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摘  要：在低场核磁共振与近红外光谱特征层数据融合的基础上建立豆粕蛋白质含量的预测模型，实

现对豆粕生产过程中蛋白质含量的快速检测。采集待测样品的低场核磁共振与近红外光谱数据，对数

据进行预处理。利用连续投影算法（SPA）提取低场核磁共振与近红外光谱的特征变量，应用偏最小

二乘法、BP 神经网络、麻雀搜索算法优化 BP 神经网络（SSA-BP），融合筛选出的特征变量，建立豆

粕蛋白质含量预测模型。将低场核磁共振数据、近红外光谱数据单独建模与两种技术数据融合后构建

的模型相比较，两种技术数据融合构建的 SSA-BP 模型效果最优，校正集决定系数为 0.983 0，校正集

均方根误差为 0.127 3，验证集决定系数为 0.956 4，验证集均分根误差为 0.203 9。综上，本方法能够

实现豆粕蛋白质含量的快速、无损及准确定量检测，也验证了低场核磁共振与近红外数据融合的可行

性与有效性。 
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Abstract: A prediction model for soybean meal protein content was developed using low-field NMR and 

near-infrared spectral data fusion for rapid protein content detection during soybean meal production. Firstly, 

the low-field NMR and near-infrared spectral data were collected from test samples. Secondly, the two 
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collected signals were preprocessed and the Successive Projections Algorithm (SPA) was used to extract the 

characteristic variables of the low-field NMR and near-infrared spectra. The partial least squares method, BP 

(Back Propagation) neural network and Sparrow Search Algorithm (SSA) were employed to optimize the BP 

neural network (SSA-BP). The selected characteristic variables were fused to establish a prediction model for 

soybean meal protein content. The SSA-BP model, constructed by fusing low-field NMR and near-infrared 

feature layer data, showed the best performance, with a calibration set determination coefficient of 0.983 0, 

RMSE of 0.127 3, validation set determination coefficient of 0.956 4, and RMSE of 0.203 9. In summary, 

this method enables achieve rapid, non-destructive and accurate quantitative detection of soybean meal 

protein content while verifying, feasibility and effectiveness of low-field NMR and near-infrared data fusion. 

Key words: protein; low-field nuclear magnetism resonance; near-infrared; feature layer fusion; soybean 

meal protein 

豆粕是家畜、家禽的重要饲料之一，由大豆

经去皮、研磨、压榨等工艺加工而成。它是大豆

油加工的副产品，其主要成分是蛋白质，含量高

达 40%~50%[1]。因此，豆粕中蛋白质含量是评价

其优劣的一个重要指标。当前，检测豆粕中蛋白

质含量主要使用凯氏定氮法[2]，该方法操作繁琐、

耗时耗力、需要使用大量化学试剂和检测样品，

检测产生的化学废液容易污染环境[3]，且无法在

短时间内收集大量样品的成分含量[4]。 

低场核磁共振（Low-field nuclear magnetic 

resonance，LF-NMR）技术近年来在食品检测领

域得到广泛应用，基于核磁共振原理，通过检测

样品中氢质子的弛豫时间来获取样品的信息。如

Tuo Leng 采用核磁共振技术与化学计量学相结合

的方法，成功地对碎牛肉中掺假猪肉和鸭肉进行

了快速鉴定和定量分析，掺假预测精度 100%，二

元掺假、三元掺假的相关系数（Rp）分别为 0.915 3

和 0.934 8，均方根误差（RMSEP）分别为 0.111 2

与 0.082 1[5]；汤舒越等使用低场核磁共振预测猪

肉脂肪含量，以便改进索氏抽取法的试剂污染、

耗时长等劣势[6]。而近红外（Near infrared，NIR）

主要反映含氢基团的特征信息，近年研究如王雨

莹利用近红外光谱技术结合遗传算法，建立卷积

神经网络模型判断香榧存储时间及条件的定性分

析，准确度达 99.2%，还利用偏最小二乘法建立

香榧蛋白质和脂肪含量的定量模型，准确度分别

为 97.7%和 98.4%[7]；杨凯应用近红外光谱技术结

合特征波长提取算法，建立偏最小二乘模型对全

蛋白粉掺假含量的定量分析，预测集相关系数分

别为 0.958 5、0.931 2、0.945 6 和 0.955 8，均方

根 误 差 分 别 为 4.689 1、 5.813 4、 4.604 1 和

3.802 9[8]。 

虽然在现有研究中，低场核磁共振并未直接

用于检测豆粕中蛋白质的含量，但在其他食品科

学研究中的应用证明了其间接反映蛋白质变化的

潜力。如谢安国等运用 LF-NMR 对加热过程中的

牛肉进行采样，通过分析驰豫信号峰的变化，发

现随着加热时间增长，T21 峰与 T22 峰的高度和

宽度发生变化且三个峰均显著左移，说明牛肉蛋

白质在受热变形后空间结构遭到破坏且水分子与

肽链形成氢键的间距缩短、类型增加[9]。袁乙平

等研究了 LF-NMR 在分析真空包装牦牛肉在贮藏

过程中水分变化的应用，此研究将 LF-NMR 测量

结果与蛋白质溶解度、TVB-N、TBARS 等与蛋白

质相关的指标相结合进行综合分析，间接地反映

了蛋白质的变化[10]。朱学伸等研究了反复冻融处

理对肉鸡不同部位肌肉品质的影响，由于蛋白质

在肌肉中的分布和结构会影响水分的状态，所以

在此研究中，低场核磁共振被用来测量肌肉中水

分的状态和分布，间接了解蛋白质的状态和可能

的结构变化[11]。 

尽管目前 NIR 结合化学计量学在蛋白质含量

的检测方面已经较为便捷，但将其与 LF-NMR 相

结合仍具有显著优势。首先，在测量像豆粕这类

固态样品时，其颗粒大小、表面散射等都会对近

红外光谱产生一定影响[12]，而低场核磁共振检测
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时不受样品形状影响，两者结合可以提高测量的

准确性。其次，NIR 主要反映样品的化学成分，

而 LF-NMR 可以提供关于样品物理性质的信息，

通过两者数据融合可以引入更多的样品信息，弥

补 NIR 单一光谱分析的不足，从而提高模型精度。

另外，结合使用 NIR 和 LF-NMR 是一种新的尝试，

可以为食品检测领域提供新的视角和方法。 

1  材料与方法 

1.1  实验样品与仪器设备 

91 份豆粕样品，均为粉末状：由项目合作企

业提供。 

PQ001 低场核磁共振仪：苏州纽迈分析仪器

股份有限公司；NIR-NT 光谱仪：德国 INSION 公

司；电子天平：上海菁海仪器股份有限公司。 

1.2  实验方法 

1.2.1  豆粕蛋白质含量测定 

采集豆粕样品数据前，依据 GB/T 5511—2008

《谷物与豆类氮含量测定和粗蛋白含量计算 凯

氏法》方法测定豆粕中蛋白质含量，根据传统方法

测定的理化值，作为后续数据建模、融合的基础。 

1.2.2  低场核磁与近红外光谱采集 

检测前对低场核磁与近红外联用系统进行预

热 ， 保 证 联 用 设 备 中 磁 体 温 度 保 持 在 （ 32± 

0.1） ℃。室温环境下，取豆粕样品，每份样品质

量为（3.00±0.01）g，置于磁场中心区域的射频探

头线圈中，进行低场核磁共振弛豫数据与近红外

光谱数据采集；低场核磁共振弛豫数据采集挑选

的脉冲序列为 CPMG，采样频率 250 KHz，回波

个数 4 096，累加次数 4 次，模拟增益 20.0 dB，

数字增益 3；近红外光谱数据采集参数设置积分

时间 15 ms，扫描次数：64 次，每份豆粕样品采

集 3 次，取其平均值作为 1 条光谱数据。 

1.2.3  数据预处理 

常用的预处理方法有微分、平滑、归一化、

去趋势和多元散射校正等[13]。利用实验室自研的

NIRSA5.3.9 软件对低场核磁弛豫谱与近红外光谱

进行卷积平滑（Savitzky-golay，SG）、标准正态

变换（Standard normal variate，SNV）、归一化

（ Normalization ， NOR ） 与 一 阶 导 数 （ First- 

derivative，1-D）处理[14]。采用适当的预处理方

法能够有效提高模型的适用能力，过滤谱图中噪

声信息，保留有效信息，从而降低模型的复杂度

及提高模型的稳健性[15]。 

1.2.4  样品集划分与建模 

本文利用主成分分析（Principal component 

analysis，PCA）[16]，提取的主成分向量代替样品信

号向量计算的马氏距离（Mahalanobis distance），以

此作为划分校正集与验证集的根据，并剔除异常

样品[17]。 

异常样品剔除后，使用 Kennard-Stone（K-S）

方法进行校正集与验证集划分，K-S 方法是一种

用于数据采样和分割的方法，该方法通过基于欧

式距离选择一部分样品来代表整个数据集，校正

集与验证集的比例为 3∶1，划分后，使用偏最小

二乘法（Partial least squares, PLS）建立豆粕蛋白

质含量预测模型。 

1.2.5  特征变量提取 

连续投影法（Successive projections algorithm，

SPA）是一种前向迭代搜索方法，即从一个波长

开始，然后在每次迭代中加入一个新变量，直至

所选变量数达到设定值 N[18]。SPA 的目的是选择

光谱信息最少冗余的波长以解决共线性问题。该

算法简要步骤如下： 

记初始迭代向量为 xk(0)，需要提取的变量个

数为 N，光谱矩阵为 J 列。 

Step1：任选光谱矩阵的 1 列（第 j 列），把校

正集的第 j 列赋值给 xj,记为 xk(0); 

Step2：将未选入的列向量位置的集合记为 S, 

S={j,1≤j≤J, j�{k(0), …, k(n–1)}}    式（1） 

Step3：分别计算 xj 对剩余列向量的投影： 

Pxj=xj–(xj
Txk(n–1)(xk(n–1)

Txk(n–1))
–1, j∈S   式（2） 

Step4：提取最大投影向量的波谱波长， 

K(n)=arg(max(|P(xj)|)), j∈S         式（3） 

Step5：令 xj=px，j∈S。 

Step6：n=n+1，如果 n<N，则按 Step1 循环

计算。 

1.2.6  模型评判标准 

校 正 集 与 验 证 集 的 相 关 系 数 R2 及 均 方 差

MSE 作为模型的评判标准。其中相关系数 R2 越接
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近 1，均方差 MSE 越小，则表明建立的模型越稳

定及预测精度越高[19]。 

1.3  统计分析 

分析软件为 MATLAB R2022b：美国 MathWorks

公司；NIRSA5.3.9：实验室自主研发。 

2  结果与讨论 

2.1  豆粕低场核磁共振与近红外谱图 

图 1（a）为豆粕的低场核磁共振谱图，从图

中能够观察到，在 4 000 ms 后样品中氢质子恢复

平衡状态；图 1（b）为豆粕近红外光谱图，在 900~ 

1 700 nm 波长范围内，出现 3 个明显特征吸收峰， 

分别在 1 200、1 500、1 700 nm 处。 

2.2  国标法测定结果分析 

利用国标法对 91 份豆粕蛋白质含量进行测

定，数据样品划分如表 1 所示，样品按照 3∶1 进

行校正集与验证集划分，其中校正集有 68 份，验

证集有 23 份。 

校正集主要用于建模，故校正集样品有效信

息的涵盖范围影响着模型预测的精确度。从表 1

能够看出，豆粕样品蛋白质含量最大值及最小值

都在校正集中，且校正集与验证集的平均值及标

准偏差十分接近，说明 K-S 方法划分样品集符合

数据分析要求。 

 

 
 

注：（a）低场核磁共振谱图；（b）近红外光谱原始图。 

Note: (a) low-field NMR spectra and (b) NIR spectra. 

图 1  采集豆粕检测原始谱图 

Fig.1  Raw spectra of soybean meal 

 
表 1  豆粕蛋白质的样品集划分情况 

Table 1  Sample set division of soybean meal protein 

数据集 样品数量/份 最小值/% 最大值% 平均值/% 标准偏差

总数 91 40.83 46.58 42.91 0.99 

校正集 68 40.83 46.58 42.96 1.05 

预测集 23 41.19 44.32 42.74 0.77 

 

2.3  不同预处理方法下偏最小二乘法模型的建

立与检验 

如表 2 所示，不同预处理下豆粕蛋白质含量

的评判结果。根据相关系数与标准偏差来评价模

型的好坏，一般认为相关系数 R 越接近 1 及标准

偏差越小，模型效果越好[20]。 

从表 2 能够看出，同样预处理情况下，低场核

磁共振数据建立的预测模型均略高于近红外数据 

表 2  基于低场核磁与近红外的豆粕蛋白质偏 

最小二乘回归模型的评判结果 

Table 2  Evaluation results of soybean meal protein partial 
least squares regression model based on low-field  

NMR and near-infrared 

建模方法 预处理 
校正模型评判结果 验证模型评判结果

Rc
2 RMSEC Rp2 RMSEP 

近红外

归一化 0.948 2 0.204 6 0.917 0 0.278 7 

SGF 0.946 4 0.217 3 0.912 7 0.288 5 

一阶求导 0.923 4 0.252 0 0.911 8 0.307 3 

SGF+一阶 0.861 1 0.361 5 0.807 8 0.397 2 

SNV 0.912 0 0.302 3 0.892 1 0.315 2 

低场核磁

归一化 0.874 8 0.359 6 0.856 2 0.385 2 

SGF 0.932 2 0.221 7 0.914 3 0.279 8 

一阶求导 0.8238 0.393 2 0.801 7 0.400 2 

SGF+一阶 0.814 1 0.396 1 0.774 6 0.407 8 

SNV 0.885 1 0.324 3 0.875 6 0.326 9 
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建立的预测模型。这是因为豆粕样品颗粒大小、

表面散射对光谱的影响，而低场核磁共振检测时

不受样品的形状、状态影响。 

对比各预处理后的模型评判指标，其中低场

核磁共振，利用矢量归一化结合 PLSR 算法建立

的校正集相关系数 Rc
2 为 0.948 2，校正集标准偏

差 RMSEC 为 0.204 6；验证集相关系数 Rp
2 为 0.917 

0，校正标准偏差 RMSEP 为 0.278 7。而近红外，

利用 SGF 结合 PLSR 算法建立的校正集相关系数

Rc
2 为 0.932 2，校正集标准偏差 RMSEC 为 0.221 7；

验证集相关系数 Rp
2 为 0.914 3，校正标准偏差

RMSEP 为 0.279 8。说明豆粕蛋白质实测值与预测

值相关性良好且模型预测精度高。同时也说明了低

场核磁共振和近红外都与豆粕蛋白质具有较高相

关性。 

2.4  基于数据融合的豆粕蛋白质定量预测模型 

与单一的数据集相比较，不同信号来源的数

据集进行融合不仅能够增添样品检测信息，还能够

提高模型预测精度[21]。低场核磁数据与近红外数

据的融合是整个联用系统数据信息优势互补的核

心，由于近红外光谱分析技术采集的光谱图是波长

与吸光度产生的对应关系，而低场核磁氢谱主要是

样品中氢原子被激发后衰减形成的，故两种数据量

纲存在较大差异，在数据融合之前需要进行归一

化，使得两个数据在一个量纲中实现数据融合。 

本次数据融合使用 PLSR 算法、BP（Back 

propagation）神经网络及麻雀搜索算法（Sparrow 

search algorithm，SSA）优化 BP 神经网络进行回

归模型建立，从线性与非线性两方面进行分析。

其中 BP 神经网络是一种常用的机器学习模型，用

于回归和分类问题。其主要利用梯度下降法来改变

神经网络的连接权阈值，并进行误差的反向传播，

这使得整个训练过程容易陷入局部最优解，导致预

测性能不佳[22]。为了提高 BP 神经网络的预测能

力，选用 SSA 优化 BP 神经网络的初始权重与阈

值，选取训练集与测试集整体的均方差误差为适应

度值。 

而 SSA 的启发来自于麻雀群体的搜索觅食行

为，通过模拟麻雀在寻找食物和规避天敌过程中

的行为，完成寻找最优目标函数的目的。该算法具

有搜索效率高、参数设置简单等优点[23]。算法实现

流程如下： 

Step1: 初始化种群，迭代次数，初始化捕食

者和追随者比例； 

Step2：计算适应度，并排序； 

Step3：更新捕食者位置； 

, 21
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 式（4） 

式 4 中：Xi,j 表示第 i 个麻雀在第 j 维中的位

置信息；a∈(0, 1]是一个随机数；R2∈[0, 1]表示

预警值，ST∈[0.5, 1]表示安全值；Q 是服从正态

分布的随机数；L 表示一个单位行向量；N 是一

个常数，表示最大迭代次数；t 表示当前迭代次数。 

Step4：更新加入者位置； 
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式（5） 

式 5 中，XP 是当前发现者所占据的最优位置；

Xworst 表示当前全局最差的位置；A 表示一个 1*d

的矩阵，其中每个元素随机赋值为 1 或–1，并且

A+=AT(AAT)–1[24]。 

Step5：更新警戒者位置； 
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式（6） 

式 6 中，Xbest 是当前全局最优位置；β作为

步长控制参数，是服从均值为 0，方差为 1 的正

态分布的随机数；K∈[–1, 1]是随机数[25]；fi 则是

当前麻雀个体的适应度值；fg 与 fw 表示当前全局

最佳和最差适应度；ε 是常数，防止分母出现零。 

Step6：计算适应度值并且更新麻雀位置； 

Step7：是否满足停止条件，满足则退出，输

出结果；否则，重复上述 2~6 步骤，直到满足条

件。具体优化过程如图 2 所示。 

2.4.1  特征变量提取 

1 个豆粕样品的低场核磁的变量数为 4 096、

近红外数据的变量数为 117，为了从众多的变量
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数中选择最佳变量且降低数据集的维数，使用

SPA 进行特征提取。 

在 MATLAB2022b 软件上进行 SPA 算法的代码

编写，随后将低场核磁共振、近红外数据进行特

征提取，其中低场核磁共振特征筛选出 6 个特征

变量，近红外特征筛选出 16 个特征变量，结果如

下图 3 所示。 
 

 
 

图 2  SSA 优化 BP 神经网络回归预测流程图 

Fig.2  SSA optimized BP neural network  
regression prediction flowchart 

 

 
 

注：（a）低场核磁共振特征提取结果；（b）近红光谱特征

提取结果。 

Note: (a) feature extraction results by LF-NMR；(b) spectral 

feature extraction results by NIR. 

图 3  连续投影法豆粕蛋白质特征提取结果 

Fig.3  Protein feature extraction results of soybean meal by 
continuous projection method 

2.4.2  豆粕蛋白质定量预测模型建立 

低场核磁共振弛豫数据与近红外光谱数据特

征提取完毕以后，由于低场核磁共振与近红外数

据量纲不同，需要对低场核磁共振数据进行归一

化，使得低场核磁共振数据与近红外光谱数据在

一个量纲上，然后将两组数据拼接成一个矩阵，

再利用偏最小二乘法、BP 神经网络、SSA-BP 神

经网络对豆粕蛋白质进行训练，得到的具体结果。

如表 3 所示。其中神经网络建立三层网络，豆粕

特征提取后拼接的矩阵数据作为输入层，隐藏层

节点数设为 15，蛋白质作为输出层，BP 神经网

络设置的参数为：训练次数 1 000 次，训练目标

0.001，学习速率 0.01[26]。麻雀搜索算法参数设置

为：种群规模为 20，种群迭代次数为 50，安全值

为 0.7，发现者占种群比 0.4，意识危险麻雀所占

比重为 0.2。 
 

表 3  SPA 特征提取下豆粕蛋白质模型评判结果 

Table 3  Evaluation results of soybean meal protein model 
under SPA feature extraction 

特征提取变量数 建模 

方法 

校正集评判结果 验证集评判结果

LF-NMR NIR Rc
2 RMSEC Rp2 RMSEP

16 6 

PLSR 0.972 8 0.158 9 0.946 4 0.168 5

BP 0.971 1 0.172 1 0.919 8 0.395 7

SSA-BP 0.983 0 0.127 3 0.956 4 0.203 9
 

由表 3 能够看出，使用 SSA 算法对低场核磁

共振数据与近红外数据进行特征提取，对应的低

场核磁共振数据的变量数减少了 99.22%，近红外

光谱数据的变量数减少了 94.87%，最终获取的总

变量数为 22 个。对比表 2 能够看出，低场核磁共

振与近红外数据融合建立的校正模型效果均优于

单一分析方法的模型效果，校正集与预测集的预

测的精度分别最高提升了 3.54%与 4.12%，其中

利用 SSA-BP 建立的融合数据模型效果最好，Rc
2

为 0.983 0，RMSEC 为 0.127 3；Rp
2 为 0.956 4，

RMSEP 为 0.203 9。说明基于特征层融合模型对

豆粕蛋白质含量具有满意的预测效果。 

2.4.3  实际样品测定 

从市面上购买不同产地的豆粕，共计 5 种，

并用国标法对其蛋白质含量进行检测，然后将其

代 入 到 数 据 融 合 后 的 PLSR、 BP 神 经 网 络 及

SSA-BP 神经网络模型进行验证，结果如表 4 所示。 
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表 4  不同产地豆粕的检测结果 

Table 4  Detection results of soybean meal from different origins 

序号 国标法 PLSR BP 神经网络 SSA-BP 神经网络

1 43.23 43.29 43.39 43.21 

2 42.56 43.48 42.48 42.60 

3 46.73 46.66 46.53 46.77 

4 44.28 44.21 44.19 44.31 

5 41.38 41.46 42.48 41.42 

 

本研究使用的模型预测结果与国标法检测结

果基本一致，蛋白质含量差值均在 0.1%以内。说

明该方法能够应用于豆粕蛋白质含量的测定。 

3  结论 

本研究使用特征层数据融合技术，将低场核

磁共振与近红外光谱进行融合，建立豆粕蛋白质

含量的预测模型，做到多源信息特征层数据融合

对豆粕蛋白质含量进行预测。研究表明低场核磁

共振数据与近红外数据在特征层融合的效果优于

单数据集预测效果，其中最优校正集模型精度提

高了 3.71%，验证集模型精度提高了 4.15%。再

利用建模以外的样品对数据融合后建立的预测模

型进行验证，结果表明低场核磁共振与近红外特

征层数据融合能够提高模型预测精度，能够应用

于豆粕生产过程中蛋白质含量预测，这为固态食

品粉末状样品提供了新的技术支持，在食品生产

加工、医药检测等领域有着广阔的应用前景。 
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