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摘　要：为满足对于酒用高粱直链淀粉、支链淀粉、蛋白质、脂肪、单宁含量快速检测的需求，本文采用 17 种光

谱数据预处理方法和 4 种波段挑选算法建立了这些指标的近红外光谱分析模型。结果表明，各指标最佳光谱预处

理方法分别为一阶导数+多元散射校正+Z-score 标准化、矢量归一化+均指中心化、标准正态变量变换+Z-score 标

准化、多元散射校正、标准正态变量变换+Z-score 标准化，预测直链淀粉、支链淀粉、蛋白质、单宁含量最佳的

波段挑选方法为蒙特卡洛-无信息变量消除，脂肪为竞争自适应重加权采样法。整粒高粱这 5 项指标最优模型的决

定系数（R2）分别为 0.9560、0.8765、0.9069、0.8658、0.8841，交叉验证均方根误差（RMSECV）值分别为

1.3222、2.3477、0.3549、0.2164、0.1077，外部独立样品验证结果显示模型预测准确率高。本文所建立的近红外分

析模型可为酿酒行业实现对高粱的快检提供技术参考。
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Abstract： To  satisfy  the  demands  of  rapid  determination  of  amylose,  amylopectin,  protein,  fat,  and  tannin  contents  in
brewing sorghums, in this paper, 17 spectral data preprocessing methods and 4 wavelength band selection algorithms were
used  to  establish  the  near  infrared  spectral  analysis  models  for  these  indexes.  The  results  showed  that  the  best  spectral
preprocessing methods for  each index were 1st  der  (1st)+multiplicative scatter  correction (MSC)+Z-score standardization
(ZS),  vector  normalization  (VN)+mean  centering  (MC),  standard  normal  variate  transformation  (SNV)+ZS,  MSC,
SNV+ZS,  respectively.  The  best  wavelength  band  selection  algorithm  for  predicting  amylose,  amylopectin,  protein,  and
tannin  contents  was  monte-carlo  uninformative  variable  elimination,  and that  of  fat  was  competitive  adaptive  reweighted
sampling. The R2 in the optimal models for these 5 indexes of whole grain sorghums were 0.9560, 0.8765, 0.9069, 0.8658,  
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0.8841,  and  the  RMSECV  values  were  1.3222,  2.3477,  0.3549,  0.2164,  0.1077,  respectively.  The  validation  results  of
external independent samples showed that the models had a high prediction accuracy. The NIR analysis model established
in this study could provide a technical reference for the rapid detection of sorghums in the brewing industry.

Key  words： brewing  sorghum； near  infrared  spectroscopy； spectral  data  preprocessing； wave  band  selection； non-

destructive analysis

 

随着酿酒行业的快速发展，对于酿酒原粮的需

求在不断增长，对其品质分析效率需要得到进一步提

高。高粱作为一种酿酒原料，其品质对于所酿造的白

酒质量具有十分重要的作用[1−2]，酱香型、浓香型等

白酒的出酒率、质量等级、酒体风格与高粱的品质息

息相关[3]。因此，需要开发一种高效、快捷、无损的

高粱分析方法，以满足企业对高粱快速检测的需求[4]。

高粱直链淀粉、支链淀粉、蛋白质、脂肪、单宁

的含量会直接影响酿造白酒的产量和品质，是形成白

酒中众多风味物质的主要物质基础，是评价酒用高粱

酿酒特性的主要理化指标[5]。目前，这 5 项指标主要

采用传统化学方法进行分析，但化学分析法操作不方

便、步骤复杂、耗时长，不利于大批量样品的快速检

测。而近红外光谱技术有无损、快速、操作简单等优

点，其分析原理是基于样品中含氢基团 X-H（X：C、

N、O 等）内部振动的倍频与合频吸收[6−8]，近红外光

有良好的透射性，能够携带部分原粮内部信息[9]。近

年来近红外光谱技术被广泛应用于农业、医药、化工

等各领域[10−12]。对于高粱的检测，张北举等[4] 利用近

红外光谱构建了用于分析高粱籽粒中直链淀粉和支

链淀粉的快检模型，王勇生等[13] 基于近红外光谱技

术对高粱中粗脂肪、粗纤维、粗灰分进行了测定与分

析，苏鹏飞等[14−15] 利用近红外光谱对高粱淀粉和水

分含量开展了快检技术的研究，Chadalavada[16] 和Peiris [17]

分别利用近红外光谱对高粱中蛋白质的含量进行了

快速检测的研究。此外，利用近红外快检技术预测高

粱中的总黄酮[18]、单宁[19]、花青素[20] 的含量也有相

关的研究报道。这些近红外光谱应用于高粱快检的

研究多用于高粱单一指标的检测和评价，未有利用近

红外光谱技术同时分析上述 5 个主要指标的相关研

究报道。利用近红外光谱技术快速分析高粱等原粮

的各指标，通常需要大量的样本进行建模后分析，而

样本的近红外光谱除自身样品信息外，通常还携带外

界条件下的无关信息，因此对建模光谱进行预处理及

波段挑选是十分重要的[21−22]。通过提取光谱中的有

用信息并消除无关信息和噪声[23]，来提高光谱与理化

指标间的相关性，从而获得高的信噪比，降低背景干

扰，以此提高建模效率[24−25]，实现对目标指标快速检

测与分析的需求，以满足对酒用高粱品质快速检测的

需求。

本文建立了一种能同时分析高粱直链淀粉、支

链淀粉、蛋白质、脂肪、单宁含量的近红外分析模

型。考察了高粱籽粒整粒和粉碎梅花瓣两种形态对

于光谱图和近红外预测模型的影响；采用了 17 种光

谱预处理方法和 4 种波段挑选方法，通过选择最优

组合，建立了预测高粱直链淀粉、支链淀粉、蛋白

质、脂肪、单宁含量的模型；最后对建立的模型进行

了内部交叉验证及外部独立样品验证，以验证模型的

预测能力。本研究实现了对酒用高粱主要指标的快

速分析，为酿酒企业对高粱进行无损、高效、低成本

的检测与品质评价提供参考。

 1　材料与方法

 1.1　材料与仪器

高粱　市面购买，共 195 个样品，包含金糯粱

6 号、泸州红 1 号、宜糯 124 号、郎糯 1 号等共计

44 个品种，进行光谱扫描前对样品充分混匀，以漫反

射测量的方式获取样品近红外光谱信息；盐酸、氢氧

化钾、氢氧化钠试剂为分析纯　国药集团化学试剂

有限公司。

N500 型傅里叶变换近红外光谱仪　北京中安

信达科技有限公司；鼓风干燥箱　北京科伟永兴仪器

有限公司；FW-200AD 粉碎机　天津鑫博得仪器有

限公司；Milli-Q Synergy 超纯水系统　德国 Merck
公司；ME 型分析天平　瑞士 METTLER TOLEDO
公司。

 1.2　实验方法

 1.2.1   样品理化指标的测定　直链淀粉及支链淀粉

分别参考 GB/T 15683-2008《大米直链淀粉含量的测

定》[26] 与 GB 7648-1987《水稻、玉米、谷子籽粒直链

淀粉测定法》 [27] 进行测定，脂肪参照 GB 5009.6-
2016《食品安全国家标准 食品中脂肪的测定》[28] 中

第一法进行测定，蛋白质参照 GB/T 6432-2018《饲料

中粗蛋白的测定》[29] 中凯氏定氮法进行测定，单宁参

照 GB/T 15686-2008《高粱单宁含量的测定》[30] 进行

测定。

 1.2.2   样品准备和光谱采集　对 135 个高粱整粒样

品直接混匀后采集样品光谱信息，另外 60 个样品进

行粉碎，粉碎后过 40 目筛，再混匀后采集样品光谱

信息。

采用近红外光谱仪，以漫反射测量的方式获取

样品光谱信息，样品放置在可旋转装置上，扫描范围

4000~10000 cm−1，分辨率为 8 cm−1，扫描 32 次获得

平均光谱，每个样品重复扫描三次，最终取平均光谱

作为样本光谱。

 1.2.3   光谱预处理及波段挑选方法　光谱的预处理

方法主要采用一阶导数（1st Der，1st）、二阶导数（2nd
Der，2nd）、多元散射校正（Multiplicative Scatter Cor-

 · 312 · 食品工业科技 2023 年  5 月



rection，MSC）、矢量归一化（Vector  Normalization，
VN）、标准正态变换（Standard Normal Variate trans-
formation，SNV）、去趋势（Detrending，Det）、均值中

心化（Mean Centering，MC）、标准化（Zscore  Stan-
dardization，ZS）、减去一条直线（Subtract  Straight
Line,  SSL）、消除常数偏移量（Eliminate  Constant
Offset，ECO）等方法中的一种或几种方法的组合。

波长变量筛选主要采取以下 4 种算法：反向区

间偏最小二乘法（Backward interval PLS，BiPLS）、无

信息变量消除法（ Uninformative  Variable  Elimi-
nation，UVE）、蒙特卡洛-无信息变量消除（Monte-
Carlo Uninformative Variable Elimination，MCUVE）、
竞争自适应重加权采样法（Competitive  Adaptive
Reweighted Sampling，CARS）。

 1.2.4   模型评价　对所建立的高粱理化指标预测模

型采用交叉验证均方根误差（RMSECV）、预测均方

根误差（RMSEP）、决定系数（R2）相关参数对模型质

量进行评价，计算公式分别见式（1）、式（2）和式（3），
采用内部交叉验证（Cross Validation）和外部独立样

品验证方式进行模型预测能力的验证。

RMSECV =

√∑n
i=1(YS −YV)2

n
式（1）

RMSECP =

√∑n
i=1(YS −YC)2

n
式（2）

R2 = 1−
∑n

i=1(YS −YC)2∑n
i=1(YS −YP)

2 式（3）

式中：n 表示样本个数；YS 表示样本的理化分析

数值；YV 表示交互验证样品近红外预测值；YC 表示

测试集样本的近红外预测值；YP 表示所有样本的理

化分析数值均值。

 1.3　数据处理

所有的检测数据平行测定三次，取平均值。表

格采用 Excel  2019 绘制，绘图采用 Origin  2021 软

件。用 NIRCal 软件对光谱进行赋值、预处理、波段

挑选以及建立模型，用 Matlab 软件对部分算法下的

波点进行挑选。

 2　结果与分析

 2.1　高粱形态对光谱的影响

近红外光谱图能较好地反应高粱籽粒中碳水

化合物的近红外信号组成，图 1 为高粱样品的近红

外光谱图，图中 4700  cm−1 处为 N-H 伸缩振动，

5184 cm−1 处主要为淀粉中羟基 O-H 的拉伸与弯曲

振动，6835 cm−1 处主要为淀粉中 O-H 的反对称和对

称拉伸，8316 cm−1 处则与-CH3 中的 C-H 键对称拉

伸的二级倍频相关[31]。

酿酒生产中，高粱主要以籽粒整粒和粉碎两种

形式存在，在利用近红外光谱测定高粱样品时，其粒

径大小以及样品的均匀程度，会对红外的吸收有较大

影响[32]。因此，本节分别对高粱籽粒的整粒和粉碎样

品分别进行了近红外光谱扫描，并对整粒和粉碎高粱

的光谱图进行了主成分分析，结果如图 2 所示，近红

外光谱能够区分高粱籽粒的形态。由于生产工艺的

不同，有采用整粒高粱或粉碎成梅花瓣高粱进行酿酒

生产，但高粱在验收和转运过程中通常以整粒的形式

存在，因此接下来主要研究整粒高粱的红外光谱结合

光谱预处理及波段挑选方法，对酒用高粱主要酿酒相

关指标的含量分析建立预测模型。
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图 2    高粱样本近红外光谱图的主成分分析
Fig.2    Principal component analysis of near infrared spectrum

for sorghum samples
 

 2.2　光谱数据预处理

近红外光谱分析是从样品复杂的背景中提取对

于建模有用的信息，样本光谱中除建模相关信息外，

还包括较多的无关变量，因此对光谱数据进行预处理

以及不同的预处理方法组合使用，是十分必要的[33]。

本节对高粱的红外光谱进行建模，分别通过无预处

理、附加预处理等 17 种单一或组合的光谱预处理方

式，确定了各光谱预处理组合对于高粱指标建模的影

响。其中附加预处理主要考察均值中心化及 Z-score

标准化两种方式。对筛选光谱预处理结果分析，通常

所建立模型其 R2 越接近于 1，RMSECV 值越小，表

明模型结构愈加合理[34]。高粱光谱预处理后，各指

标 RMSECV 值较小的前 10 组合，结果如表 1 所

示。直链淀粉在无任何预处理方法下，其 RMSECV

值为 2.2603，附加预处理方法下均值中心化所得模

型的 RMSECV 值更低，因此选定均值中心化作为高
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图 1    高粱样品的近红外光谱图

Fig.1    Near infrared spectra of sorghum samples
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粱直链淀粉指标建模的附加预处理方法，在 17 种预

处理方法及组合中，标准正态变量变换和去趋势组合

时，所得 RMSECV 值最低为 2.0760，因此选择其作

为直链淀粉最终光谱预处理方法，标准正态变换与去

趋势两种预处理方法主要对应消除光谱中的散射干

扰和基线漂移问题[35]，相比较于无任何附加预处理方

 

表 1    不同光谱预处理方法高粱理化指标的主要评价参数

Table 1    Main evaluation parameters of physical and chemical indexes of sorghum with different spectrum pretreatments

建模指标 序号 预处理方法 附加预处理方法 波长变量 推荐因子数 RMSECV

直链淀粉

1 无 无 780 19 2.2603

2 无 均值中心化 780 19 2.1086

3 无 Z-score标准化 780 19 2.0766

4 标准正态变量变换+去趋势 Z-score标准化 780 17 2.0760

5 去趋势 Z-score标准化 780 18 2.0918

6 减去一条直线 Z-score标准化 780 17 2.1389

7 多元散射校正 Z-score标准化 780 16 2.1504

8 一阶导+多元散射校正 Z-score标准化 780 15 2.2052

9 标准正态变量变换 Z-score标准化 780 17 2.2627

10 矢量归一化 Z-score标准化 780 18 2.3058

支链淀粉

1 无 无 780 14 3.3035

2 无 均值中心化 780 13 3.1574

3 无 Z-score标准化 780 13 3.1807

4 矢量归一化 均值中心化 780 16 2.7791

5 一阶导+多元散射校正 均值中心化 780 10 2.8253

6 一阶导+标准正态变量变换 均值中心化 780 10 2.8503

7 一阶导+矢量归一化 均值中心化 780 10 2.8767

8 多元散射校正 均值中心化 780 12 2.9310

9 减去一条直线 均值中心化 780 12 2.9604

10 一阶导+减去一条直线 均值中心化 780 10 2.9787

蛋白质

1 无 无 780 10 0.5933

2 无 均值中心化 780 13 0.5803

3 无 Z-score标准化 780 13 0.5732

4 标准正态变量变换+去趋势 Z-score标准化 780 18 0.4620

5 标准正态变量变换 Z-score标准化 780 19 0.4709

6 多元散射校正 Z-score标准化 780 18 0.4903

7 最大最小归一化 Z-score标准化 780 13 0.4933

8 一阶导+标准正态变量变换 Z-score标准化 780 6 0.4947

9 一阶导+减去一条直线 Z-score标准化 780 8 0.4957

10 一阶导+多元散射校正 Z-score标准化 780 6 0.5115

脂肪

1 无 无 780 7 0.3377

2 无 均值中心化 780 7 0.3186

3 无 Z-score标准化 780 7 0.3313

4 标准正态变量变换 均值中心化 780 6 0.3148

5 矢量归一化 均值中心化 780 6 0.3148

6 多元散射校正 均值中心化 780 6 0.3175

7 减去一条直线 均值中心化 780 7 0.3186

8 导数 均值中心化 780 6 0.3214

9 最大最小归一化 均值中心化 780 6 0.3239

10 一阶导+多元散射校正 均值中心化 780 6 0.3240

单宁

1 无 无 780 9 0.2400

2 无 均值中心化 780 9 0.2384

3 无 Z-score标准化 780 9 0.2368

4 减去一条直线 Z-score标准化 780 10 0.2107

5 一阶导+减去一条直线 Z-score标准化 780 9 0.2196

6 标准正态变量变换+去趋势 Z-score标准化 780 9 0.2212

7 标准正态变量变换 Z-score标准化 780 9 0.2235

8 去趋势 Z-score标准化 780 9 0.2245

9 多元散射校正 Z-score标准化 780 9 0.2262

10 矢量归一化 Z-score标准化 780 7 0.2292
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法其 RMSECV 值明显降低；支链淀粉、蛋白质、脂

肪、单宁近红外光谱经过不同附加预处理方法计算

后，最终所选方法下其 RMSECV 值分别为 2.7791、
0.4620、0.3148、0.2107，相较于无任何预处理时，

RMSECV 值均有所降低，表明光谱预处理可以更好

地提升模型参数，因此对原粮近红外光谱进行预处理

是极为重要的。

 2.3　光谱的波段挑选及模型建立

为提高模型运算速度，降低模型复杂程度，并提

高模型预测的准确性，需要对模型进行波段挑选[36]。

对于模型建立的波段挑选方法，采用了反向区间偏最

小二乘法（BiPLS）、无信息变量消除法（UVE）、蒙特

卡洛-无信息变量消除（MCUVE）、竞争自适应重加

权采样法（CARS）四种算法。在经过不同波段挑选

方法的优化计算后，波长变量数显著减小，所得波数

主要对应了酒用高粱各指标代表性化合物的主要官

能基团的红外吸收峰[37]，其既保留样品主要属性特征

的同时，又提高了模型预测的效率。直链淀粉、支链

淀粉、蛋白质、脂肪、单宁 5 个指标在不同算法下对

应模型参数如表 2 所示。

在所选四种算法中，竞争自适应重加权采样波

段挑选方法能极大地降低波长变量，提高模型参数并

降低建模运算时间，但需注意防止波长变量过少导致

样品信息减少，不能充分和及时反映光谱的变化[38]，

使得尽管模型参数较好，但模型预测效果较差，出现

所谓的红外建模“欠拟合”现象。高粱蛋白质在模型

波段挑选方法为蒙特卡罗-无信息变量消除时，其近

红外模型预测数值与理化数值如图 3 所示，采用光

谱预处理方法为标准正态变量变换与 Z-score 标准

化，波长变量数 230，因子数 15，以 K 折系统抽样的

方式，进行内部交叉验证，其 RMSECV 值为 0.3549，
R2 为 0.9069（表 2）。在高粱蛋白质指标四种模型

中，在经过光谱预处理与波段挑选方法计算后，其中

竞争自适应重加权采样波段挑选方法建立模型的参

数最佳，其 RMSECV 值为 0.2668，R2 为 0.9474，但
考虑到其挑选的波长变量数仅 30 个波点，可能存在

“欠拟合”的风险，因此未选用该模型；而以反向区间

PLS 方法、蒙特卡罗-无信息变量消除两种方法所建

立的模型，两模型的参数 RMSECV 和 R2 值表现相

当，但反向区间 PLS 方法筛选的波长变量多达 546
个，且其因子数为 20 偏大，可能会引入过多的样品

变量和噪音变量，因此未选择该模型，最终预测高粱
 

表 2    高粱理化指标近红外预测模型的主要参数

Table 2    Main parameters of the NIR prediction model for physicochemical indexes of sorghums

指标 序号 波段挑选方法 挑选波段（cm−1） 光谱处理方法 波长变量 因子数 RMSECV R2

直链淀粉

1 反向区间PLS-区间分段数10 4598、4606、… 去趋势+Z-score标准化 546 17 1.4690 0.9457

2 无信息变量消除 4058、4066、… 减去一条直线+Z-score标准化 156 13 1.6136 0.9345

3 蒙特卡罗-无信息变量消除 4027、4035、… 一阶导+多元散射校正+Z-score标准化 220 14 1.3222 0.9560

4 竞争自适应重加权采样 4042、4050、… 一阶导+多元散射校正+Z-score标准化 43 13 0.9561 0.9770

支链淀粉

1 反向区间PLS-区间分段数10 4004、4011、… 矢量归一化+均值中心化 390 14 2.5854 0.8502

2 无信息变量消除 4035、4042、… 一阶导+标准正态变量变换+均值中心化 164 8 2.5727 0.8516

3 蒙特卡罗-无信息变量消除 4197、4413、… 矢量归一化+均值中心化 90 13 2.3477 0.8765

4 竞争自适应重加权采样 4081、4197、… 矢量归一化+均值中心化 24 12 2.0409 0.9067

蛋白质

1 反向区间PLS-区间分段数10 4004、4011、… 标准正态变量变换+Z-score标准化 546 20 0.3631 0.9025

2 无信息变量消除 4104、4112、… 标准正态变量变换+去趋势+Z-score标准化 118 14 0.3894 0.8879

3 蒙特卡罗-无信息变量消除 4135、4359、… 标准正态变量变换+Z-score标准化 230 15 0.3549 0.9069

4 竞争自适应重加权采样 4652、4937、… 标准正态变量变换+去趋势+Z-score标准化 30 14 0.2668 0.9474

脂肪

1 反向区间PLS-区间分段数10 4004、4011、… 矢量归一化+均值中心化 624 7 0.2834 0.6963

2 反向区间PLS-区间分段数20 5200、5207、… 一阶导+矢量归一化+Z-score标准化 234 11 0.2340 0.7235

3 反向区间PLS-区间分段数30 5254、5261、… 一阶导+矢量归一化+Z-score标准化 234 11 0.2337 0.7269

4 无信息变量消除 4011、4019、… 导数+均值中心化 197 4 0.3069 0.6222

5 蒙特卡罗-无信息变量消除 4343、4613、… 多元散射校正+均值中心化 60 5 0.2936 0.7036

6 蒙特卡罗-无信息变量消除 4027、4050、… 标准正态变量变换+Z-score标准化 210 6 0.2567 0.7704

7 竞争自适应重加权采样 4760、4775、… 一阶导+矢量归一化+均值中心化 43 4 0.2606 0.8405

8 竞争自适应重加权采样 4613、4629、… 标准正态变量变换+Z-score标准化 36 7 0.2164 0.8658

单宁

1 反向区间PLS-区间分段数10 4598、4606、… 去趋势+Z-score标准化 468 11 0.1546 0.8136

2 反向区间PLS-区间分段数20 3996-5192、… 矢量归一化+Z-score标准化 546 18 0.1288 0.8569

3 反向区间PLS-区间分段数30 3996-5007、… 消除常数偏移量+Z-score标准化 546 13 0.1256 0.8608

4 无信息变量消除 4096、4212、… Z-score标准化 239 11 0.1449 0.8188

5 蒙特卡罗-无信息变量消除 4212、4220、… 标准正态变量变换+去趋势+Z-score标准化 150 11 0.1438 0.8103

6 竞争自适应重加权采样 4189、4235、… 消除常数偏移量+Z-score标准化 40 7 0.1078 0.8975

7 无 6061~10000 消除常数偏移量+Z-score标准化 492 13 0.1468 0.8212

8 蒙特卡罗-无信息变量消除 4259、4266、… 多元散射校正 140 12 0.1077 0.8841

注：模型验证方式为内部交叉验证，验证抽样方法为K折系统抽样。
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蛋白质含量选择波段挑选方法为蒙特卡罗-无信息变

量消除。

预测直链淀粉与支链淀粉淀粉含量最优的方式

为使用蒙特卡罗-无信息变量消除作为波段挑选方

法，直链淀粉采用一阶导、多元散射校正及 Z-score
标准化作为光谱预处理方法，最终模型因子数 14，波
长变量 220，RMSECV 值为 1.3222，R2 为 0.9560。
预测支链淀粉含量选择了矢量归一化和均指中心化

为光谱预处理方法，最终模型因子数 13，波长变量

90，RMSECV 值为 2.3477，R2 为 0.8765。预测蛋白

质含量的模型采用了蒙特卡罗-无信息变量消除的波

段挑选方法，光谱处理方法为标准正态变量变换与

Z-score 标准化，波长变量数 230，因子数 15，进行内

部交叉验证，其 RMSECV 值为 0.3549，R2 为 0.9069。
预测脂肪含量的模型采用了竞争自适应重加权采样

的波段挑选方法，光谱处理方法为标准正态变量变换

与 Z-score 标准化，波长变量数 36，因子数 7，进行内

部交叉验证，其 RMSECV 值为 0.2164，R2 为 0.8658。
预测蛋白质含量的模型采用了蒙特卡罗-无信息变量

消除的波段挑选方法，光谱处理方法为标准正态变量

变换与 Z-score 标准化，波长变量数 230，因子数 15，

进行内部交叉验证，其 RMSECV 值为 0.3549，R2 为

0.9069。预测脂肪含量的模型采用了竞争自适应重

加权采样的波段挑选方法，光谱处理方法为标准正态

变量变换与 Z-score 标准化，波长变量数 36，因子数

7，进行内部交叉验证，其 RMSECV 值为 0.2164，

R2 为 0.8658。在建立预测单宁含量的模型时，波段

挑选方法选择反向区间 PLS 时，对光谱区间进行更

为细致的划分，模型的 RMSECV 和 R2 值提升明

显。对单宁预测模型进一步优化时，在已有方法基础

上，参考李霞[39] 选取波段 6061~10000 cm−1 作为建

模波段和成云玲[40] 选择多元散射校正为波段预处理

方法，最终预测单宁含量最佳方式是采用的波段挑选

方法为蒙特卡罗-无信息变量消除，光谱处理方法多

为元散射校正，此时波长变量数较为合理，其因子数

12，RMSECV 值为 0.1077，R2 为 0.8841。

综上所述，使用近红外光谱所建立的预测高粱

主要酿酒理化指标含量模型，各指标 RMSECV 值较

小，R2 整体均大于 0.8500，其中直链淀粉和蛋白质模

型决定系数 R2 大于 0.9000，表明所建立模型质量良

好，可进行高粱后续各项理化指标的测定工作。

 2.4　模型预测能力

为更好的评价所建立模型对酒用高粱各理化指

标的预测能力，选取了 30 个非建模的高粱样本进行

模型的外部独立样品验证，利用预测均方根误差

（RMSEP）、决定系数 R2、预测回收率[19] 作为评价的

参数，各指标外部样品预测结果如图 4、图 5 所示。

30 个外部独立验证样本直链淀粉含量的预测均方根

误差 RMSEP 为 0.6776，决定系数 R2 为 0.9752，表

明模型预测值与理化实际值一致性良好，独立验证样

本中直链淀粉理化值存在较多的样本处于 0.2%~
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Fig.4    NIR prediction model for physicochemical indexes of sorghums verified by external independent samples
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0.5% 区间，较低的基数导致其满足回收率在 80%~

120% 之间的占比为 73.33%。高粱支链淀粉外部独

立验证样品理化数值处于 53.36~76.78，RMSEP 为

1.8933，R2 为 0.8211，尽管其预测值和理化值一致性

表现不如直链淀粉，但其理化数值基数大，预测回收

率介于 89.01%~108.64%，各样本都满足预测回收率

在 80%~120% 之间。对 30 个样本蛋白质含量预测

模型的均方根误差 0.2871，决定系数 R2 为 0.9299，

30 个样品预测回收率介于 92.54%~103.83% 之间。

30 个样品的脂肪含量预测模型的均方根误差 0.2125，

决定系数 R2 为 0.9109，预测回收率介于 87.37%~

115.96% 之间。高粱蛋白质和脂肪预测模型的预测

值与理化值一致性良好，且外部独立样本预测回收率

都在 80~120% 区间，其红外模型的预测值接近实验

理化测定数值，可以满足实际生产过程对分析结果精

度的要求。此外，单宁模型其独立样品验证所建模型

的预测均方根误差为 0.1500，决定系数 R2 为 0.8502，
预测回收率在 80%~120% 之间的占比为 76.67%。

 2.5　高粱籽粒形态对近红外模型的影响

由于高粱籽粒的形态、粒径大小对近红外光谱

存在较大影响，为考察高粱籽粒形态对于所建近红外

光谱模型的影响，分别取高粱籽粒整粒及粉碎样品的

近红外光谱，选择各指标在不同算法下的最优模型，

结果如表 3 所示。高粱籽粒粉碎样品所建立模型的

RMSECV 值比整粒高粱样品所建立模型值小，且

R2 值更大，表明籽粒粉碎高粱所建立模型更优于整

粒高粱模型，其中尤以蛋白质和单宁含量对应近红外

模型，籽粒粉碎样品显著优于整粒样品模型，这可能

是由于粉碎后的高粱样品会更利于近红外光对样品

的穿透，其吸收光谱能携带更多的样品信息，能更好

地反映样品的特征信息。因此，根据实际生产环境的

不同，可根据需要建立两套高粱各指标含量的分析模

型。当需要对采购的大量高粱进行快速验收时，可采

用整粒高粱所建立的近红外模型进行分析，以实现对

样品无损、快速的检测和分析；在对样本理化值要求

更为准确，特别是对高粱蛋白质、单宁含量准确性要

求较高和在籽粒粉碎应用较多的生产单元中，可建立

粉碎梅花瓣样高粱的近红外模型，以满足检测结果的

精确性，并实现快速检测。
 
 

表 3    高粱籽粒整粒和粉碎样品的近红外模型影响

Table 3    Comparison of NIR models of intact and crushed sorghum samples

测定指标 高粱形态 波段挑选方法 光谱处理方法 波长变量 因子数 RMSECV R2

直链淀粉
整粒 蒙特卡罗-无信息变量消除 一阶导+多元散射校正+Z-score标准化 220 14 1.3222 0.9560
粉碎 蒙特卡罗-无信息变量消除 一阶导+矢量归一化+Z-score标准化 176 13 0.8739 0.9742

支链淀粉
整粒 蒙特卡罗-无信息变量消除 矢量归一化+均值中心化 90 13 2.3477 0.8765
粉碎 蒙特卡罗-无信息变量消除 标准正态变量变换+去趋势+均值中心化 125 15 2.2879 0.8780

蛋白质
整粒 蒙特卡罗-无信息变量消除 标准正态变量变换+Z-score标准化 230 15 0.3549 0.9069
粉碎 蒙特卡罗-无信息变量消除 一阶导+标准正态变量变换+均值中心化 230 13 0.1171 0.9889

脂肪
整粒 竞争自适应重加权采样 标准正态变量变换+Z-score标准化 36 7 0.2164 0.8658
粉碎 竞争自适应重加权采样 Z-score标准化 85 13 0.0932 0.8692

单宁
整粒 蒙特卡罗-无信息变量消除 多元散射校正 140 12 0.1077 0.8841
粉碎 反向区间PLS-区间分段数30 多元散射校正+Z-score标准化 312 12 0.0776 0.9414

 

 3　结论
本文基于近红外光谱技术构建了高粱直链淀

粉、支链淀粉、蛋白质、脂肪、单宁含量的快速无损

检测模型，通过 17 种光谱预处理方法消除光谱中无

关变量，利用 4 种波段挑选算法实现模型复杂程度

的降低，提高模型的预测运算速度，所建立模型具有

较好的高粱指标预测能力，各指标最优模型的决定系

数 R2 分别为 0.9560、0.8765、0.9069、0.8658、0.8841，
交叉验证均方根误差 RMSECV 值分别为 1.3222、
2.3477、0.3549、0.2164、0.1077，外部独立样品验证

实验结果表明模型预测值与理化实测值一致性良好，

高粱籽粒粉碎单独建模实验表明将高粱样品粉碎后

能显著提高蛋白质和单宁含量近红外模型参数。本

文建立了一种无损、快速、准确的分析酒用高粱主要

指标的近红外快检模型，后续可扩展其他种类酿酒原

粮的分析，为实际生产中酒用原粮品质的快速评价提

供方法参考。
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