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摘 　要 　木材是一种生物质材料 , 容易受到各种微生物的危害 , 生物腐朽可以迅速导致木材结构的破坏 , 因

此 , 对木材生物腐朽的快速、准确地检测或鉴定具有重要意义。近几年来 , 近红外光谱和 SIMCA 方法正被

用于识别或检测食品、药品和农产品等研究中 , 因此 , 本研究尝试利用近红外光谱结合 SIMCA 方法来检测

木材的生物腐朽。研究结果表明 , 应用近红外光谱和 SIMCA 方法能有效地判别木材的生物腐朽类型 , 通过

培训集样本建立的基于 PCA 分析的 SIMCA 判别模型对未腐朽、白腐和褐腐三种类型样本进行回判 , 判别

准确率分别为 100 % , 8215 %和 100 % ; 而对未知腐朽类型的样本 (包括未腐朽、白腐和褐腐样本) , 判别准确

率分别为 100 % , 85 %和 100 % ; SIMCA 方法对未腐朽和褐腐类型的判别准确率均达到 100 % , 但对白腐样

本都有错判 , 造成这种错判的主要原因可能是由于样本包括的信息不够丰富以及腐朽初期白腐和褐腐试样

的性质差异太小等。
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引 　言

　　木材是一种生物性特征明显的植物材料 , 因而容易受到

各种微生物的侵袭。真菌腐朽是对木材破坏最严重的一种方

式 , 因为真菌腐朽可以迅速导致木材结构的破坏 , 即使在真

菌腐朽的初期 , 木材的力学强度也会发生急剧下降 [1 , 2 ] 。在

美国 , 由于真菌腐朽、败坏木材造成的损失估计每年超过 52

亿美元 [3 ] 。因此 , 对木材生物腐朽的快速、准确地检测或鉴

定可以为木材的及时保护和合理利用提供参考 , 具有重要的

现实意义。

检测生物腐朽的方法和技术有很多种 , 如表面观察、显

微镜观察、力学强度试验、电导率测定和声波探测 (声波发

射和应力波计时器、超声波脉动测试)等。但是 , 这些方法一

般很难快速、准确地检测和判别木材的生物腐朽。近十几

年 , 有关人员已开始将一些先进的无损检测与现代仪器分析

技术引入到木材生物腐朽的检测与评估研究中 [4 , 5 ] , 但所有

的方法均有各自的局限性 , 没有一种方法可以同时对多种条

件下的木材腐朽进行检测。

近年来 , 近红外光谱 ( N IR) 和 SIMCA ( soft independent

modeling of class analog)方法在食品、医药和农产品等领域

中的检测或识别方面得到了许多应用 [629 ] , 而生物腐朽木材

与健康材相比 , 不仅受木腐菌侵染 , 木材内部有菌丝生长 ,

木材颜色参数和化学成分也有所变化 , 而这些变化基本上都

可以在近红外光谱中得到反映 [10 ] 。因为 , N IR 包含了键强

度、化学组成与试样的散射、表面光泽、折光指数等重要信

息 , 这为利用 N IR 检测与评估木材的腐朽提供重要的依据。

因此 , 本研究尝试利用近红外光谱结合 SIMCA 方法来检测

木材的生物腐朽。

1 　材料与方法

111 　生物腐朽试样的准备

木材的生物腐朽试验采用试菌为一种褐腐菌和一种白腐

菌 , 接种后放入培养室内进行生物腐朽 , 经过不同时间的腐

朽后 , 取出试样干燥恒重 , 按照生物腐朽前后试样的质量变

化计算失重率 (失重率数据的分析将在以后的文章中分析) 。

从腐朽试样中随机选取 140 个木材腐朽试样 , 其中未腐朽试

样 20 个 , 白腐 60 个、褐腐 60 个。

112 　近红外光谱的采集

试验用设备是由美国 ASD 公司 (分析光谱设备公司) 生

产的 Field Spec   近红外光谱仪。光谱仪的波长范围在 350～



2 500 nm , 采用光纤探头采集试样表面的近红外光谱 , 光纤

探头在试样表面的垂直上方。光谱的空白校准采用商用聚四

氟乙烯制成的白色材料。照射光源用 DC 直流灯 , 在样品的

上方与样品成 30°角度 , 并与样品的纵轴保持平行。将腐朽

木材试样磨成木粉后装入直径约 2 cm 的样品杯 , 样品杯置

于可旋转的转盘上。样品经过光纤探头采集每扫描 30 次并

自动平均为一条光谱后保存起来 , 得到的近红外光谱经 ASD

提供的专业软件转换成光谱数据文件。经过综合分析比较 ,

在本试验中拟采用 500～2 500 nm 的光谱信息进行 SIMCA

分析。

113 　SIMCA分析方法

化学计量学中定性分析的方法是判别分析法 , 判别分析

的基本思想是根据已知样品集特征 , 选定适合的判别准则 ,

建立定性分析模型 , 最后用于预测判定未知样品。近红外光

谱判别分析法主要有命中指数法、PCA2马氏距离法、SIM2
CA、PL S 判别分析 ( PL S , discriminant analysis) 等 , 其中

SIMCA 和 PL S 判别分析是光谱分析软件 Unscrambler   中主

要的分析方法。

SIMCA 是光谱分析中分类、判别等定性分析的主要方

法 , 是一种二值判定方法。SIMCA 判别方法是基于每一个类

别培训集的 PCA 分析建立的模型 , 然后计算未知样本点与

培训集的 PCA 模型的距离 , 根据距离判别方法判别未知样

本的类别。化学计量学中 , 通常用样品间的距离 , 来描述样

本间的差异 , 而判别分析的基本思想就是比较样本到各类总

体的距离 , 寻找最近距离的类 , 如图 1 中如果未知样本 Sam2
ples 距 Gi 类总体的距离比 G j 类总体的短 , 则判属于 Gi 类。

SIMCA 方法中使用的距离是马氏距离 ( mahalanobis dis2
tance , MD) 。

Fig11 　The principle of distance2discrimination analysis

2 　结果与讨论

211 　SIMCA判别模型的建立

近红外光谱 SIMCA 定性分析 , 主要分为两步 : (1) 是对

培训集样本的光谱数据进行 PCA 分析 , 为每一个类建立一

个 PCA 模型 ; (2) 计算未知样本距各培训集 PCA 模型的距

离 , 找出最小距离的类。SIMCA 判别结果有三类 , 分别是未

知样本属于已知的某一类、未知样同时属于已知的多个类 ,

以及未知样本不属于任何已知类。当出现未知样本同属于多

个类时 , 说明判别分析模型不够精确 , 需要改进 , 一般可以

通过增加培训集样本数或是增加变量数来解决。

本试验在所有试样中按不同生物腐朽类别分别随机抽取

了 2/ 3 的试样用于培训建立 SIMCA 判别模型 , 剩余 1/ 3 样

本作评价培训集模型有效性的检测集。本研究分别对未腐

朽、白腐和褐腐三类试样的培训集样本进行 PCA 分析 , 并通

过交互验证建立各腐朽类别的 PCA 模型 , 即 SIMCA 模型包

括了未腐朽、白腐和褐腐试样的三个 PCA 模型 , 结果见图 2

～图 4。

Fig12 　PCA model of the non2decay samples in SIMCA

Fig13 　PCA model of the white2rot samples in SIMCA

Fig14 　PCA model of the brown2rot samples in SIMCA

　　图 2 , 图 3 和图 4 中 Scores 图提示了样本点分散和差异 ,

具有相同或相近性质的样本聚集在一起 , 而差异较明显的样

本相互远离。判别分析要求培训集样本能代表所属类的特

征 , 否则其构建的模型不完善 , 导致模型预测和判别能力的

降低 ; 而 Influence 图则表示是各样本点对相应 PCA 模型的

786第 4 期 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　光谱学与光谱分析



影响程度 , 由样本点的杠杆值 (Leverage) 和残差 ( Residual)

来决定 , 高杠杆值和高残差值的样本点被认为是异常值

(Outlier) 。杠杆值是样本点或变量在模型中投影点距模型中

心的距离 , 表示的是单个样本或变量与模型中其他样本或变

量的区别 , 和样本点或变量对建立的模型的影响程度 , 值越

大表示对模型的影响越大。残差是样本点或变量的观察值与

拟合值之差 , 表示了模型未能解释的样本点或变量的特征的

量 , 其值越小 , 模型拟合越好。从图 2～图 4 可知 , 各模型的

样本在主成分排序图中散开 , 且样本点的残差值和杠杆值都

较小 , 表明各模型中培训集选取的样本具有相应腐朽特性的

代表性 , 且各模型的拟合性较好。

212 　SIMCA判别模型的验证

由于 SIMCA 方法是二值判别法 , 样本特征的判别结果

只有两种 , 即是或否 , 试验中腐朽样本的类别有未腐朽、白

腐和褐腐三类 , 因此 Unscrambler   光谱分析软件 SIMCA 分

析时分别判断所有试样的未腐朽、白腐和褐腐特性。本试验

采用了培训集样本回判来验证 SIMCA 判别模型的判别效

率 , 图 5～图 7 是利用培训集样本建立的 SIMCA 判别模型

对培训集样本进行验证的结果。图中纵轴是样本距模型的距

离 , 其值是样本的残差的平方根 , 值越小表示对应的分类模

型能更好的描述样本 , 样本属于该类的可能性高 ; 横轴为样

本杠杆值 (Sample leverage) , 表示在不考虑类对样本描述程

度的前提下 , 比较样本与类中其他样本点的不同 , 以及对模

型的影响程度 ; 图中分别用一条垂直线和一条水平的直线给

出了样本到模型的距离和杠杆值在α= 0105 显著水平下的域

值 , 两直线与坐标轴构成的区域即为具有相应属性的有效区

域。

Fig1 5 　The discrimination results of non2decay

samples of training set by SIMCA

N ,W , and B stands for non2decay , white2rot

and brown2rot decay samples , respectively

　　从图 5～图 7 可知 , 除了图 7 中有 7 个白腐试样坐标值

落在样本到褐腐模型距离和杠杆值的域值里 (α= 0105) , 其

他所有样本均被正确判别 , 落在褐腐判别域内有 7 个白腐样

本被判为同属于白腐和褐腐 , 即产生了一个样本同属于多个

类的判别结果。表 1 列出了利用培训集样本对 SIMCA 判别

模型的验证结果 , 从表中可以看出 , SIMCA 方法能有效的判

别试样的腐朽类型 , SIMCA 模型对未腐朽、白腐和褐腐三种

类型的判别准确率分别为 100 % , 8215 %和 100 % (α=

0105) , 其中白腐样本虽然都被 SIMCA 模型判为白腐类型 ,

但同时也有被错判为褐腐类型的样本 (错判率为 1715 %) , 造

成这种判别结果的原因可能是由于培训集样本包括的信息不

够丰富以及腐朽初期白腐和褐腐试样的性质差异太小等 , 从

而造成 SIMCA 判别分析中培训集 PCA 模型不够精确 , 可以

通过增加样本集数量或包含的信息量等方法提高 PCA 模型

的精度 , 从而提高判别效率。

Fig16 　The discrimination results of white2decay

samples of training set by SIMCA

Fig17 　The discrimination results of brown2decay

samples of training set by SIMCA

Table 1 　The discriminant results of wood biological

decay of test set by SIMCA

Training set
( n = 93)

Non2decay
/ %

White2rot
decay/ %

Brown2rot
decay/ %

Disciminant probability
(α= 0105)

100 8215 100

213 　SIMCA模型对未知样本的检测

本试验中用于检测的未知样本为未参与建模的检测集样

本 , 检测集样本有 47 个。图 8～图 10 是利用培训集样本建

立的 SIMCA 判别模型来检测未知样本的结果 , 经过与实际

结果的核对发现 , 图 8、图 9 和图 10 分别是 SIMCA 模型对

未腐朽、白腐和褐腐样本的判别结果 (α= 0105) 。

　　从图 8～10 可知 , 图 10 中有 3 个白腐试样坐标值落在

样本到褐腐模型距离和杠杆值的域值里 (被判为同属于白腐

和褐腐) , 其他所有样本均被正确判别。表 2 列出了利用

SIMCA 判别模型对未知样本的检测结果 , 从表中可以看出 ,

SIMCA 模型能有效判别木材的生物腐朽类型 , SIMCA 模型
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对未腐朽、白腐和褐腐三种类型的判别准确率分别为 100 % ,

85 %和 100 %(α= 0105) , 其中白腐样本虽然都被 SIMCA 模

型判为白腐类型 , 但同时也有被错判为褐腐类型的样本 , 错

判率为 15 %。即使我们将原 SIMCA 模型中的错判样本剔除

重新建立判别模型 , 也没能提高对未知样本的判别准确率 ,

因此 , 造成这种错判的原因可能是由于样本包括的信息不够

丰富以及腐朽初期白腐和褐腐试样的性质差异太小等。

3 　结 　论

　　应用近红外光谱和 SIMCA 方法能有效的判别木材的生

Fig1 8 　The discrimination results of non2decay

samples in tset set by SIMCA

Fig19 　The discrimination results of white2decay

samples in tset set by SIMCA

Fig110 　The discrimination results of brown2decay

samples in tset set by SIMCA

Table 2 　The discrimination results of wood biological

decay of test set by SIMCA

Test set
( n = 47)

Non2decay
/ %

White2rot
decay/ %

Brown2rot
decay/ %

Disciminant probability
(α= 0105)

100 85 100

物腐朽类型。通过培训集样本建立的 SIMCA 判别模型对未

腐朽、白腐和褐腐三种类型样本进行回判 , 判别准确率分别

为 100 %、8215 %和 100 % ; 对未知腐朽类型的样本 (包括未

腐朽、白腐和褐腐样本) , 判别准确率分别为 100 % , 85 %和

100 %。

在本研究中 , SIMCA 方法对未腐朽和褐腐类型的判别

准确率均达到 100 % , 没有错判 , 但对白腐样本都有错判 , 造

成这种错判的主要原因可能是由于样本包括的信息不够丰富

以及腐朽初期白腐和褐腐试样的性质差异太小等 , 我们可以

通过增加样本集数量或包含的信息量等方法提高 PCA 模型

的精度 , 从而提高判别效率。本研究的重要意义在于通过试

验证明了近红外光谱技术在实验室范围内可以应用于木材生

物腐朽的检测。
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Discrimination of Wood Biological Decay by Soft Independent Modeling of
Class Analogy ( SIMCA) Pattern Recognition Based on Principal
Component Analysis
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Abstract 　Wood , as a biomass materials , tends to be attacked by microorganisms , and it s st ructure could be rapidly dest royed by

biological decay. Therefore , it′s significant to rapidly and accurately detect or identify biological decay in wood. Recently , exten2
sive research has demonst rated that near inf rared spect roscopy (N IR) and soft independent modeling of class analogy (SIMCA)

can be used to discriminate or detect a wide variety of food , medicine and agricultural product s. The use of N IR coupled with

principal component analysis ( PCA) and SIMCA pattern recognition to detect wood biological decay was investigated in the pres2
ent paper. The result s showed that N IR spect roscopy coupled with SIMCA pattern recognition could be used to rapidly detect the

biological decay in wood. The discrimination accuracy by the SIMCA model based on the t raining set for the non2decay , white2rot

and brown2rot decay samples were 100 % , 8215 % and 100 % , respectively ; and that for the samples for the test set were 100 % ,

85 % and 100 % , respectively. However , some white2rot decay samples were mis2discriminated as brown2rot decay , for which

the main reasons might be that the t raining set does not have enough typical samples , and there′s a slight difference between

white2rot and brown2rot decay during the early stage of decay.

Keywords 　Near inf rared spect roscopy (N IR) ; Soft independent modeling of class analogy (SIMCA) ; Principal component anal2
ysis ( PCA) ; Wood ; Biological decay ; Discrimination
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