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基于近红外光谱技术的小麦粉
灰分含量检测方法研究

刘翠玲，胡玉君，孙晓荣，窦　颖

（北京工商大学 计算机与信息工程学院，北京　１０００４８）

摘　要：采用近红外光谱技术建立小麦粉灰分含量的快速检测方法。使用两种不同的近红外光谱

仪器采集小麦粉的近红外光谱数据，以常规分析法的测定值作为建模数据，采用偏最小二乘（ＰＬＳ）

回归分析法建立小麦粉灰分的定量分析模型，比较两种不同的近红外光谱仪器扫描的小麦粉近红

外光谱图对模型的影响。结果表明，ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００近红外光谱仪扫描的谱图所建校正集模型的

相关系数 Ｒ２为９０．６９，均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）为０．０３１２，预测集模型的均方根误差（ＲＭＳＥＰ）为

０．０２１７；ＶＥＲＴＥＸ７０傅里叶变换近红外光谱仪扫描的谱图所建校正集模型的相关系数 Ｒ２为

８９．４０，均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）为０．０３５０，预测集模型的均方根误差（ＲＭＳＥＰ）为０．０３６６。两种仪

器都能用于小麦粉光谱采集，并进行灰分含量快速检测，ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００在小麦粉灰分检测方面

有更好的应用。
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　　小麦粉是人们日常生活中的主要食品原料之

一，含有丰富的蛋白质，具有较高的营养价值。小麦

粉中的灰分含量是影响小麦粉品质的重要因素，也
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是工厂日常检测的主要指标［１－２］。目前，传统的小

麦粉灰分含量检测方法时间较长，操作复杂，测定结

果受人为因素影响大。因此，采用近红外光谱快速

分析技术对小麦粉灰分含量检测显得尤为迫切。

近红外光谱（ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲ）是

分子振动的倍频和组合频，由于 Ｘ－Ｈ键（Ｘ为 Ｃ、

Ｏ、Ｎ、Ｓ等）的吸收而产生振动，从而形成振动光谱。

不同的含氢基团所产生的光谱在吸收峰强度和位置

上有所不同，根据朗伯—比尔吸收定律，如果样品的

成分含量变化，其近红外光谱特征吸收也会随之发

生变化。近红外光谱分析技术正就是根据不同的光

谱特征信息，从而进行定性和定量分析的一种技

术［３－４］。近红外光谱图中含有大量的样本信息，并

且能够对多种样品成分同时进行分析，因此近红外

光谱图中的信息含量对测定结果有一定的影响。本

实验采用两种不同的近红外光谱仪器采集小麦粉光

谱信息，并建立小麦粉近红外光谱快速测定灰分含

量ＰＬＳ模型，并对模型的预测精度进行比较。

１　材料与方法
１．１　材料

小麦粉：古船食品有限公司，取不同生产日期和

批次的的小麦粉样品，共１０５个。

１．２　试验仪器

ＶＥＲＴＥＸ７０傅里叶变换近红外光谱仪：德国布

鲁克光学仪器公司；ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００便携式近红外

光谱仪：美国捷迪讯通讯技术有限公司。

１．３　小麦粉灰分的理化分析

将乙酸镁乙醇溶液加入小麦粉样品中，先蒸去

乙醇，然后在８００～８５０℃温度下灼烧，从所得灰分

总量中减去由乙酸镁产生的氧化镁的量，便可得到

灰分含量［５］。将测得的灰分含量值作为建模数据，

进行小麦粉灰分定量分析。

２　结果与分析
２．１　小麦粉近红外光谱特征分析

２．１．１　傅里叶变换近红外光谱仪的光谱采集

将小麦粉样品放置在漫反射样品台的样品杯

中，样品杯旋转采样，环境温度为２３～２５℃，扫描次

数６４次，波数范围 １２０００～４０００ｃｍ－１，分辨率 ８

ｃｍ－１。对１０５个小麦粉样本进行近红外漫反射扫

描后的光谱图如图１所示。

图１　小麦粉近红外光谱图（ＶＥＲＴＥＸ７０）

２．１．２　便携式近红外光谱仪的光谱采集

使用ＪＤＳＵＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００近红外光谱仪采集

小麦粉样品的光谱数据。将小麦粉置于样品袋中，

样品袋放置于光谱仪的探头上，进行样品光谱扫描。

扫描的小麦粉波长范围为１０５２６～６０６１ｃｍ－１，扫

描次数为５０次。对１０５个小麦粉样品进行光谱采

集，测定的原始光谱图，纵坐标为透射率，横坐标为

波长，为了更好地对光谱数据进行处理，将光谱图纵

坐标转换成吸光度，横坐标转为成波数，转换后的光

谱图如图２所示。

图２　小麦粉近红外光谱图（ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００）

从图１、图２中可以看出，小麦粉的近红外光谱

图中含有丰富的化学官能团信息。除了 Ｃ－Ｈ外，

还有蛋白质、淀粉、纤维素和水分中的 Ｎ－Ｈ、Ｏ－Ｈ

和Ｃ＝Ｏ的倍频及其合频吸收谱带。小麦粉是一种

多组分的复杂混合物，近红外光谱是由各基团在中

红外吸收的倍频、合频和差频所形成，所以很难对小

麦粉的近红外光谱中的每一个吸收峰进行解析，明

确其结构上的归属［６－７］。但这并不影响应用近红外

光谱技术对小麦粉的灰分含量进行定量分析。

２．２　小麦粉灰分成分检测

采用两种不同的仪器采集的１０５个小麦粉样品

的灰分含量理化值如表１所示。灰分含量理化值范
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围为０．４６％～０．８５％，平均值为０．５８％，标准差为

０．１。本实验小麦粉的灰分含量较低，且呈均匀分

布，一般情况下，灰分含量分布范围越广，所建立的

模型预测精度好，模型预测的准确性也高。

表１　小麦粉灰分含量

序

号

含量

／％
序

号

含量

／％
序

号

含量

／％
序

号

含量

／％
序

号

含量

／％

１ ０．６３ ２２ ０．４９ ４３ ０．４９ ６４ ０．４７ ８５ ０．４７

２ ０．６５ ２３ ０．６ ４４ ０．４８ ６５ ０．４８ ８６ ０．５２

３ ０．４９ ２４ ０．６３ ４５ ０．４９ ６６ ０．５２ ８７ ０．６４

４ ０．４９ ２５ ０．４９ ４６ ０．５ ６７ ０．５４ ８８ ０．６４

５ ０．６５ ２６ ０．４９ ４７ ０．６３ ６８ ０．５ ８９ ０．６４

６ ０．５６ ２７ ０．４９ ４８ ０．６２ ６９ ０．６１ ９０ ０．８２

７ ０．６ ２８ ０．４８ ４９ ０．４６ ７０ ０．６ ９１ ０．７８

８ ０．５９ ２９ ０．７９ ５０ ０．４６ ７１ ０．５４ ９２ ０．６１

９ ０．６３ ３０ ０．４９ ５１ ０．６４ ７２ ０．８５ ９３ ０．７８

１０ ０．４８ ３１ ０．５４ ５２ ０．６１ ７３ ０．６１ ９４ ０．４６

１１ ０．６ ３２ ０．８ ５３ ０．４９ ７４ ０．５ ９５ ０．５６

１２ ０．７８ ３３ ０．４７ ５４ ０．４９ ７５ ０．４６ ９６ ０．５２

１３ ０．６２ ３４ ０．７９ ５５ ０．７３ ７６ ０．６３ ９７ ０．４６

１４ ０．５３ ３５ ０．６１ ５６ ０．８ ７７ ０．４６ ９８ ０．６４

１５ ０．７６ ３６ ０．７９ ５７ ０．５１ ７８ ０．５３ ９９ ０．５２

１６ ０．６５ ３７ ０．４８ ５８ ０．６２ ７９ ０．６４ １００ ０．４９

１７ ０．５６ ３８ ０．４８ ５９ ０．４７ ８０ ０．５１ １０１ ０．４７

１８ ０．５６ ３９ ０．６１ ６０ ０．７６ ８１ ０．４８ １０２ ０．５２

１９ ０．５６ ４０ ０．５６ ６１ ０．６ ８２ ０．６３ １０３ ０．５６

２０ ０．６ ４１ ０．４７ ６２ ０．４８ ８３ ０．６３ １０４ ０．４８

２１ ０．８２ ４２ ０．８２ ６３ ０．４９ ８４ ０．５６ １０５ ０．８

２．３　近红外光谱ＰＬＳ模型的建立

将１０５个小麦粉样品用于 ＮＩＲ定量分析，按照

含量梯度法将随机选取８５个样品用于模型建立，剩

余２０个样品用于模型预测。通过ＯＰＵＳ６．５软件的

分析和优化，对光谱数据进行多元散射校正预处理，

并选择小麦粉吸收光谱较为丰富的波段，分析表明

采用ＶＥＲＴＥＸ７０仪器采集的光谱信息中贡献量最

大的谱区范围为９４０３．７～７４９８．３ｃｍ－１、６１０２～

５４４６．３ｃｍ－１以及４６０１．６～４２４６．７ｃｍ－１，维数为

６。采用ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００仪器采集的光谱信息中贡

献量最大的谱区范围为９４１８．５～５９６５．９ｃｍ－１，维

数为１０。图３为 ＶＥＲＴＥＸ７０采集的小麦粉近红外

光谱图模型交叉验证的结果，图 ４为 Ｍｉｃｒｏ－

ＮＩＲ１７００采集的小麦粉近红外光谱图模型交叉验证

的结果。

对小麦粉的原始光谱进行多元散射校正，消除

图３　小麦粉近红外光谱图模型交叉验证模型图（ＶＥＲＴＥＸ７０）

图４　小麦粉近红外光谱图模型交叉验证模型图（Ｍｉｃｒｏ－ＮＩＲ１７００）

漫反射光谱中样品的镜面反射及不均匀性造成的噪

声［８］。然后用偏最小二乘法（ＰＬＳ）进行交互验证模

型，通过ＲＭＳＥＣＶ值比较两个模型的精度［９］。通过

试验可知，采用 ＶＥＲＴＥＸ７０仪器采集的光谱所建校

正模型的相关系数 Ｒ２为 ８９．４０，均方根误差 ＲＭ

ＳＥＣＶ为０．０３５０；而采用ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００仪器采集

的光谱所建校正模型的相关系数Ｒ２为９０．６９，均方

根误差ＲＭＳＥＣＶ为０．０３１２。两种不同仪器采集的

光谱信息均可以用于小麦粉灰分的快速检测，其中

采用ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００仪器采集的光谱信息所建模

型的精度高于ＶＥＲＴＥＸ７０仪器。

２．４　校正模型预测结果的比较与分析

为了验证校正模型的预测精度，采用２０个样本

进行预测。在 ＶＥＲＴＥＸ７０仪器采集的 １２０００～

４０００ｃｍ－１波段范围内，采用原始的光谱信息进行

处理，建立小麦粉灰分含量的定量预测模型，样本的

预测值与实际值的相关性如图 ５所示。在 Ｍｉｃｒｏ

ＮＩＲ－１７００仪器采集的１０５２６～６０６１ｃｍ－１波段范

围内，对原始的光谱信息进行预测分析，预测结果如

图６所示。

实验结果表明：ＶＥＲＴＥＸ７０仪器采集的光谱信

息所建模型的预测集均方差为 ０．０３６６，Ｒ值为

０．９５９６；ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００仪器模型的预测集均方差
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图５　校正模型预测结果（ＶＥＲＴＥＸ７０）

图６　校正模型预测结果（ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００）

为０．０２１７，Ｒ值为０．９８５９。两种仪器采集的光谱

信息所建模型的预测值与真实值之间有较好的相关

性，ＭｉｃｒｏＮＩＲ－１７００仪器模型的相关性优于 ＶＥＲ

ＴＥＸ７０仪器模型。

３　结论
分析小麦粉灰分含量与近红外光谱的关系，表

明近红外光谱与小麦粉灰分含量之间有较好的相关

性。仪器的类型不同，波长范围不同，光谱信息中包

含的过多信息，在一定程度上影响试验的精度。采

用两种不同仪器采集的光谱快速检测小麦粉灰分含

量是可行的，若要取得更为精准的快速、无损检测，

还需进一步探索，寻找更为准确的波段信息，在此基

础上提高模型的稳定性和精度。
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