
中国农业大学学报  2024，29（8）：190⁃203
Journal of China Agricultural University http：∥zgnydxxb. ijournals. cn

基于 NIR定量模型快速预测发酵麸皮中还原糖和可溶性蛋白
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摘 要  为建立一种能快速预测发酵麦麸还原性糖和可溶性蛋白含量的定量分析模型，本研究以发酵麦麸为样

本，采用 3，5-二硝基水杨酸比色法（3，5-dinitrosalicylic acid， DNS）和 BCA 蛋白浓度测定法分别测定样品的还原性

糖和可溶性蛋白含量；利用近红外光谱技术（Near infrared spectrum instrument， NIR）结合偏最小二乘法（Partial 
least squares regression， PLS），比较预处理方法、最佳波长及主成分因子的决定系数 R2，建立发酵麦麸还原性糖和

可溶性蛋白含量的 NIR 快速检测定量模型。结果表明：1）发酵麦麸还原性糖定量模型的预处理方法使用一阶导数  
（First derivative， FD）+二阶导数  （Second derivative， SD）+标准正态变换  （Standard normal variate， SNV），光谱

范围为 908~1 670 nm ，主因子数为 7 时，模型效果最优，其决定系数 Rc2 为 0. 904 8，校正均方根误差（Square error 
corrected， SEC）为 1. 576 1，相对分析误差（Relative percentage difference， RPD）为 3. 240 8；外部验证集决定系数

Rp2 为 0. 954 9 且还原糖活性成分的验证集样本的测定值与 NIR 光谱预测值的 P值为 0. 959 5>0. 05。2）发酵麦麸

可溶性蛋白定量模型的预处理方法使用一阶导数  （First derivative， FD）+二阶导数  （Second derivative， SD）+标

准正态变换  （Standard normal variate， SNV），光谱范围为 908~1 670 nm ，主因子数为 10 时，模型效果最优，其决定

系数 Rc2 为 0. 938 2，校正均方根误差（Square error corrected， SEC）为 2. 003，相对分析误差（Relative percentage 
difference， RPD）为 4. 021 9；外部验证集决定系数 Rp2 为 0. 994 4，且可溶性蛋白活性成分的验证集样本测定值与

NIR 光谱预测值的 P值为 0. 901 9>0. 05。综上，建立的 NIR 光谱定量模型稳定性和准确性较好，且预测准确度良

好，可用于快速预测发酵麦麸样品的还原性糖和可溶性蛋白含量。
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Abstract This study aims to establish a quantitative analysis model that can quickly predict the content of 

reducing sugars and soluble proteins in fermented wheat bran（FWB）.  FWB was taken as the study 

material， and the reducing sugar and soluble protein contents of the samples were determined by the 

colorimetric method of 3，5-dinitrosalicylic acid （3，5-dinitrosalicylic acid， DNS） and the BCA protein 

concentration assay （Bicinchoninic Acid Assay， BCA）， respectively.  Using Near infrared spectrum 

instrument （NIR） combined with Partial least squares regression （PLS）， the pre-processing method， the 

optimal wavelength and the coefficient of determination R2 of the principal component factors were 

compared， and a quantitative model for the rapid detection of NIR in the content of reducing sugars and 

soluble proteins in FWB were established.  The results showed that： 1） The pretreatment method of 

quantitative model of reduced sugar in fermented wheat bran used First derivative （FD）+ Second derivative 

（SD）+ Standard normal variate （SNV）.  When the spectral range was 908-1 670 nm and the number of 

principal factors was 7， the model had the best performance.  The determination coefficient Rc2 was 0. 904 8， 

and the square error corrected （SEC） was 1. 576 1.  The Relative percentage difference （RPD） was 3. 240 8.  

The determination coefficient Rp2 of the external validation set was 0. 954 9， and the P value between the 

measured values of the validation set samples of reducing sugar active ingredients and the predicted values 

of NIR spectra was 0. 959 5>0. 05.  2） The pretreatment method for quantitative model of fermented wheat 

bran soluble protein was First derivative （FD）+ Second derivative （SD）+ Standard normal variate （SNV）.  

When the spectral range was 908-1 670 nm and the number of principal factors was 10， the model had the 

best performance.  The determination coefficient Rc2 was 0. 938 2， and the corrected square error corrected 

（SEC） was 2. 003.  The Relative percentage difference （RPD） was 4. 021 9.  The coefficient of determination 

（Rp2） of the external validation set was 0. 994 4， and the P value between the measured values of the 

validation set samples and the predicted values of the NIR spectra of the soluble active components was 

0. 901 9>0. 05.  To sum up， established NIR spectral quantitative model in the study has good stability and 

accuracy， and can be used to rapidly predict the contents of reducing sugar and soluble protein in FWB 

samples.

Keywords near infrared spectroscopy； stoichiometric method； quantitative analysis model； active 

ingredient； fermented bran

麸皮是谷物加工的主要副产物，我国每年产出

的小麦麸皮在 2 000 万 t 以上［1］。麸皮是麦粒的外

层，约占整个麦粒的 15%，小麦麸皮由 13. 18% 蛋白

质 、14. 25% 淀 粉 、3. 4% 脂 肪 、3. 8% 矿 物 质 和

55. 60% 非淀粉碳水化合物组成［2-3］。木聚糖是小麦

麸皮中碳水化合物的主要成分，约占小麦麸皮的

20%，是制备小麦麸皮还原性糖的良好资源。目前

麸皮大部分用作动物饲料，不仅经济利用效益低，

而且食用和商用价值均较低［4-5］。近年来，研究发现

麦麸不仅具有对人体必不可少的生理作用，包括降

血糖、抗氧化、抗炎［6］、抗肿瘤和免疫调节作用［7-8］，

同时也可以提高畜禽的生长性能、改善动物产品品

质和提高生产效益［9］。还原糖是指能够被还原的

糖，包括葡萄糖和果糖。发酵麸皮中还原糖含量不

仅反映了乙醇的生产和发酵状态，而且也反映了发

酵麸皮中的微生物代谢活性［10］，从而间接的反应发

酵过程。麦麸蛋白质含量丰富，且氨基酸构成比例

均衡，包含人体所有必需氨基酸，是一种优质蛋白

质资源［11］。小麦麸皮蛋白可以制备成抗氧化活性

较高的小分子小麦麸皮多肽 ，具有多种生物功

效［12-13］。相关研究证实，畜禽对饲粮的偏爱程度与

其营养物质种类和含量相关，故对麦麸中营养物质

的快速检测尤为重要［14-15］。然而，在传统的饲料生

产过程中，发酵料的测定依赖于工人或常规的物理

和化学方法，还原糖在试剂中溶解度较小，所测结

果偏低；蛋白质的测定需要浓硫酸等危险试剂，这

些检测方法存在着耗时、及操作复杂等问题，难以

满足通过快速简便准确测定发酵过程中的活性成

分含量的需求。

近年来，光谱学技术因其简单、快速、无损和低

成本的优势［16］，已被用于以快速和无损的方式评价

食品的质量，如核桃［17］、苹果［18］、桃果［19］。特别是近

红外（Near infraredred， NIR）光谱定量分析技术的

研究最为广泛。NIR 通过主成分分析、人工神经网

191



中 国 农 业 大 学 学 报 2024 年  第  29 卷

和偏最小二乘法（Partial least-square method， PLS）
等化学计量学方法，建立物质光谱与待测成分含量

的线性或非线性预测模型，从而实现对物质中待测

成分的快速定量检测［20］。据报道，近红外光谱可用

于水稻水分和蛋白质含量的高精度测量［20-24］。祁梅

等［25］利用 NIR 技术建立麦冬 5 种代表性成分的 PLS
定量分析模型，结果表明预测结果准确，可用于麦

冬 5 种成分含量的快速测定。Xie 等［26］建立基于全

波段和 PLS 的近红外模型预测油炸和烘烤马铃薯

片中丙烯酰胺含量。魏尊苗等［27］利用近红外光谱

技术建立了关于粗脂肪、蛋白质、淀粉和总糖的油

莎豆的品质检测。但目前还没有针对发酵麦麸的

营养指标建立快速预测方法相关研究。

因此，本研究首先借助近红外光谱技术，建立

发酵麦麸中还原力和可溶性性蛋白质含量的快速

检测方法，并进一步通过光谱预处理及特征波段筛

选等方法优化模型，增强检测准确性。本研究为实

现高效便捷的发酵麦麸特征营养成分含量的检测

提供参考和技术支持。

1　材料与方法

1. 1　材料及仪器

麸皮、玉米和豆粕采购自当地市场（呼和浩

特）；商业复合菌（枯草芽孢杆菌 1∶地衣芽孢杆菌

1∶植物乳杆菌 1∶产阮假丝酵母 3）购买于市场、纤维

素酶（酶活 10 000 U）购自下盛夏（北京）生物技术发

展有限公司；DNS 试剂（上海科丰化学试剂有限公

司），均为分析纯。

便 携 式 近 红 外 光 谱 仪（MicroNIR Onsite） 
VIAVI Solutions 公司；智力光照培养箱  宁波东南

仪器有限公司；高速粉碎机  浙江屹立工贸有限公

司；电热鼓风干燥箱  上海一恒科学仪器有限公司；

Epoch2 酶标仪（微孔板分光光度计）美国伯腾仪器

有限公司。

1. 2　方法

1. 2. 1　样品的制备与处理

发酵麸皮的制备参考杜涓等［28］；以小麦麸皮

（80. 46%）为 原 料 ，以 豆 粕 粉（9. 32%）、玉 米 粉

（10. 22%）为辅料，料水比 1∶1. 16；加入 1 000 U/g 
0. 1% 的复合菌，2 g 纤维素酶，于 28 ℃下发酵 4 d，
每 12 h 取样，为保证样品的均匀性，把收集到的麸

皮样本烘干后用高速粉碎机粉碎后过筛，共得到发

酵麸皮样本 310 份。

1. 2. 2　还原糖及可溶性蛋白的测定

发酵产物还原糖含量采用 DNS 显色法测定［28］，

建立标准曲线方程 y=0. 838 4x+0. 026 6。以 1∶20
的料水比称取发酵麸皮粉末，80 ℃热水提取 40 min，
冷却后离心，取上清稀释相应倍数。取稀释样液

1. 0 mL，DNS 试剂 2 mL，摇匀，沸水浴加热 5 min，
立即取出，用流水迅速冷却试管。然后加 12 mL 蒸

馏水定容并摇匀后，在 540 nm 波长处测定吸光度。

采用 BCA 蛋白浓度测定试剂盒测定发酵产物

的可溶性蛋白含量。

1. 2. 3　近红外光谱测定条件

本试验使用 VIAVI Solutions 公司便携式近红

外光谱仪（MicroNIR Onsite）对发酵麸皮样品进行

近红外光谱扫描。为保证仪器的稳定性，开机后

预热 30 min；在采集过程中，使样品粉末自然填满

样品容器，保证样品表面平整。仪器先以白板作

为参比，在采集样品光谱过程中，保持垂直照射并

避光检测，以漫反射方式设置光谱扫描波长范围

为 908~1 676 nm，测定单个样品的近红外光谱数

据 3~5 次，积分时间为 50 ms，对光谱值进行均值

化处理，用于建模分析。通过内部交叉验证的方

法，对异常样本剔除并采取逐一回收的方式，剔除

时观察模型评价指标，判断是否剔除，以保证最大

程度的减小异常样本对模型预测能力的影响，提

高构建发酵麸皮还原糖和蛋白含量预测模型的精

准度。

1. 2. 4　校正集和验证集样品的选择

样品按 4∶1 的比例随机分为校正集和验证集，

校正集用于建立测定样品中还原糖和可溶性蛋白

定量校正模型，验证集用于验证所建立校正模型的

预测能力。

1. 2. 5　近红外光谱数据建模预处理方法

近红外光谱易受到样品的杂散光以及噪音信

号等影响，为保证谱图基线平稳和所建立校正模型

的准确性，需对原始光谱进行预处理［29］。本研究采

用 预 处 理 方 法 有 无 光 谱 处 理（None）、去 趋 势

（Detrend）、标准正规变换（SNV）、二阶导数（SD）、

一阶导数（FD）及 4 种方法任意组合。

1. 2. 6　特征光谱波段的选择

偏最小二乘法（Partial least squares，PLS）可以

处理全光谱信息，但这些信息中包含了过多的冗余
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信息，通过特征波长的筛选可有效地降低建模的复

杂性，提高了模型的预测精度［30］。因此，在建立模

型时，需要找到能充分反映出样品中各指标成分的

最佳建模波段来改善模型性能，提高计算速度。当

RMSEC、SEC 最小，R2、RPD 值最大时，对应的波段

为最优特征波段。

1. 2. 7　主成分因子数的选择

通过 PLS 建立 NIR 分析模型时，主因子数也对

模型预测准确度有较大影响。主成分太小，则导致建

模信息不全，模型预测能力相对较差；数值太大，所建

模型包含太多的噪音，会出现过拟合现象，当验证集

预测标准偏差最小时，对应的主成分最佳［31-32］。

1. 2. 8　模型的质量评价

首先用内部交互验证法检验模型的稳健性，通

过 校 正 集 的 决 定 系 数（Correction determination 
coefficients，Rc2）和 校 正 标 准 差（Standard error of 
the calibration，SEC）来判断模型的质量，一般校正

决定系数 Rc2 越大，近红外分析结果与化学分析结

果越吻合 ，可信度越高。用验证集的决定系数

（Determination coefficient，Rp2）和预测均方根误差

（Root mean square error of prediction，SEP）来判断

模型的精确性，当 Rp2 越大，SEP 越小，说明定标模

型的准确度越高，则模型预测性能越好。最后根据

相对分析误差（Relative percent deviation，RPD）对

预测精度进行进一步的评价。当 RPD 值<2. 5 时，

说明比较困难用该模型进行定量分析，故无法用近

红外光谱技术进行分析；若 2. 5≤RPD<3，说明模

型对该成分进行定量分析是可行，但其精度有待进

一步提高；若 RPD 值≥3，说明建立的定标模型预测

效果良好，可用于实际检测［33-34］。

1. 3　数据处理

使用 Origin2021 作图；采用 Excel 2019 进行数

据汇总处理；以 SAS 9. 2 各样本中发酵麸皮还原糖

和蛋白质进行统计分析，使用近红外光谱仪自带软

件  MicroNIR TM Pro v3. 1 对近红外光谱图进行处

理和模型建立，用 IBM SPSS Statistics 25 分析显著

性差异。

2　结果与讨论

2. 1　麸皮样品化学值

由图 1可知，随发酵时间的延长，麸皮中的还原糖

呈先上升后下降再上升的趋势，0~48 h还原糖含量由

12. 82 mg/g 上升至 40. 61 mg/g（P<0. 001），在 60~
72 h显著下降随后缓慢上升；可溶性蛋白呈先上升后

下降的趋势，其中发酵时间为 0~48 h时可溶性蛋白由

11. 18 mg/g 上升至 40. 45 mg/（P<0. 001）；发酵到

60 h之后，可溶性蛋白的含量均随着发酵进行显著下

降（P<0. 05）还原糖是发酵体系中微生物可以直接利

用的碳源，其在发酵过程中的含量变化趋势直接反映

微生物的生长情况。本试验中说明发酵 12 h以上时，

发酵麦麸中的微生物大量繁殖，并分泌糖化酶，酶分解

淀粉使得发酵体系中的还原糖含量急剧上升。发酵

48 h之后，一方面糖化酶活力下降，另一方面还原糖被

微生物用于乙醇发酵。在 84 h蛋白被分解利用还原糖

含量升高。麸皮在发酵过程中，蛋白质被蛋白酶分解

成多肽和一些小分子物质，增加了蛋白质的溶解性，所

以可溶性蛋白质的含量增加；而在发酵后期可溶性蛋

白更多地被降解成氨基酸和小肽物质，从而造成后期

不同小写字母表示差异显著（P<0. 05），相同小写字母表示差异不显著（P>0. 05）。
Different lowercase letters indicate significant difference （P<0. 05）， the same lowercase letters indicated that the difference was not significant （P>0. 05）.

图 1　发酵时间对麸皮的还原糖（a）和可溶性蛋白（b）的含量影响

Fig. 1　Effect of fermentation time on reducing sugar（a） and soluble protein（b） content of bran
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可溶性蛋白含量呈下降趋势。

建立模型的关键因素是建模所用的定标集化学

值是否覆盖广泛，一个覆盖范围广的定标集能够提高

检测模型的精度和稳定性［35］。由表 1可知，试验所选

取的发酵麸皮样品中还原糖含量范围为 12. 82~

40. 61 mg/g，可溶性蛋白含量范围为 11. 18~40. 45 
mg/g，覆盖广泛，能够较好的满足模型构建的需求，基

于此建立的近红外光谱模型更具有普适性。因此，选

取的发酵麦麸样品可用于建立其还原糖和可溶性蛋白

的近红外光谱预测模型。

2. 2　麸皮样品的近红外原始光谱

239 个发酵麸皮还原糖样品的原始光谱反射率

曲线如图 2（a）所示，179个可溶性蛋白样品原始光谱

反射率曲线如图 2（b）所示，由图中可以看出近红外

光谱图走向基本一致，但响应信号存在一定差异，说

明样品中的各成分含量存在差异。在 1 200 nm 和

1 450 nm 附近拥有较为明显的吸收峰，这与发酵麸

皮中大量含氢基团振动有关。

2. 3　光谱预处理方法的选择

由图 2可以看出，原始光谱存在明显的基线漂移

情况，为确保模型的预测性能，需要对其进行预处理。

光谱数据预处理方法包括无处理（None）、去趋势化

（Detrend）、标准正态变换（SNV）、二阶导数（SD）、一

阶导数（FD）５种单一预处理方法，或上述 2~3 种预

处理方法随机组合的方法。其中，SEC越小，Rc2越接

近 1，RPD 越大，表明所建立模型的预测效果更好、适

用性更强（图 3）。表 2和表 3为最终筛选最佳预处理

方法建立定量模型。其中还原糖和可溶性蛋白模型

选择一阶导数（FD），二阶导数（SD）和标准正态

（SNN）变换获得的 PLS模型最优。其模型的决定系

数Rc2分别为 0. 854 8和 0. 833 2，验证均方差 SEC 分

别为 1. 947和 3. 29，且 2种模型的 RPD均>2，说明模

型具备较高的可靠性，其中还原糖模型 RPD为 2. 624
>2. 500能够用于还原糖含量的实际检测，而可溶性

蛋白模型 RPD 为 2. 448 6<2. 500，说明该模型预测

结果可达到粗估的效果，但预测精度需进一步提高。

表 1　发酵麸皮样品中还原糖和蛋白含量的测定

Table 1　Determination of reducing sugar and protein in fermented bran samples

指标

Parameter

样本数  Number of samples
最大值/（mg/g） Max
最小值/（mg/g） Min
平均值/（mg/g） Average
标准差  Standard deviation
变异系数  Variation coefficient

还原糖 Reducing sugar

建模集 Modeling set

239
40. 61
18. 63

31
5. 12

16. 51

验证集 Prediction set

64
39. 29
12. 82
25. 67

6. 69
26. 05

可溶性蛋白 Soluble protein

建模集 Modeling set

179
40. 45
11. 18
23. 03

8. 08
35. 08

验证集 Prediction set

45
27

13. 68
20. 25

4. 68
23. 11

图 2　发酵麸皮还原糖（a）和可溶性蛋白（b）模型的 NIR原始光谱图

Fig. 2　NIR raw spectrogram of the fermented bran reducing sugar （a） and soluble protein （b） models
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表 2　光谱预处理方法对还原糖模型的影响

Table 2　Effects of spectral pretreatment methods on restore sugar model

None
FD
SD

SNV
Detrend
FD+SD

FD+SNV
FD+Detrend

FD+SD+SNV
FD+SD+Detrend

FD+SNV+Detrend
FD+SD+SNV+Detrend

FD+SNV+SD
FD+Detrend+SD

SD+FD
SD+SNV

SD+Detrend
SD+FD+SNV

SD+FD+Detrend
SD+FD+SNV+Detrend

SD+SNV+FD
SD+Detrend+FD

SNV+Detrend+FD
SNV+Detrend+SD

SNV+Detrend
SNV+FD
SNV+SD

Detrend+SD
Detrend+FD

239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239
239

4. 739 7
4. 463 3
4. 433 0
2. 679 3
4. 507 3
4. 254 1
2. 767 7
4. 589 8
1. 947 0
4. 262 4
2. 956 9
1. 947 5
2. 064 8
4. 254 1
4. 506 3
2. 632 8
4. 442 8
2. 684 4
4. 507 2
2. 693 3
2. 686 5
4. 506 2
2. 625 5
2. 436 9
2. 699 0
2. 621 1
2. 436 9
4. 481 7
4. 433

0. 139 0
0. 236 5
0. 246 8
0. 724 9
0. 221 4
0. 306 4
0. 706 4
0. 192 6
0. 854 8
0. 303 7
0. 664 9
0. 854 6
0. 836 6
0. 306 4
0. 221 7
0. 734 3
0. 243 5
0. 723 8
0. 221 4
0. 722 0
0. 723 4
0. 221 8
0. 735 8
0. 772 4
0. 720 8
0. 736 7
0. 772 4
0. 230 2
0. 246 8

1. 077 7
1. 144 4
1. 152 3
1. 906 6
1. 133 3
1. 200 7
1. 845 6
1. 112 9
2. 624 0
1. 198 4
1. 727 4
2. 622 8
2. 473 9
1. 200 7
1. 133 5
1. 934 0
1. 150 0
1. 902 9
1. 133 3
1. 896 5
1. 901 5
1. 133 6
1. 945 5
2. 096 0
1. 892 6
1. 948 9
2. 096 0
1. 139 7
1. 152 3

预处理

Pretreatment
样本数

Number of samples
SEC Rc2 RPD

图 3　发酵麸皮还原糖（a）和可溶性蛋白（b）模型的 NIR预处理光谱图

Fig. 3　NIR pretreatment spectrogram of fermented bran reducing sugar （a） and soluble protein （b） models
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Detrend+SNV
Detrend+SNV+FD
Detrend+SNV+SD

239
239
239

2. 823 6
2. 752 2
4. 119 1

0. 694 5
0. 709 7
0. 738 6

1. 809 1
1. 855 9
1. 955 8

表 2（续）

预处理

Pretreatment
样本数

Number of samples
SEC Rc2 RPD

表 3　光谱预处理方法对可溶性蛋白模型的影响

Table 3　Effects of spectral pretreatment methods on soluble protein model

预处理

Pretreatment

None
FD
SD

SNV
Detrend
FD+SD

FD+SNV
FD+Detrend

FD+SD+SNV
FD+SD+Detrend

FD+SNV+Detrend
FD+SD+SNV+Detrend

FD+SNV+SD
FD+Detrend+SD

SD+FD
SD+SNV

SD+Detrend
SD+FD+SNV

SD+FD+Detrend
SD+FD+SNV+Detrend

SD+SNV+FD
SD+Detrend+FD

SNV+Detrend+FD
SNV+Detrend+SD

SNV+Detrend
SNV+FD
SNV+SD

Detrend+SD
Detrend+FD

Detrend+SNV
Detrend+SNV+FD
Detrend+SNV+SD

样本数

Number of samples

179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179
179

SEC

5. 745 6
5. 541 3
5. 348 8
5. 745 6
5. 552 4
5. 756 8
5. 084 7
5. 485 3
3. 289 9
5. 743
4. 622 8
3. 290 0
3. 493 5
5. 756 8
5. 248 4
3. 955 9
5. 320 8
3. 603 5
5. 248 1
3. 610 7
3. 561 9
5. 248 7
4. 632 2
3. 496 6
5. 096 4
4. 601
3. 496 6
5. 530 7
0. 528 7
6. 136 4
5. 166 9
4. 119 1

Rc2

0. 491 3
0. 526 9
0. 559 2
0. 491 3
0. 525
0. 489 4
0. 601 6
0. 536 4
0. 833 2
0. 491 8
0. 670 7
0. 833 2
0. 812
0. 489 4
0. 575 6
0. 758 9
0. 563 8
0. 799 9
0. 575 6
0. 799 1
0. 804 5
0. 575 5
0. 669 4
0. 811 6
0. 599 8
0. 673 8
0. 811 6
0. 528 7
0. 559 2
0. 419 8
0. 588 7
0. 738 6

RPD

1. 402 1
1. 453 8
1. 506 1
1. 402 1
1. 450 9
1. 399 4
1. 584 4
1. 468 7
2. 448 7
1. 402 7
1. 742 7
2. 448 6
2. 306 1
1. 399 4
1. 534 9
2. 036 5
1. 514 1
2. 235 6
1. 535 1
2. 231 2
2. 261 7
1. 534 9
1. 739 1
2. 304
1. 580 7
1. 750 9
2. 304
1. 456 6
1. 506 1
1. 312 8
1. 559 2
1. 955 8
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2. 4　最适波段的选择

变量数过多会增加预测模型复杂度，过少则易

遗漏细节信息，因此采用特征波长提取能够提高其

准确度与精度［36］。建模区间的筛选是将还原糖光

谱 区 间 划 分 为 6 个 子 区 间（908. 1~1 676. 2 nm、

908. 1~945. 27 nm、945. 27~1 075. 35 nm、1 075. 35~
1 341. 7 nm、1 341. 7~1 577. 09 nm、1 577. 09~
1 676. 2 nm）；建模区间的筛选是将可溶性蛋白光谱

区间划分为 5个子区间（908. 1~1 676. 2 nm、908. 1~

1 261. 18 nm、1 261. 18~1 397. 45 nm、1 397. 45~
1 546. 12 nm、1 546. 12~1 676. 2 nm），通过比较不

同 波 段 所 建 立 模 型 的 校 正 样 品 预 测 标 准 偏 差

（Standard error of calibration， SEC）、决 定 系 数

（Determination coefficient，Rc2）和 相 对 分 析 误 差

（Relative percent deviation，RPD）筛选最优波段参

与建模。由表 4 可知，还原糖及可溶性蛋白最优波

段为 908. 1~1 676. 2，且 RPD>2. 5，模型具备较高

可靠性，能够用于模型分析。

2. 5　还原糖和蛋白 SEP随主成分数的变化图

在建模过程中，模型的主因子数是模型的关键

参数之一。主因子数过低，模型的拟合度不足、性

能不佳；主因子数过高，模型则容易出现过拟合。

因此，合适的主因子数对定量分析模型性能至关重

要。一般情况下，以 SEP 为指标，当验证集预测标

准偏差最小时，对应的主成分数最佳［37］。不同主因

子下，模型的 SEP 值如图 4 所示。由图 4 可以看出，

可溶性蛋白模型主因子数为 10 时模型的 SEP 值降

至最低，随后随着主因子数增加模型的 SEP 值平缓

上升；而还原糖模型主因子数为 7 时模型的 SEP 值

降至最低，随后随着主因子数增加模型的 SEP 值逐

步上升。因此，还原糖和可溶性蛋白模型的最佳主

因子数为 7 和 10。
2. 6　定标模型的建立

以筛选的最优光谱预处理方法，最适波段和最

佳主因子数作为参数评价指标，对模型进行智能优

化，然后采用 PLS 法建立定量分析模型。各模型实

测值与预测值的相关性见图 5，模型的建模结果如

表 5 所示。发酵麸皮的还原糖和可溶性蛋白定量模

型的决定系数 Rc2分别为 0. 904 8 和 0. 938 2。
2. 7　定标模型的外部验证及评价

还原糖和可溶性蛋白模型外部验证集预测值

表 4　建模波段对还原糖和可溶性蛋白模型性能的影响

Table 4　Influence of modeling bands on model performance of reducing sugars and soluble proteins

还原糖波段

Reducing sugar waveband

908. 1~1 676. 2

908. 1~945. 27

945. 27~1 075. 35

1 075. 35~1 341. 7

1 341. 7~1 577. 09

1 577. 09~1 676. 2

SEC

1. 95

3. 64

5. 04

2. 98

4. 14

2. 39

Rc2

0. 85

0. 49

0. 03

0. 66

0. 35

0. 78

RPD

2. 62

1. 40

1. 02

1. 72

1. 24

2. 14

可溶性蛋白波段

Soluble protein waveband

908. 1~1 676. 2

908. 1~1 261. 18

1 261. 18~1 397. 45

1 397. 45~1 546. 12

1 546. 12~1 676. 20

SEC

3. 30

3. 74

6. 31

6. 82

7. 88

Rc2

0. 83

0. 79

0. 39

0. 29

0. 05

RPD

2. 45

2. 16

1. 28

1. 18

1. 03

红色折线为还原糖含量，黑色折线为可溶性蛋白。

The red broken line shows the reducing sugar content and the black 
broken line shows the soluble protein.

图 4　不同主因子数随 SEP值变化图

Fig. 4　The number of different principal factors varies with 
SEP value
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和实测值相关关系图如图 6 所示。2 种模型决定系

数 R2分别为 0. 954 5 和 0. 994 4 均>0. 80，验证集样

品的预测值与实测值均围绕在 Y=x的参考线附

近，二者十分接近模型性能理想。

将验证集（n=20）样品 NIR 光谱输入定量模

型，得出预测值，同时借助 SPSS 统计学软件将对应

预测值与实测值的比值与数值 1 作显著性分析，结

果如表 7 和表 8 所示，二者不存在显著差异（P分别

为 0. 959 5 和 0. 901 9）。说明所建立的发酵麸皮 2
个活性成分定量模型稳定性和准确性较好，且模型

表 5　发酵麸皮还原糖及可溶性蛋白定量分析模型结果

Table 5　Results of Ferry bran reducing sugar and soluble protein quantitative analysis model

指标 Parameter

还原糖

Reducing sugar

可溶性蛋白

Soluble protein

样本数

Number

239

179

光谱区间

Spectral interval

908. 1~1 676. 2

908. 1~1 676. 2

主因子数

Number of 
principal factors

7

10

Rc2

0. 904 8

0. 938 2

SEC

1. 576

2. 003

SECV

1. 826

2. 583

SEC/
SECV

0. 863

0. 776

RPD

3. 241

4. 022

图 5　还原糖（a）和可溶性蛋白（b）组分的 NIR定量模型的实测值与预测值相关性

Fig. 5　Correlation between measured and predicted values of NIR quantitative models for reducing sugar （a） and soluble protein 
（b） fractions

其中红色数据点为预测值，蓝色数据点为参考值。

Where the red data points are the predicted values and the blue data points are the reference values.
图 6　还原糖（a）和可溶性蛋白（b）组分的 NIR定量模型的参考值与预测值相关性

Fig. 6　Reference and predicted values of NIR quantitative models for reducing sugar （a） and soluble protein （b） fractions were 
correlated
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的预测准确度良好。

3　讨 论

小麦麸皮为小麦加工后的副产品，具有悠久的

历史。麦麸中有效成分丰富，包括膳食纤维、麦麸

蛋白、酚类（阿魏酸、黄酮类和木酚素等）、植酸和 γ-
氨基丁酸等，具有抗氧化、降糖、降脂、抗癌、促进肠

道蠕动等作用［38］。但成分测定方法前处理过程繁

琐，且溶剂会造成环境污染。因此，开发快速、可

靠、无损检测麸皮含量的方法尤为重要。本研究中

所采集的麸皮样品来自不同发酵时间段，时间跨度

较长，并且样品的活性成分含量变化幅度大，覆盖

面广泛，有利 NIRS 与化学分析方法联用，一定程度

上能够提高模型预测的准确性和可靠程度。为了

进一步优化模型，人们采用 NIRS 与多元线性回归

法（MLR）、主成分回归法（PCR）、改进偏最小二乘

回归法（MPLS）和偏最小二乘回归法（PLS）相结合

使预测的结果更为可靠［39-40］。本研究应用 NIRS 与

偏最小二乘法（PLSR）建立麸皮还原糖和可溶性蛋

白含量的近红外模型，通过选择不同波段，不同主

成分因子，采用不同预处理方式及组合对模型进行

优化，发现全谱图 FD+SD+SNV 处理所得的模型

结果最优，通过交叉验证评价模型预测效果，最终

得到准确度较高的还原糖和可溶性蛋白含量的预

表  7　还原糖模型外部验证与评价

Table 7　External verification and evaluation of reducing sugar model

样本编号

Number

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

测定值

Measured value

39. 288 8

36. 230 0

28. 882 4

28. 000 0

27. 583 4

26. 878 3

26. 232 1

26. 232 1

24. 658 1

24. 658 1

26. 232 1

26. 232 1

26. 232 1

26. 232 1

34. 924 6

23. 992 3

30. 315 6

15. 96 2

25. 969 8

37. 770 4

预测值

Predictive value

37. 770 4

36. 361 6

28. 389 0

27. 049 7

27. 246 2

26. 878 3

26. 524 8

25. 164 3

24. 830 4

26. 047 7

25. 969 8

26. 878 3

26. 151 4

27. 037 6

34. 872 3

24. 625 0

31. 233 1

16. 399 2

26. 021 3

38. 778 6

相对误差

Relative error

−3. 864 7

0. 363 3

−1. 708 5

−3. 393 9

−1. 222 3

0

1. 115 7

−4. 070 4

0. 698 6

5. 635 3

−0. 999 9

2. 463 6

−0. 307 6

3. 070 8

−0. 149 8

2. 637 2

3. 026 5

2. 739 0

0. 198 3

2. 669 4

标准偏差

Standard deviation

1. 073 7

0. 093 1

0. 348 9

0. 671 9

0. 238 4

0

0. 206 9

0. 755

0. 121 8

0. 982 6

0. 185 5

0. 457 0

0. 057 0

0. 569 6

0. 037 0

0. 447 4

0. 648 8

0. 309 1

0. 036 4

0. 712 9
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测模型。用优化后的模型的预测值对 20 个未参与

建模的检验样本的化学值进行配对 t检验，P=
0. 959 5、P=0. 901 9>0. 05（置信区间为 95%），说

明 2 种方法得到的检测结果无显著差异，这与陆登

俊［41］的研究结果一致。而田丽梅等［42］利用 NIRS 技

术对燕麦粗蛋白质进行预测发现，在 950~1 650 nm
全波段对光谱进行 SNV+MSC+Detrend+FD 预

处理，模型的 R2和 RPD 分别可以达到 0. 88 和 3. 00，
说明对光谱进行预处理使十分必要的。苏鹏飞

等［43-44］利用近红外光谱技术结合常规分析方法，建

立了高粱水分和淀粉含量的快检模型，可用于实际

生产分析检测，提高样品分析效率。这也从侧面佐

证了通过近红外光谱技术可以快速准确的检测样

品成分含量。利用近红外方法分析预测依赖于传

统化学分析方法，化学值测定的准确性将直接决定

模型检验的可靠性与适用性。因此，通过改进传统

的还原糖和可溶性蛋白含量测试方法，提高原始数

据准确度的同时，在一定程度上也能够提高近红外

技术预测的准确度，增强模型预测能力。本研究

中，用于建模的样品还原糖和可溶性蛋白含量范围

为 12. 82~40. 61 mg/g 和 11. 18~40. 45 mg/g，可覆

盖大部分麸皮还原糖和可溶性蛋白含量范围。通

过适当增加样品数量，或者对样品还原糖和可溶性

蛋白含量进行分段建模，可建立适用范围更广、精

表 8　可溶性蛋白模型外部验证与评价

Table 8　External verification and evaluation of soluble protein model

样本编号

Number

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

测定值

Measured value

27. 00

25. 00

14. 53

17. 70

13. 68

14. 68

14. 53

17. 70

19. 50

25. 59

27. 00

24. 82

19. 14

17. 70

19. 78

14. 53

14. 68

13. 68

19. 78

21. 24

预测值

Predictive value

27. 89

25. 02

14. 05

16. 90

13. 23

15. 01

13. 40

18. 71

20. 28

25. 02

26. 38

24. 55

18. 12

17. 16

19. 87

14. 05

15. 02

13. 23

19. 87

20. 78

相对误差

Relative error

3. 332 2

0. 119 2

−3. 303 5

−4. 519 8

−3. 320 8

2. 248 0

−7. 750 6

5. 724 4

4. 000 0

−2. 199 2

−2. 274 1

−1. 087 8

−5. 329 2

−3. 050 8

0. 455 0

−3. 303 5

2. 316 1

−3. 289 5

0. 455 0

−2. 165 7

标准偏差

Standard deviation

0. 636 2

0. 021 1

0. 339 4

0. 565 7

0. 321 3

0. 233 3

0. 796 5

0. 716 6

0. 551 5

0. 398 0

0. 434 2

0. 190 9

0. 721 2

0. 381 8

0. 063 6

0. 339 4

0. 240 4

0. 318 2

0. 063 6

0. 325 3
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确度更高的模型。本研究对比了不同波段及全波

段的影响发现，在 908~1 670 nm 时，模型的预测效

果最优，但是否可以使用部分相关性显著的波长段

或者波长段组合通过不同的数据处理方式建立相

关性更高的近红外光谱模型，还有待进一步研究。

除此之外，主因子数是模型的关键参数之一，唐保

山等［45］利用近红外光谱技术对五倍子主成分的含

量进行快速检测时，以相关系数（Rc2、Rp2）和误差

（SEC、SEP 和 RPD）评估模型预测性能，确定了五

倍子中水分、单宁酸和没食子酸含量的近红外模型

最佳因子数为 9、10 和 5。

4　结 论

本研究以 FD+SD+SNV 光谱预处理，基于

PLSR 优选出全波段光谱区域主成分变量数为 7 和

10，成功构建近红外法测定麸皮还原糖和可溶性蛋

白含量。还原糖 PLSR 定量模型 Rc2、SEC、SEP、

Rp2 和 RPD 分 别 为 0. 904 8、1. 576 1、2. 408 9、     
0. 954 9 和 2. 791 4；可 溶 性 蛋 白 PLSR 定 量 模 型

Rc2、SEC、SEP、Rp2 和 RPD 分别为 0. 938 2、2. 003、
1. 547 3、0. 994 4 和 2. 970 4，模型预测准确性高。

本研究表明近红外光谱法结合合适的化学计量学

技术可快速准确预测麸皮还原糖和可溶性蛋白含

量，此外，该模型可以实时检测发酵过程中麦麸有

效成分的动态变化，有望为麸皮质量评价提供新的

技术支撑。
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