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摘要!提出了一种基于近红外光谱技术与化学计量学的

燕麦无损鉴别方法%通过近红外光谱仪测定了
#

个品牌

与劣质燕麦的光谱曲线!利用连续小波变换方法对光谱进

行预处理!然后基于标准偏差与相对标准偏差的变量筛选

方法筛选出具有代表的
"#

个波数点!最后结合主成分分

析法对不同燕麦样品快速鉴别%结果表明&连续小波变换

可以有效地消除光谱中的背景干扰!提取光谱有效信息!

波长筛选方法可以大大提高主成分分析结果的鉴别能力%

通过结合近红外光谱分析技术与化学计量学方法!可对中

国国产品牌#进口品牌和劣质燕麦进行准确鉴别%

关键词!近红外光谱技术'燕麦片'主成分分析法'连续小

波变换'波长筛选
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燕麦!

<+>.

#$禾本科植物$燕麦属)

"

*

%燕麦富含蛋白

质(淀粉(维生素等营养物质$其中麸皮中蛋白质的含量

更是高于一般谷物类)

4[!

*

%燕麦所含的营养成分对人体

有着积极作用$可以降血糖(降血脂(抗氧化(提高人体免

疫力(降低心血管疾病的风险)

D

*

%由于生活节奏的加快$

燕麦片这类易于烹饪的食品越来越受民众欢迎$但也随

之出现了一些不法厂商以次充好$以国内品牌假冒进口

品牌$严重损害了消费群体的利益%国内外对于燕麦的

研究分析方法常为感官评价法)

#

*和高效液相色谱法)

'

*

(

气相色谱法)

$

*等化学方法%然而$感官评价法易受到主

观上以及外界客观因素的影响+化学方法虽然相较于感

官评价法精确度更高$但同样对待检测的样品有所损耗$

同时耗费的人力物力也较大%因此$研究和开发检测燕麦

的新方法的重要性是不言而喻的%
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近红外光谱技术是电磁波技术$主要介于中红外光

谱区和可见光谱区之间%近红外光谱技术拥有成本较

低(效率高(检测简易(重现性优等特点$已然发展成为一

种新型的研究与分析手段)

%

*

$在食品领域主要应用于食

品溯源)

&["8

*

(品种分析)

""["#

*

(构成成分检测)

"'["&

*等方

面%国内外应用近红外技术对燕麦的相关研究中$赵秀

芳等)

48

*基于近红外漫反射光谱对不同生长周期及相应品

种燕麦稻杆的纤维含量进行了检测%得出多元散射校

正
`

二阶导数
`

平滑处理
!

种预处理方法的结合使预测

结果达到最优值的结论%阴佳鸿等)

4"

*测试了不同含水量

的燕麦种子%结果显示$采用多元散射校正预处理方法$

所建的近红外定量模型最佳$对预测集和校准集样本的

鉴别率可以达到
"88E

%

C-I+1=--

等)

44

*通过近红外光谱

技术来测定燕麦无麸质面粉及面团含有的谷蛋白含量%

结果表明$在决定系数分别为
&%#E

和
$E

时$燕麦无麸

质面粉和面团中的谷蛋白含量的定量模型达到最优%然

而$在关于不同品牌(劣质燕麦的鉴别等研究基本没有%

在近红外光谱中明显的基线漂移和光谱信息重叠的

主要原因是样品的固有特性$光散射$杂散光和仪器本身

的响应%因此$原始光谱的预处理是有效的)

4!

*

%连续小

波变换!

R71>,1070.G+3=-=>>B+1.H7B*

$

RNL

#可以对数

据进行压缩(平滑降噪(减少基线漂移和识别重叠信

号)

4D[4'

*

%另外$冗余波长是近红外模型不稳定的主要原

因)

4$

*

%波长筛选可以很好消除此影响%本研究前期)

4%

*

提出了一种基于标准偏差!

Y>+1@+B@@=3,+>,71

$

YP

#与相

对标准偏差!

T=-+>,3=.>+1@+B@@=3,+>,71

$

TYP

#的变量筛

选方法$通过结合近红外光谱$有效实现了不同厂家药品

阿奇霉素的快速鉴别%因此$本试验拟基于
RNL

技术与

变量筛选方法对
#

种国内外品牌燕麦和劣质燕麦的近红

外光谱进行处理$实现了对不同品牌以及劣质燕麦的有

效鉴别分析%

"

!

材料与方法
"5"

!

试验样品

4

种国产燕麦产品"分别是产自山西省山阴县的
C

燕麦品牌(产自内蒙古的
]

燕麦品牌$每个品牌收集了
!

个不同批次$对同一批次的燕麦再细分为
#

个样品$共
!8

个样品+

!

种进口燕麦产品!

R

品牌(

P

品牌和
(

品牌#"不同

批次各买
!

种$依旧对同一批次燕麦分为
#

个样品$共
D#

个样品$最后在购得未经加工过的燕麦记为
O

劣质

燕麦)

4&

*

%

"54

!

仪器与设备

近 红 外 光 谱 仪"

a0+.FT D888

型$美 国
;+-+:

9

Y6,=1>,H,6

公司+

?CLWC]

"

T48"8I

型$美国
S+>,6J

公司+

电子天平"

C]"8D)S

型$上海第二天平仪器厂%

"5!

!

光谱采集

在波数范围为
"4888

"

D8886*

["间$最小间隔约为

D6*

["

$采用积分球漫反射模式采集全部光谱$共采集

48&%

个数据点%同一样品测量
!

次$采集
!

条平行光

谱$取平均值作为该样本的原始光谱%

"5D

!

光谱预处理与聚类分析

利用
RNL

消除背景噪声的干扰$并选用了-

M++B

.小

波基$尺度参数为
4#

%此外$在平均值
#

"E

的波长基础

上$选取
YP

#

#x

与
TYP

较大的波长点作为特征波数%

最后运用主成分分析法!

VB,16,

A

+-67*

A

7=1>+1+-

9

.,.

$

VRC

#用于聚类分析%因此$对
'

类燕麦样品进行聚类分

析采用
VRC

方法%

4

!

结果与讨论
45"

!

燕麦的原始光谱特征及主要化学键推断

由图
"

可知$谱线大致趋势一致$大部分谱线重合$

具有相似的吸收峰%同时$发现
'

种不同燕麦样品在一

定波数范围内有差异$

""488

"

"8%88

$

"8D88

"

&%88

$

%'88

"

$%88

$

$488

"

'D88

$

'888

"

#D88

$

#!88

"

#888

$

D&#8

"

D#88

$

D#88

"

D4886*

["分别属于
RM

的第
!

倍

频和
<M

的第
4

倍频(

SM

的第
4

倍频(

RM

第
4

倍频(

SM

的第
4

倍频和
<M

的第
"

倍频(

RM

的第
"

倍频(

R<

的第
4

倍频和
<M

的组合频和
SM

的第
"

倍频(

SM

和

<M

的组合频(

RM`RM

的组合频%然而光谱仍存在明

显的背景干扰和基线漂移%因此无法确定燕麦样品中所

存在的差异是由哪一具体物质引起的%

图
"

!

'

类燕麦原始光谱图

O,

2

0B="

!

<B,

2

,1+-.

A

=6>B+7H.,:3+B,=>,=.7H7+>.+*

A

-=.

454

!

基于全部燕麦原始数据的
VRC

分析

为了区分不同品牌的燕麦以及劣质燕麦$采用
VRC

方法对原始光谱数据进行聚类分析%由于前
4

个主成分

!

VR"

和
VR4

#的方差贡献率之和在
&8E

以上$故选取

VR"

和
VR4

进行
VRC

分析%图
4

代表了不同品牌燕麦

和劣质燕麦直接测量的聚类分析结果$由图
4

可知$

(

跟

O

和
C

组分被有效地分隔开来$

P

与
O

也未重叠$然而其

他组分均有一定程度的重叠$可能是背景干扰和基线漂

移导致的%因此$仅使用原始光谱进行聚类分析无法实

#'

"
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图
4

!

'

类燕麦原始光谱的
VRC

图

O,

2

0B=4

!

VRCB=.0->7H>/=.,:3+B,=>,=.7H7+>

7B,

2

,1+-Y

A

=6>B+

现对不同品牌燕麦以及劣质燕麦的准确鉴别分析%

45!

!

基于连续小波变换后的光谱及主要物质初推

为了消除其他因素对数据信息的影响$采取了
RNL

的预处理方法来消除背景干扰和基线漂移%图
!

为

RNL

处理后的光谱%与图
"

相比较可知$经
RNL

处理

后变动的背景被有效地消除$有效信息被成功提取出来%

可知$

RNL

预处理确实具有除去背景干扰和减少基线漂

移的功能%

图
!

!

连续小波变换处理后的光谱

O,

2

0B=!

!

Y

A

=6>B++H>=BRNL

!!

由图
!

可知$通过
RNL

预处理后$光谱的特征谱峰

增多且突出$复杂信号信息被解析出来%较高吸收峰在

"""886*

["左右$对应为蛋白质和
RM

!

伸缩振动吸收波

段+

"8D886*

["左右存在波峰峰值较低$出现吸收峰对应

为
T<M

和
M

4

<

伸 缩 振 动 吸 收 波 段+在
%888

"

%$886*

[" 波段中出现了连续的小波峰$存在
4

个峰值

对应为
RM

(

RM

4

(

RM

!

(

MR

#

RM

等官能团的伸缩振动

吸收波段+在
$"886*

["左右同样存在较高的峰值$该处

峰值表明了
T<M

的第
4

倍频伸缩振动和
RM

4

官能团伸

缩振动和变形振动的存在+在
#&886*

["处也出现了较

明显的吸收峰$且该吸收峰范围内近红外光谱谱线存在

一定程度的差异$而该处对应的官能团为
RM

!

第
4

倍频

伸缩振动吸收波段$说明了在
#&886*

["左右含有碳氢

官能团的物质存在差异$可能原因在于碳水化合物(蛋白

质(脂质类物质含量和种类存在差异导致的%

D#88

"

#D886*

["范围中存在连续的强吸收峰$

#!886*

[" 左右的峰值对应为淀粉的信息%图
!

中看

出$

#8#86*

["左右同样含有含量较高的反向吸收峰$对

应为蛋白质信息$而
D'88

"

#8#86*

["波段中出现明显

的不重合$在
D&886*

["处的波峰存在较大的差异$该处

对应为蛋白质的吸收波段$推测是该处的蛋白质含量或

种类存在较明显差异导致+在
D$886*

["左右同样存在

反向波峰$与之对应的结构为 氨 基 酸 的 信 息$且 在

D$886*

[" 处近红外光谱谱线存在十分明显的差异$推

测是可能是该处氨基酸种类以及含量差异导致+在

D#886*

[" 左右存在
MR

#

RM

的官能团吸收峰+而在

D!886*

[" 存在
"

个明显的差异较大的反向连续小波

峰$对应了
RM

4

官能团的伸缩和变形振动$在
D"886*

["

左右处还存在
"

个吸收波峰$对应为淀粉的吸收波段%

结合图
"

与图
!

可以发现$燕麦的主要吸收峰位于蛋白

质(氨基酸(淀粉和含有
RM

以及
<M

官能团物质处$主

要差异是由蛋白质及氨基酸含量跟种类差异所导致%

45D

!

基于
RNL

处理后的
VRC

分析

为进一步提高聚类分析的结果$将经过
RNL

处理过

的光谱进行
VRC

分析得到图
D

%由图
D

可知$

RNL

预处

理后的结果优于图
4

中不经过预处理的%劣质燕麦与品

牌燕麦被完全有效地鉴别开来$并且差异还十分显著%

因此可以推断出劣质燕麦与品牌燕麦在成分构成上存在

较大的差异%而经过
RNL

处理后其他品牌未获得良好

的鉴别结果%结果表明"在使用
RNL

处理变动的背景被

有效地消除后$可以使劣质燕麦与品牌燕麦完全鉴别开

来$然而国产品牌与进口品牌的燕麦仍无法实现较好地

鉴别%

45#

!

基于
YP

和
TYP

的波长筛选和主要差异物质的推断

通过筛选出光谱的特征波长可以极大增加模型的稳

健性%一般认为
YP

/

#x

是由人为误差引起的波动$所

以在平均值
#

"E

的波长基础上$剔除那些
YP

/

#x

的波

图
D

!

小波变换处理后的
VRC

图

O,

2

0B=D

!

VRCB=.0->+H>=BRNL

$'

安全与检测
YCO(LU QFSYV(RLF<S

总第
48%

期
"

48"&

年
4

月
"



图
#

!

小波变换处理后的
TYP

图

O,

2

0B=#

!

TYPB=.0->+H>=BRNL

长$对全部波数进行了一次初筛$有效波数范围缩小到

'#88

"

D8886*

["

%

!!

由图
#

可知$

TYP

值均
/

85#

$且
"#

个点数落在

D'88

"

D$#8

$

#8#8

"

#"#8

$

#!88

"

#D886*

["附近%结

合图
!

可知$

D'88

"

D$#86*

["对应的波长处为氨基酸

的信息+在
#8#8

"

#"#86*

["处对应的为
R<SM

(蛋白

质信息+

#!88

"

#D886*

["对应为淀粉信息%由此可推

测出不同燕麦品牌间的差异可能源于蛋白质(氨基酸(淀

粉含量和种类的不同%

45'

!

基于特征波长的
VRC

分析

从图
D

可知$通过
RNL

预处理后可以很好地鉴别劣

质燕麦与品牌燕麦$而中国燕麦与进口燕麦仍无法准确

鉴别%首先剔除
YP

/

#x

的波数点$在此类波长点下的

波动究其原因应该是因为之前重复试验中操作的误差引

起的$然后再挑选
TYP

值较高的波数来聚类分析%因为

TYP

值越大$所选样本差别也会相应增加%最后$可以只

通过几个或几十波数便可得到较优的聚类结果%因此选

取
"#

个波数点进行分析$图
'

代表了只通过
"#

个波数点

的聚类分析结果%

!!

结合图
D

(

'

可知$劣质的燕麦的确与
C

(

]

(

R

(

P

(

(

类

品牌存在很大差异$可能是劣质燕麦片未经过精加工$添

加营养物质等导致的%同时$

C

(

]

燕麦品牌与
R

(

P

(

(

燕

麦品牌没有重叠部分$且
C

(

]

是国产燕麦$

R

(

P

(

(

是进

口燕麦%说明国产燕麦和进口燕麦之间也存在一定程度

上的差异$可能是由于燕麦不同生长环境和加工过程所

导致的%无法鉴定出
4

种国产燕麦$

C

和
]

$并且无法鉴

定出
!

种进口燕麦$

R

$

P

和
(

%说明进口燕麦品牌之

间(国产燕麦品牌之间在营养成分上大同小异$并无本质

区别%因此$当使用了背景扣除和波长筛选预处理$通过

对燕麦片近红外光谱分析实现了劣质燕麦(国产品牌燕

麦(进口品牌燕麦片的鉴别分析%

!

!

结论
本试验利用近红外光谱技术与化学计量学方法相辅

助用于燕麦片的快速分析$结果表明"单纯使用原始光谱

图
'

!

RNL

和波长筛选后的
VRC

图

O,

2

0B='

!

VRCB=.0->+H>=BRNL+1@G+3=-=1

2

>/

.6B==1,1

2

的确很难鉴别不同品牌以及伪劣的燕麦片$在
RNL

预处

理和波长筛选的帮助下$可以推断出不同品牌燕麦之间

的差异是由蛋白质(氨基酸(淀粉类物质含量和结构的差

异导致的%同时$通过
VRC

方法获得了满意的聚类分析

结果$鉴别出国产燕麦(进口燕麦以及劣质燕麦
!

者之间

的差异%然而$仍无法实现国产燕麦品牌之间以及进口

燕麦品牌之间的良好鉴别%还需要结合更多的计量学方

法加以讨论%
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