与方法

１１　实验样本的栽培与制备
栽培地点为江苏大学现代农业装备与技术教育

部重点实验室 Ｖｅｎｌｏ型温室，品种为意大利全年耐
抽薹生菜。生菜培育方法为：先在穴盘中培育，待苗

长出２片叶子时，将长势和形状相似的幼苗移栽入
以珍珠岩为基质的塑料盆中，每盆一株，采用营养液

自动浇灌系统进行标准营养浇灌。在莲座期喷洒农

药，农药选用常用的乐果（４０％乐果乳油，由南通江
山晨乐化工股份有限公司生产），将长势形状相近

的生菜随机分为４组（Ａ、Ｂ、Ｃ、Ｄ组），每组有 ９６个
叶片样本，共计 ３８４个样本。Ａ、Ｂ、Ｃ、Ｄ组分别喷洒
丙酮和乐果与丙酮体积比为 １∶１０００、１∶５００、１∶１００
的乐果农药。历时 ２４ｈ，采摘完叶片后依次编号并
装入贴有标签的塑料袋密封保存，并立即送往实验

室进行高光谱图像采集。利用化学定量实验对生菜

进行农药残留检测，证实每组生菜农药残留的浓度

与对应配置的农药浓度梯度相吻合。

１２　近红外高光谱图像采集

利用近红外高光谱图像采集系统
［１１］
对所有样

本进行采集，先将生菜叶片样本放置在一个长为

５ｃｍ、宽为１０ｃｍ的长方形白纸上，然后将装有生菜
叶片样本的白纸放置在移动平台上进行高光谱图像

采集。在本次实验中，２个卤素灯与移动平台的夹
角分别为４５°，相机的曝光时间为 ２０ｍｓ，移动平台
的移动速度设为 １２５ｍｍ／ｓ，最后依次对所有的生
菜叶片样本进行高光谱图像采集。为了消除暗电流

对采集的高光谱图像的影响，高光谱成像系统需要

进行白板标定
［１２］
。

１３　原理与方法
１３１　降维算法

高光谱数据波段多、数据量大，波段之间相关性

大，从而增加了信息的冗余性。目前，对高光谱数据

进行降维的方法主要分为特征选择和特征提取。特

征选择与特征提取都是对原始数据进行降维和压

缩，剔除与待测对象无关的信息，简化建模过程，但

不同的是，特征选择是通过特定方法从所获得的数

据中挑选出一些最有效的变量，而特征提取是通过

数学方法把原始数据进行重组从中提取新的特

征
［１３］
。主成分分析和连续投影算法都是重要的光

谱降维方法。

主 成 分 分 析 （Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，
ＰＣＡ）［１４］是一种数学变换的方法，是把原始的相关

变量通过线性变换转换成另一组不相关的变量以获

得少量的无关变量的方法。它主要是通过利用一组

新的、互相无关的变量来尽可能多地解释原变量的

所有信息，利用 ＰＣＡ降维后的图像表达式为
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Ｐｃｍ ＝∑
ｎ

ｉ＝１
αｉＩｉ （１）

式中　Ｐｃｍ———第 ｍ个主成分图像
ｎ———图像数量
Ｉｉ———第 ｉ个波段所对应的图像
αｉ———该主成分在第 ｉ个波段所对应图像的

权重系数

连续投影算法（Ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓａｌｇｏｒｉｔｈｍ，
ＳＰＡ）［１５］是一种前向循环选择方法，它从一个波长
开始，每次循环计算它在未选入的波长上的投影，将

投影向量最大的波长引入到波长组合，直到循环 Ｎ
次。连续投影算法是在数据矩阵中寻找含有最低限

度冗余信息的变量组，能够有效消除众多波长变量

之间的共线性影响，降低模型的复杂度。

１３２　线性判别法
线性判别法简单、易实现，是最常用的方法之

一。线 性 判 别 法 有 Ｋ 最 近 邻 法 （Ｋ ｎｅａｒｅｓｔ
ｎｅｉｇｈｂｏｒｓ，ＫＮＮ）、马氏距离（Ｍａｈａｌａｎｏｂｉｓｄｉｓｔａｎｃｅ，
ＭＤ）和 Ｆｉｓｈｅｒ判别分析（Ｆｉｓｈｅｒｌｉｎｅａｒｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｅ
ａｎａｌｙｓｉｓ，ＦＬＤＡ）等。

Ｋ最近邻法［１６］
是将训练集的全体样本数据存

储在计算机内，对每个待判别的未知样本，逐一计算

与各训练样本之间的距离，找出其中最近的 Ｋ个进
行判别。

马氏距离判别分析
［１７］
是通过计算每个训练样

　　

本的光谱减去对应类别的平均光谱的差值，利用

差值光谱建立分类模型，再通过测试集样本计算

马氏距离，马氏距离越接近于零，说明匹配效果越

好。

Ｆｉｓｈｅｒ判别分析［１８］
是根据组内方差尽量小、组

间方差尽量大的原则利用训练集建立一个或者多个

判别函数，通过 Ｗｉｌｋ’ｓｌａｍｂｄａ统计量决定最终的判
别函数。然后将测试集代入判别函数进行测试。

２　实验结果分析

２１　光谱与纹理数据的提取
实验统一在样本中心区域内选取大小为 ２５０像

素 ×２５０像素的正方形区域作为 ＲＯＩ，如图１ａ所示。
首先通过计算 ＲＯＩ内所有像素点的平均值，得到每
个样本的原始光谱数据，见图１ｂ。然后采用标准归
一化变换

［１９］
（Ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌｖａｒｉａｔｅ，ＳＮＶ）对光谱

数据进行预处理，如图 １ｃ所示，ＳＮＶ预处理在一定
程度上消除了基线漂移和光散射。通过主成分分

析
［１４］
对ＲＯＩ内的图像进行特征图像提取，从图像１ｄ

中可以看出，图像清晰度随着主成分数的增加而降

低，ＰＣ３图像因噪声影响已经严重失真。因此，本文
选取各样本的前２幅主成分图像作为特征图像。从
４个角度（０°、４５°、９０°、１３５°）对 ＰＣ１和 ＰＣ２图像进
行基于灰度共生矩阵的纹理特征

［２０］
（对比度、相关

性、能量、同质性）提取。

图 １　ＲＯＩ选取与光谱纹理数据的提取示意图

Ｆｉｇ．１　ＳｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆＲＯＩｓｅｌｅｃｔｉｏｎａｎｄｓｐｅｃｔｒｕｍｔｅｘｔｕｒｅｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ
　
２２　特征波段的获取
２２１　连续投影算法选取的特征波段

通过 连 续 投 影 算 法 （Ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓ
ａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＳＰＡ）计算特征波长组下的均方根误差
（Ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒ，ＲＭＳＥ），然后根据验证均方

根误差来判定特征波长。设定所提取波长个数的最

大值为２０，当特征波长达到 １１个时，符合验证均方
根误差相对较低和波长个数相对较少的要求，此时

均方根误差为０４９１１５，这１１个光谱特征波长分别
为：９４４２５、９８４７３、１０８３３０、１１５０２８、１１５３７１、
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１４２０３８、１５１３４７、１５２６６５、１６５１２２、１６６２２０、
１６６５８８ｎｍ，如图２所示。

图 ２　ＳＰＡ提取出的特征波长

Ｆｉｇ．２　ＣｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｅｘｔｒａｃｔｅｄｂｙＳＰＡ
　
２２２　主成分分析算法选取的特征波长

通过主成分分析算法对原始光谱数据进行特征

提取，从表１中可以看出，当主成分数取 ３时，累计
贡献率就已经达到了９９％，但是在实际应用中发现
分类效果并不理想。为在降低数据冗余性的同时，

尽可能地保留最大信息量，因此选取主成分数为 ８，
此时的累计贡献率为９９９９２％。

表 １　不同主成分数下的累积贡献率

Ｔａｂ．１　Ｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｒａｔｅｕｓｉｎｇｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｎｕｍｂｅｒｓｏｆｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ％

主成分 累计贡献率 主成分 累计贡献率

ＰＣ１ ８８９７７ ＰＣ６ ９９９８５

ＰＣ２ ９６２４１ ＰＣ７ ９９９９０

ＰＣ３ ９９７７７ ＰＣ８ ９９９９２

ＰＣ４ ９９９２６ ＰＣ９ ９９９９３

ＰＣ５ ９９９７３ ＰＣ１０ ９９９９５

２３　基于线性判别法的光谱建模
分别从每类数据中随机选取一半样本作为

训练集（每类 ４８个，共计 １９２个），剩余的则作为
测试集（每类 ４８个，共计 １９２个）。然后利用 Ｋ
最近邻法、马氏距离和 Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 ３种线性
判别分析方法对全光谱、特征波长下的光谱数据

进行建模。

在 ＫＮＮ算法建模中，依据训练集和测试集的正
确率选择最佳的 Ｋ值（Ｋ＝１，２，…，１０）。如图 ３所
示，当 Ｋ＝２时，基于 ＳＰＡ特征光谱的 ＫＮＮ模型取
得较好的正确率，训练集和测试集正确率分别为

９８９６％和 ８３３３％。表 ２中记载的 ＫＮＮ的识别率
为最佳 Ｋ值下的模型正确率。

在马氏距离算法建模中，通过计算预测集样本

到不同浓度梯度的农药残留的马氏距离，最小马氏

距离对应的类别为预测样本的判定类别。基于全光

谱的模型相对较好，训练集和测试集正确率分别为

图 ３　基于光谱数据的不同 Ｋ值下的建模结果

Ｆｉｇ．３　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＫＮＮｍｏｄｅｌｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔＫ

ｖａｌｕｅｓｕｓｉｎｇｓｐｅｃｔｒａｌｄａｔａ
　

表 ２　基于全波长光谱、特征波长光谱的

不同分类器建模结果

Ｔａｂ．２　Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｓｕｓｉｎｇ

ｆｕｌｌｓｐｅｃｔｒａａｎｄｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｐｅｃｔｒａ ％

数据 模型
训练集

正确率

测试集

正确率

ＫＮＮ（Ｋ＝１０） ９７９２ ８３３３

全光谱 Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 ９２７１ ９８９０

马氏距离判别分析 ９２７１ ９０６３

ＫＮＮ（Ｋ＝２） ９８９６ ８３３３

ＳＰＡ特征光谱 Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 ９６８８ ９７９２

马氏距离判别分析 ８７５０ ８４３８

ＫＮＮ（Ｋ＝２） ８７５０ ６６６７

ＰＣＡ特征光谱 Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 １００ ９６８８

马氏距离判别分析 ３５４２ ３１２５

９２７１％和９０６３％。
　　在 Ｆｉｓｈｅｒ算法建模中，利用全光谱数据进行
Ｆｉｓｈｅｒ判别分析建立农药残留定性鉴别模型，得到
３个判别函数
Ｙ１＝６０２０ｘ１－６０２２ｘ２－２８９４ｘ３＋３６７０ｘ４＋

６８４２ｘ５－７６３９ｘ６－０２２９ｘ７＋４０９５ｘ８－０６９３ｘ９＋
２７５９ｘ１０＋１０７８１ｘ１１－１０５８７ｘ１２－０３５０ｘ１３＋
１２８９９ｘ１４－１００１７ｘ１５＋０９４８ｘ１６－１９７３ｘ１７ （２）
Ｙ２＝１２０６２ｘ１－１４３２７ｘ２－１５６２ｘ３－２３５３ｘ４－
６６０８ｘ５＋８６１５ｘ６－０２５０ｘ７－６１８３ｘ８－０２７２ｘ９－
１５１１ｘ１０＋６０５７ｘ１１＋２８６７ｘ１２＋２２０６ｘ１３－
１０７４５ｘ１４＋１５０３１ｘ１５＋３２７０ｘ１６－３７３３ｘ１７ （３）
Ｙ３＝３１６６ｘ１－３０８７ｘ２＋１２２１ｘ３＋０１６４ｘ４＋

０９１０ｘ５－２２３２ｘ６＋２２９９ｘ７－０１９６ｘ８－１１５７ｘ９＋
１２１７ｘ１０－４３５２ｘ１１＋３８１４ｘ１２＋００９５ｘ１３＋
８４１７ｘ１４－９３１０ｘ１５＋０６９０ｘ１６－０８５７ｘ１７ （４）

式中　Ｙ１、Ｙ２、Ｙ３———农药残留的梯度
ｘ———光谱数据

将建立的 Ｆｉｓｈｅｒ模型应用于全光谱数据的测试
集中。如表２所示，基于全光谱的 Ｆｉｓｈｅｒ模型识别
率优于其他分类器，训练集和测试集正确率分别为

９２７１％和 ９８９０％。与其他 ２个分类模型相比，
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Ｆｉｓｈｅｒ模型取得了较好的效果。特征波长选择算法
降低了数据的维数，去除了冗余信息，但在一定程度

上降低了数据的信息量。

２４　基于线性判别法的光谱纹理融合建模
为了提高分类效果，分别将全光谱、特征光谱数

据与纹理数据进行融合，利用 Ｋ最近邻法、马氏距
离和 Ｆｉｓｈｅｒ判别分析方法对融合后的数据进行建
模，分别建立全光谱数据与主成分图像纹理数据融

合模型、ＳＰＡ特征光谱数据与主成分图像纹理数据
融合模型、ＰＣＡ特征光谱数据与主成分图像纹理数
据融合模型，结果如表３所示。

表 ３　基于信息融合的不同分类器建模结果

Ｔａｂ．３　Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ

ｍｏｄｅｌｓｕｓｉｎｇｄａｔａｆｕｓｉｏｎ ％

数据 模型
训练集

正确率

测试集

正确率

全光谱 ＋主成分
ＫＮＮ（Ｋ＝４） ９７９２ ８９５８

图像纹理
Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 ９２７１ ９８９０

马氏距离判别分析 ９２７１ ９０６３

ＳＰＡ特征光谱 ＋
ＫＮＮ（Ｋ＝２） ９４７９ ８６４６

主成分图像纹理
Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 ９８９０ １００

马氏距离判别分析 ８７５０ ８４３８

ＰＣＡ特征光谱 ＋
ＫＮＮ（Ｋ＝２） ８８５４ ６８７５

主成分图像纹理
Ｆｉｓｈｅｒ判别分析 ６２５０ ６１４６

马氏距离判别分析 ６２５０ ６１４６

　　针对ＫＮＮ分类器，当 Ｋ＝４时，基于全光谱和主
成分图像纹理的 ＫＮＮ模型取得较好的正确率，训练
集和测试集正确率分别为 ９７９２％和 ８９５８％，如
图４所示。但 Ｆｉｓｈｅｒ分类效果总体上优于其他 ２个
分类器，其中基于 ＳＰＡ选取的特征波长下的 Ｆｉｓｈｅｒ
模型的效果最佳，训练集和测试集识别正确率分别

为９８９０％和１００％。与表２比较可以看出，通过光
谱与纹理信息融合之后，构建的模型正确率得到了

提升，这是因为光谱与纹理信息的融合使得整体信

息更加全面完整。同时也可以看出特征信息的筛选

在一定程度上消除了部分冗余信息，提高了模型的

　　

图 ４　基于融合数据的不同 Ｋ值下的建模结果

Ｆｉｇ．４　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＫＮＮｍｏｄｅｌｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔＫｖａｌｕｅｓ

ｕｓｉｎｇｓｐｅｃｔｒａｌｆｅａｔｕｒｅａｎｄｔｅｘｔｕｒｅｆｅａｔｕｒｅ
　
预测能力。

３　结论

（１）利用高光谱图像系统采集生菜叶片图像，
采用连续投影算法和主成分分析对光谱信息进行降

维，采用主成分分析提取前２幅主成分图像，并提取
主成分图像上的纹理信息。最后分别利用全光谱数

据、特征光谱数据、纹理数据、融合数据来建立生菜

叶片残留农药检测模型。

（２）与全光谱模型相比，特征波长下的模型具
有一定优势，提高了模型的鉴别速度，但也存在信息

量不足的缺点。其中特征选择算法 ＳＰＡ能快速有
效地选取最佳特征波长。

（３）与光谱特征相比较，整个模型性能通过信
息融合有所提高，说明信息融合是提高检测模型性

能的方法之一。

（４）在线性分类器中，Ｆｉｓｈｅｒ判别分析总体上优
于其他２种分类器，特别是基于 ＳＰＡ光谱信息和纹理
信息下的Ｆｉｓｈｅｒ模型测试集正确率达到１００％。

（５）综上所述，特征提取和信息融合可以用于
提高农药残留检测模型性能，同时基于 ＳＰＡ光谱信
息和纹理信息下的 Ｆｉｓｈｅｒ模型可以用于生菜叶片残
留农药的检测，这也为农作物在线无损检测提供了

一种新的方法。
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