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摘  要: 目的  研究基于近红外光谱模型转移的牛奶蛋白检测方法。方法  分别采用实验室与在线检测近红

外光谱仪采集生产过程中原料奶样品的近红外光谱 , 研究斜率截距法(slope/bias, S/B)、分段直接标准化

(piecewise direct standardization, PDS)算法、Shenk’s 方法在不同仪器测量光谱之间模型转移应用, 优化模型参

数, 提高实验室仪器建立的校正模型应用于在线光谱仪器的预测精度。结果  经过 Shenk’s 算法转移, 主从机

的光谱平均差异降低为 0.0075, 光谱校正率达到 98.95%。利用模型转移方法与偏最小二乘模型结合, 将实验

室分析光谱仪建立的模型用于生产在线光谱仪测量光谱预测, 显著提高了牛奶中蛋白质含量预测准确度, 不

同仪器之间模型预测相对均方根误差从 5.52%下降到 2.03%。结论  本研究的方法实现了实验室分析与在线

检测仪器测量光谱及定量分析模型转移共享, 为近红外在线检测的智能化改进提供了基础。 
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ABSTRACT: Objective  To study the online dairy product quality detection method based on near-infrared 

spectral model transfer. Method  The near-infrared spectroscopy of raw milk samples during production were 

collected using laboratory and online detection near-infrared spectrometers respectively. The slope/bias (S/B), 

piecewise direct standardization (PDS) algorithm, and Shenk’s method were studied to transfer models between 

different instrument measurement spectra, optimize model parameters, and improve the prediction accuracy of the 
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calibration model established by laboratory instruments applied to online spectral instruments. Results  After the 

Shenk’s algorithm transfer, the average spectral difference between the master and slave machines was reduced to 

0.0075, and the spectral correction rate reached 98.95%. By combining model transfer method with partial least 

squares model, the model established by the laboratory analysis spectrometer was used to predict the measurement 

spectrum of the production online spectrometer, significantly improving the accuracy of protein content prediction in 

milk. The relative root mean square error of model prediction between different instruments decreased from 5.52% to 

2.03%. Conclusion  The method of this study achieves the transfer and sharing of laboratory analysis and online 

detection instrument measurement spectra and quantitative analysis models, providing a foundation for the intelligent 

improvement of near-infrared online detection. 

KEY WORDS: near-infrared spectroscopy; calibration transfer; milk; on-line detection 
 
 

0  引  言 

乳制品作为居民饮食中重要的蛋白质来源, 通常以

牛羊乳作为原料, 通过发酵、调和等加工处理, 丰富其口

感与品质[1‒2]。乳制品生产过程中需要严格控制原料及生产

质量, 以提升产品品质。其中蛋白质、脂肪和乳糖等成分

浓度对产品的口感、质地和营养价值影响较大, 为了保证

产品的品质和口感, 生产过程中需要精确监测和控制这些

主要成分的浓度变化[3‒4]。传统的乳品质量检测通常采用实

验室分析方法, 需要取样、样品预处理与仪器分析等环节, 

耗时耗力、检测成本高, 并且无法保证检测的时效性[5‒8]。

在线检测方法利用各种传感与分析技术实时监测生产过程

中各种成分, 能够及时发现产品质量问题, 有助于获取乳

品加工过程中的成分变化, 避免浓度波动对产品质量的影

响, 保证产品质量稳定性[9‒12]。近红外光谱作为一种快速、

低成本的在线检测方法, 利用不同物质的分子吸收特征, 

实现多种成分定性、定量分析, 在生产在线及食品质量快

速检测与掺伪鉴别中应用广泛[13‒14]。 

牛奶中的主要成分如蛋白质、脂肪、乳糖等在近红外

波段内均具有较为明显的吸收特征, 为利用近红外光谱进

行牛奶质量检测提供了丰富的信息[15‒16]。近红外光谱包含

丰富的分子键的合频和倍频吸收特征, 但是由于谱带宽, 

谱峰重叠严重, 需要与化学计量学以及其他光谱处理与机

器学习算法结合, 建立校正模型对样品成分、性质进行定

性分析与定量预测[17‒20]。乳制品生产过程复杂, 往往需要

利用实验室仪器进行样品的光谱测量, 建立光谱校正模型, 

然后将模型用于在线成分检测, 并根据在线生产情况对模

型进行修正[21]。在光谱建模分析过程中, 不同仪器测量的

光谱存在差异, 因此在某一台仪器上建立的模型应用于另

一台仪器的测量光谱, 预测结果会产生较大的误差。而生

产在线监测仪器数量多、工况复杂, 如果分别为每台仪器

建立校正模型, 则会造成人力与资源浪费。因此研究不同

仪器之间光谱标定与模型转移方法, 对于提高近红外光谱

在线检测应用效果具有十分重要的研究意义与应用价值。 

模型转移方法主要通过探究主机与从机检测光谱差

异原因及对应关系, 拟合转移函数, 实现多台仪器光谱测

量与预测模型应用的一致性和准确性。随着近红外光谱技

术应用越来越广泛, 模型转移方法也成为化学计量学领域

研究与应用的热点[22]。在保证仪器的稳定性和重现性的前

提下, 利用模型转移方法减小仪器光谱测量与校正模型

差异 , 实现数据和样本的共享 , 为近红外光谱分析技术

的推广打下基础。在各种模型转移方法中, 斜率截距法

(slope/bias, S/B)算法假设主仪器和从仪器上所测样本的预

测值之间存在一定的一元线性关系, 通过一元校正算法求

得线性关系的斜率和截距, 根据求得的斜率和截距可实现

对待转移样品预测结果的修正, 从而实现主、从仪器间的

模型转移。Shenk’s 算法包括波长校正与吸光度校正两个步

骤[23], 而直接标准化(direct standardization, DS)算法与分

段直接标准化(piecewise direct standardization, PDS)算法, 

使用转化矩阵对主从仪器测得的光谱进行校正[24‒25]。褚小

立等[26]将统计学中的普鲁克分析引入到模型传递问题解

决方法之中, 研究主因子数和标样数对转移结果的影响; 

杨辉华等[27]结合一元线性回归提出一元线性回归直接标准

化算法, 对于小范围的光谱差异的修正较好; 王菊香等[28]

结合小波分解和 PDS 算法提出小波多尺度分段直接校正法, 

使用 PDS 算法对每一层小波系数进行转移, 每一层中的 PDS

窗口大小随小波系数进行动态调整, 有效消除了不同仪器之

间的差异。模型转移方法不仅是解决光谱仪器间测量与建模

分析一致性的关键, 也为近红外分析仪器在线检测, 以及智

能检测方法研究与应用提供了基础[29‒31]。目前, 模型转移

方法多针对不同型号实验室光谱分析仪器检测光谱数据结

果进行研究与应用, 而在线与实验室近红外光谱仪器之间

的模型转移与定量分析方法研究较少。由于在线分析仪器

与实验室仪器相比, 系统设计、测量方式有一定差异, 模

型转移方法需要根据检测物质及条件优化, 并与定量分析

模型结合, 更好提高模型在线检测精度。本研究针对牛奶

在线检测需要, 研究实验室近红外光谱分析仪器建立的定
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量分析模型转移应用于在线近红外检测的方法, 为降低在

线仪器建模成本提供基础, 同时也为不同类型与检测条件

下的光谱模型转移方法研究提供参考。 

本研究在近红外光谱检测技术与化学计量学方法基础

上, 开展了实验室近红外光谱分析仪器与在线检测仪器之

间模型转移方法与牛奶中蛋白质检测方法研究。主要研究内

容包括: 生产过程中原料奶光谱采集、预处理, 减小环境干

扰因素对于光谱测量的影响, 研究 S/B、PDS、Shenk’s 方法

在不同仪器测量光谱之间模型转移应用, 优化模型参数, 提

高实验室仪器建立的校正模型应用于在线光谱仪器的预测

精度, 为近红外在线、自动化检测提供基础。 

1  材料与方法 

1.1  材料与试剂 

本研究采用的牛奶样本来源于蒙牛公司 6 个奶质稳

定的奶源地, 分布于内蒙古、河北、宁夏等地。根据生产流

程及安排, 在检测得到的 2023 年 5~6 月之间生产过程中的

原料奶近红外光谱数据中选择 200个样品光谱, 作为模型转

移及定量分析数据集。本研究中近红外光谱检测实验中, 样

品无需前处理, 也不需要试剂。按照 GB 5009.5—2016《食品

安全国家标准 食品中蛋白质的测定》, 采用凯氏定氮法测量

牛奶中蛋白质, 所用试剂包括浓硫酸、硫酸钾-硫酸铜粉末、

二氧化硒、30%氢氧化钠溶液、2%硼酸溶液、0.01 mol/L 标

准盐酸、混合指示剂(由 50 mL 0.1%甲烯蓝乙醇溶液与

200 mL 0.1%甲基红溶液混合)。 

1.2  仪器设备 

SpectraStart 2500 近红外光谱仪(美国 Unity 公司)作为

实验室分析与模型标定仪器, 在本研究模型转移方法中定

义为主机。DA7440 型在线近红外分析系统(瑞典波通仪器

公司), 作为在线分析仪器。两种仪器均为光栅光谱仪 , 

SpectraStart 2500 光谱分辨率 1 nm, 光源为卤素灯, 标称功

率 20 W, 实验中根据样品吸光度及检测信噪比调整光源强

度。DA7440, 光谱分辨率为 4 nm, 光源采用卤素灯, 功率

标称约为 35 W, 实际工作中根据在线光谱检测强度及信噪

比等情况调整到合适的强度。为了保证光谱一致性, 两种

仪器测量光谱波长范围统一设置为 1100~1650 nm。 

1.3  实验方法 

在线分析光谱仪安装于生产线中, 每 3 s 采集得到一

次样品光谱数据。同步采集不同生产步骤及时间段内 200

个样品, 利用实验室 Unity SpectraStart 2500 近红外光谱仪

采集光谱, 并采用凯氏定氮法检测得到其中的蛋白含量。 

1.3.1  光谱预处理方法 

由于在线光谱检测仪器测量容易受到环境变化、光源

漂移、样品散射等影响, 造成在线测量光谱信噪比降低, 

并产生能量漂移。为了提高光谱信噪比以及建模精度, 本

研究采用 Savitzky-Golay (S-G)算法、多元散射校正, 以及

均质中心化等光谱预处理方法, 提高在线测量光谱信噪比, 

减少光源漂移及样品散射影响, 为模型转移及定量分析提

供基础参考[32]。S-G 算法基于最小二乘多项式拟合方法, 

采用移动窗口拟合多项式对原始光谱进行平滑处理, 以达

到消除噪声的目的[32]。多元散射校正主要用于消除由于样

本散射特性变化对光谱的影响[32]。均值中心化主要目的是

保持光谱特征的前提下, 减小在线光谱测量过程中光源漂

移及能量变化造成的光谱基线及幅度变化[32]。 

1.3.2  模型转移方法 

在乳品质量在线检测应用中, 为了建立原料奶中蛋

白质含量检测的定量分析模型, 需要借助实验室分析仪器

建立光谱校正模型。由于仪器光学系统传递函数、光电检

测器响应等差异较大, 不同型号近红外光谱仪测量结果存

在一定差异。为了减小光谱仪台间差异造成的建模分析误

差, 需要进一步利用模型转移方法, 确定主从机测量光谱

或模型预测结果之间的函数关系, 对光谱或者模型预测结

果进行校正, 提高模型预测准确度。 

本研究分别采用基于预测结果的校正的 S/B 算法, 以

及基于光谱信号的校正的分段直接校正法 PDS 和 Shenk’s

算法, 进行实验室及在线分析仪器之间模型转移。设光谱

矩阵 Xm×n, 其中 m 为样本数, n 为变量数。为加以区分, 设

Xm 为主机光谱, Xs 为从机光谱, 不同模型转移方法原理与

过程如下:  

(1) S/B 算法假设主机与从机在同一样本上所测得的

结果之间为线性关系, 分别计算主从仪器上的光谱 Xm 和

Xs 得到的预测结果为 ym 和 ys, 并利用最小二乘法, 得到 ym

和 ys 之间的关系[24]。 

(2) PDS 方法是利用主成分回归或者偏最小二乘回归

方法, 建立源机与目标机测量光谱之间的转移矩阵。为了

减小光谱差异区域性变化误差, 利用滑动窗方式选择局部

光谱作为模型转移数据。通常根据标准样品光谱, 采用主

成分回归或者偏最小二乘回归方法得不同波段范围内的转

移系数[25]。 

(3) Shenk’s 算法包括波长校正和吸光度校正两步。波

长校正环节为了减小光谱差异影响, 选择以波长 i 为中心, 

窗口宽度为 j+k+1 的光谱段, 假设主机光谱为 Xm,i, 从机光

谱为 Xss,i, 分别计算 Xm,i 与 Xss,i 相关系数, 并选择相关系数

rι 最大的点, 建立源机与目标机测量光谱波长校正关系。

波长校正后, 首先采用差值方法计算从机目标波长的吸光

度矩阵 *
s,iX , 并根据线性回归方程 Xs,i=sai+sbi

*
s,iX , 求出回

归系数 sai 和 sbi, 从而计算得到模型转移后的光谱矩阵[23]。 

本研究采用的 3 种模型转移方法均为有标样算法, 标

准样本数量及覆盖性对模型转移效果影响较大。如果用于

模型转移的标准样品数量少, 模型转移信息不够充分, 数
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量过多又会造成模型拟合复杂。为了选择具有代表性的样

品, 本研究以预测均方根误差(root mean square error of 

prediction, RMSEP)最小为原则, 使用 K-S (Kennard-Stone)

算法从偏最小二乘(partial least squares regression, PLS)模

型训练集中选择模型转移标准样品, 以光谱间的马氏距离

或欧式距离来表示光谱间的差异, 并根据光谱间差异判断

样品是否具有代表性, 从校正集中选择最佳的模型转移样

品集。经过 Kolmogorov-Smirnov 检验, 保证模型转移标准

样本与训练样本的分布相同。 

1.3.3  模型转移与建模评价方法 

模型转移方法研究中 , 常使用 RMSEP、光谱平

均差异(average root mean square, ARMS)和光谱校正率

(Prcorrected)对模型转移效果进行评价, ARMS 和 Prcorrected 的

计算公式如式(1)、(2):  

C i i 2
2λ 1λ=1

C

1 1
ARMS = (S S )

= 1
 n

i

p

λn p
 (1) 

Prcorrected/%=
2 2
uncorrected corrected

2
uncorrected

ARMS ARMS
100%

ARMS


  (2) 

其中, i
1S 和 i

2S 分别表示第 i 个验证集样本在仪器 1 和仪

器 2 上测定的 λ波长点处的光谱数据。ARMSuncorrected 表示

转移前两仪器光谱的 ARMS, ARMScorrected 表示转移后的

ARMS。ARMS 主要表征仪器间采集的光谱差异, Prcorrected

则体现了经过模型转移后不同仪器之间光谱差异降低率。 

为了提高基于近红外光谱的原料奶中蛋白质在线检

测精度, 本研究中建立基于 PLS 的蛋白质定量校正模型。

PLS 方法不仅分解了光谱矩阵, 同样也对浓度矩阵进行了

处理, 消除了光谱矩阵和浓度矩阵里包含的噪声, 提升了

模型准确性与稳健性。采用 RMSEP 和决定系数 R2 评价为

校正模型性能, 计算公式如(3)、(4):  
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其中, nP 为预测集样本数, yi 和 yi,p 分别是样本集中第 i 个样

本的实际参考值和预测值, y 为预测集样本实际参考值的

平均值。在总的 200 个样品中采用 K-S 方法选择 170 个样

本作为训练集, 30 个样本作为测试集。 

2  结果与分析 

2.1  不同仪器光谱测量结果比较 

由于受到仪器设计、测量条件等影响, 不同仪器测量

得到的光谱之间存在一定差异, 主要表现为波长差异、光

谱强度与不同波段光谱响应不同。本研究中分别利用实验室

分析光谱仪与在线检测光谱仪检测同一原料奶样品的近红

外光谱, 如图 1(a)所示。结果表明, 两种仪器检测到的光谱

差异主要体现在不同波段光谱强度, 尤其在 1400~1650 nm

范围内, 检测得到的样品吸光度差异较大。利用实验室分

析光谱仪建立的牛奶蛋白质含量预测模型, 分别应用于

实验室分析光谱仪与在线光谱仪测量光谱预测, 结果如

图 1(b)所示。实验结果表明, 模型用于实验室分析光谱仪

测量光谱误差较小, 预测均方根相对误差约为 1.97%, 而

在线光谱仪测量光谱预测误差较大, 预测均方根相对误

差达到 5.52%, 主要由于两种仪器测量光谱差异较大, 导

致利用主机仪器建立的校正模型不能直接应用于从机测

量光谱预测。 

 

 
 

图 1  不同近红光谱仪检测结果对比(a)及光谱图预测结果(b) 

Fig.1  Comparison of detection results using different near-infrared 
spectrometers (a) and spectral prediction results (b) 

 

2.2  模型转移参数优化 

本研究采用的 S/B、PDS、以及 Shenk’s 3 种模型转移

方法均为有标样算法, 模型效果容易收到标样数量影响。

以 RMSEP 最小为原则, 使用 K-S 算法从训练集中选择最

佳的转移集 , 分析对比根据不同标样数建立模型的

RMSEP, 结果如图 2 所示。 

图 2 中结果表明, 随着标准样品数量增加, 预测模型

RMSEP 逐渐减小, 当标样数增加到 12 时, RMSEP 变化幅

度基本不变。考虑到模型转移中选择的标准样品数量过多
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会在一定程度上造成转移复杂性增加, 因此选择 12 个标

准样品进行模型转化。 

由于 PDS 与 Shenk’s 算法中窗口参数的选择会在一定

程度上影响模型转移结果。选择窗口增大, 则容易引进噪

声, 窗口宽度过小, 无法反映样品光谱特征与趋势, 影响

转移效果。本研究分析对比了 RMSEP 与窗口宽度的关系, 

结果如图 3 所示。 

 

 
 

图 2  预测集均方根误差随标准样品数量变化 

Fig.2  Variation of RMSEP with number of standard samples 
 

 
 

图 3  预测集均方根误差随窗口大小变化 

Fig.3  Variation of RMSEP with the width of windows 
 

图 3 中结果表明, 随着窗口宽度增加 PDS 及 Shenk’s

方法进行模型转移得到的 RMSEP 逐渐减小, 但是变化幅

度较小, 也说明本研究测量的光谱范围内, 窗口宽度对于

模型转移效果影响较小。当窗口宽度为 8 时, PDS 方法达

到最小, 而 Shenk’s 方法的最优宽度同样为 8。两种方法对

比结果表明 Shenk’s 方法总体效果均优于 PDS 方法, 主要

由于 Shenk’s 方法同时校正波长及吸光度差异, 提高了模

型转移效果。 

2.3  模型转移效果比较 

图 4 为在线仪器测量光谱经 PDS 及 Shenk’s 算法转

移后与其在实验室分析仪器测量得到的光谱比较。结果

表明 , 经模型转移后 , 在线仪器与实验室光谱分析仪检

测得到的光谱差异减小。总体比较, Shenk’s 方法的模型转

移效果最好。 

表 1 分析对比了不同模型转移方法得到的 ARMS 和

Prcorrected。当不同模型转移算法均选择优化后参数时, 光

谱转移前主从机 ARMSuncorrected为 0.0732, 经 Shenk’s算法

转移后, 主从机的 ARMScorrected 降低为 0.0075, 光谱校正

率为 98.95%。 
 

 
 

图 4  模型转移后光谱比较 

Fig.4  Comparison of spectrum before and after model transfer 
 

表 1  模型转移前后光谱差异比较 
Table 1  Comparison of spectral differences before and  

after model transfer 

成分 PDS Shenk’s 

转移集数目 

ARMSuncorrected 

ARMScorrected 

Prcorrected/% 

12 

  0.0732 

  0.0225 

90.55 

12 

  0.0732 

  0.0075 

98.95 
 

2.4  模型转移前后预测结果分析 

为了进一步验证模型转移方法有效性, 使用主机建立的

校正模型预测从机在线测量的样品中的蛋白质含量, 并分别

计算比较模型转移前后模型预测误差, 结果如表 2 所示。 

模型转移前由于仪器间光谱测量差异, 使用主机模

型直接预测从机上测得的光谱 , 得到的结果误差较大 , 

经过模型转移后, 预测精度明显提高。分析比较模型转

移前后预测结果误差, 采用预测均方根误差、相对均方

根误差以及相关系数等指标衡量模型转移效果。结果表

明 , 在线仪器的验证集光谱经模型转移后 , 各个评价指

标都有显著的提高, 其中 Shenk’s 方法效果最优, 相对均

方根误差从 5.52%下降到 2.03%, 预测均方根误差与相关

系数基本与实验室仪器建模结果相当, 说明在线仪器采

集光谱经 Shenk’s 算法转移后, 基本无信息的丢失, 并且

达到了较好的预测效果, 为乳制品生产在线蛋白质检测

提供了基础。 
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表 2  模型转移前后光谱蛋白质预测结果比较 
Table 2  Comparison of prediction results of protein before and after model transfer 

评价指标 实验室仪器 在线仪器 
模型转移后 

S/B 方法 PDS 方法 Shenk’s 

预测均方根误差  0.065  0.182  0.074  0.070  0.067 

预测相对均方根误差/% 1.97 5.52 2.24 2.12 2.03 

相关系数   0.9514   0.8721   0.9162   0.9324   0.9478 

 

3  结  论 

近红外光谱法具有无损、快速的优势, 在乳制品在线

质量检测方面应用广泛。本研究针对蒙牛集团乳制品生产

过程中, 原料奶中蛋白质在线检测需要, 研究了基于近红

外光谱的蛋白质的定量分析及模型转移方法。分别采用实

验室分析近红外光谱仪与在线检测近红外光谱仪采集生产

过程中原料奶样品的近红外光谱, 并建立蛋白质定量分析

预测模型。在此基础上, 研究 S/B、PDS、Shenk’s 方法在

不同仪器测量光谱之间模型转移应用, 优化模型参数, 提

高实验室仪器建立的校正模型应用于在线光谱仪器的预测

精度。实验结果表明, 本研究利用模型转移方法修正不同

类型近红外光谱仪测量光谱差异, 可以显著提高建模分析

精度。其中 Shenk’s 方法模型转移前后, 不同仪器之间模型

预测相对误差从 5.52%下降到 2.03%。本研究从生产实际

出发, 实现了实验室分析与在线检测仪器测量光谱及定量

分析模型转移共享, 为近红外在线检测的智能化、网络化

改进提供了基础。 
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