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荞麦籽粒中富含谷类作物比较缺乏的赖氨酸!使其不同于其他作物!具有较高经济价值#传统氨基

酸测定费时且昂贵!为满足金苦荞育种工作的需要!选用近红外光谱技术结合人工神经网络的算法建立快

速检测金苦荞叶片中氨基酸含量的近红外模型#使用氨基酸含量差异较大的样品
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个!扫描光谱后测定

其化学值#研究发现样品苏氨酸%
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#每次随机选取
>,

个样品建设模型!以
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的比例随机分

为训练集和测试集#数据进行归一化处理后!使用神经网络结构
##,"*;*#

进行模型建设#利用多次学习的方

式建立了较优模型!其中
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近红外模型的仿真测试结果最好!预测值与真实值的相关系数%
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的模型进行仿真

测试时!其预测值与真实值的
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" 均大于
,'E+

!但
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大于
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!模型不可用#结果表明!金苦荞叶片的氨

基酸含量高!有极高应用价值!近红外光谱技术结合人工神经网络的分析方法可应用于金苦荞氨基酸含量

的预测!为高品质荞麦育种工作提供了便利#
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荞麦属于蓼科荞麦属的一年生草本双子叶植物!因生育

期短"抗逆性强!在农业生产中经常用来补种#金荞麦是一

种传统中药材!研究发现金荞麦根茎活性成分通过抑制肿瘤

细胞增殖和迁移!诱导肿瘤细胞凋亡和自噬等作用而抑瘤!

同时还有清热解毒"消炎抗菌等功效)
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#金苦荞是金荞麦

与苦荞杂交而培育的新型荞麦!特征介于双亲之间!再生力

强)
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!春季主要进行营养生长!生产大量苦荞叶#研究发现

荞麦叶发酵茶可提高小鼠免疫功能!还具有防治急"慢性炎

症的功能)
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#荞麦籽粒中还含有丰富的蛋白质!其蛋白质

中必需氨基酸含量充足!富含谷类作物中比较缺乏的赖氨

酸!使其具有较高的营养价值#本实验室前期的研究发现!

荞麦叶中各营养成分比籽粒中含量更高)
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!因此金苦荞叶片

有极大研究开发价值#

目前常用的氨基酸测定方法预处理复杂"耗时长"价格

昂贵#陶琳丽等研究发现!
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区域有非常明显的近红外光谱吸收且差异显著)
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!这为利用

近红外技术建立检测模型提供了可能性#
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近红外分析技术建立了可快速测定菊花谷氨酸"

天门冬酰胺和天冬氨酸的模型#通常采用偏最小二乘法
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人工神经网络算法建立金苦

荞氨基酸的近红外光谱预测模型!从内部交叉验证平均相对

误差%
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&和相关系数%
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&等评价指标来看!多数氨基酸预

测模型取得了令人满意的效果#

#

!

实验部分

$%$

!

材料

样品荞麦自交系叶片粉碎样采自贵州省贵阳市乌当区贵

州师范大学荞麦中心实验基地!为得到化学值差异较大的样

品!种植了
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份遗传性状已稳定的金苦荞自交系!常规栽培

管理!选择生长较为一致的植株!在其开花前采收上三叶"

中三叶和下三叶!共
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份样品!将其分别放于纸袋中!先

于鼓风机
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杀青!然后
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!然后使用高速粉碎

机粉碎并过
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方法
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光谱采集与预处理

采用德国布鲁克光谱仪器公司生产的
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傅里叶变换

近红外光谱仪!

<]g-

光谱采集软件#采用漫反射的方法!

扫描样品的近红外光谱!单次扫描
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次!分辨率
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!每个样品均扫描多次!取平均

光谱进行计算#原始谱数据中不仅包含与样品有关的信息!

还包含各种干扰和无效信息!影响所建模型的可靠性#为降

低仪器噪声和系统误差以提升光谱中的有效信息率!在建模

前对原始光谱进行了数据预处理#本实验利用光谱分析软件
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执行自动优化程序!确定各组分建模的谱区范围和最

佳预处理方法#
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氨基酸的测定

参考程勇杰等的方法测定氨基酸的含量)
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!略有改进#

具体方法如下(称取
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!使用氮吹的方法清除管内氧气

后封口#然后将水解管放于烘箱中!调整温度慢慢升至
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后开始计时!水解
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关机#取出冷却后的水解管!将水

解液轻轻转移至
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容量瓶!去离子水冲洗水解管!冲洗

液也倒入容量瓶!定容后混匀!然后吸取滤液
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!使用旋

转蒸发仪慢慢蒸干!再用
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时表明模型效果良好!预测精度

较高!建立的模型可用#
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金苦荞叶片氨基酸含量

实验发现样品中氨基酸的含量差异较大%表
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!证明金苦荞叶片具有极高的营养价值和开发

潜力#
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网络结构

隐层节点数的选择与研究项目的要求"输入
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输出节点

的多少存在着直接的关系!其数目太少会使网络不能收敛!

造成网络不能正确预测未知样本!容错性差!但太多又易造
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成网络学习时间过长及过拟合现象的出现!一般隐层节点数

是远小于训练样本数的!通过调整输入层"隐层的节点数可

以优化网络结构!经过多次预测模型的建立#得到了相关系

数较高的结果#其网络结构为$

!!"#$%$!
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数据归一化

为了提高建模效率#需要预处理光谱数据#常用的方法

有一阶导数"二阶导数"矢量归一等!按照
&'!

的比例将化

学值和光谱值随机生成训练集和测试集后#在处理的过程中

发现光谱值以及化学值的特征值未在&
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'的范围内#遂对

其进行数据归一化处理!接着创建
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个隐含层神经元的神经

网络#并设置迭代次数为
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'以及学习率为
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!开始训练网络!

训练完成后进行仿真测试和数据的反归一化#进而进行性能

评价#测试相对误差以及决定系数!
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模型的分析及评价

采用人工神经网络建模的方法对
!/

种氨基酸进行了数

学建模后#可直观的看出运用近红外光谱模型对未知样品的

预测效果#预测化学值与真实值的相关性及其精确度的提升

空间!现对建立的
!/

种氨基酸数学模型进行分析!
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必需氨基酸的建模效果

从图
!

和表
#

可知#

/

种必需氨基酸的近红外模型预测

值与真实值的
!

# 均在
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以上#其中苯丙氨酸"亮氨酸"

苏氨酸"缬氨酸"异亮氨酸和赖氨酸近红外模型测试过程#

其预测值与真实值的
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均低于
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#模型可用!

!!

甲硫氨酸近红外模型的预测效果如图
!
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%和表
#

所示#

从测试结果可知#供试样品的真实值和预测值的
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# 虽然较

高#达到
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#然而参与测试的
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组数据
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达到
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#误差太大#模型不可用!
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!

非必需氨基酸的建模效果

从表
#

和图
#

可知#天冬氨酸和精氨酸的建模效果最

好#其模型真实值与预测值的
!

# 均大于
".%/

#天冬氨酸模

型仿真测试的
!"

组数据#其
0)1

值为
6.6/2

&图
#

$

7

%'(参

与精氨酸模型测试的
!"

组数据#其
0)1

为
&.##2

&图
#

$

8

%'#两种模型均较优秀!

!!

从表
#

和图
#

还可知#丝氨酸"丙氨酸"组氨酸"甘氨酸

和酪氨酸模型的预测值与真实值
!

# 均较高#达到
".%"

以

上#且仿真测试过程#

4

种氨基酸模型的
0)1

均低于
!"2

#

模型较好!脯氨酸模型的仿真测试中#应试样品真实值与预

测值的
!

# 为
".5%%!

#稍低于其他氨基酸模型#

!"

组供试数

据的
0)1

为
/.562

#模型也可用!

半胱氨酸近红外模型的预测效果如表
#

和图
#

$

3

%所示#

可知应试样品的预测值与真实值差异较大#二者的
!

# 只有

"./55"

#且
!"

组数据的
0)1

为
--.#-2

#该模型预测结果

不理想#有待进一步研究#可设计更加精细的实验#使用代表
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图
%

!

必需氨基酸的近红外模型仿真测试效果
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表
!

!

氨基酸近红外模型仿真测试效果

8-9,2!

!

)'*+,-.'/0123+,.3/402-15'041-126*/62,/4-*'0/-7'63

氨基酸

模型
参试数据的相对误差

平均相对

误差*
2

相关

系数

=>8 ".!/"% "."-#" "."#"/ ".-/!- "."/#6 "."/#6 "."6/% "."5/5 ".""#- "."-66 %.-4 ".%!!%
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性更强的样品#获得更加精准的化学值和光谱值数值#另

外#采用更加合适的算法与光谱预处理方法#以达到更好的

建模效果!

-

!

结
!

论

!!

通过对苦荞叶氨基酸含量的测定#可知叶中的氨基酸#

特别是必需氨基酸的含量远高于荞麦籽粒#使其具有极高的

营养价值!常规氨基酸测定方法限制了高氨基酸苦荞的育种

与开发工作!本文建立的
!/

种氨基酸的非线性预测模型中#

精氨酸和天冬氨酸建模效果较好#预测值与真实值
!

# 均高

于
".%/

#其
0)1

均低于
/2

(另外丙氨酸"苯丙氨酸"甘氨

酸"谷氨酸"精氨酸"赖氨酸"酪氨酸"亮氨酸"丝氨酸"苏

氨酸"缬氨酸"脯氨酸"异亮氨酸和组氨酸的模型预测值与

真实值的
!

# 均大于
".54

#

0)1

均低于
!"2

#可用于氨基酸

的预测工作(而甲硫氨酸和半胱氨酸的近红外模型#

0)1

均

大于
!"2

#模型不可用#这两种氨基酸的近红外光谱非线性

预测模型还需要进一步研究!
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非必需氨基酸的近红外模型仿真测试效果
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