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基于近红外显微成像的豆粕和抗生素菌渣鉴别分析
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摘要：以豆粕和 ３种抗生素菌渣为研究对象，通过傅里叶变换近红外显微成像系统采集样品近红外显微图像；对采

集到的近红外显微图像进行光谱重构，并对所有样品光谱进行预处理，利用 Ｄｕｐｌｅｘ算法分别从不同的样品预处理

光谱中筛选具有代表性的光谱建立豆粕和抗生素菌渣的特征光谱库。使用偏最小二乘判别分析（ＰＬＳＤＡ）与支持

向量机判别分析（ＳＶＭＤＡ）结合不同的光谱预处理方法，构建豆粕与不同种类抗生素菌渣的近红外显微成像定性

判别模型。结果表明：构建的 ２种模型均能有效对试验中所用豆粕和抗生素菌渣样品进行鉴别分析，正确率均在

９９４％以上。进一步比较研究发现，一阶导数 ＋ＳＮＶ的预处理方式优于无预处理、一阶导数、二阶导数；ＳＶＭＤＡ的

模型效果优于 ＰＬＳＤＡ，ＳＶＭＤＡ中特征提取方法 ＰＬＳ优于 ＰＣＡ。
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ｉｍａｇｉｎｇ

　　引言

目前，我国已经成为世界上最大的抗生素生产

国
［１］
。在抗生素生产过程中，大量抗生素菌渣（也

称药渣、滤渣）随之产生。抗生素菌渣中主要成分

是微生物菌丝体、培养基残渣及其他一些未完全代

谢利用的有机物，其粗蛋白含量较高
［２－３］

，基本接近

常用的蛋白质饲料原料
［４］
。２０世纪 ９０年代，国内

尝试过将其进行无害化处理后生产蛋白质饲料，出

现试图直接利用抗生素菌渣作为饲料或饲料添加剂

使用的现象
［５－８］

。但对于抗生素菌渣的利用，由于

其未进行充分的安全性评价，并存在诱导细菌耐药

性的风险，因此所有种类抗生素滤渣在２００２年被列
入《禁止在饲料和动物饮用水中使用的药物品种目

录》
［９］
，２００８年被列入《国家危险废物名录》［１０］。养

殖过程使用含有抗生素菌渣的饲料具有以下潜在隐

患：抗生素菌渣中含有残留的抗生素，长期饲喂动物

后造成抗生素在肉、蛋、奶等畜禽产品中残留，诱发

食品安全问题；抗生素菌渣中含有抗生素培养过程

中产生的未知成分中间产物，在没有确定安全性之

前，将其作为蛋白质饲料原料应用于饲料生产中存

在潜在风险；长期低剂量食用抗生素将会增加抗生

素与动物体内细菌的接触机会和时间，使细菌适应

了抗生素的环境，逐渐产生耐药性。因此，研究饲料

中抗生素菌渣的鉴别分析技术对于保障饲料安全、

食品安全乃至人类健康具有重要意义。

由于抗生素菌渣中的主要成分含量与饲料中的

部分基础营养成分比较相近
［１１］
，尤其是蛋白饲料中

的蛋白含量
［５］
，仅通过常规的成分检测很难辨别。

目前可查阅到的检测方法多为通过化学手段
［１２］
或

标志物指示手段
［１３］
检测饲料中的抗生素残留来评

估饲料中是否添加抗生素菌渣，但是这些方法操作

繁琐、成本高、试验周期长，且需要提前知道目标检

测物，而抗生素菌渣品种繁多，性质各异，仅依靠化

学或标志物指示的方法难以满足饲料大规模检测的

要求。目前，国内外对饲料中是否添加使用抗生素

菌渣的检测方法研究存在欠缺，尤其是快速便捷的

检测技术，难以适应饲料工业和养殖业的发展需要。

因此，需要探索一种便捷、高效、无损的检测方法准

确鉴别饲料中的抗生素菌渣。

近红外光谱已被广泛应用于异常分析
［１４］
，而近

红外显微成像技术则扩展了传统近红外光谱的描述

范围，具有更高灵敏度，能够获取样品在微区上的信

息，增强了对样品内部异质组分的分析能力
［１５－１６］

，

因此可以提高检测分析效率，减少样本分析量。抗

生素菌渣化学成分复杂，近红外特征峰重叠严重，单

一谱峰很难将其与蛋白饲料区分开来，需要结合多

元判别分析方法，构建监督校正模型，才能相对准确

地对样品光谱定性判别。

本文主要利用傅里叶变换近红外显微成像系

统，采集豆粕与抗生素菌渣样品的可见光图像和近

红外图像，利用 Ｄｕｐｌｅｘ算法从样品光谱中挑选具代
表性光谱分别建立抗生素菌渣光谱库和豆粕光谱

库，基于光谱库结合偏最小二乘判别分析（Ｐａｒｔｉａｌ
ｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＬＳＤＡ）和支持向
量机判别分析（Ｓｕｐｐｏｒｔｖｅｃｔｏｒｍａｃｈｉｎｅｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔ
ａｎａｌｙｓｉｓ，ＳＶＭＤＡ）定性判别分析方法，建立豆粕和
不同种类抗生素菌渣的定性判别分析模型，探究利

用近红外显微成像技术对二者鉴别分析的可行性。

１　材料与方法

１１　样品采集与样品制备
试验所用３种抗生素菌渣均采集于福建省不同

的抗生素生产厂家，分别为硫酸链霉素菌渣、土霉素

菌渣、硫酸粘杆菌素菌渣，所收样品均为湿菌渣。湿

菌渣易变质，不易保存，因此统一将所有收到的湿菌

渣样品放置在空气中自然晾晒风干，然后置于

１０５℃的干燥箱中干燥２４ｈ，密封保存备用。收集不
同产地的豆粕样品 ３个，其产地及其常规化学指标
如表１所示，３种豆粕的含水率以及粗脂肪、粗蛋白
含量非常相近。

所有样品经粉碎后过 ０５ｍｍ分析筛，使所有
样品粒度在０５ｍｍ以下，密封包装，贮存于 ４℃药
品冷藏箱中。试验前取出样品，回温放至室温

（２０℃）。

表 １　３种豆粕的产地及常规化学指标

Ｔａｂ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｎｄｃｏｎｖｅｎｔｉｏｎａｌｃｈｅｍｉｃａｌｉｎｄｅｘｅｓ

ｏｆｔｈｒｅｅｋｉｎｄｓｏｆｓｏｙｂｅａｎｍｅａｌ

样品

名称
产地

含水

率／％

粗脂肪

质量分

数／％

粗纤维

质量分

数／％

粗灰分

质量分

数／％

粗蛋白

质量分

数／％

豆粕１ 河北 １０９０ １００ ９９２ ５７９ ４３２７

豆粕２ 湖南 １０５３ １１２ ８１０ ６１８ ４３６０

豆粕３ 江西 １０９８ １１９ ７３１ ５６４ ４３５５
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１２　近红外显微图像获取
采用 Ｓｐｏｔｌｉｇｈｔ４００型傅里叶近红外显微成像系

统（美国 ＰｅｒｋｉｎｓＥｌｍｅｒ公司）采集样品的近红外显
微图像，针对样品特点和近红外显微图像扫描，设置

图像采集参数如下：光谱波数范围为 ７８００～
４０００ｃｍ－１

，光谱分辨率为３２ｃｍ－１
，扫描次数为８次，

空间分辨率为２５μｍ×２５μｍ，干涉仪动镜移动速度为
１ｃｍ／ｓ，图像扫描面积为５０００μｍ×５０００μｍ。图像采
集软件为 ＳｐｅｃｔｒｕｍＩＭＡＧＥ。

分别将豆粕和抗生素菌渣样品平铺在聚四氟乙

烯样品板上，样品厚度约为 １ｍｍ，以相同的聚四氟
乙烯样品板作为参比板，逐一采集样品光谱。扫描

过程中检测室内冲高纯氮进行空气校正，以减少水

蒸气和二氧化碳造成的光谱吸收。

１３　数据处理
近红外显微成像系统采集到的图像为三维数

据，图像上的每个像素点代表一条光谱，图像经过重

组成为二维的光谱。本试验所收集到的图像为

２００×２００×２３９，经重组展开为 ４００００×２３９的光谱
矩阵。

为消除获取近红外光谱图像过程中所产生噪声

信号对定性判别模型的影响，需要合理选取光谱预

处理方法。通过近红外显微图像获取的样品的近红

外漫反射光谱存在基线漂移现象，光谱在小范围内

存在较多的噪声信号。对于基线漂移问题的有效预

处理方法是求导数，对于样品颗粒大小不均匀、表面

散射及光程变化等问题的有效处理方法是标准正态

变量变换 （Ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌｖａｒｉａｔｅｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ，
ＳＮＶ）。

由于近红外显微成像技术的特点，微区采集到

的光谱存在很多信息一致的重复光谱，且光谱的数

据量巨大。本试验中所获取的每幅近红外显微图像

中包括４００００条光谱。为减少计算量，且保证光谱
代表性，本试验利用 Ｄｕｐｌｅｘ算法［１７－１８］

选取具有代

表性的光谱用于模型建立和独立验证。Ｄｕｐｌｅｘ算
法的主要目标是在备选数据集合中选择２个具有代
表性的相似子数据集，所选出的 ２个数据集合具有
相似的数据分布、性质。首先对备选数据集进行标

准化和正交归一化，求出各数据点之间的欧氏距离，

将距离最远的２个点放入第 １个样本集，然后将剩
余样品中距离最大的 ２个点放入第 ２个样品集，重
复以上步骤直至选到设定代表样品数目。通过此算

法分别获得豆粕和抗生素菌渣样品的光谱库。

豆粕和 ３种菌渣的成分差异较小，而光谱存在
微小差异，若要更具体地说明豆粕和抗生素菌渣光

谱的这些微小差异仅通过简单的差异性分析难以辨

别，为此，本文使用皮尔逊相关系数计算豆粕和３种
抗生素菌渣的光谱相似性。皮尔逊相关系数的计算

公式为

Ｋ（ｘ，ｙ）＝ （ｘ－ｘ）（ｙ－ｙ）
（ｘ－ｘ）（ｘ－ｘ）槡

Ｔ
（ｙ－ｙ）（ｙ－ｙ）槡

Ｔ

（１）
式中　Ｋ（ｘ，ｙ）———皮尔逊相关系数

ｘ、ｙ———待测样本光谱
ｘ、ｙ———ｘ、ｙ的平均值

Ｋ值越接近１，２条光谱的相似性越大，越接近０
则差异性越大。

基于样品光谱库光谱，分别采用 ＰＬＳＤＡ和
ＳＶＭＤＡ方法建立定性分析模型对豆粕和不同种类
抗生素菌渣进行鉴别分析。

偏最小二乘法（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）［１９］是
基于对矩阵 Ｘ和 Ｙ进行分解消除噪声信号而提出
的多元因子回归方法。在对 Ｘ和 Ｙ分解的同时，将
Ｙ的信息引入到 Ｘ矩阵分解过程中，使得 Ｘ的主成
分直接与 Ｙ关联，在考虑主成分方差尽可能大的同
时，还使主成分与 Ｙ最大程度地相关，目的是尽可
能利用光谱变量与浓度之间的线性关系。ＰＬＳＤＡ
模型

［２０］
是基于 ＰＬＳ的判别分析，以 Ｙ变量为二进制

变量（类别变量）取代浓度变量，计算光谱矩阵 Ｘ与
类别矩阵 Ｙ的相关关系，取得 Ｘ与 Ｙ的最大协方差
Ｃｏｖ（Ｘ，Ｙ）。

支 持 向 量 机 （Ｓｕｐｐｏｒｔ ｖｅｃｔｏｒ ｍａｃｈｉｎｅ，
ＳＶＭ）［１９，２１］用于处理分类问题，找出距区分类别最
大相位的超平面，以确保分类错误率为最小。ＳＶＭ
分类法的核心思想是：通过线性或非线性映射（核

函数），将输入空间映射到高维特征空间，也将非线

性问题通过核函数映射到高维空间转换为线性问

题，然后在高维特征空间中构造最优（线性）分类平

面对数据进行分类。常用的核函数有线性函数、多

项式函数、径向基函数（Ｒａｄｉａｌｂａｓｉｓｆｕｎｃｔｉｏｎ，ＲＢＦ）、
层感知核函数等

［１９］
，其中 ＲＢＦ计算量小，具有良好

的学习能力。本研究采用 ｎｕＳＶＣ算法，选择非线
性 ＧａｕｓｓｉａｎＲＢＦ核函数进行 ＳＶＭＤＡ模型构建。
在将原始数据映射到高维特征空间后，虽然转换成

线性数据，但是引入了一些冗余信息，为了在确保模

型准确的基础上尽量减小数据量、简化计算过

程
［２２－２５］

，需要对高维空间的线性数据进行特征提

取。常用的特征提取方法有 ＰＬＳ和主成分分析
（Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ），经模型验证使
用 ＰＬＳ特征提取所建模型比 ＰＣＡ效果好，因此本研
究所建模型均采用 ＰＬＳ特征提取。

利用 Ｋｓｔｏｎｅ法［２６］
对建模所用光谱分集，７５％
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作为校正集建立豆粕与不同种类抗生素菌渣的定性

分析模型，２５％作为独立的验证集对建立的定性分
析模型进行验证。如果样品为豆粕，而被判为抗生

素菌渣，定义为假阳性；如果样品为抗生素菌渣，而

被判定为豆粕，定义为假阴性。在总样品中减去假

阳性和假阴性样品个数，定义为正确判别样品，利用

模型判别正确率（正确判别样品个数占总样品个数

百分比）来评价定性判别模型的预测结果。采用交

互验证决定系数（Ｒ２ＣＶ）和验证决定系数（Ｒ
２
Ｖ）表征

ＰＬＳＤＡ定性判别模型对总样本方差的解释程度，采
用交互验证均方差（ＲＭＳＥＣＶ）和验证均方差（ＲＭＳＥＰ）
来衡量 ＰＬＳＤＡ定性判别模型精度。采用灵敏度、
特异度来表征 ＳＶＭＤＡ定性判别模型的预测分类
效果，利用交互验证均方根均方差（ＲＭＳＥＣＶ）来衡量
ＳＶＭＤＡ定性判别模型的精度。

本文中所有数据处理与分析在 ＭａｔｌａｂＲ２０１３ａ
（美国 Ｍａｔｈｗｏｒｋｓ公司）平台中实现，其中 ＰＣＡ、ＰＬＳ
ＤＡ及 ＳＶＭＤＡ使用 ＰＬＳ＿ｔｏｏｌｂｏｘ（美国 Ｅｉｇｅｎｖｅｃｔｏｒ
公司）实现。

２　结果与分析

图 ３　豆粕和 ３种抗生素菌渣的近红外平均光谱及其二阶导数光谱

Ｆｉｇ．３　Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄａｖｅｒａｇｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｓｏｙｂｅａｎｍｅａｌａｎｄｔｈｒｅｅａｎｔｉｂｉｏｔｉｃｍｙｃｅｌｉａｌｒｅｓｉｄｕｅｓａｎｄｔｈｅｉｒｓｅｃｏｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａ

２１　豆粕和抗生素菌渣近红外光谱特性分析
图１为３种抗生素菌渣和豆粕的近红外显微图

像，图像均为 Ｍａｔｌａｂ处理后的重构图像。将三维的
近红外显微图像光谱进行分解，可得到每个样品的

所有光谱。图２为３种豆粕光谱和这３种豆粕的平
均光谱，由图２可知 ３个豆粕样品光谱的吸光度及
光谱形状几乎一致，且相关系数达到０９９０以上，因
此将３个豆粕样品的平均光谱作为豆粕样品的光
谱，分析与不同抗生素菌渣光谱之间的差异。

由豆粕光谱与３种抗生素菌渣光谱的皮尔逊相
关系数，豆粕与３种抗生素菌渣的相似性由大到小
依次 为 硫 酸 链 霉 素 （０９９１）、硫 酸 粘 杆 菌 素
（０９７２）、土霉素（０９６０）。

图 １　豆粕和 ３种抗生素菌渣的近红外显微图像

Ｆｉｇ．１　Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｍｉｃｒｏｓｃｏｐｉｃｉｍａｇｅｓｏｆｓｏｙｂｅａｎ

ｍｅａｌａｎｄｔｈｒｅｅａｎｔｉｂｉｏｔｉｃｍｙｃｅｌｉａｌｒｅｓｉｄｕｅｓ
　

图 ２　３种豆粕光谱及其平均光谱

Ｆｉｇ．２　Ｓｐｅｃｔｒａａｎｄａｖｅｒａｇｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｒｅｅｋｉｎｄｓ

ｏｆｓｏｙｂｅａｎｍｅａｌ
　
图３ａ为３种抗生素菌渣与豆粕的光谱图像，为

使不同样品的差异性更明显，图３ｂ展示了样品的近
红外二阶导数光谱，从二阶导数光谱中能够看出，在

６２００～５８００ｃｍ－１和５５００～５０００ｃｍ－１区域存在显著差
异，这些区间主要反映水（５２００～５１００ｃｍ－１）、蛋白
（４８７０～４４００ｃｍ－１）、多糖（４４００～４３００ｃｍ－１）、脂肪
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（５７９０～５６９０ｃｍ－１和４３４０～４２６０ｃｍ－１）等含氢基团
的近红外光谱特征，通过对豆粕和 ３种抗生素菌渣
的近红外二阶导数光谱分析可知，两种物料之间存

在差异，因此可以使用合适的判别模型对二者进行

鉴别分析。

２２　基于不同预处理方法和建模方法建立相应判
别模型

基于豆粕和抗生素菌渣的光谱库光谱，分别构

建判别１（豆粕与硫酸链霉素菌渣）、判别 ２（豆粕与
土霉素菌渣）、判别 ３（豆粕与硫酸粘杆菌素菌渣）、
判别４（豆粕和３种抗生素菌渣）４种基于不同物料
的定性判别模型。由表２和表３中不同建模方法中
　　

不同的抗生素菌渣和豆粕的判别模型可知，４种经
一阶导数 ＋ＳＮＶ预处理的 ＰＬＳＤＡ的 Ｒ２ＣＶ值均在
０９３０以上，ＲＭＳＥＣＶ和 ＲＭＳＥＰ均在 ０１００左右；４种
ＳＶＭＤＡ判别模型的灵敏度和特异度均达到 ０９８０
以上，ＲＭＳＥＣＶ均小于 ０１００，模型效果较好。表 ２中

判别１和判别４模型的Ｒ２ＣＶ值达到０９４８和０９３３，而判

别２、判别３的Ｒ２ＣＶ值分别为０９８２和０９７０。表３中判
别２和判别３模型的ＲＭＳＥＣＶ为０，而判别１和判别４的
ＲＭＳＥＣＶ除判别１中的一阶导数＋ＳＮＶ的预处理方法为０
外，其他均大于０。由以上分析可知，豆粕与土霉素、硫
酸粘杆菌素菌渣的定性判别模型优于豆粕与硫酸链霉

素菌渣，结果与光谱的相关分析结果一致。

表 ２　基于不同预处理方法的豆粕与抗生素菌渣 ＰＬＳＤＡ判别模型结果

Ｔａｂ．２　ＱｕａｌｉｔａｔｉｖｅｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｒｅｓｕｌｔｓｏｆｓｏｙｂｅａｎｍｅａｌａｎｄａｎｔｉｂｉｏｔｉｃｍｙｃｅｌｉａｌｒｅｓｉｄｕｅｉｎＰＬＳＤＡｍｏｄｅｌｗｉｔｈ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓ

建模样品光谱 预处理方法
潜变

量数

校正集 验证集

Ｒ２ＣＶ ＲＭＳＥＣＶ Ｒ２Ｖ ＲＭＳＥＰ 假阳性个数 假阴性个数 判别正确率／％
无 ４ ０８６７ ０１５８ ０８９０ ０１５１ １ ０ ９９８

判别１ 一阶导数 ９ ０８９７ ０１３９ ０９００ ０１３７ １ ０ ９９８
二阶导数 ９ ０８５９ ０１６３ ０８６５ ０１５９ ２ ０ ９９６

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ ０９４８ ００９９ ０９４６ ０１０１ ０ ０ １００
无 ４ ０９３１ ０１１４ ０９３５ ０１１１ ０ ０ １００

判别２ 一阶导数 ９ ０９６４ ００８２ ０９６４ ００８２ ０ ０ １００
二阶导数 ９ ０９４９ ００９８ ０９４８ ００９９ ０ ０ １００

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ ０９８２ ００５９ ０９８３ ００５７ ０ ０ １００
无 ５ ０８２６ ０１８０ ０８１３ ０１８７ ０ ０ １００

判别３ 一阶导数 ９ ０９２０ ０１２３ ０９１３ ０１８７ ０ ０ １００
二阶导数 ９ ０９０２ ０１３５ ０８９７ ０１３９ ０ ０ １００

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ ０９７０ ００７５ ０９６８ ００７８ ０ ０ １００
无 ５ ０８３３ ０２０４ ０９２５ ０１９３ ０ ０ １００

判别４ 一阶导数 ９ ０８９７ ０１６１ ０９５２ ０１１９ ０ ０ １００
二阶导数 ９ ０８５２ ０１９２ ０９３３ ０１４７ ０ ０ １００

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ ０９３３ ０１２９ ０９６８ ００９６ ０ ０ １００

　　为比较不同建模方法对定性判别模型的影响，
如表 ２和表 ３所示，选用了 ＰＬＳＤＡ和 ＳＶＭＤＡ建
立不同定性判别模型。由表 ２可知，经一阶导数 ＋
ＳＮＶ预处理的 ＰＬＳＤＡ模型的决定系数 Ｒ２ＣＶ均在
０９３０以上，模型的 ＲＭＳＥＣＶ则在 ０１００左右，其中判

别３和判别 ４的 Ｒ２ＣＶ达到 ０９７０以上，ＲＭＳＥＣＶ则在
０１００以下，以上结果说明 ＰＬＳＤＡ模型对豆粕和试
验涉及的３种菌渣的定性判别是有效的。由表３可
知，ＳＶＭＤＡ模型的灵敏度和特异度均在 ０９８０以
上，模型的 ＲＭＳＥＣＶ均小于 ０１００，其中经一阶导数 ＋
ＳＮＶ预处理的判别２和判别３的灵敏度和特异度为
１，ＲＭＳＥＣＶ为０。以上结果说明 ＳＶＭＤＡ模型对豆粕
和试验涉及的 ３种抗生素菌渣的定性判别模型较
好，且优于 ＰＬＳＤＡ模型。

针对近红外图像采集过程中出现在光谱中的噪声

信号，分别选取相应的无预处理、一阶导数、二阶导数

和一阶导数 ＋ＳＮＶ４种建模预处理方法，并比较相同
模型中不同预处理方法对模型效果的影响。由表２和
表３可知，在 ＰＬＳ ＤＡ中，一阶导数 ＋ＳＮＶ预处理方
法较具有明显优势。例如在表２的判别１中，采用一
阶导数 ＋ＳＮＶ预处理的模型的 Ｒ２ＣＶ为 ０９４８，ＲＳＭＥＳＶ为

００９９，而其他３种预处理方式的 Ｒ２ＣＶ均小于０９００，而
ＲＭＳＥＣＶ均大于０１００。这是由于 ＰＬＳＤＡ模型对于样品
光谱存在的噪声信号比较敏感，而在获取近红外光谱

图像过程中，存在基线漂移、表面散射、样品颗粒大小

不均造成的噪声信号，而导数 ＋ＳＮＶ刚好能减弱或消
除这类噪声，因此预处理效果优于其他３种预处理方
法。在ＳＶＭＤＡ模型中，４种预处理方式的模型效果差
别不大，这是由于 ＳＶＭＤＡ对样品光谱的处理方式不
同于ＰＬＳＤＡ，将原始光谱映射到高维空间后，定标模
型对光谱中的噪声信号不敏感，因此不同预处理方法

对ＳＶＭＤＡ模型的影响不明。
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表 ３　基于不同预处理方法的豆粕与抗生素菌渣 ＳＶＭＤＡ定性判别模型结果

Ｔａｂ．３　ＱｕａｌｉｔａｔｉｖｅｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｒｅｓｕｌｔｓｏｆｓｏｙｂｅａｎｍｅａｌａｎｄａｎｔｉｂｉｏｔｉｃｍｙｃｅｌｉａｌｒｅｓｉｄｕｅｉｎＳＶＭＤＡｍｏｄｅｌＰＬＳ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓ

建模样品光谱 预处理方法
潜变

量数

校正集 验证集

灵敏度 特异度 ＲＭＳＥＣＶ 假阳性个数 假阴性个数 判别正确率／％

无 ４ １ ０９８４ ０００９ ０ ０ １００

判别１ 一阶导数 ９ ０９９９ ０９９５ ００４５ ０ ０ １００

二阶导数 ９ １ ０９８７ ００４５ ２ １ ９９４

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ １ ０９９５ ０ ０ ０ １００

无 ４ １ １ ０ ０ ０ １００

判别２ 一阶导数 ９ １ １ ０ ０ ０ １００

二阶导数 ９ ０９９８ １ ０ ０ ０ １００

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ １ １ ０ ０ ０ １００

无 ５ １ １ ０ ０ ０ １００

判别３ 一阶导数 ９ ０９９９ １ ０ ０ ０ １００

二阶导数 ９ １ ０９９７ ０ ０ ０ １００

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ １ １ ０ ０ ０ １００

无 ５ ０９９９ １ ００２６ ０ ０ １００

判别４ 一阶导数 ９ １ ０９９８ ００２３ ０ ０ １００

二阶导数 ９ ０９９９ ０９９５ ００４３ ０ ０ １００

一阶导数 ＋ＳＮＶ ９ １ ０９９９ ００２５ ０ ０ １００

２３　近红外显微成像定性判别模型的外部独立验证
为验证所建立的定性判别模型的准确性，本研

究采用外部独立验证对所建立模型的准确性加以验

证，验证集的结果如表２和表３所示。ＰＬＳＤＡ模型
的判别正确率在９９４％以上，其中判别 ２、３、４的判
别正确率达到 １００％。ＳＶＭＤＡ模型的正确率几乎
为１００％，仅有判别 １中的二阶导数处理模型存在
判别错误。从验证集的结果分析，也可验证 ＳＶＭ
ＤＡ模型的定性鉴别结果优于 ＰＬＳＤＡ模型，判别 ２
和判别３的判别效果优于判别１和判别４。

３　结束语

针对目前缺乏对饲料中抗生素菌渣快速检测手

段的问题，在豆粕与抗生素菌渣具有相似成分组成

的前提下，本文提出了采用近红外显微成像技术从

样品微区光谱入手分析饲料样品，旨在以豆粕和

３种抗生素菌渣（硫酸链霉素菌渣、土霉素菌渣、硫
酸粘杆菌素菌渣）为例论证基于近红外显微成像技

术快速检测饲料中抗生素菌渣的可行性。采用

ＰＬＳＤＡ和 ＳＶＭＤＡ的定性判别模型，对豆粕和抗
生素菌渣的种类进行鉴别分析。研究表明，豆粕和

３种抗生素菌渣的主要成分虽然相似，但是利用近
红外显微成像技术结合定性判别模型的种类鉴别效

果比较理想。ＰＬＳＤＡ和 ＳＶＭＤＡ模型分析及其外
部独立验证表明，基于近红外显微成像光谱数据可

以有效对豆粕和抗生素菌渣进行鉴别分析，ＳＶＭ
ＤＡ模型优于 ＰＬＳＤＡ模型，定性判别正确率达到
９９４％以上。通过该研究可知：近红外显微成像光
谱能够定性区分豆粕和抗生素菌渣，为饲料中抗生

素菌渣鉴别提供了思路，有进一步研究的价值。
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