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近红外透射光谱法(NITS)分析大豆品质的研究
*
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摘要　为了研究大豆品质性状的快速测定方法 ,以我国东北部四省区 572份大豆样品为材料 ,采用

近红外透射(NITS)技术非破坏性测定大豆的粗蛋白质 、粗脂肪含量。调选出的校正集样品经实验

室常规分析测定 ,建立其吸收光谱与化学成分间的关系模型 ,校正并优化原有测定方程。校正方程

经预测获得了较高的预测集决定系数 0. 9757(蛋白质)、0. 9549(脂肪)和较低的标准误差 2. 18(蛋

白质)、0. 88(脂肪)。结果表明近红外透射光谱技术可广泛应用于大豆品种品质普查 、大豆品质育

种材料筛选和商品大豆质量分类分级。本研究试验用样品数量多 、来源分布均匀 、品种信息丰富 ,

因此 ,所建立的近红外透射预测模型适用范围广。
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　　近红外光谱 (Near Infrared Spect roscopy)技术

是利用有机物质在近红外光谱区的振动吸收而快速

测定样品中多种化学成分含量的一项新技术[ 1] ,它

界于电磁波谱的 800 ～ 2500nm ,根据其检测对象不

同分为近红外反射光谱(Near Inf rared Ref lectance

S pect ro scopy , NIRS)和近红外透射光谱(Near In-

f rared Transmittance Spect roscopy , NITS)。NIRS

是根据反射与入射光强的比例关系来获得物质在近

红外区的吸收光谱 , 电磁波谱范围是 1100nm ～

2500nm ,这段谱区的近红外光在样品中的穿透一般

不大于 1mm ,所以非常适合均质良好的粉状样品分

析。NITS是根据透射与入射光强的比例关系来获

得物质在近红外区的吸收光谱 ,电磁波谱范围是

850nm ～ 1050nm ,为分子振动吸收的二级和三级倍

频吸收区 。测量得到的吸收光谱符合比尔定律。同

反射技术相比 ,透射谱区的近外光在样品的穿透最

大可达 30mm ,因此适合整粒或原状样品分析 ,是完

全的无损分析技术[ 2] 。

本试验使用的 FOSS 人工神经网络(ANN)定

标 ,属于大样品数据库定标 ,可以提高定标测试的适

用范围和定标的稳定性 ,减少定标模型的调整工作 ,

使校正更加容易 。

与常规分析技术不同 ,近红外光谱技术是一种

间接分析技术 ,必须通过建立定标模型(校正模型)

来实现对未知样品的定性和定量分析 。分析过程包

括:一是选择一组有代表性的样品并测量其近红外

光谱;二是采用标准参考方法测定样品组分含量;三

是将测定的光谱数据和化学法基础数据用适当的化

学计量方法建立校正模型;四是利用校正模型对未

知样品的组分进行测定
[ 3]
。

本研究采用近红外透射光谱(NITS)技术分析

测定了黑龙江 、内蒙 、吉林 、辽宁四省区 572 份大豆

样品水分 、粗蛋白质 、粗脂肪含量 ,建立一套能够推

广使用的近红外透射定标模型 ,为近红外透射光谱

技术在我国大豆品质分析中的应用提供参考。

提高大豆含油量和蛋白质含量是大豆品质育种

的主要目标 。近红外透射光谱(NITS)技术具有样

品无需预处理 、无损耗 、准确快速 、重现性好 、多成分

同步分析 、成本低 、无试剂污染等特点 ,是一种高效 、

快速的现代分析技术。利用优化近红外透射光谱分

析定标模型 ,可以从大豆样品的近红外光谱来快速

检测大豆的粗蛋白质含量和粗脂肪含量 ,大大提高

品质测试效率。
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1　材料和方法

1. 1　试验材料

材料取自 2005年度黑龙江 、吉林 、辽宁 、内蒙古

四省大豆生产优势区采集的 572份大豆样品 。分别

选出具有代表性的 、含量梯度分布均匀的样品 23份

(粗蛋白质)和 25份(粗脂肪)作为 ANN 方程的校

正集样品 ,含量范围分别为 34. 17%～ 44. 27%(粗

蛋白),17. 77%～ 23. 61%(粗脂肪)。同时从未参与

校正的样品中选出 26份(蛋白质)、43份(粗脂肪)

作为预测集 ,对校正方程的性能进行评价 ,验证测定

结果的准确性。其余样品作为检验集。

1. 2　方法

1. 2. 1　化学分析测定方法

凯氏定氮法 NY /T 4 - 1982[ 4] 　测定大豆粗蛋

白含量;

索氏提取法 NY /T 3 - 1982
[ 5]
　测定大豆粗脂

肪含量。

1. 2. 2　近红外分析

近红外透射光谱法:测定大豆粗蛋白含量和粗

脂肪含量

仪器:FOSS 1241近红外谷物分析仪

1. 2. 2. 1　光谱采集

图 1　大豆籽粒样品扫描光谱图

Fig . 1　Spectrum of soybean kernel

采用 FOSS1241大豆近红外神经网络方程对全

部样品进行光谱扫描 。扫描温度控制在 21 ～ 25℃

之间 ,吸收波长为 850 ～ 1050nm ,每个样品扫描两

次(平行扫描一次),每次扫描设置子样品数为 10 ,

每个子样品扫描 100次 ,取其平均值 。

1. 2. 2. 2　光谱散射校正

为解决光谱吸光度与样品性状间吸收非线性问

题 ,采用标准正态变量转换法(Standa rd No rmal

Variable ,SNV)结合趋势变换法(Detrend)进行预

处理 ,之后选择导数处理(Derivat ive)参数 ,并通过

改变波段 2间隙点(Gap)和作平滑处理(Smooth)对

光谱进行进一步优化。

1. 2. 2. 3　群体界定和校正集样品选择

将全部样品分为校正集 、预测集和检验集。校

正集和预测集样品 ,数量必需满足统计学要求 ,样品

至少有 20个左右 ,含量的范围也要适应检验集样品

的含量范围;并且是从高到低均匀分布的
[ 6]
。

将样品的化学分析值输入定标软件 WINISI ,

利用WINISI 软件计算出每份样品与平均谱带的差

异 ,用标准化的Mahalanobis距离(H)表示 ,按 H 距

离大小按比例选择 ,取 NH (Neighborhood H)=

3. 0 , GH(Global H)=10. 0的样品构成校正集群

体 。再根据交互验证(Cro ssing Validation)结果 ,

剔除个别不具代表性的样品 。

1. 2. 2. 4　校正方程建立

对 FOSS 神经网络方程进行斜率 、截距的调整 ,

建立大豆粗蛋白质 、粗脂肪校正模型 。

1. 2. 2. 5　校正方程评价指标

相关系数(r)、决定系数(R2)、标准误差(SEC /

SEP)、预测值与基准法测定值残差的平均值(Bi-

as)、残差平均方差 MSE
[ 7]
。

2　结果与分析

2. 1　校正集和预测集真实值的测定

分别采用实验室常规分析方法对校正集和预测

集样品进行粗蛋白质和粗脂肪含量的测定 ,结果见

表 1。
表 1　基准方法测定结果

Table 1　S tatistical data of samples collected

品质特性

Quali ty character

分组

Group

样品数

S am ple

平均值

Mean

变幅(%)

Range

标准误差

SEC /SEP

粗蛋白质含量 校正集 23 39. 66 34. 17～ 44. 27 2. 83

P rotein content 预测集 26 39. 87 35. 91～ 43. 64 2. 18

粗脂肪含量 校正集 18 20. 73 17. 77～ 23. 61 1. 39

Oi l content 预测集 43 20. 43 17. 93～ 22. 19 0. 88

　　注:SEC ,校正集标准误差;SEP ,预测集标准误差
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　　该校正集样品梯度分布比较均匀 ,见图 2 、3。

图 2　校正集样品蛋白含量梯度分布示意图

Fig . 2 Pro tein content distribution of calibration samples

图 3　校正集样品脂肪含量梯度分布示意图

Fig . 3　Oil content distribution of calibration samples

2. 2　校正方程的建立

粗蛋白质含量 、粗脂肪含量采用 FOSS1241 近

红外谷物品质分析仪(大豆神经网络方程 SO

090711)测定 ,测定结果采用实验室常规分析方法粗

蛋白质含量 、粗脂肪含量进行斜率和截距校正 。见

表 2。
表 2　校正方程结果

Table 2　Results o f calibr ation

品质特性

Quali ty character

样品数

Sample

近红外

AN L

实验室

LAB

斜率

S lope

截距

Bias

粗蛋白质含量

Protein content
23 39. 87 39. 66 0. 9748 0. 7969

粗脂肪含量

Oil content
18 20. 95 21. 05 0. 8643 2. 9424

　　注:AN L ,近红外预测平均值;LAB ,实验室常规分析值

近红外分析结果与实验室常规分析结果的相关

系数粗蛋白质 、粗脂肪分别为 0. 9905 、0. 9737 ,两种

方法具有很高的相关性;从近红外值 NIR与常规分

析值的相关性图中也可以看出 ,二者线性关系良好 ,

具有同等的准确性和测定精度;且近红外结果的标

准偏差均小于常规法结果的标准偏差 ,且经过 F 检

验和 t检验 ,两种方法之间无显著性差异 。见图4 、5

和表 3 、4。

图 4　蛋白校正集样品的神经网络方程 NIR结果

与常规分析值相关性

Fig. 4　P ro tein co rr elation of calibr ation samples

betw een N IR value and chemical value

图 5　脂肪校正集样品的神经网络方程 NIR结果

与常规分析值相关性

Fig. 5　Oil co r relation of calibration samples

betw een N IR value and chemical value

表 3　近红外分析结果(校正集)与常规分析结果

Table 3　Contrast between N IR analy sis and chemical

analy sis by calibr ation samples

地区

Dist rict

蛋白质 Protein 脂肪 Oil

近红外 Nir 常规 Lab 近红外 Nir 常规 Lab

标准误差 S 2. 81 2. 83 1. 11 1. 14

相关系数 r 0. 9905 0. 9737

F检验 0. 98 0. 95

t检验 0. 07 0. 09

备注 F0. 05=1. 93　　　　　t 0. 05=2. 06

表 4　近红外分析结果(预测集)与常规分析结果

Table 4　Contrast between N IR analy sis and chemical

analy sis by prediction samples

地区 Dist rict 蛋白质 Protein 脂肪 Oil

相关系数 r 0. 9878 0. 9772

决定系数 R2 0. 9757 0. 9549

平均残差 Bias - 0. 11 - 0. 04

残差平均方差 MSE 0. 093 0. 038

注:残差为近红外预测值与常规分析结果的差值

2. 3　校正模型的检验和评价

校正模型建立后 ,需要用预测集样品对新建立

的校正模型进行检验。大豆样品粗蛋白质 、粗脂肪
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校正方程的预测值与常规分析值相关关系分别见图

6 、7。

图 6　蛋白预测集样品的 NIR值与常规分析值相关性

Fig. 6　P ro tein co r relation of prediction samples

between N IR value and chemical value

图 7　脂肪预测集样品的 NIR值与常规分析值相关性

F ig . 7　Oil co rrelation of prediction samples be tw een N IR

value and chemical va lue

　　本试验粗蛋白质 、粗脂肪校正模型的检验结果

见表 5。
表 5　预测集对校正模型质量的评价效果

Table 5　Evaluate result of calibra tion model by

prediction samples

品质特性

Quality chara cter

相关系数

r

决定系数

R2

平均残差

Bias

残差平均方差

MSE

FOSS 蛋白方程

FOSS P ro tein Model
0. 9736 0. 9479 0. 16 0. 27

蛋白质校正方程

Protein Calibration Model
0. 9735 0. 9478 - 0. 06 0. 25

FOSS 脂肪方程

FOSS Oil M odel
0. 9503 0. 9031 - 0. 19 0. 13

脂肪校正方程

Oil Ca libration Model
0. 9504 0. 9033 0. 01 0. 07

　　注:MSE ,预测误差平方的加权平均值 ,MSE=E(Yi - y)i
2 /N

校正后的方程 ,在不仅能够保持原方程较高的

相关系数和决定系数 ,还能够降低预测值与实验室

常规分析结果的平均残差以及残差平均方差。

3　讨论

本文探讨了应用近红外透射光谱无损分析技术

来测定大豆粗脂肪和粗蛋白质含量 ,初步论证了用

该方法替代常规实验室分析方法的可靠性 ,得到了

较好的预测效果。

近红外神经网络方程是 FOSS 公司利用多年从

世界各地收集的大豆样品的光谱信息建立的一套预

测模型 ,采用目前世界上最先进的 ANN 人工神经

网络定标技术 ,数据库庞大 ,信息丰富 。但由于大豆

地域 、品种差异对样品特性影响显著 ,用该方程对局

部地区样品的分析仍存在一定系统误差。为此 ,选

择少量有代表性的样品的常规分析结果对该模型进

行校正 ,校正模型的预测性能比原模型有明显改善 ,

提高了预测的准确度。

在对原有大豆神经网络方程进行校正的过程

中 ,样品群体界定和选择 、基准法数据的准确性 、光

谱处理以及数学统计方法都是关键的影响因素 。应

该不断研究和完善 ,提高近红外方法预测的准确性 ,

并拓展其应用范围 。
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NaCl TOLERANCEOF DIFFERENT GENOTYPES IN SOYBEAN

UNDER TISSUE CULTURE

Wang Ping 1 　Wang Gang2 　Ji Jing2

(1. Ocean School , Huaihai Insti tute o f Technology ,Lianyungang 222005;

2. Agriculture &Bioengineering Col lege , Tianj in Universi ty , Tianj in 300072)

Abstract　NaCl tolerance w as researched by observing emergence rate , seedling height and length of hypo-

cotyl under so lid medium with three geno types in soybean. The results showed that there w as a dif ference

in N aCl tolerance among the different genotypes o f soybean. Dongnong 46 w as weak fo r N aCl tolerance.

Among three characte rs o f seedling stage , seedling height and leng th of hypoco ty l show ed to be more sen-

sitive to N aCl. The increase of seedling height and leng th o f hypocoty l w as inhibi ted w hen the medium was

added wi th 35 ～ 65 mmo l /L NaCl.

Key words　Soybean;Genotype;NaCl tolerance
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STUDY ON ANALYSIS OF SOYBEAN QUALITY BY NEAR

INFRARED TRANSMITTANCE SPECTROSCOPY

Yao Xinmiao　Zhang Ruiying　Li Xiahui　Cheng Aihua　Zhang Xiaobo　Gao Chunxia

(Inspection and Test ing Center For Qual ity of Cereals and Their Products ,

Ministry of Agricul ture , Harbin 150086)

Abstract　T o study the rapid analy sis method for soybean quality , 572 soybean variety samples were co l-

lected f rom four provinces in Northeast China. Soybean pro tein and oil content we re analyzed by near-in-

f rared t ransmit tance spect ro scopy w ithout dest roying. Calibrat ion model w ere established wi th data f rom

chemical analysis and absorbed spect rum o f calibration samples to improve the accuracy of predict ion re-

sults. Sat isf ied r2 0. 9757 (pro tein), 0. 9549 (oi l) and SEP 2. 18(protein), 0. 88(oil)were achieved. Re-

sults showed that near-inf rared t ransmit tance spect rum techniques could be applied in soybean quality de-

termination , generation selection in soybean breeding prog ram and soybean quality classification. Abun-

dant sample s and varie ties applied in this research made the prediction model more pract icable.

Key words　Soybean;Near-inf rared t ransmi t tance spect ro scopy;Calibrat ion;Prediction


