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浦城薏米粉水分和还原糖的近红外光谱快速检测
模型优化 

许祯毅*, 林  露 

(武夷学院茶与食品学院, 武夷山  354300) 

摘  要: 目的  建立浦城薏米粉水分和还原糖的近红外光谱快速检测模型。方法  采集浦城薏米粉样品的近

红外光谱图, 使用 6 种不同方法对样品的原始光谱分别进行预处理, 在全波段 10000~4000 cm‒1 范围内建立薏

米粉偏最小二乘法(partial least squares, PLS)的定量分析模型。结果  浦城薏米粉原始光谱在标准正态变换

(standard normal variate, SNV)预处理后确定水分含量最佳模型的光谱波段(5944~5590 cm‒1), 主因子数为 7, 

校正决定系数(determination coefficient of calibration, Rc
2)为 0.9904, 均方根误差 (root mean square error, 

RMSEC)为 0.0631; 在二阶导数法 (second derivative, SD)预处理后确定还原糖含量最佳模型的光谱波段

(9845~7386 cm‒1), 主因子数为 6, Rc
2 为 0.9998, RMSEC 为 0.0187。在上述条件下, 水分和还原糖含量的验证

集相关系数(determination coefficient of prediction, Rp
2)分别为 0.9902 和 0.9989, 验证均方根(root mean square of 

prediction error, RMSEP)分别为 0.0693 和 0.0698。结论  经验证, 该模型可以实现浦城薏米粉中水分和还原糖

含量的快速无损检测。 
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Optimization of model for rapid detection of moisture and reducing sugar in 
Pucheng semen coicis powders by near infrared spectroscopy 

XU Zhen-Yi*, LIN Lu 

(College of Tea and Food Science, Wuyi University, Wuyishan 354300, China) 

ABSTRACT: Objective  To establish a near infrared spectroscopy rapid detection model of moisture and reducing 

sugar in Pucheng semen coicis powders. Methods  The near infrared spectra of Pucheng semen coicis powders 

samples were collected, and the original spectra of the samples were pretreated by 6 kinds of different methods. The 

partial least squares (PLS) quantitative analysis model of the Pucheng semen coicis powders were established in the 

range of 10000-4000 cm‒1. Results  The spectral bands (5944-5590 cm‒1) of the optimal model for moisture content 

were determined after the pretreatment of the original spectrum with standard normal variate (SNV) in Pucheng 

semen coicis powders. The principal factor number was 7, the correction determination coefficient of calibration (Rc
2) 

was 0.9904, and the root mean square error (RMSEC) was 0.0631. The spectral bands (9845-7386 cm‒1) of the 

optimal model for reducing sugar content were determined after second derivative (SD) pretreatment. The principal 
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factor number was 6, Rc
2 was 0.9998, and the RMSEC was 0.0187. Under the above conditions, the determination 

coefficient of prediction (Rp
2) for moisture and reducing sugar content were 0.9902 and 0.9989, respectively, and the 

root mean square of prediction error (RMSEP) were 0.0693 and 0.0698, respectively. Conclusion  It has been 

verified that this model can realize rapid and nondestructive detection of moisture and reducing sugar content in 

Pucheng semen coicis powders. 

KEY WORDS: semen coicis powders; near infrared spectroscopy; quantitative model; rapid detection 
 
 

0  引  言 

薏米又称薏苡仁, 微寒、味甘、无毒, 具有利湿、健

脾、除痹、清热排脓等功效[1], 属于药食同源类食品, 主要

营养成分有碳水化合物、脂肪、蛋白质、维生素等[2]。作

为一种抗癌剂, 薏米还可以抑制胃癌和子宫颈癌细胞[3‒4]。

随着人们健康意识的增强, 薏米作为营养价值较高的粗粮

也受到了广泛的关注, 但不同产地的薏米受生长环境和种

类不同等影响营养成分差异较大[5‒6]。 

近红外光谱(near infrared spectroscopy, NIR)主要是有

机分子中含氢基团伸缩振动、变形振动的各级倍频及组合

频的吸收光谱[7]。在近红外光谱中, 当入射光照射在固体

粉末表面时, 大部分的光发生镜面反射, 其余光线则通过

折射进入样品, 红外光经过样品内部吸收后, 再次发生折

射和反射, 经过多次的折射和反射后, 红外光最后通过固

体粉末表层折射出来, 形成漫反射[8]。几乎所有有机物的

主要组成和结构都能在近红外光谱中找到其特征信号, 而

不同产地不同品种的食品由于受环境、气候等因素影响, 

其中的化学组成和结构存在一定差异, 因此在近红外光谱

中表现出的特征信息各不相同, 可用于判别食品的地域来

源[9]。此外, 近红外技术与化学计量法相结合, 被广泛应用

于食品成分的快速检测[10‒11]和食品掺杂鉴别[12‒14]等方面。 

本研究以福建浦城薏米粉为研究对象, 将化学计量

法与近红外光谱技术相结合, 对薏米中的水分和还原糖使

用近红外光谱分析技术进行测定, 通过对不同预处理方面

的对比和波段筛选, 建立薏米中水分和还原糖定量分析模

型, 实现薏米中水分和还原糖含量的快速检测。 

1  材料与方法 

1.1  试验材料与试剂 

试验材料包含 30 份不同来源的蒲城薏米, 将 30 份蒲

城薏米从 1~30 进行编号, 使用超微粉碎机粉碎, 每个样品

均过 60 目筛网 , 分别放置于电热恒温鼓风干燥箱 , 于

60 ℃下干燥至恒重, 分别移至塑封袋中, 置于干燥器中保

存备用。 

葡萄糖、3,5-二硝基水杨酸、氢氧化钠、酒石酸钾钠、

结晶酚、无水亚硫酸钠、碘、碘化钾、95%乙醇(分析纯, 国

药集团化学试剂有限公司); 浓盐酸(分析纯, 三明市三圆

化学试剂有限公司)。 

1.2  主要仪器设备 

DHG-9140A 电热恒温鼓风干燥箱(上海培英实验仪器

有限公司); AR224CN 电子分析天平(福建省创普科技有限

公司); HH-S4 恒温水浴锅(常州中捷实验仪器有限公司); 

WB-100 小型高速粉碎机(北京维博创机械设备有限公司); 

TDZ5-WS 高速离心机(上海卢湘仪离心机仪器有限公司); 

V-1100D 紫外可见分光光度计(上海美普达仪器有限公司); 

Antaris II 型傅立叶变换近红外光谱仪(美国 Thermo Fisher 

Scientific 公司)。 

1.3  试验方法 

1.3.1  薏米粉水分含量与还原糖测定 

薏米粉中的水分含量测定参照 GB 5009.3—2016《食

品安全国家标准 食品中水分的测定》, 采用直接干燥法

(105 ℃); 薏米粉中还原糖含量的测定采用 3,5-二硝基水杨

酸比色法进行测定[15]。每份样品检测 3 次, 取 3 次测定结

果的平均值。 

1.3.2  样品近红外光谱采集 

采用近红外光谱仪以积分球漫反射模式采集每个样品

的光谱。将样品填至圆形标准样品杯三分之二位置处, 设定

样品杯为全程旋转扫描。设置采集光谱分辨率为 8 cm‒1, 光

谱区间为 10000~4000 cm‒1, 光谱平均扫描次数为 64 次。

所有光谱均以空气作为空白对照, 在相同条件下采集 30

份薏米粉样品的近红外光谱图。采集结束后, 将圆形标准

样品杯中的样品倒回对应塑封袋, 混合后重新装入样品杯, 

采集 3 次得到平均光谱, 每次装样时将样品压实, 减少因

样品分布不均匀带来的误差。 

1.3.3  光谱预处理和特征波段筛选 

通过使用 TQ Analyst 软件中的偏最小二乘法(partial 

least squares, PLS)建立薏米中营养成分的 NIR 定量分析模

型, 使用以下几种预处理手段进行薏米样品近红外光谱的

校正: 多元散射校正(multiplicative scatter correction, MSC)

预处理和标准正态变换(standard normal variate, SNV)预处

理可以用于消除因不同批次样品的粒度分布和粉末颗粒的

形状大小所产生的差异形成的散射造成样品光谱的数据偏

差; 而对光谱数据进行一阶求导(first derivation, 1st D)与
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二阶求导(second derivative, SD)处理不仅能消除光谱基线

的走位和漂移, 还能增强谱带峰值特征, 遏制谱带大量重

合的现象[16]; 采用滤波平滑法(savitzky-golay, SG)平滑处

理光谱数据, 可以有效降低高频噪音, 减少噪音对光谱的

影响。通过比较预处理后的建模结果可以优选出最佳的

预处理方法。在确定最优预处理方式后, 将全波段划分不

同区间, 采用手动法[17]筛选特征波段。以均方根误差(root 

mean square error, RMSEC)作为指标, 通过交互验证法来

明确最佳的 PLS 主因子数, 当校正决定系数(determination 

coefficient of calibration, Rc
2)越靠近 1, 说明模型稳定的程

度越高, 分析出的数据准确度越高[18]。 

2  结果与分析 

2.1  理化指标 

薏米粉中水分含量和还原糖含量的测定结果显示 , 

薏米粉中水分含量最大值为 13.47%, 最小值为 11.30%, 变

异系数为 4.62%; 还原糖含量最大值为 2.98%, 最小值为

0.74%, 标准偏差为 3.28%。 

2.2  校正集与验证集划分 

如表 1 所示, 水分含量的校正集和验证集的含量范围

分别为 11.30%~13.47%和 11.42%~13.44%; 还原糖含量的

校正集和验证集的含量范围分别为 0.74%~2.98% 和

0.83%~2.78%。可见总体样本验证集含量范围均包含在校

正集内, 利用校正集建立的模型可用于验证集样品, 且验

证集的平均值和标准偏差与校正集平均值和标准偏差相差

不大, 可见 2 个集合样品分布相似, 比较合理。 

 
表 1  薏米粉样本校正集和验证集参数 

Table 1  Calibration set and validation set parameters of semen 
coicis powders 

指标 项目 含量范围/% 平均值/% 变异系数/%

水分含量 
校正集 11.30~13.47 12.43 4.62 

验证集 11.42~13.44 12.31 4.65 

还原糖含量 
校正集 0.74~2.98 2.03 3.28 

验证集 0.83~2.78 1.96 3.13 

 

2.3  光谱预处理和特征波段筛选 

图 1 为蒲城薏米样本原始近红外光谱图, 通过 TQ 

Analyst 软件将原始红外光谱进行预处理及波段的剔筛 , 

从而利用 PLS 建立各组分的定量模型。 

2.3.1  水分含量的 PLS 回归模型 

薏米粉中的水分含量采用各种光谱预处理方法处理

后的 PLS 回归模型中各参数如表 2 所示。 

 
 

图 1  蒲城薏米样本原始近红外光谱图(n=30) 

Fig.1  NIS of Pucheng semen coicis samples (n=30) 
 

表 2  不同预处理下薏米粉中水分含量的 PLS 回归模型结果 
Table 2  PLS regression model results of moisture in semen 

coicis powders under different pretreatments 

预处理方法 主因子数 Rc
2 RMSEC 

None 4 0.9316 0.170 

MSC 5 0.9732 0.108 

SNV 5 0.9812 0.088 

1st D 2 0.9434 0.156 

SD 3 0.9699 0.114 

SG 5 0.9731 0.108 

注: None 表示无处理, 下同。 

 
由模型评价标准可知, 模型结果应该具有较高的 Rc

2

和较小 RMSEC, Rc
2 越接近于 1, 且主因子数越多的, 即表

明所建立的模型越稳定[19]。从表 2 可以看出, 光谱进行预

处理后其各项检测指标都优于没有进行光谱预处理的结果, 

模型结果都具有高于原始光谱的 Rc
2 和低于原始光谱的

RMSEC。由表 2 可知, 采用 SNV 的预处理方法为最佳处

理方法。 

2.3.2  还原糖含量的 PLS 回归模型 

薏米中还原糖含量采用各种光谱预处理方法处理后

的 PLS 回归模型参数值如表 3 所示, 采用 SD 的预处理方

法为最佳处理方法。 

2.3.3  特征波段的筛选 

使用 TQ Analyst 软件, 根据该软件建议的特征波段, 

手动筛选最佳波段, 删除与组分不相关的波段。表 4 为基

于最优光谱预处理的特征波段下建模的结果。经过筛选优

化, 2 个组分模型的 Rc
2 和相对分析误差(relative percent 

deviation, RPD)都得到较大的提升, RPD 是对各组分模型

进行进一步评估的参数, RPD≥2.0, 说明模型较稳定, 可
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在日常中用于实际定量检测; 2.0>RPD≥1.4, 说明模型较

好, 但用于实际定量检测需要进一步优化; RPD<1.4, 说明

该模型不可用于实际定量检测[20]。在 5944~5590 cm‒1 波数

范围内, 水分含量校正模型的 Rc
2 从 0.9812 提升至 0.9904, 

RMSEC 从 0.088 降低至 0.063; 在 9845~7386 cm‒1 波数范

围内, 还原糖含量校正模型的 Rc
2 从 0.9973 提升至 0.9998, 

RMSEC从 0.070降低至 0.019, 误差减小, 水分和还原糖含

量 PLS 回归校正模型拟合线性见图 2，说明通过特征波段

筛选后, 可以显著提高水分和还原糖校正模型的线性相关

系数。 

2.4  模型的验证 

图 3 为薏米粉水分和还原糖含量模型验证集拟合线

性情况, 结果显示各项成分指标预测结果良好。水分含量

验证模型的验证集相关系数(determination coefficient of 

prediction, Rp
2)为 0.9902, 验证均方根(root mean square of 

prediction error, RMSEP)为 0.0693; 还原糖含量验证模型

Rp
2 为 0.9989, RMSEP 为 0.0698。结果表明, 本研究所建立

的模型可以实现对蒲城薏米粉中水分和还原糖含量进行快

速无损检测。 

3  结  论 

本研究以蒲城薏米为研究对象, 探讨了基于近红外

光谱的薏米中水分和还原糖的同时快速无损检测方法。选

择合适的谱区范围和光谱预处理方法可以有效地提高模型

的性能, 2 个模型验证结果的 Rc
2 分别为 0.9904 和 0.9998, 

RMSEP 分别为 0.0631 和 0.0187, RPD 分别为 9.6 和 12.4。

通过验证集验证模型具有可靠性, 验证结果为水分和还原

糖验证模型的 Rp
2 分别为 0.9902 和 0.9989, RMSEP 分别为

0.0693 和 0.0698, 表明预测效果良好。以上结果表明模型

的预测值与实测值接近, 预测效果良好。综上, 该模型可

用于食品工业中快速在线检测和评估薏米粉中水分和还原

糖含量。 

 
表 3  不同预处理下薏米粉中还原糖含量的 PLS 回归模型结果 

Table 3  PLS regression model results of reducing sugar in semen 
coicis powders under different pretreatments 

预处理方法 主因子数 Rc
2 RMSEC 

None 4 0.8923 0.420 

MSC 1 0.8863 0.431 

SNV 1 0.8863 0.431 

1st D 1 0.8794 0.443 

SD 4 0.9971  0.0704 

SG 1 0.8863 0.431 

 
表 4  基于最优光谱预处理的特征波段下建模结果 

Table 4  Modeling results in characteristic bands based on optimal spectral pretreatment 

指标 最佳波数范围/cm‒1 最佳光谱预处理 Rc
2 RMSEC RPD 主因子数 

水分含量 5944~5590 SNV 0.9904 0.0631 9.6 7 

还原糖含量 9845~7386 SD 0.9998 0.0187 12.4 6 

 

 
 

注: a: 水分; b: 还原糖, 下同。 

图 2  经过特征波段筛选后的薏米粉中水分和还原糖含量的 PLS 回归校正模型线性图 

Fig.2  Linear graph of PLS regression correction model for moisture and reducing sugar content in semen coicis powders after  
screening with characteristic bands 
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图 3  经过特征波段筛选后的薏米粉中水分和还原糖含量的 PLS 回归验证模型线性图 

Fig.3  Linear graph of PLS regression validation model for moisture and reducing sugar content in semen coicis powders after  
screening with characteristic bands 
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