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摘要!针对国标化学检测方法耗时耗力!成本昂贵的问

题$分析了近红外光谱"

:UVL

#结合化学计量学进行大米

蛋白质含量检测的可行性%基于变量选择!特征提取和

非线性建模的策略$将反向区间偏最小二乘"

X.@QL

#与主

成分分析"

@GO

#和支持向量机"

L_T

#相结合$构建了
X.+

@QL+@GO+L_T

模型$用于提高蛋白质回归模型的性能%

在
X.@QL+@GO+L_T

模型中$将蒙特卡罗交叉验证与预

测残差平方和相结合进行最佳主成分个数的选择$通过

遗传模拟退火算法对模型参数进行优化%为了评估

X.@QL+@GO+L_T

模型的性能$建立了
>1//+@QL

!

X.@QL

和
X.@QL+L_T&

种模型$并系统分析了上述模型的预测

精度和鲁棒性%

X.@QL+@GO+L_T

模型在预测蛋白质含

量方面显示的性能高于其他模型$使用最佳主成分和优

化后的
L_T

参数建立的模型具有更高的鲁棒性和准确

性%对于
X.@QL+@GO+L_T

模型$验证集的决定系数!均

方根误差和剩余预测偏差分别为
#9'%('

!

#9!'")P

和

$9#%$"

%结果表明$

:UVL

与
XU@QL+@GO+L_T

模型相结

合$可作为替代策略实现大米中蛋白质含量的快速检测%

关键词!大米&蛋白质&近红外光谱&反向区间偏最小二

乘&主成分分析&支持向量机
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大米蛋白质是公认的优质植物蛋白质之一+

!

,

%其氨

基酸组成均衡合理%不会产生过敏反应+

%

,

&研究+

&

,表明%

大米中蛋白质含量与大米的食味品质呈负相关%蛋白质

含量增加%会导致米饭的硬度增大*弹性降低*色泽变差%

大米的食味品质变差&大米蛋白质含量的检测是评价大

米质量的重要手段之一&目前%蛋白质含量的测定方法

主要依据
[XN##'9N

$

%#!"

(食品安全国家标准
!

食品中

蛋白质的测定)中的凯氏定氮法*分光光度法和燃烧法&

该国标检测方法具有准确性好*灵敏度高的特点%但操作

繁琐*检测时间长且破坏样品&

近红外光谱!

25-<.2D<-<5F8

C

57;<=87=

C6

%

:UVL

#分析

技术因其简便*快速*低成本*无损以及多组分同步检测

的优点被广泛应用于大米蛋白质*脂肪等成分含量的快

速检 测&苗 雪 雪 等+

$

,使 用 偏 最 小 二 乘 !

C

-<;.-//5-8;

8

\

1-<58

%

@QL

#*组合区间
@QL

和移动窗口
@QL&

种方法

对
&%)

份大米样本的
:UVL

和水分含量进行建模%结果表

明移动窗口
@QL

法建立的模型的预测集相关系数达到了

#9'"!)

%可以用于大米水分含量的快速检测&刘文丽

等+

&

,使用
?@ZL

定量分析软件分别对大米蛋白质和蛋白

质!干基#进行
@QL

建模%得到的最佳近红外模型决定系

数
@

%分别为
#9'N"N

和
#9')$!

%剩余预测偏差!

<58.F1-/

C

<5F.7;.Y5F5Y.-;.=2

%

V@R

#分别为
$9)'

和
"9%!

%说明两种

模型都有较好的精确性%可以用于预测大米中蛋白质含

量&俞法明等+

N

,对同一批样品的稻谷*糙米*精米*精米

粉分别建立了蛋白质含量
:UVL

检测模型%发现精米和精

米粉回归模型的校正决定系数大于
#9'#

%可用于进行大

米蛋白质含量的快速检测&

上述大米组分
:UVL

快速检测模型主要采用
@QL

线

性建模方法建立相应的校正模型%但
@QL

难以体现光谱

数据与待测目标组分之间的非线性关系&因此%相关学

者开始研究使用支持向量机!

81
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%

L_T

#和神经网络等非线性多元统计方法建立
:UVL

定

量回归模型+

"

,

&其中%

L_T

是基于统计学习理论和结构

风险最小化原则的机器学习方法+

)

,

%与传统的神经网络

相比结构简单*泛化能力强%对求解小样本*非线性*高维

数问题有更好的适应性&但是在应用
L_T

进行光谱数

据非线性建模时%因
:UVL

原始数据维数过高%若直接以

全部的波长数据作为
L_T

的输入变量%将导致模型过于

复杂*运行时间长%而且冗余光谱数据还会影响模型的建

模精度+

(

,

&李子文等+

'

,分别使用
@QL

和最小二乘
L_T

建立了
&)%

个核桃露样品脂肪含量
:UVL

定量检测模型%

结果表明两种模型均有较高的精度%且最小二乘
L_T

建

立的模型性能更高&孙丽萍等+

!#

,使用
L_T

建立了东北

黑木耳多糖含量的
:UVL

分类模型%模型精确率为

(N9)P

%召回率为
()9&P

%说明
L_T

可以用来建立黑木

耳多糖含量分类模型&

相关 学 者 将 主 成 分 分 析 !

C
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8.8

%

@GO

#与
L_T

相结合构建
@GO+L_T

用于建立

:UVL

快速检测模型&张晓冬等+

!!

,使用
@GO+L_T

建立

了
$

种含铁矿物药的
:UVL

快速鉴别模型%结果表明所建

的模型预测能力强%可以用于
$

种含铁矿物药的快速鉴

别&魏从师等+

!%

,利用
:UVL

法结合
@GO

和
L_T

建立了

"

味中药的识别模型%所建的模型对训练集和验证集样品

预测的正确率均达到
!##P

&上述研究均使用网格搜索

!

3

<.F85-<70

%

[L

#对
L_T

建模参数进行优化%但
[L

法搜

索步长过大时结果不准确%搜索步长小则运行时间较

长+

!&

,

&而且前人的研究大多基于全谱进行建模%在特征

波长优选与
@GO+L_T

结合方面少有涉猎&研究拟基于

遗 传 模 拟 退 火 算 法 !

3

525;.7 8.,1/-;5F -225-/.2

3
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3

=<.;0,

%

[LO

#对
@GO+L_T

的参数进行优化%探讨将

@GO+L_T

与反向区间偏最小二乘!
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%

X.@QL

#相结合建立大米蛋白质含量

:UVL

快速检测模型的可行性%以
X.@QL

优选后的谱区作

为
@GO+L_T

的输入参数%建立大米蛋白质含量快速检

测模型&

!

!

材料与方法

!9!

!

材料与仪器

!9!9!

!

材料与试剂

大米"采集自黑龙江省查哈阳*五常*方正*响水和建

三江
N

个地区
!N#

个样品%垄谷
&

次*碾米
%

次后粉碎%装

入密封袋于阴凉干燥处保存/

硫酸*硫酸钾*硼酸*乙醇"分析纯%辽宁泉瑞试剂有

限公司/

硫酸铜"分析纯%哈尔滨市新达化工厂/

氢氧化钠"分析纯%天津市博华通化产品销售中心/

甲基红*溴甲酚绿"分析纯%天津市恒兴试剂制造有

限公司&

!9!9%

!

主要仪器设备

垄谷机"

KJZ&NG

型%佐竹机械!苏州#有限公司/

碾米机"

KT#NG

型%佐竹机械!苏州#有限公司/

粉碎机"

GK!'&

型%福斯分析仪器!苏州#有限公司/

电子分析天平"

OV&%&G:

型%奥豪斯仪器!上海#有

限公司/

全自动凯氏定氮仪"

M'("#

型%济南海能仪器股份有

限公司/

石墨消解仪"

LJ%%#:

型%济南海能仪器股份有限公司/

#(

"

_=/9&)

$

:=9N

殷
!

坤等!基于近红外光谱的大米蛋白质含量快速检测



傅里 叶 变 换 近 红 外 光 谱 仪"

KO:[?

型%德 国

XVZM*V

公司&

!9%

!

方法

!9%9!

!

蛋白质含量测定
!

按
[XN##'9N

$

%#!"

的凯氏定

氮法执行&

!9%9%

!

光谱数据采集
!

粉碎后的大米样品填满样品杯%

振荡均匀后使用近红外光谱仪进行积分球漫反射光谱扫

描%光谱范围
&'$"

"

!!N$%7,

]!

!

(""

"

%N&$2,

#%分辨

率为
(9#7,

]!

%每个样品扫描
&%

次%背景每小时扫描一

次&保持室内温湿度基本不变%每个样品装样
&

次%取

&

次扫描平均值作为样品原始光谱&

!9%9&

!

X.@QL

!

X.@QL

是在间隔偏最小二乘法!

.2;5<Y-/

C

-<;.-//5-8;8

\

1-<5

%

.@QL

#

+

!$

,的基础上发展而来的一种特

征谱区优选算法&

X.@QL

在
.@QL

的基础上依次去除交叉

验证均方根误差!

<==;,5-28

\

1-<5F5<<=<=D7<=88+Y-/.F-+

;.=2

%

VTL*G_

#值最大的区间%当
VTL*G_

最小时所对

应的子区间组合为优化后的特征谱区域+

!N

,

&

!9%9$

!

@GO+L_T

!

@GO

作为一种多元统计方法%能够消

除各指标间的相互关联影响%在数据降维方面应用广

泛+

!"

,

&

L_T

非线性回归的核心思想是通过选取的核函

数将非线性问题映射为高维特征空间的线性问题%并在

这个空间中进行线性回归+

!)

,

&

@GO+L_T

融合了
@GO

光谱数据降维方法和
L_T

非线性回归思想%既解决了
@QL

在处理光谱数据多重共

线性时效果不佳的问题%又弥补了以全谱波长变量直接

建模效率低的不足&在采用径向基!

<-F.-/A-8.8D127;.=2

%

VX>

#核 函 数 进 行
@GO+L_T

建 模 过 程 中%主 成 分

!

C

<.27.

C

-/7=,

C

=252;8

%

@G8

#个数*惩罚参数
B

*

VX>

核函

数参数
!

和不敏感损失函数参数
'

对建模性能具有重要

影响&采用
TGG_

结合
@QL

回归模型进行最佳
@G8

个

数的选取&通过比较
@QL

回归模型的预测残差平方和

!

C

<5F.7;.=2<58.F1-/5<<=<81,=D8

\

1-<58

%

@V*LL

#%选取

@V*LL

值最小的
@G8

个数作为最佳
@G8

个数+

!(

,

&为了

有效提高
@GO+L_T

的学习和泛化能力%采用
[LO

算

法+

!'

,对回归模型的参数
B

*

!

和
'

进行优化&

[LO

以

@GO+L_T

回归模型的
K

折
VTL*G_

为目标函数%结合

温度参数进行适应度优化设计如下"

4.;

!

.

#

5̂c

C ]

4

!

.

#

]4

,.2

2

+ ,

% !

!

#

式中"

4.;

!

.

#$$$适应度函数/

4

!

.

#$$$当前染色体目标函数值/

4,.2

$$$当前代种群中的最小目标函数值/

2

$$$当前代温度值&

!9%9N

!

模型建立及评价
!

为了改善光谱特征*修正基线

漂移和光谱散射*消除仪器产生的随机噪声%有效提高光

谱数据的信噪比%采用
L-Y.;4H

6

+[=/-

6

!

L[

#平滑*多元散

射校正!

,1/;.Y-<.-;587-;;5<.2

3

7=<<57;.=2

%

TLG

#*标准正

则变换*一阶导数*二阶导数及其组合对光谱数据进行预

处理&采用
M5<2-<F+L;=25

!

ML

#法+

%#

,将预处理后的样本

光谱数据按
$n!

的比例划分为校正集和验证集%建立全

谱
@QL

回归模型%并基于校正集的
VTL*G_

确定采用的

光谱预处理方法为
L[

平滑结合
TLG

&选定预处理方法

后%使用
X.@QL

进行大米蛋白质特征谱区优选%以优选后

的特征谱区建立
@GO+L_T

定量分析模型%并采用校正

决定系数!

@

%

7

#*验证决定系数!

@

%

C

#*校正均方根误差

!

<==;,5-28

\

1-<5F5<<=<=D7-/.A<-;.=2

%

VTL*G

#*预测均

方 根 误 差 !

<==; ,5-2 8

\

1-<5F 5<<=< =D

C

<5F.7;.=2

%

VTL*@

#和
V@R

对校正模型的性能进行评价&

@

%

!

@

%

7

和

@

%

C

#和
V@R

的值越大%均方根误差!

<==;,5-28

\

1-<5F5<+

<=<

%

VTL*

#!

VTL*G

和
VTL*@

#的值越小%模型的精度

越高&同时%

@

%

7

和
@

%

C

或
VTL*G

和
VTL*@

之间的差异

越小越好%

VTL*G

和
VTL*@

之间很小的不同表明模型

具有很好的鲁棒性&

@

%

*

VTL*

和
V@R

的计算公式为"

@

%

X

!

Z

.

+

*

X

!

!

)

*

Z

\

)*

#

%

.

+

*

X

!

!

)*

Z

/

)

#

%

% !

%

#

@

TL*

X

.

+

*

X

!

!

)

*

Z

\

)*

#

%

+槡 % !

&

#

@

@R

X

.

+

*

X

!

!

)

*

Z

/

)

#

%

.

+

*

X

!

!

)*

Z

\

)*

#

%槡
% !

$

#

式中"

@

%

$$$决定系数/

@

TL*

$$$均方根误差/

@

@R

$$$剩余预测偏差/

)*

$$$第
*

个样本的测量值/

\

)*

$$$第
*

个样本的预测值/

/

)

$$$测量平均值/

+

$$$样本个数&

研究所有算法%包括光谱预处理*样本集划分*特征

谱区优选*主成分分析*模型参数优化和回归模型构建等

全部在
T-;/-AV%#!"A

软件平台中实现%其中
X.@QL

和

L_T

分别基于
.K==/X=c

+

%!

,和
Q.AL_T

+

%%

,工具箱实现&

%

!

结果与分析

%9!

!

采集数据分析

大米样品光谱数据如图
!

所示&由图
!

!

-

#可知%原

始光谱数据存在基线漂移现象&由图
!

!

A

#可知%通过
L[

平滑和
TLG

多元散射校正相结合对原始光谱进行预处

理%修正了因扫描时间*周边环境*设备状态不同而导致

$(

安全与检测
LO>*KW SU:L@*GKU?:

总第
%&N

期
"

%#%!

年
N

月
"



的基线漂移*噪声干扰和光谱散射等问题%有效提高了光

谱数据的分辨率和信噪比&其中%

L[

主要用于消除随机

噪声的干扰%

TLG

主要用于修正基线漂移和光谱散射&

对
:UVL

数据进行预处理后%使用
ML

法按
$n!

的比例

进行样本集划分%得到校正集样本
!%#

个*验证集样本

&#

个&样品中蛋白质含量测量结果如表
!

所示&

!!

对预处理后的
:UVL

数据进行
@GO

计算%第一*第二

和第三
@G8

的贡献率分别为
(%9)%P

%

)9&!P

%

"9#)P

%前

&

个
@G8

的累积贡献率达
'"9!#P

&校正集和验证集的三

维
@G8

空间分布情况如图
%

所示&

!!

由表
!

和图
%

可知%校正集基本涵盖了验证集%且校

正集和验证集样本在
@G8

空间上分布均匀%可以用该样

本划分方法进行
:UVL

建模&

%9%

!

特征谱区优选

在使用
X.@QL

算法进行
:UVL

特征谱区优选时%区

间划分个数的选择很重要&为寻找最佳区间划分个数%

首先将预处理后的样品光谱数据划分为
K

个子区间

!

K !̂#

%

%#

%

&#

%

$#

%

N#

%

"#

%

)#

%

(#

%

'#

#%并采用
X.@QL

计算

每个
K

值下的最佳特征谱区%完成划分区间个数的初选

!如表
%

所示#&由表
%

可知%

K^)#

时%蛋白质
X.@QL

回

归模型的
VTL*G_

最小/

K^(#

时%其
VTL*G_

比
K^

)#

时略大%因此可以推测蛋白质最佳谱区划分个数为

)#

"

(#

&

!!

为获得蛋白质最佳谱区划分个数%采用
X.@QL

计算

区间个数从
)!

到
)'

对应的最佳特征谱区!如表
&

所示#&

由表
&

可知%区间划分个数为
)'

时%

X.@QL

优选出
$%

个

蛋白质特征谱区对应的
VTL*G_

最小!

#9%!!#

#%对应区

间列表为+

!

!

&

!

$

!

)

!

(

!

'

!

!#

!

!%

!

!N

!

!)

!

!'

!

%#

!

%%

!

%&

!

%N

!
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!
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!

&#

!

&!

!

&%

!

&&

!

&$

!

&"

!

&)

!

&'

!

$#

!

$$

!

$"

!

$)

!

$(

!

N#

!

N)
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N(

!

"&

!

"$

!

"(

!

"'

!

)#

!

)%

!

)$

!

)"

!

))

,%选中的特征波长变量共

'(&

个&

图
!

!

样品光谱数据

>.

3

1<5!

!

L

C

57;<-/F-;-=D8-,

C

/58

表
!

!

样品中蛋白质含量

K-A/5!

!

@<=;5.27=2;52;.28-,

C

/58

项目 平均值'
P

最大值'
P

最小值'
P

标准差'
P

变异系数'
P

校正集!

+ !̂%#

#

"9)NN# '9&N#" $9"(%" #9'N)! !$9!"(N

验证集!

+ &̂#

#

"9")"N '9N$(( N9%"&$ #9(%$! !%9&$$!

图
%

!

样本在主成分空间中的分布

>.

3

1<5%

!

R.8;<.A1;.=2=D;058-,

C

/58.2

C

<.27.

C

-/

7=,

C

=252;88

C

-75

表
%

!

X.@QL

优化蛋白质光谱特征区间初选结果

K-A/5%

!

@<.,-<

6

<581/;8=DX.@QL=

C

;.,.4-;.=2=D

C

<=;5.28

C

57;<-/D5-;1<5.2;5<Y-/

区间个数 选中区间个数 波长变量个数
VTL*G_

'

P
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殷
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坤等!基于近红外光谱的大米蛋白质含量快速检测



表
&

!

X.@QL

最佳特征谱区筛选结果

K-A/5&

!
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C
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C
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绘制
X.@QL

优选的蛋白质特征谱区与光谱数据对比

图!如图
&

所示#&图
&

中%特征谱区波数
'#)N

"

'$N#7,

]! 区域对应着蛋白质$

V:J

%

基团的三级倍

频/波数
"'##

"

)&##7,

]!区域对应着蛋白质$

G?:J

%

基团的二级倍频/波数
N"$#

"

N((#7,

]!对应着蛋白

质$

GJ

和$

GJ

%

基 团 的 一 级 倍 频%波 数
$%%#

"

$&)#7,

]! 区域对应着蛋白质$

GJ

*$

GJ

%

和$

GJ

&

基

团的组合频&

%9&

!

回归模型建立及评价

最佳
@G8

个数的选择是建立
@GO+L_T

模型的第一

灰色阴影区域为蛋白质特征谱区

图
&

!

蛋白质光谱特征谱区

>.

3

1<5&

!

L

C

57;<-/70-<-7;5<.8;.7.2;5<Y-/8=D

C

<=;5.2

步%合理的
@G8

个数既可以提高模型的预测精度%又可以

提高模型的稳定性&采用
TGG_

结合
@QL

回归模型进

行最佳
@G8

个数的选取&设
@G8

个数的搜索范围为
!

"

%#

%步长为
!

%分别建立不同
@G8

个数下的
@QL

回归模

型%并计算每个
@QL

回归模型的
@V*LL

%选取
@V*LL

值

最小时对应的
@G8

个数作为最佳
@G8

个数&以
X.@QL

优

选的
'(&

个蛋白质特征波长变量为输入%采用
TGG_

结

合
@QL

回归模型分析
@V*LL

随
@G8

个数变化情况如

图
$

所示&由图
$

可知%随着
@G8

个数的增加%

@V*LL

呈

先迅速减少%后缓慢增加的趋势&图
$

中箭头所示红色

圆点的
@V*LL

值最小!

%9!(%"

#%

@G8

的个数为
!!

%说明

这
!!

个
@G8

的解释能力最强&选取此点的
@G8

个数作

为大米蛋白质
X.@QL

特征波长优选后的最佳
@G8

个数建

立
@GO+L_T

模型&

!!

遗传算法!

3

525;.7-/

3

=<.;0,

%

[O

#因其具有强大的搜

索能力%在
L_T

参数优化方面得到了广泛应用+

%&

,

&但

[O

存在早熟问题%且进化后期搜索效率较低&因此%采

用
[LO

算法对
@GO+L_T

回归模型的参数
B

*

!

和
'

进

行优化&参数
B

*

!

和
'

的寻优范围分别是+

#

%

!##

,*+

#

%

!##

,和+

#9##!

%

!9###

,%染色体码长为
"#

!每个参数对应

%#

位基因#%种群规模为
N#

%遗传代数为
%##

%初始温度参

&(

安全与检测
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总第
%&N

期
"

%#%!

年
N

月
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图
$

!

@V*LL

与
@G8

关系图
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3

1<5$

!

V5/-;.=280.

C

A5;E552@V*LL-2F

;0521,A5<=D@G8

数
D

为
%##

%退温系数
$

为
#9'N

%交叉概率为
#9)

%变异概

率为
#9)

'

J

!

J

为染色体码长#%采用
!#

折
VTL*G_

为目

标函数&以
X.@QL

优选的
'(&

个大米蛋白质特征波长变

量按最佳
@G8

个数为
!!

%使用校正集数据进行
@GO+

L_T

回归模型参数优化&参数优化的过程如图
N

所示&

由图
N

可知%在高温时!进化前期#

[LO

求得的平均目标

函数值与最佳目标函数值差异很大%而低温时!进化后

期#平均目标函数值更接近于最佳目标函数值&原因在

于
[LO

算法融合了
[O

和模拟退火算法的优点%结合温

度参数设计适应度函数和
T5;<=

C

=/.8

选择复制策略%既

提高了算法高温时!进化前期#种群的多样性%又扩大了

低温时!进化后期#优良染色体的适应度函数值%能够有

效克服
[O

早熟收敛和进化后期搜索效率低的不足&

!!

为了分析
X.@QL

与
@GO+L_T

相结合建立大米蛋白

质含量
:UVL

快速检测模型的性能%分别建立全谱
@QL

和
X.@QL

优选谱区的
@QL

*

L_T

和
@GO+L_T

回归模

型%依次记为
>1//+@QL

*

X.@QL

*

X.@QL+L_T

和
X.@QL+

@GO+L_T

&不同回归模型的评价指标如表
$

所示&

!!

由表
$

可知%

@GO+L_T

回归模型的泛化能力最强%

针对蛋白质
X.@QL

优选谱区建立的回归模型性能优于

L_T

和
@QL

回归模型&同时%

L_T

回归模型的建模性

能高于
@QL

回归模型&说明当波长变量数量较多且存在

一定冗余波长变量时%

L_T

与
@QL

相比%能够充分发挥

非线性映射的优势%建立性能较好的校正模型&

@GO+

L_T

回归模型使用
@GO

对光谱数据进行简化%通过选

取贡献率大的最佳
@G8

个数%弱化了不相关和共线性冗

余波长变量对建模性能的影响%通过其良好的泛化能力

图
N

!

基于特征波长的蛋白质
@GO+L_T

的

参数优化过程

>.

3

1<5N

!

?

C

;.,.4-;.=2

C

<=7588=D

C

-<-,5;5<8D=<@GO+

L_T A-85F =2 70-<-7;5<.8;.7 E-Y5/52

3

;08

D=<

C

<=;5.2

解决了高维数据的复杂性%有效提高了建模精度和效率&

X.@QL

通过搜索
VTL*G_

最小的光谱区间组合%能够获

取蛋白质的敏感建模波段&蛋白质的
X.@QL+@GO+L_T

回归模型的
@

%

C

为
#9'%('

%

VTL*@

为
#9!'")P

%

V@R

为

$9#%$"

&模型的
@

%

C

$

#9'

%

V@R

$

&9#

%说明
X.@QL+@GO+

L_T

回归模型能够满足蛋白质含量快速检测的需求+

&!

,

&

以
X.@QL

优选的
'(&

个特征波长变量建立
L_T

%由于波

长变量个数较多%

X.@QL+L_T

模型的建模效率较低&但

以
X.@QL

优选的
'(&

个特征波长变量建立
@GO+L_T

回

归模型时%

'(&

个波长变量经
@GO

降维处理后选用
!!

个

@G8

进行
L_T

建模%有效缩短了模型运行时间&表
$

中

X.@QL+L_T

和
X.@QL+@GO+L_T

回归模型的校正集评价

指标略低于验证集%可能是由于采用
ML

法按
$n!

比例

划分校正集和验证集%得到
!%#

个校正集样本和
&#

个验

证集样本%校正集样本较多且完全涵盖了验证集造成的&

采用
X.@QL+@GO+L_T

建立蛋白质校正模型并绘制测量

值与预测值空间分布图%如图
"

所示&

!!

由图
"

可知%蛋白质的测量值与预测值点基本呈对

角线分布%样本点位于对角线两侧%说明蛋白质回归模型

的预测效果较好&经
2

检验计算%得到样本蛋白质含量实

测值与预测值的
2

值为
!9#N(%

%小于相应的临界值

2

!

#9#N

%

!$'

#

!̂9')"

%

T-;/-A;;58;

函数返回检验结果均为
#

%

显著性水平概率为
#9'%(%

%说明蛋白质测量值与预测值

无显著性差异%一致性较好&图
"

中存在个别偏离对角

线较严重的样本点%原因在于部分样品消化过程中因淀

表
$

!

不同回归模型的评价指标

K-A/5$

!

*Y-/1-;.=2.2F.7-;=<8=DF.DD5<52;<5

3

<588.Y5,=F5/8

模型 波长变量个数
@G8 B

! '

@

%

7

@

%

C

VTL*G

'

P VTL*@

'

P V@R

>1//+@QL !NN) !% ]] ]] ]] #9'(%& #9'!$% #9!%"% #9%)#$ &9#$)(

X.@QL '(& !! ]] ]] ]] #9'N$) #9'!$) #9%!#' #9%&$& &9&)($

X.@QL+L_T '(& ]] ''9"N!$ #9##'& #9#!"' #9'%)( #9'&N) #9%$$! #9!'"( $9#%!N

X.@QL+@GO+L_T '(& !! !9)#'! #9!%!" #9#)N! #9'!!$ #9'%(' #9%"$N #9!'") $9#%$"
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"
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图
"

!

测量值和预测值分布图

>.

3

1<5"

!

R.8;<.A1;.=2=D,5-81<5F-2F

C

<5F.7;5FY-/158

粉含量过高%导致在消化温度
&##g

左右时产生大量黑

色气泡粘壁%消化温度提高到
$%#g

后部分附着在消化

管壁的气泡无法被消化%从而形成未消化完全的黑色颗

粒物而产生的误差&因此在建立
:UVL

快速检测模型时%

一定要保证前期测量的基础目标属性化学含量值的准

确&

X.@QL+@GO+L_T

融合了
X.@QL

特征谱区优选*

@GO

光谱数据降维*

TGG_

的最佳主成分选取*

L_T

非线性

建模*

[LO

参数优化%既减少了
L_T

模型的输入数据

量%又提高了
L_T

模型的回归精度%还有效解决了线性

方法建模的多重共线性问题&在建立基于
X.@QL+@GO+

L_T

的大米蛋白质含量
:UVL

快速检测模型过程中%并

未对图
"

中偏离对角线的异常样本进行剔除%但建立的

模型仍能满足大米蛋白质含量的快速检测需求&说明使

用
X.@QL+@GO+L_T

建立
:UVL

检测模型时%在保证足够

多样本的前提下%少量样本化学含量测定存在一定误差

对最终模型的影响不大%充分体现了文中提出的
X.@QL+

@GO+L_T

建模方法具有较高的鲁棒性&

&

!

结论
试验探讨了近红外光谱结合化学计量学方法进行大

米蛋白质含量快速检测的可行性&为了提高近红外光谱

回归模型的检测精度和效率%将反向区间偏最小二乘!

X.+

@QL

#*主成分分析!

@GO

#和支持向量机!

L_T

#相结合构

建
X.@QL+@GO+L_T

模型%所建立回归模型的验证决定

系数为
#9'%('

%预测均方根误差为
#9!'")P

%剩余预测

偏差为
$9#%$"

&结果表明%

X.@QL+@GO+L_T

模型通过

融合了特征谱区优选*光谱数据降维和非线性建模策略%

其建模性能优于全谱偏最小二乘模型和反向区间偏最小

二乘优选谱区建立的偏最小二乘和支持向量机回归模

型%能够满足大米蛋白质含量的实际检测需求&

X.@QL+

@GO+L_T

与近红外光谱相结合为建立简单*高效*低成

本的大米蛋白质含量快速检测方法提供了新途径&由于

时间有限%试验仅将
X.@QL+@GO+L_T

应用于大米蛋白

质含量的测定%后期将进一步研究其在大米直链淀粉*脂

肪等其他营养成分含量测定方面的应用&
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