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豆粕是大豆浸提取豆油后经适当干燥和热处理所得副产品%是制作禽畜类饲料的主要原料%其品

质决定营养价值'针对现有豆粕品质检测方法存在着有毒化学试剂使用多&操作复杂&分析时间长&无法满

足实际生产线快速检测及调控需求等问题%提出一种基于近红外光谱分析的豆粕品质多组分检测方法%以

期用于产品质量在线检测及调控'从大豆油脂加工生产线上采集豆粕样品
PPL

个%利用
"'#$

烘箱法&凯氏

定氮法和索氏提取法分别测定样品的水分&蛋白质和脂肪化学值%采用瑞士
W5(.3)\H=!1+,:

傅里叶变换近

红外光谱仪采集样品漫反射光谱'首先利用马氏距离法剔除异常样本%然后用多种方法对光谱数据进行降

噪处理%对比分析发现小波去噪效果最优'分别采用
b@

和
@Fè

两种算法确定豆粕不同组分的最佳样本分

集'为了探讨豆粕组分的近红外吸收特性%剔除光谱冗余信息%降低模型计算复杂度%采用区间偏最小二乘

法!

3FG@

"对
P'''

!

"''''(6

K"全谱进行特征提取%优选出水分&蛋白质和脂肪的特征吸收波段分别为

PL'P

!

#&''

%

PN'P

!

PO''

和
PN'P

!

PO''(6

K"

'最后建立豆粕组分含量的广义回归神经网络!

BH))

"预

测模型'为了减少网络的输入变量%缩小网络规模%提高运行速度%采用
FG@

对光谱数据降维%提取主因子

得分作为
BH))

输入变量'通过交叉验证循环法优选网络参数光滑因子
1

D

:,!8

值%建立豆粕多组分含量

FG@ABH))

预测模型%并与经典的
FG@

和
WF

模型对比%发现
FG@ABH))

模型效果更优%其水分&蛋白质

和脂肪的预测集
!

& 分别为
';LQOL

%

';LP'&

和
';L"""

%

H=@IF

分别为
';'L"&

%

';NMNP

和
';""NP

%

H@V

分别为
';QLX

%

';MNX

和
M;#NX

'虽然脂肪的预测误差相对较大%但也在模型评定标准可用范围之内'实验

表明基于
FG@ABH))

的近红外光谱分析用于豆粕品质检测是可行的%能够用于实际生产过程中的品质

监控'
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豆粕是大豆浸提取豆油后%经适当干燥和热处理所得副

产品%产量大%营养丰富%主要用于禽畜类饲料%也是生产

化肥&制作食品的辅料%是重要的期货交易物'豆粕品质的

评价指标主要有水分&蛋白质&脂肪&微量物质!如纤维&灰

分&氨基酸&维生素&碳水化合物&胡萝卜素等"%其中水分&

蛋白质和脂肪占比高%是衡量豆粕品质的重要指标%需要在

生产过程中不断检测和调控)

"

+

'

现有的豆粕品质检测方法包括化学分析法&色谱分析法

等%普遍存在着有毒化学试剂使用多&操作复杂&分析时间

长等问题%无法满足实际生产过程快速检测及调控的需求'

近红外光谱!

4,!:A347:!:,81

D

,(+:*1(*

D9

%

)\H

"技术具有无

损&快速&低成本&多组分同时分析&易于实现在线检测等

优点%特别适合生产过程中的质量监控)

&

+

'近年来%

)\H

在

豆粕品质检测方面应用已有报道'庄树华)

N

+

&纳嵘)

P

+采用近

红外分析豆粕蛋白质含量$

G,,1*4

)

#

+等研究了近红外光谱分

析法估测豆粕的代谢能$

R*4+!34,

)

O

+等采用近红外光谱法预

测豆粕中的氨基酸含量$王红梅)

Q

+等利用近红外建立豆粕的

蛋白质和总氨基酸预测模型$杨增玲)

M

+等建立了豆粕含水

率&粗蛋白质量分数的近红外定量分析模型'上述研究所用

样品大多是在实验室人工制备%而实际生产线上的豆粕产品

是多组分同时变化%变量间相互干扰会影响建模效果'



本研究直接从大豆油脂加工生产线上采集样品%根据加

工过程中实际检测控制需求%对豆粕中的水分&蛋白质和脂

肪三个主要成分含量建立基于
FG@ABH))

的近红外分析模

型%以期能用于实际加工过程快速检测%及时调整工艺参

数%生产出多等级粕&专用蛋白粕和功能大豆油等新产品'

"

!

实验部分

F(F

!

样品化学值测定

本研究目的是实现加工过程中豆粕品质快速检测及调

控%因此直接从大豆油脂生产线上采集
PPL

个有代表性的豆

粕样品%依据
BW

(

-OPN#

.

"LMO

/饲料水分的测定方法0%利

用
"'#$

烘箱法测定水分含量范围为
L;OMX

!

"N;&OX

$依

据
BW

(

-##""

.

&''M

/谷物和豆类氮含量测定和粗蛋白质含

量计算凯氏法0%利用凯氏定氮法测定蛋白质含量范围为

P";&X

!

#';LX

$依据
BW

(

-#''L;O

.

&''N

/食品中脂肪的测

定0%利用索氏提取法测定脂肪含量范围为
';PNX

!

N;Q#X

'

F(=

!

光谱数据采集

采用瑞士
WJ>Z\

公司的
)\H=!1+,:

型傅里叶变换近红

外光谱仪扫描豆粕样品%光谱范围为
P'''

!

"''''(6

K"

%

扫描频率
P

次*

1

K"

%分辨率
P(6

K"

'为保证样品扫描均匀

性%每份样品重复扫描
N

次后取平均值%获得豆粕样品漫反

射近红外光谱如图
"

所示'

图
F

!

豆粕样品近红外光谱图
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光谱去噪

首先利用马氏距离法从
PPL

个豆粕样本中剔除
L"

个异

常样本%然后采用小波变换对剩余的
N#M

个样本的光谱数据

进行降噪处理'光谱去噪就是在保证光谱数据有用信息的原

始真实性前提下%最大程度地去除各种随机噪声'利用控制

参数反复试验法对小波阈值方式&分解尺度和小波基进行筛

选)

L

+

%根据去噪信号在原信号中的能量占比和去噪信号与原

信号标准差对去噪效果进行评价%以确保去噪前后信号不失

真%计算公式如式!

"

"和式!

&
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+
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式!

"

"和式!

&

"中%
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!

*

"为原始数据%

)

!

*

"为去噪后的数据'

一般
D

,:(

$

"

&

,::

越小%降噪效果越好'然后与移动平均法&

多元散射校正和标准正态变量变换三种常规处理方法对比%

发现基于
8%O

小波基&

&

层分解和
D

,4!/+

9

阈值的小波去噪方

式效果最佳%统计结果如表
"

所示'

表
F

!

多种降噪方法统计结果对比

@+A9-F

!

)/3

<

+;&./,/0.5+5&.5&4+9;-.895./0

6+;&/8.,/&.-;-:845&/,3-5*/:.

去噪方法
D

,:( ,::

小波去噪!

8%O

&

&

层分解&

D

,4!/+

9

阈值"

';LLLL ';'''#

移动平均法
';LLLM ';''"O

多元散射校正
';LLLQ ';'L'P

标准正态变量变换
';LLM# ';"""'

F(L

!

样本分集

样本集的划分通常有人工选择和计算机识别两种方法'

人工选择是将样本化学值顺序排列%按一定梯度抽取预测集

样本'计算机识别是根据光谱特性差异或结合化学值来选择

校正集样本'由于本研究为豆粕水分&蛋白质和脂肪多个成

分指标同时检测%实际样品的三个参数是同时变化的%人工

选择样本分集无法做到同时兼顾每个参数指标%而且经过尝

试发现效果很差'计算机识别算法常采用
b,44!:8@+*4,

!

b@

"和
@!6

D

/,1,+F!:+3+3*434

<

%!1,8*4

S

*34+eÀ 831+!4(,

!

@Fè

"两种%

b@

算法)

"'

+通过计算样本的欧式距离确定校

正集%但它只考虑光谱数据间的关系%而不考虑与化学值的

关系%因此在预测未知样本时可能缺乏针对性'

@Fè

算

法)

""

+在
b@

算法基础上改进%同时兼顾光谱矩阵和浓度矩

阵%以保证最大程度表征样本分布'本研究采用
b@

和

@Fè

两种算法对三个组分的豆粕样本分集%之后分别对各

组分校正集样本建立偏最小二乘!

D

!:+3!//,!1+1

c

5!:,1

%

FG@

"

回归模型%根据模型的预测效果选择每个组分的最佳样本分

集%有效地避免了人为参与和变量间的相互影响%两种样本

分集方法建模结果如表
&

所示'可以看出%对于水分和蛋白

质%

b@

分集法优于
@Fè

分集法%而对于脂肪则是
@Fè

分集法优于
b@

分集法'

表
=

!

两种样本分集方法建模结果

@+A9-=

!

R/:-9&,

'

;-.895./057/.+3

<

9-

.-5

<

+;5&5&/,&,

'

3-5*/:.

分集方法 指标
校正集 预测集

!

&

H=@I>

!

&

H=@IF H@V

(

X

水分
';L&&P ';&NL" ';L"QN ';&P&L &;""

b@

蛋白质
';L"PQ ';#Q"Q ';L"'O ';#""& ";"'

脂肪
';MQ#M ';"#P' ';MNLL ';"QMM "O;MN

水分
';L'OP ';&PN& ';MLOP ';&#"L &;&'

@Fè

蛋白质
';LNN" ';PLMN ';L'M& ';#&&N ";"N

脂肪
';M#&P ';"O"' ';ML"L ';"P#' "N;"'

PNP"
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表
N

为最后的样本分集结果%可以看出%对于水分&蛋

白质和脂肪三个参数%其含量化学值的最大值和最小值样本

都包含在校正集中%校正集样本和预测集样本的均值和标准

差非常接近%说明校正集与预测集的样本分布比较均匀%计

算机算法的分集结果符合要求'

表
J

!

样本分集结果

@+A9-J

!

?+3

<

9-

<

+;5&5&/,;-.895.

指标 样本集
数目

(个

最小值

(

X

最大值

(

X

均值

(

X

标准差

(

X

水分
校正集

&QM L;QL "&;M& "";PNQ ';OPOQ

预测集
M' L;LQ "&;QO "";#"' ';O'N#

蛋白质
校正集

&QM P";& #';L PO;NQP ";PLPQ

预测集
M' P";P PL;& PO;PNO ";#QQQ

脂肪
校正集

&QM ';PP &;PL ";'PP ';N#&"

预测集
M' ';P# &;P" ";"'Q ';N#"M

&

!

结果与讨论

=(F

!

基于
&">?

的特征波段优选

利用近红外光谱仪采集的波长变量有上千个%其中包含

许多与豆粕品质无关的信息%如果用全谱建模%会使模型的

计算量增大%稳定性变差%因此在建立预测模型前%有必要

进行特征波段优选%剔除光谱中的冗余信息'利用优选出的

特征波长变量建模%可以降低模型计算复杂度%提高模型预

测性能'

本研究采用区间偏最小二乘法!

34+,:0!/

D

!:+3!//,!1+

1

c

5!:,1

%

3FG@

"进行特征波段提取)

"&A"N

+

'将全谱区间分别按

&'

%

N'

%

P'

和
#'

依次等宽均分并对每一个子区间建立
FG@

模型%采用留一交叉验证法计算模型的交互验证均方差
H=A

@I>E

作为评判标准%其最小值对应的子区间即为最佳建模

波段'对应水分&蛋白质和脂肪不同子区间数的波段选择结

果见表
P

&表
#

和表
O

'

表
L

!

水分
&">?

不同子区间数波段选择结果

@+A9-L

!

&">?7+6-A+,:.-9-45&/,;-.895./03/&.58;-

0/;:&00-;-,5.8A&,5-;6+9,83A-;

参数指标 子区间数 最佳建模波段(
(6

K"

!

&

H=@I>E

水分

&' PL'P

!

#&'' ';L&OL ';&P&P

N' #&'P

!

#P'' ';L&P" ';&POM

P' #&"O

!

#NOP ';L"NO ';&O&O

#' PMPP

!

PLO' ';L&"# ';&#'L

表
S

!

蛋白质
&">?

不同子区间数波段选择结果

@+A9-S

!

&">?7+6-A+,:.-9-45&/,;-.895./0

<

;/5-&,

0/;:&00-;-,5.8A&,5-;6+9,83A-;

参数指标 子区间数 最佳建模波段(
(6

K"

!

&

H=@I>E

蛋白质

&' PN'P

!

PO'' ';LNLO ';#"'M

N' PP'P

!

PO'' ';L&LL ';#PLQ

P' PP#O

!

PO'P ';L&MQ ';##P'

#' PPMP

!

PO'' ';LN'O ';#POQ

表
T

!

脂肪
&">?

不同子区间数波段选择结果

@+A9-T

!

&">?7+6-A+,:.-9-45&/,;-.895./00+5

0/;:&00-;-,5.8A&,5-;6+9,83A-;

参数指标 子区间数 最佳建模波段(
(6

K"

!

&

H=@I>E

脂肪

&' PN'P

!

PO'' ';MQ#L ';"Q'&

N' #O'P

!

#M'' ';MOLL ';"QP'

P' PN'P

!

PP#& ';MQ&N ';"Q&Q

#' P&'P

!

PNO' ';MQ&Q ';"Q&O

图
=

!

水分
=G

个子区间的
&">?

建模结果

%&

'

(=

!

&">?3/:-9&,

'

;-.895./0=G.8A&,5-;6+9.0/;3/&.58;-

图
J

!

蛋白质
=G

个子区间的
&">?

建模结果

%&

'

(J

!

&">?3/:-9&,

'

;-.895./0=G.8A&,5-;6+9.0/;

<

;/5-&,

图
L

!

脂肪
=G

个子区间的
&">?

建模结果

%&

'

(L

!

&">?3/:-9&,

'

;-.895./0=G.8A&,5-;6+9.0/;0+5
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表中可见%无论水分&蛋白质还是脂肪均为划分
&'

个子

区间时对应的特征吸收波段建模效果最好'图
&

&图
N

和图
P

分别展示了水分&蛋白质和脂肪划分
&'

个子区间的
3FG@

结

果%最终优选出水分&蛋白质和脂肪的特征波段分别为
PL'P

!

#&''

%

PN'P

!

PO''

和
PN'P

!

PO''(6

K"

'

=(=

!

基于
">?BQINN

的豆粕组分含量模型建立

&;&;"

!

BH))

结构

广义回归神经网络!

<

,4,:!/3?,8:,

<

:,113*44,5:!/4,+A

2*:C1

%

BH))

"是由美国学者
V*4!/8

于
"LL"

年提出的一种

人工神经网络模型)

"P

+

%是对径向基神经网络!

:!83!/%!131

754(+3*44,+2*:C

%

HWR

"的改进'

BH))

具有很强的非线性

映射能力%在信号过程&结构分析&控制决策系统等领域得

到了广泛的应用'但
BH))

在近红外定量分析方面研究较

少%应用在豆粕品质定量检测方面还未见报道'本工作提出

建立
FG@ABH))

联合模型进行豆粕品质多组分含量同步预

测%旨在提高豆粕品质预测效率和准确性'

BH))

结构如图
#

所示%该网络由输入层&模式层&求

和层和输出层四层构成)

"#

+

'输入层神经元数目等于样本中

输入向量的维数%各神经元是简单的分布单元%直接将输入

变量传递给模式层'模式层神经元数目等于样本的数目%各

神经元对应不同的样本'求和层中使用两种类型的神经元进

行求和'输出层神经元数目等于样本中输出向量的维数%各

神经元将求和层的输出相除'

图
S

!

QINN

结构

%&

'

(S

!

?5;8458;-/0QINN

&;&;&

!

输入变量确定

在光谱分析过程中%光谱数据间可能会存在严重的共线

性干扰%因此对输入到网络的光谱数据采取降维处理%不仅

可以减少计算量%还可以防止网络陷入局部最小'

FG@

不仅

可以用于模型的建立%还能用于数据矩阵的分解%提取最佳

主因子%从而达到降低数据维度的目的'本研究采用舍
A

交互

验证法%根据预测残差平方和!

D

:,83(+3*4:,1385!/,::*:156

*71

c

5!:,1

%

FHI@@

"来确定最佳主因子数%豆粕各组分的

FHI@@

值随主因子变化趋势如图
O

所示'可以看出%随着主

因子数的增加%

FHI@@

值呈明显下降趋势%当主因子数达到

一定值时%

FHI@@

变化趋于平缓%之后基本不再下降%因此

可确定水分&蛋白质和脂肪的最佳主因子数分别为
M

%

M

和

Q

%然后将主因子得分作为
BH))

网络的输入变量用于

建模'

&;&;N

!

网络参数优化

BH))

具有非常简便的网络参数设置功能%整个神经网

络只需要设置传递函数中的光滑因子就可以调整网络性

能)

"OA"Q

+

%而且网络训练过程实际上就是光滑因子的寻优过

程'

BH))

传递函数表示为

!

!

,

"

#

,_

D

$

%

,

$

-

%

&

&1

D

! "

:,!8

!

N

"

式!

N

"中%

1

D

:,!8

称为光滑因子%决定了训练样本的误差和基

函数的形状%其选值大小直接影响模型的预测性能%常用的

寻求最佳
1

D

:,!8

的方法是
.

折交叉验证循环法'本研究设定

1

D

:,!8

值的范围为
';"

!

"

%选取
P

折交叉验证来训练
BH))

网络%

1

D

:,!8

寻优曲线如图
Q

所示%最小
=@I

所对应的

1

D

:,!8

值即为最优值'图中可见%水分&蛋白质和脂肪的最

优
1

D

:,!8

值分别为
';"

%

';&

和
';&

'

图
T

!

"IU??

随主因子变化趋势图

%&

'

(T

!

@*-4*+,

'

&,

'

5;-,:./0"IU??7&5*5*-3+

V

/;0+45/;.

图
!

!

.

<

;-+:

寻优曲线

%&

'

(!

!

#

<

5&3&1&,

'

48;6-./0.

<

;-+:

=(J

!

">?BQINN

模型预测结果及评价

BH))

网络参数选定后%将
FG@

最佳主因子得分作为

网络输入变量%豆粕组分化学值作为输出变量%建立豆粕品

质
FG@ABH))

预测模型%预测效果如图
M

所示'可以看出%

水分&蛋白质和脂肪预测样本均在其各自的拟合线附近均匀

分布%说明
FG@ABH))

模型预测效果较好'

!!

最后%将
FG@ABH))

模型与经典的
FG@

线性模型和
WF

神经网络非线性模型对比%结果如表
Q

所示'

!!

由表
Q

可见%对于豆粕样品三组分来说%其
FG@ABH))

模型的预测效果均优于
FG@

模型和
WF

模型%说明
FG@A

BH))

模型的泛化能力更好'其水分&蛋白质和脂肪的预测

集决定系数
!

& 分别为
';LQOL

%

';LP'&

和
';L"""

%预测均

方根误差
H=@IF

分别为
';'L"&

%

';NMNP

和
';""NP

%预测

相对标准偏差
H@V

分别为
';QLX

%

';MNX

和
M;#NX

'从实

验结果来看%虽然脂肪的
H@V

低于理想要求%但也在模型评

定标准可用范围之内%并且从图
M

也可以看出脂肪的拟合效

果也很好%分析其原因可能是由于豆粕中脂肪含量低%即使

较小的绝对误差也会引起较大的相对误差%而水分和蛋白质

含量较高%因此相对误差较小%也可能是三组分间相互影响

造成的%关于脂肪的预测精度问题有待进一步研究改善'

ONP"

光谱学与光谱分析
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图
C

!

水分&蛋白质和脂肪的
">?BQINN

模型预测效果

%&

'

(C

!

";-:&45&6--00-45./0">?BQINN3/:-9.0/;3/&.58;-

%

<

;/5-&,+,:0+5

表
!

!

">?BQINN

与
">?

%

M"

建模效果对比

@+A9-!

!

)/3

<

+;&./,/03/:-9&,

'

-00-45.A-57--,

">?BQINN+,:">?

%

M"

参数指标 建模方法
!

&

H=@IF H@V

(

X

FG@ ';L"QN ';&P&L &;""

水分
WF ';L#Q& ';"&PM ";'M

FG@ABH)) ';LQOL ';'L"& ';QL

FG@ ';L"'O ';#""& ";"'

蛋白质
WF ';L&"L ';PP'L ';L#

FG@ABH)) ';LP'& ';NMNP ';MN

FG@ ';ML"L ';"P#' "N;"'

脂肪
WF ';L'LN ';""#N "';L'

FG@ABH)) ';L""" ';""NP M;#N

N

!

结
!

论

!!

将
FG@ABH))

应用于豆粕品质多组分含量近红外光谱

分析'对小波降噪后的光谱数据进行
3FG@

特征波段提取%

优选出水分&蛋白质和脂肪的最佳建模波段分别为
PL'P

!

#&''

%

PN'P

!

PO''

和
PN'P

!

PO''(6

K"

%减少了光谱冗余

信息%降低了模型的计算复杂度%提高了模型效率'建立了

豆粕三组分含量的
FG@ABH))

预测模型%与
FG@

线性模型

和
WF

非线性模型对比%发现
FG@ABH))

模型效果最佳%其

水分&蛋白质和脂肪的预测相对标准偏差
H@V

分别为

';QLX

%

';MNX

和
M;#NX

'研究表明基于
FG@ABH))

的近

红外光谱分析用于豆粕品质检测是可行的%能够用于实际生

产过程中的品质监控%及时调整工艺参数%以生产出高品质

的大豆产品'
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