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摘  要：水分含量快速测定是保证泡芙制作品质的重要需求。利用 IAS Online-S100 型在线近红外光

谱分析仪，采集了 130 个建模集样品和 30 个验证样品的近红外光谱，结合光谱预处理和偏最小二乘

法建立泡芙水分定量分析模型。研究结果表明，采用移动窗口平滑（平滑点数为 11）+SNV 法进行光

谱预处理，主因子数为 9 的条件下，模型的决定系数 R2、校正集均方根误差（RMSEC）、交互验证均

方根误差（RMSECV）和预测集均方根误差（RMSEP）分别为 0.88、0.49%、0.55%、0.57%。模型的

预测误差在±1.3 以内，精度满足工厂的使用需求。 
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Abstract: Rapid determination of moisture content is an important requirement to ensure the production 

quality of puffs. In this paper, the NIR spectra of 130 modeling samples and 30 validation samples were 

collected, using IAS Online-S100 Near Infrared Spectroscopy Analyzer. The moisture analysis model of puff 

was established using spectral pretreatment and partial least square method. The results showed that determination 

coefficient R2, root mean square error of correction set (RMSEC), root mean square error of interactive 

verification (RMSECV) and root mean square error of prediction set (RMSEP) of the model are 0.88, 0.49%, 

0.55% and 0.57% respectively, when using moving window smoothing method & SNV as spectral pretreatment 

method and the best principal factors was 9. The prediction error of the model is within ±1.3, and the 

accuracy meets the needs of the factory. 
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近红外光谱（Near Infrared NIR）是波长为

780~2 500 nm 范围内的电磁波，它主要是含氢基

团 X-H 的振动倍频和合频的吸收，因此尤其适合

有机化合物的检测和分析[1]。近红外光谱分析方

法是利用化学计量学方法在样品近红外光谱与理

化值之间建立数学模型关系的间接分析方法[2]。

近红外光谱分析技术具有简单快速、不破坏样品、

不消耗试剂、无污染等优势。这些优势为近红外

分析技术的发展提供了广阔的应用空间。 

目前，近红外光谱分析技术在白酒酒醅检测

中的应用已有报导，实现了酒醅的水分、淀粉、

酸度等关键理化指标的快速检测[3]。同时，该技

术在水果分选方面也有着丰富的应用，包括对苹

果、橙子、西瓜等常见水果的快速无损分级挑选，

可实现对水果的糖分、酸度、可溶性固形物以及

硬度的无损检测[4]。其他方面，近红外光谱分析

技术还可应用在茶叶、烟草、发酵、制药以及石

油化工等行业[5-9]。近年来，近红外光谱分析技术

在粮油加工领域得到了广泛应用，实现了大豆、

油菜籽、小麦、面粉等粮油作物品质指标的快速

检测[10]，为收购端的品质理化指标及仓储分仓过

程检测提供了相应的保证。此外，近红外光谱分

析技术还被应用到淀粉、粕类、饲料产品生产过

程中的在线品质监控中，实现了产品品质的在线

控制[11-12]。尽管国内近红外光谱分析技术在粮油

加工行业的应用发展迅速，但目前的主要应用依

然集中于原粮和淀粉、饲料等粗加工产品的收购

和生产过程控制，在食品尤其是食品在线检测方

面的应用研究鲜有报导。 

泡芙是近年来广受年轻消费者喜爱的休闲食

品之一。本实验研究对象为某食品厂泡芙生产过

程中的半成品。其泡芙的生产过程需要进行两次

烘焙：首先，将面团放入第一道烤炉进行 210 ℃

的高温烤焙，使泡芙内部的水分快速暴发让泡芙

面团膨胀形成空心，待泡芙膨胀定型后再进入第

二道烤炉进行二次烤焙。第二次烘焙过程需要控

制出炉泡芙水分低于 3%。烘焙不足会导致泡芙质

量不合格；而过烘则会导致品相不佳、能源消耗

和原材料浪费。因此，适合的烤炉温度和烘烤时

间，是泡芙质量的关键。由于第一道烤炉的工艺已

经固定，因此炉温的调整只在第二道烤炉中进行。 

第一道烤炉出口泡芙样品的水分含量是调整

第二道烤炉炉温和烘烤时间的依据。现场工人需

依据样品水分来控制烘烤时间和温度以确保最终

水分的稳定性，一般水分波动在±1.5 以内，不轻

易调节工艺。目前工厂采用卤素快速水分测定仪

检测泡芙的水分，每个样品的检测需要 15 min 以

上，而泡芙样品通过第二道烤炉的时间为 11 min

附近，同时现场每两小时才抽检一次，现有检测

方法时长滞后且频率较低，无法满足实时调控烤

炉工艺程序的需要。近红外具有快速、实时、无

损检测的优势，因此考虑采用在线近红外对泡芙

的水分进行实时测定。 

1  材料与方法 

1.1  材料与仪器 

本实验所监测的泡芙样品：某食品厂一道烘

焙后的泡芙半成品（未注心）。 

MF 50 快速水分测定仪：A&D，日本。仪器

参数为加热源：400 W 卤素灯，称重范围：51 g，

读数精度：0.002 g，含水量检测精度 0.05%，温

度预设范围：50~200 ℃。 

IAS Online-S100 在线近红外光谱分析仪：无

锡迅杰光远，中国。仪器参数为光源类型：10 W

卤钨灯，波长范围：900~1 700 nm，分辨率：8 nm，

波长准确性：˂1 nm，光源工作距离：100 mm，

光斑直径：60 mm。 

1.2  光谱采集和理化检测 

1.2.1  近红外光谱采集 

在线采集泡芙样品的近红外漫反射光谱，扫

描范围 1 000~1 600 nm，扫描次数 20 次，积分时

间 100 ms，每条光谱扫描时间为 2 s。三个月内共

采集的泡芙样品光谱 160 个，其中 130 个为建模

校正集、30 个为外部预测集。 

1.2.2  水分理化值测定 

本实验泡芙样品的水分采用快速水分分析仪

进行测定。将线上检测光谱所对应的泡芙样品（约

10 g/样品）取下后剪碎混匀，置于快速水分分析



质量安全  第 30 卷 2022 年 第 3 期 

 

 188  

仪上检测其水分含量。本实验泡芙样品的水分含

量范围为 11.85%~18.60%。 

1.3  定量分析模型的建立与评价 

采用偏最小二乘法（PLS）建立泡芙水分的

定量分析模型。偏最小二乘法具有简单、高效的

特点，是目前最常用的定量分析方法，已被广泛

应用于近红外定量分析应用[5-9]。 

定 量 分 析 模 型 的 评 价 主 要 由 决 定 系 数

（determination coefficient, R2）、校正集均方根误差

（root mean squared error of calibration, RMSEC）、

交互验证均方根误差（root mean squared error of 

cross validation, RMSECV）、和预测集均方根误差

（root mean squared error of prediction, RMSEP）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 值越小模型校

正集的交互验证效果越好，RMSEP 值越小模型预

测效果越好。一般情况下，若无特别指明，R2 一

般为校正集的决定系数。 

决定系数计算公式如下： 
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其中，yi 为第 i 个样品的实测值， ˆiy 为第 i

个样品的估计值， y 为样品实测值的平均值。 

RMSEC、RMSECV以及RMSEP计算公式如下： 
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其中，yi 为第 i 个样品的实测值， ˆiy 为第 i

个样品的估计值，n 为校正集或检验集或测试集

的样品数。 

1.4  数据分析 

数据采用无锡迅杰光远科技有限公司自主开

发的建模软件 IAS Cal-Box 进行分析，包括光谱

预处理、PLS 建模分析。使用 Origin 绘制图形。 

2  结果与分析 

2.1  近红外光谱及预处理 

采集到的泡芙样品近红外原始光谱如图 1 所示。 

 
 

图 1  泡芙样品近红外原始光谱图 

Fig.1  Original near infrared spectra of puff samples 
 

由图 1 可以看出，原始光谱存在明显的基线

漂移情况，为确保模型的预测性能，需要对其进

行预处理。本实验采用的预处理方法为移动窗口

平滑（平滑点数为 11）+SNV。预处理后的光谱

如图 2 所示。 
 

 
 

图 2  泡芙样品近红外预处理后光谱图 

Fig.2  Spectra of puff samples after near  
infrared pretreatment 

 

从图 2 可以看出，经过预处理后光谱基线漂

移的情况得到了较好地修正。 

2.2  泡芙水分定量分析模型建模结果 

采用偏最小二乘法将 130 个泡芙样品光谱及

其水分理化值进行交互验证回归建模。在建模过

程中，模型的主因子数是模型的关键参数之一。

主因子数过低，模型的拟合度不足、性能不佳；

主因子数过高，模型则容易出现过拟合。因此，

合适的主因子数对定量分析模型性能至关重要。

不同主因子下，模型的 RMSECV 值如图 3 所示。 

由图 3 可以看出，主因子数为 9 时模型的

RMSECV 值降至最低，随后随着主因子数增加模

型的 RMSECV 值开始上升。因此，模型的最佳主

因子数为 9。在最佳主因子数下，模型的建模结

果如表 1 所示。 
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图 3  不同主因子数 RMSECV 值变化图 

Fig.3  Variation diagram of RMSECV value  
of different principal factors 

 
表 1  泡芙水分定量分析模型结果 

Table 1  Results of puff moisture quantitative analysis model 

指标 主因子数 R2 RMSEC/% RMSECV/%

水分 9 0.88 0.49 0.55 

 

模型校正集及交互验证集水分预测值和实测

值相关关系图以及模型的交互验证误差分布如图

4 和图 5 所示。 
 

 
 

图 4  水分实测值 vs.校正集/交互验证集预测值关系图 

Fig.4  Relationship between measured value of moisture and 
predicted value of correction set / interactive verification set 

 

 
 

图 5  水分模型交互验证集误差分布图 

Fig.5  Error distribution of water model  
interactive verification set 

 

由表 1 及图 4~5 的结果可以看出，泡芙水分

定量分析模型在校正集和交互验证集中均展现出

良好的效果，模型交互验证集误差分布在±1.3%

范围内，满足工厂对于样品水分监测精度的要求。 

2.3  泡芙水分定量分析模型验证结果 

为进一步验证所建立的泡芙水分分析模型的

实际使用效果，我们在实际生产过程中取了 30 个

泡芙样品进行实测验证，模型预测集的水分预测

值和实测值相关关系图以及模型的预测误差分布

如图 6 和图 7 所示。 

 

 
 

图 6  水分实测值 vs.模型预测值关系图 

Fig.6  Relationship between measured value of moisture  
and predicted value of model 

 

 
 

图 7  水分模型预测误差分布图 

Fig.7  Distribution diagram of prediction error 
 of moisture model 

 

由图 6~7 的结果可以看出，泡芙水分定量分

析模型对 30 个预测样品的预测效果与建模样品

效果相当，模型的 RMSEP 值为 0.57%、预测误差

在±1.3%范围内。这一结果表明所建立的水分定量

分析模型可用于实际生产控制。 

3  结论 

本研究中，采用 IAS Online-S100 在线近红外

光谱分析仪，收集了 130 个泡芙样品，通过移动

窗口平滑（平滑点数为 11）+SNV 对光谱进行预

处理，PLS 建立了定量分析模型。模型误差在±1.3
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以内，模型精度可以满足工厂对样品水分监测的

精度需求。 

通过 IAS-Online S100 在线近红外光谱分析

仪在线实时监测泡芙样品水分，可有效解决泡芙

生产过程检测滞后和频率不足的问题。根据工厂

成本评估测算，采用在线近红外光谱分析技术每

年每条生产线能够节约人力、能耗成本达到 15 万

元以上，为企业节能减排、降低生产运行成本创

造条件，具有十分突出的使用价值。 

同时这一应用案例也表明近红外光谱分析技

术在过程分析控制方面具有广阔的应用前景，还

有更多的应用领域可以进行探索。 
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