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摘要:
 

基于近红外光谱技术,结合不同预处理和特征波长筛选方法,构建小麦专用粉的破损淀粉含量、降落

数值、吸水率、稳定时间、拉伸面积、延伸度和最大拉伸阻力的偏最小二乘(Partial
 

Least
 

Squares,PLS)预测模

型和总体预测模型,并对模型的预测能力进行评估。 结果表明:去线性趋势(Detrend,DT)是破损淀粉含量

和吸水率预测模型的最佳预处理方法,Savitzky-Gloay(SG)卷积平滑是降落数值和拉伸面积预测模型的最佳

预处理方法,标准正态变量变换(Standard
 

Normal
 

Variable
 

Transformation,SNV)是延伸度和最大拉伸阻力预

测模型的最佳预处理方法。 竞争性自适应重加权法(Competitive
 

Adaptive
 

Reweighted
 

Sampling,CARS)可有

效提高破损淀粉含量、降落数值、吸水率、拉伸面积和最大拉伸阻力预测模型的预测精度,预测决定系数分

别为 0. 964
 

1、0. 714
 

0、0. 975
 

5、0. 943
 

4 和 0. 828
 

3;连续投影算法(Successive
 

Projections
 

Algorithm,SPA)可

有效提高稳定时间和延伸度预测模型的效果,预测决定系数分别为 0. 713
 

5 和 0. 953
 

0。 总体预测模型对稳

定时间、拉伸面积和最大拉伸阻力的预测效果均有所提升,剩余预测偏差(Residual
 

Predictive
 

Deviation,
RPD)分别从 1. 86、4. 27 和 2. 51 提升到 2. 43、5. 26 和 3. 11。 综上可知,近红外光谱技术对小麦专用粉品质

特性的无损快速检测是有效的、可行的。
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0　 引言

随着生活水平的不断提高,人们对面食种类和

品质提出了更高要求,对各类小麦专用粉的生产需

求也随之显著增加[1] 。 配粉是小麦专用粉生产过

程中的关键环节,有利于保持产品品质的均衡稳

定,且能配制出多种用途的小麦专用粉。 粉流在线

配粉法是制粉企业常用的一种配粉方法,该方法在
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小麦专用粉生产过程中,依据各粉流的品质差异,
将不同粉路的小麦粉进行混合,以生产出一种或多

种小麦专用粉[2] 。 因此,快速、准确地掌握不同粉

路小麦粉的品质对于实现精准配粉至关重要。 降

落数值和吸水率、稳定时间、拉伸面积、延伸度、最
大拉伸阻力等粉质拉伸特性指标是小麦专用粉的

重要评价指标,此外,破损淀粉含量对面团的流变

特性和发酵特性也有一定影响,会影响焙烤、蒸煮

食品的品质,故在小麦专用粉生产过程中需不断调

整各粉路小麦粉的流量以确保终产品品质的稳定

性[3-4] 。 然而,这些指标的测定都较为繁琐,尤其是

粉质拉伸特性,不仅需要不断地尝试并调整加水

量,还需要很长的醒面时间,耗时费力,严重制约了

小麦专用粉在线配粉的实时调控。
近红外光谱技术不仅可以反映 O—H、C—H 等

化学键的分子振动信息和吸收状态,还具有较强的

穿透性,适用于液体、固体、粉末等多种形态样品的

定量和定性检测分析[5-6] 。 利用该技术可以快速检

测苹果酒中的挥发性化合物、速溶绿茶粉中的咖啡

因[7-9]及烟叶中的叶黄素和 β-胡萝卜素。 在小麦粉

品质特性的检测方面,近红外光谱技术也取得了较

好的效果。 孙晓荣等[10] 通过近红外光谱技术构建

了小麦粉水分、灰分和面筋含量的快速检测模型,
预测效果较理想。 肖润君[11] 采用近红外光谱技术

对小麦全麦粉中的蛋白组分进行了定量预测,其中

醇溶蛋白和谷蛋白的预测模型效果较好,可用于实

际定量分析。 W. Z. Zhou 等[12] 将近红外光谱技术

与化学计量学相结合,建立了小麦粉中湿面筋、沉
降值等指标的定量测定方法,准确率均在 90% 以

上。 然而,这些研究主要集中在水分、灰分、粗蛋白

和面筋等组分含量的检测,对降落数值、吸水率、稳
定时间、拉伸面积、延伸度、最大拉伸阻力等反映小

麦专用粉品质特性指标的快速检测研究仍相对较

少。 因此,在小麦专用粉的生产过程中,仍依赖于

传统的离线分析法监测其品质,难以实现真正的在

线实时监测。
鉴于此,本文拟基于近红外光谱技术,结合不

同预处理和特征波长筛选方法,建立小麦专用粉的

破损淀粉含量、降落数值、吸水率、稳定时间、拉伸

面积、延伸度和最大拉伸阻力等品质特性的偏最小

二乘(Partial
 

Least
 

Squares,PLS)预测模型和总体预

测模型,并评估其预测能力,以期为小麦专用粉生产

过程中加工参数和配粉方案的实时调控提供参考。

1　 材料与方法

1. 1　 主要材料与试剂

小麦粉样品,分别取自中粮面业(漯河)有限公

司、中粮(郑州)粮油工业有限公司、想念食品股份

有限公司等小麦粉生产企业不同粉路的小麦粉在

制品和终产品;硼酸、氯化钠,国药集团化学试剂有

限公司;碘化钾,上海麦克林生化科技有限公司;硫
代硫酸钠,郑州派尼化学试剂厂。 所有化学试剂均

为分析纯。

1. 2　 主要仪器与设备

2600XT-3 型近红外谷物分析仪,法国 Chopin
公司;Y41 型破损淀粉分析仪,土耳其 Yucebas 公

司;FN-II 型降落值测定仪,杭州大成科学仪器有限

公司;Farinograph-E 型粉质仪、Extensograph-E 型电

子拉伸仪,德国 Brabender 公司。

1. 3　 实验方法

1. 3. 1　 小麦粉指标测定 　 破损淀粉含量参考《粮

油检验　 小麦粉损伤淀粉测定　 安培计法》 ( GB / T
 

31577—2015)的方法[13] ,使用破损淀粉分析仪进行

测定;降落数值参考《小麦、黑麦及其面粉,杜伦麦

及其粗粒粉降落数值的测定 　 Hagberg-Perten 法》
(GB / T

 

10361—2008)的方法[14] ,使用降落值测定仪

进行测定;粉质特性和拉伸特性分别参考《粮油检

验　 小麦粉面团流变学特性测试　 粉质仪法》(GB / T
 

14614—2019)和《粮油检验　 小麦粉面团流变学特性

测试　 拉伸仪法》(GB / T
 

14615—2019)的方法[15-16] ,
使用粉质仪和电子拉伸仪进行测定。
1. 3. 2　 近红外光谱采集　 将小麦粉样品充分混匀,
使用近红外谷物分析仪采集近红外光谱。 采用漫

反射模式,将小麦粉样品放在采集窗口上,利用近

红外光源照射样品,反射光被检测器收集,生成光

谱数据。 每份样品采集 3 次,取平均光谱作为实验

光谱。 采集的光谱波长范围为 680 ~ 2600
 

nm,分辨

率为 1
 

nm。
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1. 4　 数据处理

1)异常样本剔除。 使用主成分分析( Principal
 

Component
 

Analysis,PCA)结合马氏距离(Mahalanobis
 

Distance,MD)的方法[17] 对采集的小麦粉光谱数据

进行异常值测定,以 5%为阈值,剔除距离过大的

样本。
2)样本集划分。 分别采用随机划分( Random

 

Selection,RS) 法、Kennard
 

Stone
 

划分( KS) 法和光

谱-理化值共生距离划分 ( Sample
 

Set
 

Partitioning
 

Based
 

on
 

Joint
 

X-Y
 

Distance,SPXY)法对样本集进行

划分,分析不同划分方法对模型的影响。
3)光谱数据预处理。 为减少无用信息的干扰,

突出有效信息,采用去线性趋势( Detrend,DT)、多
元散射校正(Multiplicative

 

Scatter
 

Correction,MSC)、
标 准 正 态 变 量 变 换 ( Standard

 

Normal
 

Variable
 

Transformation,SNV)、归一化 ( Normalize, NOR) 和

Savitzky-Golay(SG)卷积平滑 5 种预处理方法对光

谱数据进行处理。 通过对比各预处理方法的建模

结果,选出最佳预处理方法。
4)特征波长筛选。 所采集的小麦粉近红外光

谱共有 1921 个波长,存在大量的冗余信息和多重共

线性信息。 通过筛选特征波长代替全光谱波长进

行建模,可以有效地简化模型,提高模型的稳定性

和计算效率[18] 。 因此,在对光谱数据预处理后,采
用连续投影( Successive

 

Projection
 

Algorithm,SPA)
法、竞争 性 自 适 应 重 加 权 ( Competitive

 

Adaptive
 

reweighted
 

Sampling,CARS)法和无信息变量消除(Unin-
formative

 

Variable
 

Elimination, UVE ) 法筛选特 征

波长。
5)预测模型构建。 利用 PLS 对处理后的光谱

数据,建立预测模型。
6) 预 测 模 型 评 价。 通 过 校 正 决 定 系 数

(Determination
 

Coefficient
 

of
 

Calibration,R2
c )、预测决

定系数( Determination
 

Coefficient
 

of
 

Prediction,R2
p )、

校正 均 方 根 误 差 ( Root
 

Mean
 

Squared
 

Error
 

of
 

Calibration,RMSEC)和预测均方根误差( Root
 

Mean
 

Squared
 

Error
 

of
 

Prediction,RMSEP) 评估预测模型

性能。 决定系数取值范围 0 ~ 1,数值越接近 1 表示

预测模型对数据的拟合程度越好;均方根误差表示

预测值与真实值之间的平均偏差程度,数值越小表

示模型的预测结果越准确[19] 。 剩余预测偏差

(Residual
 

Predictive
 

Deviation,RPD) 是预测集数据

的标准差与 RMSEP 的比值,也是用来评价预测模

型性能的常用指标。 通常 RPD 在 1. 6 ~ 2. 0 之间表

示模型具有一定的预测能力,但需进一步优化;RPD
在 2. 0 ~ 2. 5 之间表示模型可以达到粗估的效果;
RPD 超过 2. 5 时表示模型的预测性能良好[20] 。

7)总体预测模型建立。 对小麦粉样品的破损

淀粉含量、降落数值、吸水率等 7 项指标进行 PCA
分析,选择累计方差解释程度超过 90%的主成分作

为输出建立 PLS 预测模型。

2　 结果与分析

2. 1　 小麦粉品质指标测定结果分析

对小麦粉样品的破损淀粉含量、降落数值、吸
水率等品质指标进行测定,结果见表 1。 由表 1 可

知,各指标取值范围较广,基本可以涵盖各种小麦

专用粉的品质特性。

2. 2　 异常样本剔除分析

在采集近红外光谱时,由于外界环境的不稳

定,以及仪器和样品批次差异等原因,可能导致光

谱数据偏离正常的分布。 MD 是一种有效的度量方

法,用于确定一个点相对于一个分布的距离。 它考

虑了数据中各个变量的协方差,能够在空间中更好

地反映数据点之间的真实距离[21] 。 但直接在原始

特征空间中使用 MD,可能对不具备明显线性关系

或较为复杂的高维数据不够敏感。 先利用 PCA 对

数据进行降维,在降维后的空间中计算每个点的

MD,可以更准确地反映异常信息[ 22] 。 图 1 为小麦

表 1　 小麦粉样品品质指标测定结果
Table

 

1　 Results
 

of
 

quality
 

indicators
 

for
 

wheat
 

flour
 

samples
指标 最大值 最小值 平均值 标准差

破损淀粉含量 / UCDC 32. 17 13. 01 23. 55 3. 81
降落数值 / s 896 333 539 72
吸水率 / % 84. 2 54. 5 63. 9 6. 2

稳定时间 / min 49. 80 2. 45 15. 90 10. 24
拉伸面积 / cm2 236 22 84 42
延伸度 / mm 263 45 128 39

最大拉伸阻力 / BU 1060 226 468 123
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图 1　 小麦粉样品的 MD 分布图
Fig. 1　 MD

 

distribution
 

of
 

wheat
 

flour
 

samples

粉样品的 MD 分布图。 由图 1 可知,从用于破损淀

粉含量、降落数值、吸水率和稳定时间建模的 211 份

小麦样品中剔除了 11 个异常样本,从用于拉伸面

积、延伸度和最大拉伸阻力建模的 161 份小麦样品

中剔除了 8 个异常样本。

2. 3　 样本集划分结果分析

由于数据分布的差异,不同样本集划分方法对

建模效果具有一定的影响。 选择合适的样本集划

分方法能够提升模型稳定性和预测精度。 RS 法将

样本集随机划分为校正集和预测集;KS 法基于欧几

里得距离选择样本,以确保所选样本可以覆盖整个

特征空间;SPXY 法则进一步考虑化学值,计算样本

在 X 和 Y 空间的联合距离[23] 。 本研究分别使用上

述 3 种划分方法,按照 4 ∶ 1 的比例将样本集划分为

校正集和预测集,并对每个指标构建 PLS 回归模

型,以比较不同划分方法的建模效果,结果见表 2。
由表 2 可知,对于破损淀粉含量、稳定时间、延伸度

和最大拉伸阻力这 4 项指标,采用 SPXY 法划分的

效果最好;破损淀粉和稳定时间经 SPXY 划分后建

立的模型 R2
p 和 RMSEP 均优于其他两种划分方法;

延伸度和最大拉伸阻力经 3 种方法划分后的 R2
p 相

差不大,但 SPXY 法划分后的 RMSEP 最小;吸水率

和拉伸面积使用 RS 法划分后建立的模型 R2
p 最大,

RMSEP 最小,模型效果最好;而降落数值则更适合

使用 KS 法进行划分。

2. 4　 光谱数据预处理对模型预测能力的影响

分析

为了减少噪声和冗余信息的干扰,本研究采用

DT、SNV、NOR、MSC 和 SG 卷积平滑这 5 种预处理

表 2　 不同样本集划分方法的建模结果
Table

 

2　 Modeling
 

results
 

of
 

different
 

sample
 

set
 

partitioning
 

methods
指标 划分方法 R2

c RMSEC R2
p RMSEP

破损淀粉
含量 / UCDC

RS 0. 908
 

6 0. 988
 

2 0. 855
 

7 1. 349
 

3
KS 0. 960

 

6 0. 843
 

4 0. 866
 

3 1. 134
 

3
SPXY 0. 959

 

9 0. 854
 

5 0. 894
 

7 0. 980
 

9

降落数值 /
s

RS 0. 567
 

4 47. 880
 

1 0. 276
 

3 57. 994
 

9
KS 0. 696

 

3 38. 760
 

1 0. 527
 

8 49. 569
 

1
SPXY 0. 620

 

6 46. 660
 

6 0. 178
 

0 47. 925
 

4

吸水率 /
%

RS 0. 987
 

7 0. 659
 

7 0. 966
 

7 1. 122
 

4
KS 0. 989

 

2 0. 635
 

1 0. 930
 

6 1. 414
 

6
SPXY 0. 988

 

6 0. 661
 

9 0. 884
 

9 1. 196
 

6

稳定时间 /
min

RS 0. 616
 

2 6. 386
 

8 0. 471
 

3 7. 318
 

6
KS 0. 661

 

0 5. 608
 

4 0. 558
 

0 7. 718
 

4
SPXY 0. 688

 

9 5. 619
 

5 0. 601
 

0 6. 954
 

5

拉伸面积 /
cm2

RS 0. 934
 

9 10. 366
 

9 0. 930
 

1 12. 536
 

9
KS 0. 937

 

0 12. 159
 

5 0. 926
 

4 13. 327
 

8
SPXY 0. 938

 

6 11. 602
 

2 0. 901
 

0 12. 993
 

4

延伸度 /
cm

RS 0. 953
 

8 8. 1835 0. 9139 12. 265
 

8
KS 0. 984

 

8 4. 6608 0. 9285 11. 361
 

4
SPXY 0. 960

 

5 8. 0121 0. 9160 9. 822
 

0

最大拉伸
阻力 / BU

RS 0. 731
 

7 59. 025
 

5 0. 619
 

0 62. 777
 

6
KS 0. 792

 

1 59. 842
 

9 0. 601
 

7 62. 831
 

6
SPXY 0. 768

 

6 50. 369
 

2 0. 609
 

8 53. 687
 

6

方法对光谱数据进行处理,图 2 为小麦粉原始近红

外光谱图及经不同预处理后的近红外光谱图。 DT
可以有效消除原始近红外光谱数据在采集时产生

的偏移,SNV 和 MSC 主要用于消除粉末样品采集时

因颗粒分布不均匀产生的影响[24] 。 由图 2 可知,经
过 DT、 SNV 和 MSC 预处理后的近红外光谱在

1400
 

nm 和 1800
 

nm 处的特征峰更加明显 ( 见图

2b)、c)和 e));NOR 可以将近红外光谱数据缩放至

一个标准范围内,消除不同特征之间由于量纲不同
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而产生的影响(见图 2d));SG 卷积平滑可以使近红

外光谱更加平滑,减少噪声的影响,但同时也会削

弱近红外光谱的整体特征(见图 2f)) [24] 。

分别对原始近红外光谱及经 5 种预处理后的近

红外光谱建立全波段的 PLS 回归模型,建模结果见

表 3。

图 2　 小麦粉原始近红外光谱图及经不同预处理后的近红外光谱图
Fig. 2　 Raw

 

near-infrared
 

spectras
 

of
 

wheat
 

flour
 

and
 

near-infrared
 

spectras
 

after
 

different
 

pretreatments

表 3　 不同预处理方法的 PLS 模型结果
Table

 

3　 Results
 

of
 

PLS
 

models
 

with
 

different
 

pretreatment
 

methods
指标 预处理方法 R2

c RMSEC R2
p RMSEP 指标 预处理方法 R2

c RMSEC R2
p RMSEP

破损淀粉
含量 / UCDc

降落数值 /
s

吸水率 /
%

稳定时间 /
min

未处理 0. 959
 

9 0. 854
 

5 0. 894
 

7 0. 980
 

9
DT 0. 957

 

1 0. 809
 

7 0. 940
 

9 0. 816
 

2
SNV 0. 950

 

8 0. 867
 

1 0. 902
 

8 1. 047
 

3
NOR 0. 925

 

1 1. 070
 

3 0. 892
 

4 1. 101
 

9
MSC 0. 982

 

6 0. 815
 

6 0. 925
 

7 0. 915
 

6
SG 卷积
平滑 0. 962

 

5 0. 857
 

4 0. 914
 

0 0. 984
 

8

未处理 0. 696
 

3 38. 760
 

1 0. 527
 

8 49. 569
 

1
DT 0. 694

 

8 50. 521
 

4 0. 562
 

8 48. 590
 

0
SNV 0. 668

 

7 51. 808
 

1 0. 545
 

9 48. 607
 

1
NOR 0. 641

 

1 53. 139
 

9 0. 558
 

6 47. 924
 

6
MSC 0. 666

 

2 53. 931
 

3 0. 544
 

6 48. 677
 

2
SG 卷积
平滑 0. 710

 

9 37. 007
 

1 0. 563
 

6 47. 653
 

3

未处理 0. 987
 

7 0. 659
 

7 0. 966
 

7 1. 122
 

4
DT 0. 990

 

5 0. 580
 

3 0. 972
 

8 1. 014
 

3
SNV 0. 978

 

0 0. 882
 

6 0. 959
 

4 1. 240
 

2
NOR 0. 974

 

9 0. 942
 

7 0. 958
 

0 1. 260
 

4
MSC 0. 985

 

9 0. 781
 

9 0. 970
 

0 1. 064
 

6
SG 卷积
平滑 0. 980

 

5 0. 831
 

1 0. 969
 

1 1. 080
 

8

未处理 0. 688
 

9 5. 619
 

5 0. 601
 

0 6. 954
 

5
DT 0. 648

 

1 5. 976
 

9 0. 569
 

7 7. 221
 

9
SNV 0. 661

 

3 5. 863
 

5 0. 572
 

3 7. 199
 

8

拉伸面积 /
cm2

延伸度 /
cm

最大拉伸
阻力 / BU

NOR 0. 626
 

8 6. 154
 

6 0. 513
 

4 7. 679
 

6
MSC 0. 661

 

1 5. 865
 

2 0. 571
 

7 7. 210
 

6
SG 卷积
平滑 0. 672

 

2 5. 968
 

1 0. 598
 

8 6. 973
 

2

未处理 0. 934
 

9 10. 366
 

9 0. 930
 

1 12. 536
 

9
DT 0. 923

 

0 11. 076
 

9 0. 926
 

9 13. 293
 

7
SNV 0. 922

 

4 11. 123
 

5 0. 910
 

3 14. 729
 

0
NOR 0. 906

 

2 12. 225
 

1 0. 932
 

7 12. 753
 

1
MSC 0. 922

 

5 11. 112
 

2 0. 911
 

3 14. 643
 

9
SG 卷积
平滑 0. 935

 

1 10. 868
 

0 0. 940
 

1 11. 972
 

5

未处理 0. 960
 

5 8. 012
 

1 0. 916
 

0 9. 822
 

0
DT 0. 942

 

2 8. 724
 

6 0. 908
 

4 9. 694
 

9
SNV 0. 946

 

8 8. 298
 

4 0. 925
 

2 8. 763
 

4
NOR 0. 947

 

0 9. 279
 

4 0. 923
 

1 8. 883
 

2
MSC 0. 946

 

9 8. 595
 

9 0. 925
 

1 8. 967
 

6
SG 卷积
平滑 0. 954

 

2 8. 621
 

8 0. 907
 

7 9. 731
 

4

未处理 0. 768
 

6 50. 369
 

2 0. 609
 

8 53. 687
 

6
DT 0. 784

 

2 44. 466
 

2 0. 640
 

1 50. 643
 

5
SNV 0. 763

 

3 38. 017
 

3 0. 719
 

1 49. 245
 

9
NOR 0. 697

 

4 51. 741
 

4 0. 685
 

7 55. 980
 

7
MSC 0. 762

 

9 42. 156
 

9 0. 714
 

3 52. 808
 

6
SG 卷积
平滑 0. 739

 

3 48. 319
 

2 0. 721
 

7 52. 408
 

2
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　 　 由表 3 可知,对于破损淀粉含量和吸水率,采用

DT 预处理后建立的模型效果最佳,RMSEP 分别减

小了 16. 76%和 9. 63%;对于降落数值和拉伸面

积,经 SG 卷积平滑预处理后建立的预测模型的

R2
p 最高,RMSEP 最小,预测效果最好;对于延伸

度和最大拉伸阻力,采用 SNV 预处理后建立的模

型效果最佳,虽然延伸度在校正集上的表现略有

降低,但在预测集上的表现较好,说明模型泛化

能力有所提高;稳定时间则是使用原始近红外光

谱建模的效果最好,这可能是因为稳定时间所对

应的特征数据在原始近红外光谱中已足够突出,
预处理反而会使这些特征的对比度降低,影响建

模效果。

2. 5　 特征波长筛选及预测模型构建结果

对预处理后的光谱进行特征波长筛选,可以有

效减少冗余信息对模型性能和稳定性的影响[25] 。
SPA 是通过比较选择不同数量波长时对应的

RMSEC 大小来确定特征波长的数量[25] 。 CARS 根

据每个波长对预测结果的贡献程度来调整波长权

重,通过迭代逐步淘汰权重较小的波长,保留对模

型贡献最大的波长[26] 。 UVE 通过添加一组统计特

性与实际特征相似但与响应变量无关的噪声,再以

噪声变量为性能基线,评估每一个特征的重要性,
进而移除重要性较低的变量[26] 。

在对光谱进行预处理和特征波长筛选后,对
各指标分别建立 PLS 回归预测模型。 建模结果和

预测结果分别见表 4 和图 3。 由表 4 可知,与全光

谱建模相比,各指标经过筛选特征波长后获得的

最优模型的预测效果均有所提高。 其中,破损淀

粉含量、降落数值、吸水率、拉伸面积和最大拉伸

阻力使用 CARS 筛选特征波长后建立的模型效果

最好;与全光谱建模相比,上述指标经特征波长筛

选后所建立模型的 R2
p 均有所提高,RMSEP 分别降

低了 22. 1%、21. 2%、5. 1%、2. 27%和 16. 4%,RPD
分别为 5. 34、1. 95、6. 47、4. 27 和 2. 51。 对于稳定

时间和延伸度,经 SPA 筛选波长后建立的模型效果

较好;延伸度校正集和预测集的 R2 均大于 0. 95,
RPD 为 4. 69;稳定时间校正集和预测集的 R2 均大

于 0. 70,RPD 为 1. 86。 由图 3 可知,破损淀粉、吸

水率、拉伸面积和延伸度(分别见图 3a) 、c) 、e)和

f) )的预测模型对数据的拟合程度均较好,预测偏

差较小。
本研究构建的吸水率 CARS-PLS 预测模型的

RMSEP 为 0. 963
 

0,低于陈嘉伟等[27] 的研究结果

(1. 876),预测效果更好,但稳定时间 SPA-PLS 预测

模型的 RMSEP 为 6. 001
 

1,高于其报道的 2. 459,这
可能是由其研究中使用高斯回归对样本进行模糊

分类后建立的 GPR-PLSR 模型对线性程度较低指标

有更好的预测效果所致。 J. C. Chen 等[28] 使用高光

谱对小麦籽粒建立了降落数值的 PLSR 预测模型,
相关系数 R 为 0. 72,平均绝对误差为 56,本研究结

果与之相近。 N. Gerisch 等[29]利用近红外光谱结合

PLS 构建了大麦降落数值的预测模型,RMSEP 为

59. 95,高于本研究结果的 37. 540
 

8,这可能是因为

报道中所用近红外光谱波长区间为 950 ~ 1650
 

nm,
每 2

 

nm
 

采集一个波长点,波长区间和波长点数量

较少,忽略了一些与降落数值相关的有效信息,导
致 RMSEP 较高。

降落数值的特征波长主要分布于 700
 

nm、
1100

 

nm 和 1800
 

nm 附近。 对于小麦粉破损淀粉

含量,筛选的特征波长主要分布在 900
 

nm、1800
 

nm
和 2100 ~ 2500

 

nm 附近,这些波长包含了 C—H
键、C—O 键和 C—C 键伸缩振动的一级倍频及

O—H 键伸缩振动的一级和二级倍频,与小麦粉中

淀粉的特征波长相对应[29] 。 吸水率的特征波长主

要集中在 2300
 

nm 附近,包含了 N—H 键、 O—H
键、C O 键和 C—C 键的伸缩振动及 C—H 键的

变形振动,对应氨基酸、淀粉等物质 [ 30] ,且小麦

粉的吸水率与其破损淀粉和蛋白质含量均有显

著的正相关关系 [ 31] 。 稳定时间、拉伸面积、延伸

度和最大拉伸阻力的特征波长主要集中在 700
 

~
1200

 

nm、2000 ~ 2300
 

nm 和 2550
 

nm 附近,这些波长

包含了 N—H 键、C O 键的伸缩振动及 N—H 键

伸缩振动的三级倍频,对应氨基酸、蛋白质等物

质[30] 。 小麦粉中蛋白质的含量和质量决定了面筋

的弹性、抗延伸性等特性,蛋白质含量较高的小麦

粉通常表现出更好的拉伸特性和更长的稳定

时间[32] 。
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表 4　 经不同方法筛选特征波长后的 PLS 回归预测模型比较
Table

 

4　 Comparison
 

of
 

PLS
 

regression
 

prediction
 

models
 

after
 

feature
 

wavelengths
 

selected
 

by
 

different
 

methods
指标 特征波长选择方法 变量数 R2

c RMSEC R2
p RMSEP RPD

破损淀粉含量 / UCDc
全光谱 1921 0. 957

 

1 0. 809
 

7 0. 940
 

9 0. 816
 

2 4. 17
SPA 14 0. 903

 

3 1. 215
 

9 0. 943
 

0 0. 802
 

0 4. 24
CARS 79 0. 965

 

7 0. 664
 

1 0. 964
 

1 0. 636
 

5 5. 34
UVE 221 0. 933

 

3 1. 010
 

3 0. 934
 

0 0. 862
 

8 3. 94

降落数值 / s
全光谱 1921 0. 710

 

9 37. 007
 

1 0. 563
 

6 47. 653
 

3 1. 53
SPA 12 0. 640

 

2 48. 194
 

7 0. 642
 

8 43. 081
 

5 1. 70
CARS 49 0. 720

 

7 36. 403
 

8 0. 714
 

0 37. 540
 

8 1. 95
UVE 334 0. 599

 

9 50. 267
 

0 0. 582
 

6 56. 599
 

2 1. 29

吸水率 / %
全光谱 1921 0. 990

 

5 0. 580
 

3 0. 972
 

8 1. 014
 

3 6. 14
SPA 27 0. 967

 

6 1. 071
 

3 0. 966
 

2 1. 130
 

4 5. 51
CARS 32 0. 978

 

1 0. 880
 

8 0. 975
 

5 0. 963
 

0 6. 47
UVE 777 0. 978

 

0 0. 881
 

9 0. 960
 

7 1. 219
 

1 5. 11

稳定时间 / min
全光谱 1921 0. 688

 

9 5. 619
 

5 0. 601
 

0 6. 954
 

5 1. 60
SPA 27 0. 720

 

2 5. 329
 

6 0. 713
 

5 6. 001
 

1 1. 86
CARS 23 0. 675

 

3 5. 741
 

4 0. 682
 

4 6. 204
 

7 1. 80
UVE 530 0. 582

 

2 6. 512
 

2 0. 587
 

1 6. 884
 

8 1. 62

拉伸面积 / cm2

全光谱 1921 0. 935
 

1 10. 868
 

0 0. 940
 

1 11. 972
 

5 4. 18
SPA 15 0. 911

 

2 11. 898
 

4 0. 933
 

7 12. 661
 

3 3. 95
CARS 16 0. 936

 

4 10. 829
 

0 0. 943
 

4 11. 700
 

3 4. 27
UVE 606 0. 936

 

9 10. 030
 

0 0. 929
 

5 13. 053
 

9 3. 83

延伸度 / cm
全光谱 1921 0. 946

 

8 8. 298
 

4 0. 925
 

2 8. 763
 

4 3. 72
SPA 15 0. 974

 

0 6. 472
 

9 0. 953
 

0 6. 944
 

4 4. 69
CARS 28 0. 964

 

5 7. 598
 

0 0. 936
 

0 8. 106
 

3 4. 02
UVE 156 0. 944

 

9 9. 463
 

0 0. 928
 

3 8. 578
 

7 3. 80

最大拉伸阻力 / BU
全光谱 1921 0. 763

 

3 38. 017
 

3 0. 719
 

1 49. 245
 

9 2. 10
SPA 19 0. 834

 

7 49. 732
 

6 0. 805
 

5 46. 813
 

2 2. 21
CARS 32 0. 843

 

2 43. 334
 

7 0. 828
 

3 41. 163
 

6 2. 51
UVE 204 0. 881

 

9 39. 500
 

2 0. 686
 

9 55. 581
 

0 1. 86

图 3　 各指标模型的预测结果
Fig. 3　 Prediction

 

results
 

of
 

various
 

indicator
 

models
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2. 6　 总体预测模型建立结果

由于原始指标数量较多、相互之间存在一定的

相关性,直接对这些指标进行预测可能会导致模型

复杂程度较高。 通过 PCA 降维可以提取具有代表

性的少数几个主成分,进而简化模型[33] 。 对 7 项指

标进行 PCA 分析,结果见图 4。 选择累计方差解释

度达到 90%以上的前 4 个主成分作为输出,结合光

谱数据建立 PLS 预测模型。 经光谱预处理和特征

波长筛选后,确定经 SNV 预处理和 CARS 筛选波长

后建立的 PLS 模型效果最佳,总体预测模型预测效

果见表 5。 由表 5 可知,对于破损淀粉含量、降落数

值、吸水率和延伸度,总体预测模型的预测效果不

如独立的预测模型;但总体预测模型对稳定时间、拉
伸面积和最大拉伸阻力的预测效果均有所提升,RPD
分别由 1. 86、4. 27 和 2. 51 提升至 2. 43、5. 26 和 3. 11。

图 4　 各指标的 PCA 分析结果
Fig. 4　 Principal

 

component
 

analysis
 

results
 

of
 

indicators

表 5　 总体预测模型预测效果

Table
 

5　 Overall
 

prediction
 

model
 

prediction
 

performance
评价
指标

破损淀粉
含量

降落
数值 吸水率 稳定

时间
拉伸
面积 延伸度 最大拉

伸阻力

R2
p 0. 842

 

1 0. 681
 

9 0. 883
 

9 0. 825
 

5 0. 962
 

7 0. 931
 

1 0. 893
 

0
RMSEP 1. 132

 

7 46. 484
 

6 1. 978
 

9 4. 990
 

1 9. 493
 

9 11. 151
 

9 38. 803
 

4
RPD 2. 56 1. 80 2. 98 2. 43 5. 26 3. 87 3. 11

3　 结论

本文利用近红外光谱技术,结合多种预处理和

特征波长筛选方法,构建了小麦专用粉的破损淀粉

含量、降落数值、吸水率、稳定时间、拉伸面积、延伸

度和最大拉伸阻力的 PLS 回归模型及总体预测模

型,并对其预测能力进行了评估。 结果表明,破损

淀粉含量和吸水率预测模型的最佳预处理方法是

DT,延伸度和最大拉伸阻力更适合采用 SNV 进行预

处理,降落数值和拉伸面积更适合采用 SG 卷积平

滑进行预处理,而稳定时间的建模效果在不进行预

处理时更佳。 对光谱进行预处理、特征波长筛选

后,各指标预测模型效果均有所提升。 破损淀粉含

量、吸水率和拉伸面积的 CARS-PLS 预测模型和延

伸度的 SPA-PLS 预测模型的 R2 均在 0. 9 以上,最
大拉伸阻力的 CARS-PLS 预测模型的 R2 达到 0. 8
以上,RPD 均大于 2. 5,预测效果较理想。 降落数值

的 CARS-PLS 预测模型和稳定时间的 SPA-PLS 预

测模型的 R2 均大于 0. 7,RPD 分别为 1. 95 和 1. 86,
对指标有一定的预测能力。 对这些指标建立总体

预测模型,其对稳定时间、拉伸面积和最大拉伸阻

力的预测能力均得到提升,RPD 分别由 1. 86、4. 27
和 2. 51 提高至 2. 43、5. 26 和 3. 11。 本研究实现了

对小麦专用粉生产过程中各粉路小麦粉品质特性

的快速预测,在配粉环节可以快速掌握各粉路小麦

粉品质特性,提高小麦专用粉生产效率,但降落数

值和稳定时间预测模型的预测精度仍需进一步提

高,在后续研究中将对这两个指标的预测模型进行

优化,以提高模型的稳定性和准确性。
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Abstract:Based
 

on
 

near-infrared
 

spectroscopy
 

technology,
 

combined
 

with
 

different
 

preprocessing
 

and
 

characteristic
 

wavelength
 

screening
 

methods,
 

partial
 

least
 

squares ( PLS) prediction
 

models
 

and
 

overall
 

prediction
 

model
 

were
 

established
 

for
 

indicators
 

such
 

as
 

damaged
 

starch
 

content,
 

falling
 

number,
 

water
 

absorption
 

rate,
 

stability
 

time,
 

stretching
 

area,
 

extensibility
 

and
 

maximum
 

resistance.
 

The
 

results
 

showed
 

that
 

detrend
 

( DT )
 

was
 

the
 

best
 

preprocessing
 

method
 

for
 

the
 

prediction
 

model
 

of
 

damaged
 

starch
 

content
 

and
 

water
 

absorption
 

rate,
 

savitzky-gloay
(SG)

 

convolutional
 

smoothing
 

was
 

the
 

best
 

preprocessing
 

method
 

for
 

the
 

prediction
 

model
 

of
 

falling
 

number
 

and
 

stretching
 

area,
 

and
 

standard
 

normal
 

variable
 

transformation
 

( SNV)
 

was
 

the
 

best
 

preprocessing
 

method
 

for
 

the
 

prediction
 

model
 

of
 

extensibility
 

and
 

maximum
 

resistance.
 

Competitive
 

adaptive
 

reweighted
 

sampling
 

( CARS)
  

could
 

effectively
 

improve
 

the
 

prediction
 

accuracy
 

of
 

models
 

for
 

damaged
 

starch
 

content,
 

falling
 

number,
 

water
 

absorption
 

rate,
 

stretching
 

area
 

and
 

maximum
 

resistance,
 

with
 

prediction
 

determination
 

coefficients
 

of
 

0. 964
 

1,
 

0. 714
 

0,
 

0. 975
 

5,
 

0. 943
 

4
 

and
 

0. 828
 

3,
 

respectively,
 

successive
 

projections
 

algorithm
 

(SPA)
 

had
 

improved
 

the
 

performance
 

of
 

stability
 

time
 

and
 

extensibility
 

prediction
 

models,
 

with
 

prediction
 

determination
 

coefficients
 

of
 

0. 713
 

5
 

and
 

0. 953
 

0,
 

respectively.
 

The
 

overall
 

prediction
 

model
 

had
 

improved
 

its
 

predictive
 

performance
 

for
 

stability
 

time,
 

stretching
 

area
 

and
 

maximum
 

resistance,
 

their
 

residual
 

predictive
 

deviation
 

increased
 

from
 

1. 86,
 

4. 27
 

and
 

2. 51
 

to
 

2. 43,
 

5. 26
 

and
 

3. 11,
 

respectively.
 

In
 

summary,
 

near-infrared
 

spectroscopy
 

technology
 

was
 

effective
 

and
 

feasible
 

for
 

a
 

non-destructive
 

and
 

rapid
 

detection
 

of
 

the
 

quality
 

characteristics
 

of
 

wheat
 

flour.
Key

 

words: wheat
 

special
 

flour; near-infrared
 

spectroscopy; quality
 

characteristics
 

partial
 

least
 

squares; rapid
 

detection　
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