试样表面对竹材气干密度近红外预测模型精度的影响(
余雁1      江泽慧2     王戈1    覃道春1   

 1  国际竹藤网络中心，北京，100102，yuyan@icbr.ac.cn
2  中国林业科学研究院，北京，100091, renhq@forestry.ac.cn
摘要： 对应用近红外光谱技术（NIR）和偏最小二乘法（PLS）快速预测毛竹材气干密度的可行性进行了研究，并考虑到竹材构造特点，重点研究从试样不同表面采谱对模型预测精度的影响。为了便于对比，建模过程中光谱数据未经过任何预处理。研究结果表明，试样表面对模型的预测精度有一定影响。从竹材横切面采谱所建模型的预测精度最高，内表面（靠近竹黄面）居中，外表面（靠近竹青面）最差。但如果对竹材的内外表面光谱求平均后建模，则可以显著提高模型的预测精度。随后选择最优模型对随机抽取、未参与建模的17个未知样品的密度进行了预测，预测值与测量值之间的线性相关系数为R2=0.937，表明近红外光谱技术可以快速、准确地预测竹材的气干密度。
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Effect of Sample Surface on the Accuracy of Near Infrared Predictive Model of Air Dried Density of Bamboo
Abstract: This work was undertaken to investigate the feasibility of using near infrared spectroscopy (NIR) and partial least squares regression (PLS) as a tool to rapidly predict the air-dried density of Moso bamboo. Especially, this study focused on the effect of bamboo surface on the accuracy of near infrared predictive model. For comparison, no spectrum treatment procedure was adopted when establishing the NIR models. The results indicated the accuracy of NIR density predictive model was influenced by the sample surface from which NIR spectrums were obtained. The model based on transverse section of bamboo owns the strongest predictive accuracy, followed sequentially by the models based on the inner and outer surface of bamboo. It was also found the predictivel accuracy can be substantially improved if the model was based on the average spectrums obtained from the outer and inner surface. This model was than used to predict the air-dried density of 17 unknown bamboo samples, and a good correlation between the measured and predicted one was obtained.    
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近红外光谱分析技术（NIR）是一种利用光谱对样品的化学组成、物理性质进行快速测定的分析技术。与其他光谱分析相比，该技术具有快速、安全等特点，已经在食品、农业、石油化工的十几个工业领域得到了广泛的应用，并产生了显著的经济效益（陆婉珍等， 2001）。近几年来，近红外光谱技术在木材科学与加工领域的应用前景得到了广泛关注。大量的研究表明，近红外光谱技术可以快速、无损地预测木材许多物理、化学和力学性质（Hoffmeyer, 1995; Gindl, 2001; Thumm, 2001; Rials, 2002; Schimleck, 2002; Kelly, 2004），特别是在木材主要化学成分、密度、抗弯强度和模量方面的预测准确性较高。同时研究也发现，由于木材是一种结构极为复杂的天然生物复合材料，预测模型的精度往往受到光谱采集方式、试样表面粗糙度(Tsuchikawa, 1996)、含水率等因素的影响(Thygesen, 2000)，这些需要在建立稳健、实用的预测模型时加以考虑。虽然国外在利用NIR快速预测木材的化学、物理、力学性质方面已经做了不少工作，但至今未见利用NIR预测竹材材性的相关报道。

我国素有“竹子王国”之称，竹林面积和竹材产量据世界第一。竹材科学研究和工业化利用水平方面也处于世界领先地位。对竹材资源的工业化利用，使我国每年少采伐木材20％以上，对于缓解我国木材供应严重不足的现状，保护森林，促进生态建设和环境保护具有重要意义。与木材相比，竹材具有其独特的解剖构造，特别是竹材的密度在径向存在较大变异，这些都是我们在建立竹材性质NIR预测模型中所应该考虑的因素。因此本次研究以我国工业化利用的最主要竹种－毛竹为研究对象，探讨利用NIR技术快速预测竹材气干密度的可行性，并重点研究竹材不同表面对所建预测模型精度的影响，为近红外光谱技术在竹材上的成功应用提供科学指导。

1 材料和方法

1.1材料

研究对象为毛竹，采自浙江杭州大庄地板厂附属竹林。试样尺寸规格有两种。第1种试样尺寸为20mm×20mm×5.8mm,其中校正集样本数90，预测集样品数17；第2种为20mm×20mm×2mm厚的竹片，校正集样本数90。测试前试样放置NIR实验室20天，使其含水率达到与测环境相平衡（8－9％）。实验室的温度由中央空调控制，基本保持恒定。气干密度密度测量参照《竹材物理力学性质试验方法》(GB/T 15780-1995)进行。

1.2近红外光谱采集

使用的近红外光谱仪为美国ASD公司生产的LabSpec光谱仪,波长范围在350～2500 nm之间。使用两分叉光纤探头采集样品表面的近红外光谱，探头与样品表面的距离为3mm。在每个样品的三个不同表面（横切面，靠近竹青面，靠近竹黄面）沿对角线均匀采集光谱3次。

1.3  多元数据分析及建立预测模型

从测量样品中随机选出试样组成校正集，用于预测模型构建。剩余的样品组成预测集，用于模型验证。利用仪器随机的Viewspec Pro软件把仪器采集的光谱数据转化为计量化学软件Unscrambler 9.1所能识别的格式,利用偏最小二乘(PLS1)和完全交互验证法建立竹材密度预测模型。

2 结果与讨论
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2.1 试样不同表面的NIR光谱
图1 毛竹的横切面（25×），1为维管束，2为薄壁细胞组织
图1实体显微镜下的毛竹横切面。竹材密度在径向的变异主要由维管束在径向的分布所决定，越靠近竹青（外表面），维管束的分布越密集，竹材的密度越大。图2为在同一试样不同表面采谱得到的NIR吸收光谱图。从图可知竹材不同表面近红外光谱的吸光度之间存在差异。靠近竹青面（外表面）的吸收最强，靠近竹黄面（内表面）的吸收最弱，而横切面的吸收则介于两者之间。竹材不同表面之间NIR吸收强度的差异可以通过竹材的结构给予解释。当从试样外表面采谱时，由于靠近竹青面单位面积内的维管束数量较多，因此密度较大，因此有更多的信号通过漫反射传递给探测器，因此吸收强度较大；而当从内表面采谱时，靠近竹青面的信号由于要通过较长的光程才可以达到内表面，衰减较大，因此吸收强度小。从横切面采谱时，则避免了上述极端情况，因此吸收强度介于前两者之间。竹材不同表面的NIR吸光度存在差异这个现象表明，我们在采谱时必须保证采谱表面的一致性，否则就会降低预测模型的精度。
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图2  试样不同表面的NIR光谱图. 

2.2 试样表面对NIR气干密度模型预测精度的影响

表2  5.8 mm 厚竹片表面对NIR校正和预测模型精度的影响

	类别
	　项目
	外表面
	内表面
	横切面
	外表面＋内表面

	校正模型

	R
	0.86
	0.93
	0.97
	0.96

	
	RMSEC
	0.041
	0.031
	0.018
	0.021

	
	SEC
	0.041
	0.031
	0.018
	0.022

	预测模型

	R
	0.80
	0.90
	0.94
	0.94

	
	RMSEP
	0.049
	0.035
	0.029
	0.029

	
	SEP
	0.049
	0.035
	0.029
	0.029


表3  2 mm厚竹片表面对NIR校正和预测模型精度的影响

	类别
	项目
	外表面
	内表面
	外表面＋内表面

	校正模型

	R
	0.90
	0.92
	0.94

	
	RMSEC
	0.032
	0.029
	0.025

	
	SEC
	0.032
	0.029
	0.026

	预测模型

	R
	0.85
	0.87
	0.90

	
	RMSEP
	0.040
	0.036
	0.033

	
	SEP
	0.040
	0.087
	0.033


表2－3归纳了不同厚度毛竹试样表面对其NIR气干密度校正和预测模型精度的影响。为了便于比较，光谱数据未经过任何处理和变换，也未通过软件剔除任何奇异点。从表2可知，对于厚度为5.8mm的竹片，分别从竹材外表面、内表面、横切面采谱得到模型的预测精度不同。模型相关系数为横切面为最高，内表面次之，外表面最低。这是因为当从竹材内表面采谱时，由于内表面的密度较小，近红外光更容易穿透竹材到达试样的内部，从而比外表面采谱更完整地反映了试样的结构信息。而从横切面采谱时，满反射光谱已经包含了竹材径向密度变异的信息，因此模型的相关系数较高。虽然从竹材横切面采谱得到的模型预测精度最好，预测能力最强。然而从实用的角度上看，这种预测模型意义不大，因为近红外光的穿透能力只有几个厘米，只能反映样品一个小区域内的信息。如果样品的长度较大，就需要进行多点采样，才能反映样品的完整信息。因此通过在竹材纵切面上采谱建立的预测模型更具有实用性。表2表明，如果对竹块的外表面和内表面同时采谱并求平均，就可以而更加完整地反映样品的结构信息，从而明显提高校正和预测模型的相关系数，降低模型的预测均方根误差（RMSEC）。

表3则表明，如果试样厚度减小，从其外表面和内表面采谱得到的模型的预测精度的差异减小。对以2mm厚的竹片，两者之间相关系数的相差仅为0.02。这是因为试样厚度越小，试样外表面和内表面采谱所包含的样品信息差异就越小。表3 同时表明，如果对内表面和外表面同时采谱并求平均，也可以显著提高预测模型的精度。

2.3 未知试样密度的预测

这里以在竹片（厚度为5.8mm）内表面和外表面同时采谱并求平均而建立的模型为例，检查其对未知竹材样品气干密度的预测能力。其结果见图3和表4。图3表明，利用该模型得到的预测值和测量真值之间存在很强的线性关系，相关系数的平方为0.931。表4近一步给出了这17个样品测量值与预测值之间的实际偏差。说明该模型能非常准确的预测毛竹竹材的气干密度。
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图3 NIR竹材气干密度预测模型的预测值和实测值之间关系

表4 未知样品预测值与实测值比较

	样品编号
	预测值(g/cm3) 
	实测值(g/cm3)
	偏差(g/cm3)

	1
	0.799
	0.788
	-0.011

	2
	0.723
	0.745
	0.022

	3
	0.787
	0.766
	-0.021

	4
	0.605
	0.617
	0.012

	5
	0.672
	0.678
	0.006

	6
	0.715
	0.687
	-0.028

	7
	0.589
	0.627
	0.038

	8
	0.597
	0.624
	0.027

	9
	0.777
	0.774
	-0.003

	10
	0.661
	0.7
	0.039

	11
	0.645
	0.632
	-0.013

	12
	0.602
	0.635
	0.033

	13
	0.678
	0.692
	0.014

	14
	0.841
	0.823
	-0.018

	15
	0.559
	0.61
	0.051

	16
	0.702
	0.73
	0.028

	17
	0.709
	0.746
	0.037


3 结论

本文对利用近红外光谱技术快速预测竹材气干密度的可行性进行了研究，并重点研究竹材表面对模型的预测精度的影响。

研究结果表明，利用近红外光谱技术可以快速、准确地预测竹材的气干密度。采谱方式对模型的预测精度有一定影响。分别从竹材外表面、内表面、横切面采谱所建模型的预测精度不同。横切面最好，内表面居中，外表面最差。竹材内外表面之间模型预测精度的差异随试样的厚度的减小而减小。对竹材的内外表面同时采谱并求平均，可以显著提高模型的预测精度。

上述研究虽然是基于气干密度这个指标得到的，但从原理上说对竹材其他指标的预测也具有借鉴意义。我们建议在对竹材片状试样采集NIR光谱时，最好能够采取双面采谱求平均的方式，这样可以显著提高预测模型的精度。
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未炭化综合

		

												Sample		Predicted		Deviation		Reference

												Bam092.003		0.799		2.52E-02		0.788

												Bam095.003		0.723		2.56E-02		0.745

												Bam096.003		0.787		2.43E-02		0.766

												Bam097.003		0.605		2.83E-02		0.617

												Bam098.003		0.672		2.28E-02		0.678

												Bam099.003		0.715		2.95E-02		0.687

												Bam100.003		0.589		3.23E-02		0.627

												Bam101.003		0.597		3.87E-02		0.624

												Bam102.003		0.777		2.47E-02		0.774

												Bam103.003		0.661		2.99E-02		0.7

												Bam104.003		0.645		2.38E-02		0.632

												Bam105.003		0.602		1.71E-02		0.635

												Bam107.003		0.678		2.73E-02		0.692

												Bam110.003		0.841		4.06E-02		0.823

												Bam111.003		0.559		3.70E-02		0.61

												Bam112.003		0.702		3.23E-02		0.73

												Bam113.003		0.709		4.08E-02		0.746
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未炭化横切面

		

												Sample		Predicted		Deviation		Reference

												trbam001.00		0.619		0.034		0.624

												trbam002.00		0.652		0.037		0.660

												trbam003.00		0.631		0.017		0.626

												trbam004.00		0.841		0.027		0.826

												trbam005.00		0.631		0.028		0.625

												trbam006.00		0.666		0.028		0.682

												trbam007.00		0.661		0.019		0.632

												trbam008.00		0.739		0.042		0.750

												trbam009.00		0.779		0.024		0.785

												trbam010.00		0.628		0.018		0.615

												trbam011.00		0.663		0.020		0.635

												trbam012.00		0.677		0.026		0.671

												trbam013.00		0.626		0.026		0.625

												trbam014.00		0.662		0.026		0.671

												trbam015.00		0.653		0.022		0.655

												trbam016.00		0.627		0.025		0.624

												trbam017.00		0.773		0.048		0.821

												trbam018.00		0.848		0.055		0.741

												trbam019.00		0.631		0.023		0.635

												trbam020.00		0.813		0.024		0.829

												trbam021.00		0.660		0.037		0.685

												trbam022.00		0.661		0.020		0.686

												trbam023.00		0.808		0.024		0.793

												trbam024.00		0.640		0.039		0.620

												trbam025.00		0.910		0.037		0.823

												trbam026.00		0.733		0.041		0.748

												trbam027.00		0.823		0.015		0.832

												trbam028.00		0.668		0.018		0.639

												trbam029.00		0.826		0.026		0.787

												trbam031.00		0.822		0.021		0.821





未炭化横切面
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炭化综合

		

										Sample		Predicted		Deviation		Reference

										cabac091.00		0.742		2.45E-02		0.767

										cabac092.00		0.652		1.71E-02		0.645

										cabac093.00		0.744		2.22E-02		0.724

										cabac094.00		0.814		2.42E-02		0.782

										cabac095.00		0.661		1.61E-02		0.673

										cabac096.00		0.739		1.67E-02		0.766

										cabac097.00		0.652		2.71E-02		0.662

										cabac098.00		0.833		2.76E-02		0.791

										cabac099.00		0.719		2.16E-02		0.743

										cabac100.00		0.768		2.84E-02		0.781

										cabac101.00		0.808		2.29E-02		0.77

										cabac102.00		0.773		1.80E-02		0.774

										cabac103.00		0.583		1.81E-02		0.579

										cabac104.00		0.864		2.45E-02		0.86

										cabac105.00		0.733		1.97E-02		0.703

										cabac106.00		0.824		1.94E-02		0.859

										cabac107.00		0.647		2.42E-02		0.646

										cabac108.00		0.759		1.84E-02		0.723

										cabac109.00		0.762		2.30E-02		0.759

										cabac110.00		0.657		2.47E-02		0.667

										cabac111.00		0.803		2.30E-02		0.797

										cabac112.00		0.638		3.28E-02		0.663

										cabac113.00		0.766		2.57E-02		0.762

										cabac114.00		0.722		2.26E-02		0.712

										cabac115.00		0.695		3.08E-02		0.722

										cabac116.00		0.743		2.52E-02		0.74

										cabac117.00		0.66		2.21E-02		0.67

										cabac118.00		0.572		2.68E-02		0.573





炭化综合
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炭化横切面

		

												Sample		Predicted		Deviation		Reference

												tra091.001		0.745		1.63E-02		0.767

												tra092.001		0.652		1.71E-02		0.645

												tra093.001		0.69		3.33E-02		0.724

												tra094.001		0.748		2.63E-02		0.782

												tra095.001		0.674		2.75E-02		0.673

												tra096.001		0.786		1.73E-02		0.766

												tra097.001		0.649		2.89E-02		0.662

												tra098.001		0.746		2.10E-02		0.791

												tra099.001		0.797		3.51E-02		0.743

												tra100.001		0.78		3.28E-02		0.781

												tra101.001		0.756		2.77E-02		0.77

												tra102.001		0.768		2.27E-02		0.774

												tra103.001		0.59		1.96E-02		0.579

												tra104.001		0.888		1.74E-02		0.86

												tra105.001		0.702		1.65E-02		0.703

												tra106.001		0.88		3.47E-02		0.859

												tra107.001		0.644		3.35E-02		0.646

												tra108.001		0.716		3.14E-02		0.723

												tra109.001		0.79		2.69E-02		0.759

												tra110.001		0.675		2.95E-02		0.667

												tra111.001		0.807		3.22E-02		0.797

												tra112.001		0.649		4.44E-02		0.663

												tra113.001		0.753		1.40E-02		0.762

												tra114.001		0.688		2.57E-02		0.712

												tra115.001		0.72		1.86E-02		0.722

												tra116.001		0.737		1.71E-02		0.74

												tra117.001		0.688		1.38E-02		0.67





炭化横切面
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