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近红外光谱分析法快速测定
稻谷常规化学指标

杨学文
（江西省粮油质量监督检验中心，江西南昌　 ３３００４６）

摘　 要：采集１５０份有代表性的我国南方地区稻谷样品的近红外光谱，用偏最小二回归分析法
（ＰＬＳ），建立了稻谷的水分、直链淀粉、蛋白以及胶稠度的近红外定量分析模型，并对３０份预测集
样品进行了验证。水分、直链淀粉、蛋白以及胶稠度的校正集模型的决定系数所（Ｒ２）分别为
０． ９９０ ３、０． ５６０ ３、０． ９１３ ２以及０． ６７８ ０，交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）分别为０． ３７２ ８％、
１． ４５６ ９％、０． ３０５ ４％以及５． ０３１ ５％；验证集标准预测偏差（ＲＭＳＥＰ）分别为０． ３８２ ５％、１． ４６５ ０％、
０． ５１０ ０％以及５． ０５２ １％。结果表明，近红外光谱分析法可以满足快速分析的要求。
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　 　 水稻是我国最主要的粮食作物之一，我国水稻
的播种面积约占粮食作物总面积的１ ／ ４，产量约占
全国粮食总产量的４０％。目前水稻的常规化学成
分如水分、直链淀粉、蛋白、胶稠度等指标主要通过
常规的化学分析法进行［１ － ３］，样品往往需要进行去
壳等前处理操作，过程繁琐，检测速度较慢，无法满
足粮食收购和水稻质量快速分析的需要。因此，开
发一种水稻常规化学指标的快速分析方法具有十分
重要的意义。

近红外光谱分析法是一种绿色环保、简单快速
且能够无损检测的一种分析方法，已广泛应用于食

品［４］、医药［５］、生物［６］和石油化工［７］等领域。目前，
在水稻的近红外光谱分析方面已有部分研究［８ － １０］，
但尚无同时测定稻谷水分、蛋白、直链淀粉以及胶稠
度的相关研究。为此，本实验通过采集我国南方地
区１５０份稻谷样品的近红外光谱，应用偏最小二乘
回归（ＰＬＳ），研究近红外光谱分析法同时快速测定
稻谷水分、直链淀粉、粗蛋白含量以及胶稠度常规化
学指标的可行性。
１　 材料与方法
１． １　 样品与仪器

采用来自我国南方水稻产区共１５０份稻谷样
品，其中江西５０份、广西３０份、广东份４０份、海南
３０份。样品水分含量范围为１０． ２０％ ～ ２７． ３０％；直
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链淀粉含量范围为１３． ４０％ ～ ２８． ００％；蛋白质含
量范围为８． ３０ ～ １３％；胶稠度范围为５２ ～ ８９ ｍｍ。

ＩＭ９５００近红外谷物分析仪：瑞典Ｐｅｒｔｅｎ公司；
Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ软件：挪威ＣＡＭＯ公司；３１００旋风粉碎
磨：瑞典Ｐｅｒｔｅｎ公司；ＥＤ １１５烘箱：德国ＢＩＮＤＥＲ；
ＶＡＰ３００凯氏定氮仪：德国Ｇｅｒｈａｒｄｔ公司；ＪＬＧＪ － ４５
砻谷机：河南中主良仪器设备有限公司；ＧＹ１００高
速旋转粉碎机：五洲鼎创（北京）科技有限公司；ＴＵ
－１９００紫外可见分光光度计：北京普析通用仪器有
限公司；ＨＨ． Ｓ２１ － Ｎｉ８恒温水浴锅：北京三二八科
学仪器有限公司。
１． ２　 实验方法
１． ２． １　 光谱采集

在室温下直接采集稻谷样品的近红外光谱。谱
区采集范围：５７０ ～ １ １００ ｎｍ，光谱数据间隔：０． ５
ｎｍ，扫描次数：１０次。每个稻谷样品重复测量３次，
采用３次测量的平均光谱进行建模。
１． ２． ２　 光谱建模方法

从各省份样品中随机选取２０％，共３０个样品
作为检验集进行外部预测，剩余的１２０个样品作为
校正集进行交互验证建立定量分析模型。采用Ｕｎ
ｓｃｒａｍｂｌｅｒ软件建立偏最小二乘回归定量分析模型
并对预测集进行预测。偏最小二乘法是目前使用最
为广泛的近红外定量分析方法。
１． ２． ３　 模型评价方法

模型的评价主要由决定系数（Ｒ２）、交互验证均
方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）、和预测集均方根误差（ＲＭ
ＳＥＰ）等参数来评价。Ｒ２越接近于１，说明参照值与
预测值的数值越接近。模型的ＲＭＳＥＣＶ值越小说
明模型的校正效果越好，ＲＭＳＥＰ值越小模型预测效
果越好。一般情况下，如果没有特别指明，Ｒ２一般
为校正集的决定系数。

决定系数计算公式：

Ｒ２ ＝ （１ － ∑
ｎ

ｉ ＝ １
（ｙ＾ ｉ － ｙｉ）２

∑ ｎ

ｉ ＝ １
（ｙｉ － ｙｍ）２

）× １００％ （６）

其中，ｙｉ为第ｉ个样品的实测值，ｙ＾ ｉ为第ｉ个样
品的预测值，ｙｍ为样品实测值的平均值。

ＲＭＳＥＣＶ和ＲＭＳＥＰ计算公式：

ＲＭＳＥ ＝
∑ ｎ

ｉ ＝ １
（ｙ＾ ｉ － ｙｉ）２槡 ｎ （７）

其中，ｙｉ为第ｉ个样品的实测值，ｙ＾ ｉ为第ｉ个样

品的预测值，ｎ为校正集或预测集的样品数。当ｙ＾ ｉ
为校正集的预测结果时，（７）式为ＲＭＳＥＣＶ；当ｙ＾ ｉ为
预测集的预测结果时，（７）式则为ＲＭＳＥＰ。在实际
应用中ＲＭＳＥＣＶ常用来确定模型的维数，ＲＭＳＥＰ
则用来对模型的实际预测效果进行评价。
１． ２． ４　 化学指标测定

稻谷的水分含量按ＧＢ ／ Ｔ ２１３０５—２００７方法进
行测定。

稻谷蛋白含量按ＧＢ ／ Ｔ ５５１１—２００８方法进行测
定。

稻谷直链淀粉按ＧＢ ／ Ｔ １５６８３—２００８方法进行
测定。

胶稠度按ＧＢ ／ Ｔ ２２２９４—２００８方法进行测定。
２　 结果与分析
２． １　 光谱预处理方法选择

由于近红外光谱中包含一些与待测样品性质无
关的因素干扰，如样品的状态、光的散射、杂散光及
仪器响应等的影响，使得光谱的基线发生漂移，从而
影响光谱的重复性，因此在建模前往往需要对原始
光谱进行预处理，以消除这些不利因素对模型的
影响。　

本实验中采用的预处理方法是对光谱进行
Ｓａｖｉｔｚｋｙ － Ｇｏｌａｙ一阶导数处理。光谱求导可以消除
信号的背景，确定光谱峰位置并改善光谱的分辨率。
稻谷样品的原始光谱图如图１所示，从图中可以看
出原始光谱的光谱基线漂移较为严重；经过一阶导
数处理后，光谱基线漂移得到了较好地解决。

图１　 稻谷样品原始光谱与一阶导数光谱对比图
在使用导数法进行预处理时，导数平滑点数的

选择十分重要，点数过小噪声会偏大从而影响所建
分析模型的预测能力；点数过大，平滑过度又会使得
光谱失真而失去大量的有用信息。可通过不同平滑
点数与模型的交互验证标准偏差（ＲＭＳＥＣＶ）的变化
情况来确定最佳的平滑点数。
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不同平滑点数下稻谷各指标校正集模型结果见
表１。
表１　 不同平滑点数下稻谷常规化学指标校正集模型ＲＭＳＥＣＶ值

参数 平滑点数 ＲＭＳＥＣＶ ／（％，胶稠度为ｍｍ）

水分
０ａ ０． ４６９ ７
３ ０． ３９８ ４
５ ０． ３７２ ３
７ ０． ３８７ ７

直链淀粉
０ ３． ０４７ ８
３ １． ６１０ １
５ １． ４５６ ９
７ １． ６６３ ３

蛋白质
０ ０． ７４７ ４
３ ０． ３３４ ３
５ ０． ３０５ ４
７ ０． ３２１ １

胶稠度
０ ８． ７８２ ２
３ ５． １１１ ９
５ ５． ０３１ ５
７ ５． ０８６ ４

　 　 注：ａ．“０”表示没有进行预处理。

由表１可以看出，经过预处理后，模型的ＲＭ
ＳＥＣＶ明显降低，且均在５点平滑时模型ＲＭＳＥＣＶ
值最小，故本实验采用一阶导数＋ ５点平滑的预处
理方法。
２． ２　 主成分数的确定

在确定模型的最佳预处理方法后，还需要确定
模型的最佳主成分数。模型的主成分数过小，模型
的拟合不足，交互验证和预测效果都不佳；主成分数
过大，模型容易过拟合，出现交互验证结果较好但预
测效果却不理想的情况。各指标模型在不同维数下
的ＲＭＳＥＣＶ值由图２所示。

从图中可以看出，水分、直链淀粉、蛋白质和胶
稠度校正集模型的最佳主成分数分别为２、５、９和
５。模型在达到最佳主成分数后，ＲＭＳＥＣＶ值不再明
显降低。

模型在最佳预处理方法和最佳主成分数下的校
正集建模结果如表２所示：

图２　 各指标模型ＲＭＳＥＣＶ ｖｓ主成分数示意图
表２　 稻谷各指标校正集建模结果

参数 主成分数ＲＭＳＥＣＶ ／（％，胶稠度为ｍｍ） Ｒ２

水分 ２ ０． ３７２ ８ ０． ９９０ ３

直链淀粉 ５ １． ４５６ ９ ０． ５６０ ３

蛋白质 ９ ０． ３０５ ４ ０． ９１３ ２

胶稠度 ５ ５． ０３１ ５ ０． ６７８ ０

由图２和表２的结果表明，水分和蛋白质模型具
有良好的自我预测效果，Ｒ２达到了９０％以上，ＲＭ
ＳＥＣＶ值也较小。而直链淀粉和胶稠度这两个指标的
模型Ｒ２较低，说明模型的校正偏差相对较大，这主要
与其化学值测定方法的稳定性等因素有关。

为进一步检验模型的实际预测能力，采用所建
立的定量分析模型对３０个预测集样品进行预测，水
分、直链淀粉、蛋白质和胶稠度模型的ＲＭＳＥＰ分别
为０． ３８２ ５％、１． ４６５ ０％、０． ５１０ ０％和５． ０５２ １ｍｍ，
相关预测结果如表３和图３所示。
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表３　 稻谷近红外分析模型预测结果统计结果

样品
编号

水分／ ％ 直链淀粉／ ％ 蛋白质／ ％ 胶稠度／ ｍｍ
实测值 预测值 实测值 预测值 实测值 预测值 实测值 预测值

０１ １４． ９３ １５． ２１ １７． １０ １６． ３９ １０． ３０ ９． ９４ ７２． ０ ７５． ８
０２ １０． ２２ ９． ７２ １６． ６０ １６． ０３ ９． １０ １０． ０１ ８２． ０ ８４． ３
０３ １９． ５９ ２０． ０２ １６． ９０ １５． １５ １０． ８０ １１． １２ ６１． ０ ６２． ８
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图３　 稻谷近红外各指标模型预测值ｖｓ实测值关系图
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从表３和图３可以看出水分和蛋白质两个指标模型
的预测结果比较理想，ＲＭＳＥＰ分别为０． ３８２ ５％和
０． ５１０ ０％，能够满足相关指标分析的要求。与校正
集结果类似，直链淀粉和胶稠度这两个指标预测偏
差则相对较大，ＲＭＳＥＰ分别为１． ４６５ ０％和５． ０５２
１ｍｍ。尽管直链淀粉和胶稠度近红外分析模型的预
测效果不如水分和蛋白质的理想；但从结果上来看，
采用近红外光谱分析法能对这两个指标的进行大致
的预测，预测结果仍具有一定的参考价值，可用于粮
食收购环节的快速检测。
３　 结论

采用近红外光谱谷物分析仪可以同时对稻谷常
规化学指标进行预测。水分、直链淀粉、蛋白质和胶
稠度模型的ＲＭＳＥＰ分别达到了０． ３８２ ５％、１． ４６５
０％、０． ５１０ ０％和５． ０５２ １ｍｍ，基本满足了水稻常规
化学指标析的要求。由于该方法无需稻谷去壳等前
处理操作，且仪器易用、效果良好，适合进一步的应
用和推广。
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