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近红外光谱法预测面条中马铃薯泥含量模型的

建立和应用
=4'&3%(4+5$)'&)2&

00

%(.&'(")"*

0

#$2(.'(")5"2$%*"#.")'$)'2$'$#5()&'(")

"*5&4+$2

0

"'&'"())""2%$43

1

B7C4

0

$.'#"4."

01

吕
!

都#

!

!

T]W3

#

%

!

!

董
!

楠#

!

!

W#,2,&'

#

%

!

!

王
!

梅#

!

!

H",2J7%

#

%

!

!

王
!

辉#

!

!

H",213%

#

%

!

刘永翔#

!

!

TR@+4'

*

(P%&'

*

#

%

!

!

李
!

飞#

!

2

TR97%

#

%

2

!

刘
!

嘉#

!

!

TR@$%&

#

%

!

!

#5

贵州省农业科学院生物技术研究所%贵州 贵阳
!

??"""$

$

!5

贵州省农业科学院食品加工研究所%贵州 贵阳
!

??"""$

$

25

贵州省农业科学院马铃薯研究所%贵州 贵阳
!

??"""$

#

!

#5S%4=7</'464

*C

R'?=%=3=74

8

23%./43YB4A%'<7

%

23%

C

&'

*

%

23%./43??"""$

%

-/%'&

$

!5944:YB4<7??%'

*

R'?=%=3=74

8

23%./43YB4A%'<7

%

23%

C

&'

*

%

23%./43??"""$

%

-/%'&

$

25Y4=&=4R'?=%=3=74

8

23%./43YB4A%'<7

%

23%

C

&'

*

%

23%./43??"""$

%

-/%'&

#

摘要!制作了已知含量的马铃薯泥面条
#-"

份!采集马铃

薯泥面条的近红外吸收光谱!采用偏最小二乘法"

ZXY

$建

立并优化马铃薯泥含量预测模型%结果表明&吸收谱图

扫描范围为
3("2>$

%

?(($>!*5

U#时!选择矢量归一化法

预处理光谱!获得的含量预测模型预测能力好!模型的外

部验证决定系数为
">3?$(

#预测均方根误差为
2>-2̀

!斜

率为
#>"!3

!模型的相对分析误差为
!>"(

%采用近红外光

谱法建立的预测模型可以较好的预测未知面条样品中马

铃薯泥的含量%

关键词!近红外光谱'马铃薯'面条'含量
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年初中国农业部开始实施马铃薯主食化战

略以来%市场上马铃薯各式主食如雨后春笋般出现*

#

+

&

关于马铃薯主食产品加工工艺的研究较多%王乐等*

!

+

)李

俊等*

2

+分别研究了采用马铃薯全粉和马铃薯泥制作马铃

薯面条的加工工艺&然而%关于产品中马铃薯成分含量

测定的研究少有报道&与传统普通面条相比%添加马铃

薯的面条营养价值更高*

(

+

%因此马铃薯面条产品的售价

远远高于市售的普通面条&为了吸引消费者%一些不法

商人通过向马铃薯面条包装上虚标马铃薯成分含量欺骗

消费者&面粉和马铃薯泥干物质的主要成分均为淀

粉*

?U-

+

%两种来源不同的淀粉相互混合%使用化学方法很

难测定其中一种的含量&

近红外光谱技术以朗伯'比耳定律为基础进行定量

分析%分别测定样品近红外吸收光谱和样品测试数据%通

过化学计量学方法建立两者之间的数学模型%采集未知
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样品的吸收光谱图%利用模型预测未知样品的测试数据

实现定量分析*

T

+

&

Q6

/

=A86

等*

3

+采用近红外光谱技术对

橄榄油中的
!

)

生育酚和总生育酚进行了定量分析%结果

表明建立的模型预测结果可靠&

Y*:;89

等*

#"

+利用近红外

光谱法分析了绿咖啡中咖啡醇的含量%并对预测结果进

行了验证%结果表明预测结果与真实测定值接近&近红

外光谱检测技术具有以下优点%首先检测速度快%样品预

处理简单$其次对检测样品无损%操作便捷$推广应用到

了许多领域%如农产品成分分析)农副产品品质分析*

##

+

)

农产品产地鉴别及品种鉴别*

#?

+等&研究拟建立一种快

速预测面条中马铃薯泥含量的方法%通过采集马铃薯面

条的近红外吸收光谱%采用化学计量学方法建立吸收光

谱与马铃薯泥含量之间的数学模型%以确定未知面条样

品中马铃薯泥的含量%以期遏制不法商人虚标含量的

行为&

#

!

材料与方法

#>#

!

材料与仪器

面粉"上海面粉有限公司$

马铃薯"青薯
3

号%贵州省马铃薯研究所$

水"贵阳娃哈哈饮用水有限公司$

近红外光谱仪"

PZ0

型%德国
[D=LAD

公司$

热泵干燥机"

YJPX-""#

型%上海湿腾电器有限

公司$

粉碎机"

Y(P-#

型%九阳股份有限公司&

#>!

!

方法

#>!>#

!

马铃薯面条样品的制备
!

在传统工艺的基础上%添

加马铃薯泥%制作已知马铃薯泥含量的面条
#-"

份%其中

#?"

份作为校正集%

!"

份作为验证集&校正集样品马铃薯

泥含量如表
#

所示%验证集样品马铃薯泥含量如表
!

所示&

表
#

!

校正集样品中马铃薯泥的含量
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编号 含量(
`

编号 含量(
`

编号 含量(
`

编号 含量(
`

编号 含量(
`
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表
!

!

验证集样品中马铃薯泥的含量

J6F8A!

!

J:A56+:AE

C

;,6,;A+*;@,A@,;B

C

;,6,;

@;;E8A+7@I687E6,7;@+A,

编号 含量(
`

编号 含量(
`

# 2T>"( ## ((>3T

! ((>$- #! ?!>-#

2 2T>33 #2 22>?3

( (2>$- #( ?#>#$

? ?!>#T #? 22>!!

$ (!>#! #$ 23>(2

- (#>(! #- (3>3$

T ?#>(( #T ?#>3-

3 ?!>$? #3 (">$T

#" (2>-# !" 2->3#

#>!>!

!

样品光谱采集
!

将热泵烘干房的烘干温度设置为

??_

%最终湿度设置为
#2̀

%将马铃薯面条放入烘房%到达

烘干终点后取出粉碎%过
#""

目标准筛收集样品&将过筛

后的样品加到圆柱形的低羟基石英杯的
!

(

2

处%使用积分

球不旋转程序%设置波数范围
#!-3">2

%

2?3(>3*5

U#

%谱

图分辨率为
#$*5

U#

%样品扫描次数设置为
$(

次%采集样

品的近红外吸收光谱图*

#2

+

&

#>!>2

!

图谱的预处理
!

近红外吸收光谱信息重叠度较

大*

#(

+

%为了从重叠复杂的光谱图中获取有用的信息%消除

光谱图因系统误差和随机误差带来的影响%用不同的预

处理方法处理光谱图*

#?

+

&

#>!>(

!

异常光谱的剔除)模型的建立和评价
!

将
#?"

份

校正集面条样品进行预处理%光谱异常样品的剔除采用

马氏距离来判断%在
NZWY->?

工作站中实现%然后建立

样品吸收光谱和马铃薯泥含量的预测模型&用交叉验证

决定系数!

F

!

*I

#与交叉验证均方根误差!

SPY4Qg

#值来

评价模型*

#$

+

&

#>!>?

!

含量预测模型的验证
!

将含量预测模型以外的

!"

份马铃薯面条的近红外吸收光谱图%输入建好的含量

预测模型中通过化学计量学方法计算得到预测值%用外

部验证决定系数!

F

!

I68

#和预测均方根误差!

SPY4Z

#值来

评价含量预测模型的预测能力*

#$

+

&

#>2

!

数据统计与分析

试验数据采用
NZWY->?

和
4K*A8

处理分析&

!

!

结果与分析
!>#

!

马铃薯面条的近红外光谱图

在波数范围大约为
#!"""

%

("""*5

U#的近红外区

域%吸收光谱的主要贡献来自于分子基频振动的倍频和

组合频%且
1H

'

官能团的贡献最大*

#-

+

&由图
#

可知%校

正集样品的近红外吸收光谱图峰型相似%重叠严重%需使

用化学计量学软件进行分析&

图
#

!

校正集
#?"

份样品的近红外光谱图

&7

<

=DA#

!

RA6D7@BD6DAE+

C

A*,D6;B#?"

C

;,6,;@;;E8A+

!>!

!

近红外光谱图的预处理和含量预测模型的建立和

优化

!!

通过不同预处理方法获得的光谱图%采用
ZXY

方法%

随机在校正集样品中冻结
2

个样品%作为内部验证样品%

剩下的样品建立含量预测模型%循环往复进行%至所有的

样品均被作过内部验证样品%结束进程建立模型&不同

预处理方法建立含量预测模型的结果如表
2

所示&

表
2

!

预处理方式对含量预测模型的影响

J6F8A2

!

4BBA*,;BI6D7;=+,DA6,5A@,5A,:;E+;@Q687FD6,7;@5;EA8

预处理方法 光谱区间(
*5

U#

F

!

*I

SPY4Qg

(

`

全光谱
#!-3">2

%

2?3(>3 ">?2#2 ?>T#

无处理
3("2>$

%

?(($>! ">TT$" !>T?

消除常数偏移量
-?"!>"

%

(!($>$ ">TT2" !>3"

矢量归一化
3("2>$

%

?(($>! ">T3!? !>-T

最小'最大归一化
-?"!>"

%

?(($>! ">TT-" !>T(

减去一条直线
3("2>$

%

?(($>! ">TT2" !>T3

多元散射校正
3("2>$

%

?(($>! ">T3"3 !>T"

一阶导数
-?"!>"

%

?(($>! ">T#-" 2>$2

二阶导数
-?"!>"

%

?(($>! ">!?$" ->2!

一阶导数
]

减去一条直线
-?"!>"

%

?(($>! ">-3"" 2>TT

一阶导数
]

矢量归一化
-?"!>"

%

?(($>! ">T#2" 2>$-

一阶导数
]

多元散射校正
-?"!>"

%

?(($>! ">T#2" 2>$-

'%

"

g;8>2?

"

R;>T

吕
!

都等!近红外光谱法预测面条中马铃薯泥含量模型的建立和应用



!!

由表
2

可知%通过对马铃薯泥含量预测模型评价指

标的分析%最佳的近红外吸收光谱预处理方法为矢量归

一化法%谱图选择范围为
3("2>$

%

?(($>!*5

U#

%含量预

测模型的交叉验证系数为
">T3!?

%交叉验证均方根误差

为
!>-T̀

&内部交叉验证及含量预测模型优化结果见

图
!

%

(

&将采集的近红外光谱图%采用矢量归一化方式进

行预处理%结果表明%图谱之间的差异主要在
3("2>$

%

?(($>!*5

U#

%选择该区域内的光谱信息建立含量预测模

型%可以减少运算量&将
#?"

份校正集样品马铃薯泥含

量的真实值与含量预测模型预测的马铃薯泥含量预测值

结果作图%见图
2

&结果表明%其预测值和真实值的线性

方程为
C

\">T32$P](>$T-2

%

F

!值为
">T3!?

%斜率为

"vT32$

%表明内部交叉验证的预测值接近真实值&由

图
(

可知%当含量预测模型维数为
$

时%其
F

!

*I

值最大%

SPY4Qg

值最小%模型稳定性和预测能力最好&

!>2

!

含量预测模型的外部验证

将
!"

份未参与含量预测模型建立的验证集样品%带

入经矢量归一化处理并优化的含量预测模型中%通过模

型中的化学计量学方法计算预测值%将预测值与真实值

进行比较%其线性关系见图
?

%外部验证中预测值和真实

值的线性方程为
C

\">3!!!P]2>?#"!

%其外部验证决定

图
!

!

矢量归一化方法预处理后的光谱图
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图
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!

校正集样品中马铃薯泥含量预测值与

真实值的相关关系
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不同维数对优化含量预测模型的影响
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验证集的模型预测值与真实值的相关关系
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系数为
">3?$(

%预测均方根误差为
2>-2̀

%斜率为
#>"!3

%

相对分析误差为
!>"(

%表明建立的预测模型具有较好的

预测能力&

2

!

结论
研究采用近红外光谱法结合化学计量学软件%操作

简单%可快速地预测马铃薯面条中马铃薯泥的含量%为马

铃薯主食产品的监督提供技术支撑&试验结果表明%建

立的模型能很好地预测未知样品中的马铃薯泥含量&该

方法还存在一些不足之处%样品样本量少时%建立的预测

模型预测能力较差%因此%在后期的工作中%需要边进行

未知样品的预测%边扩大预测模型的样本容量%以提高预

测模型的预测精度和稳定性&
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结论
受试甜瓜样品中共检出

#"

种农药残留%其残留水平

在
">"""2

%

">"#335

<

(

L

<

&通过甜瓜样品急性)慢性膳

食摄入风险评估结果可以看出%甜瓜中残留农药对人体

无健康安全风险%人群使用是安全的&但进一步对检出

残留农药进行风险排序结果显示%毒死蜱)苯醚甲环唑)

虫螨腈)啶虫脒
(

种农药在甜瓜上的残留风险相对较高%

存在安全隐患&因此%后续将以高风险农药为研究对象%

开展残留分布)消解动态的研究%构建相应的降解方法是

切实有必要的&
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