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　 　 摘要：　 为了快速无损检测分析小麦蛋白质含量，构建近红外光谱最优小麦蛋白质定量检测分析模型。 利用

一阶 Ｓ⁃Ｇ 平滑算法＋ＳＮＶ 算法对光谱进行预处理。 使用连续投影算法（Ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅ ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ， ＳＰＡ）提取

光谱中的特征波段点，使全谱图的 １４１ 个波段点降低到 １７ 个特征波段点。 在选择的 １７ 个特征波段点基础上分别
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　 　 在小麦生产、交易、食品加工及储藏过程中，为
了更好地监控和掌握小麦品质，需要检测小麦蛋白

质含量。 现有的小麦蛋白质含量检测技术因分析时

间长，需要大量化学试剂和昂贵的化学仪器，无法满

足大批量小麦品质检测的要求。 吕程序等［１］ 利用

多次统计自适应加权算法对小麦原始光谱进行优

选，选出 １２ 个小麦蛋白质含量敏感波段点，利用偏

最小二乘算法建立小麦蛋白质含量检测模型，得到

预测集相关系数（ ｒｐ）为 ０􀆰 ９６１，验证集均方根误差

（ＲＭＳＥＶ）为 ０􀆰 ３６９。 张松等［２］ 利用 ＳＶＭ 算法对经

连续投影后的光谱信息进行建模分析，实现了对小

麦蛋白质含量的快速检测。 宋雨宸等［３］ 用蒙特卡

洛算法结合变量组合的方法对小麦光谱信息进行变

量提取，对提取的 １０ 个小麦蛋白质含量特征变量进

行建模分析。 毛晓东等［４］ 结合近红外光谱技术对

水稻品种进行判别分析，识别率达到 １００％。 为了

更好地得到近红外光谱的矫正检测模型，钱海波

等［５］利用连续投影算法提取敏感波段点。 吴静

珠［６］等建立的 Ｓｉ⁃ｃＰＬＳ 模型相关系数（ ｒ）为 ０􀆰 ９６７，
预测集均方根误差（ＲＭＳＥＰ）为 ０􀆰 ０８，说明 Ｓｉ⁃ｃＰＬＳ
模型的稳定性好，预测精度高。 王赋腾等［７］ 利用近

红外光谱仪对 １２５ 个小麦面粉样品进行了近红外光

谱扫描，对得到的 １２５ 个光谱数据分别用 １２ 种方法

进行预处理，其中用矢量归一法＋Ｓ⁃Ｇ 滤波平滑法得

到的效果最好，说明光谱预处理在对小麦面粉光谱

数据分析中具有很大的影响。 张平平等［８］ 利用近

红外光谱技术检测了小麦谷蛋白大聚体含量。 本研

究利用一阶 Ｓ⁃Ｇ 平滑算法［９］ ＋ＳＮＶ 算法［１０］ 对光谱

进行预处理，用连续投影算法（ＳＰＡ） ［１１⁃１３］ 提取光谱

中的特征波段点，建立稳定和准确的小麦蛋白质含

量检测模型。

１　 材料与方法

１．１　 试验材料

小麦样品主要来源于河南省农业科学院、中储

粮周口直属库、陕西咸阳面粉厂等。 选取 ５０ 个品种

共 ２１２ 份小麦样品，去除杂质，晾晒并编号，存放在

２５ ℃恒温箱中。
１．２　 仪器

ＤＡ７２５０ 近红外光谱分析仪，瑞典 Ｐｅｒｔｅｎ 公司

产品，波长范围为９５０～１ ６５０ ｎｍ，１ ｓ 扫描 １００ 次，带
宽 ５ ｎｍ。 全自动凯氏定氮仪，济南海能仪器股份有

限公司产品。
１．３　 样品处理

每份小麦样品取 ２ ｇ 进行制粉，样品消化后，使
用全自动凯氏定氮仪测定蛋白质含量。 在２５～ ３０
℃下，用近红外光谱分析仪对每份小麦籽粒样品进

行非接触旋转扫描，测出其光谱矩阵，并对每份小麦

样品进行第 ２ 次扫描，作为平行校正，输出近红外光

谱数据。
１．４　 样本集的划分

用 ＳＰＸＹ（Ｓａｍｐｌｅ ｓｅｔ ｐａｒｔｉｔｉｏｎｉｎｇ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｊｏｉｎｔ
Ｘ⁃Ｙ ｄｉｓｔａｎｃｅｓ）算法划分样本集。 ＳＰＸＹ 算法是在

Ｋ⁃Ｓ 算法的基础上改进而来的，在 Ｋ⁃Ｓ 的基础上引

入了物化指标 ｙ，同时也考虑了样品的光谱反射率

ｘ，有效地覆盖了光谱矩阵的多维空间。 其中校正集

样品数量为 １４４，蛋白质含量最大值为 １７􀆰 ６０％，最
小值 ９􀆰 １３％，均值 １２􀆰 ８０％，标准差 １􀆰 ４２％；预测集

样品数量为 ６８，蛋白质含量最大值为 １７􀆰 ２０％，最小

值 ９􀆰 １６％，均值 １２􀆰 ９１％，标准差 １􀆰 ３２％。
１．５　 光谱数据预处理

对小麦样品的近红外光谱信息和用化学试剂方

法测得的小麦蛋白质含量化学值进行定量分析建

模，其中小麦蛋白质含量测定值作为参考值。 由于

光谱采集过程中存在小麦样品装盘不均匀，背景干

扰，以及近红外光的散射、白噪声、随机噪声等因

素［１４⁃１５］，建模前需要对原始近红外光谱进行预处

理。 利用一阶 Ｓ⁃Ｇ 平滑算法＋ＳＮＶ 算法对光谱数据

进行预处理。 通过对光谱数据求一阶导数和二阶导

数，解决正常量级和正线型基线漂移与平移问题，进
而提高光谱的分辨率与信噪比，将重叠峰区分开，降
低信息的复杂度。 先利用一阶导数 Ｓ⁃Ｇ 平滑算法对

采集到的小麦光谱数据进行预处理，设置的差值宽

度为 ２，平滑点数为 ５。 为了更好地突出峰与峰之间

的差异性，增强其特征性，降低甚至消除固体颗粒散

射的干扰，用 ＳＮＶ 算法对光谱数据进行再运算。
１．６　 连续投影算法

连续投影算法（ＳＰＡ）是一种新的选择特征波段

点方法。 对于光谱矩阵ＸＮ×Ｍ（Ｎ 为样本数，Ｍ 为光谱

变量数），选取最大的特征变量数为 Ｋ，ＳＰＡ 步骤如

下：（１） 在初始迭代 ｔ＝ １ 时，在ＸＮ×Ｍ中任意选择一列

向量ｘ ｊ，记作ｘｌ（０），ｌ（０）为任意选择性变量的初始位

置［ ｌ（０）＝ ｊ，１≤ｊ≤Ｍ］，定义 Ｗ 为其他剩余变量位置

的集合，则 Ｗ ＝ ｛ ｊ，１≤ ｊ≤Ｍ， ｊ≠［ ｌ （０），…， ｌ （Ｋ －
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１）］｝。 （２） 计算剩余列向量ｘ ｊ在选择向量ｘｌ（ ｔ－１） 构

成的 正 交 向 量 空 间 中 的 投 影： ｘ ｊ ＝ ｛ Ｅ － ｘｌ（ ｔ－１）

［ｘｌ（ ｔ⁃１）］ Ｔ ／ ［ｘｌ（ ｔ－１）］ Ｔｘｌ（ ｔ－１）｝ｘ ｊ，Ｅ 为单位矩阵。 （３） 提

取最大向量空间投影值的变量 ａｒｇ［ｍａｘ（‖ｘ ｊ‖）］，
ｊ∈Ｗ，添加到选择的变量集。 （４） ｔ ＝ ｔ＋１，如果 ｔ＜Ｋ，
返回（２）循环计算，直到满足条件，跳出循环，输出

选择出的集合 Ｗ。
为了求得最优选择，Ｋ、ｌ（０）的选择至关重要。

由于变量之间存在共线性，所以 Ｋ 值一般情况下相

对较小，如果设定的 Ｋ 很大，其光谱值投影将趋于 ０
甚至等于 ０。 ｌ（０）的每次选择时，用 ＰＬＳ 进行循环

验证分析，当交叉验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）最小

时，ｌ（０）和 Ｋ 为最优选择。
１．７　 数据分析

对经过连续投影算法优选后的波段点分别建立

偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ）、支持向量机（ＳＶＭ）、多元

线性回归（ＭＬＲ）和主成分回归（ＰＣＲ）的定量预测

模型。 利用交叉验证优选出最佳的波段点数。 用

Ｍａｔｌａｂ ２０１６ａ 对原始光谱进行特征波段点的选择和

预测 模 型 的 建 立， 使 用 验 证 集 均 方 根 误 差

（ＲＭＳＥＶ）、预测集均方根误差（ＲＭＳＥＰ）、验证集相

关系数（ ｒｖ）和校正集相关系数（ ｒｃ）对定量预测模型

进行评价。

２　 结果与分析

采用连续投影法（ＳＰＡ）选择经一阶 Ｓ⁃Ｇ 平滑算

法＋ＳＮＶ 算法预处理后的小麦近红外光谱全谱图数

据，选取敏感波段点数据建立 ＰＬＳＲ 检测分析模型。
图 １ 为预处理后的全谱图。 利用 ＳＰＡ 法对数据进行

选择，提取有效的特征光谱段，即可满足样品光谱所

含信息，降低光谱信息中变量的奇异性和共线性，增
强小麦蛋白质含量检测模型的精确性和稳定性，提高

建模的速度和效率。 经 ＳＰＡ 法提取的特征波段点有

９７３ ｎｍ、 １ ００５ ｎｍ、 １ ０１１ ｎｍ、 １ ０２６ ｎｍ、 １ １１１ ｎｍ、
１ １２２ ｎｍ、１ １４０ ｎｍ、１ １５３ ｎｍ、１ １６１ ｎｍ、１ １７３ ｎｍ、
１ ２０２ ｎｍ、１ ２３０ ｎｍ、１ ２５６ ｎｍ、１ ３６２ ｎｍ、１ ３６５ ｎｍ、
１ ４０７ ｎｍ、１ ４４３ ｎｍ、１ ４７４ ｎｍ、１ ４９３ ｎｍ、１ ５４８ ｎｍ 和

１ ５８５ ｎｍ，使全谱图的 １４１ 个波段点降低到 ２１ 个特征

波段点。 在这个基础上再次采用 ＳＰＡ 法对这 ２１ 个光

谱特征波段点进行处理，得到１ ０２６ ｎｍ、１ １５４ ｎｍ、
１ ２００ ｎｍ、１ ３６７ ｎｍ、１ ４０７ ｎｍ、１ ４４６ ｎｍ、１ ４７３ ｎｍ、
１ ４９５ ｎｍ、１ ５４８ ｎｍ 和１ ５８６ ｎｍ，在第 １ 次的基础上又

减少了 １１ 个特征波段点，余下 １０ 个波段点。 分别对

提取的 ２１ 个光谱波段点和余下的 １０ 个光谱波段点

进行 ＰＬＳＲ 建模分析（图 ２、图 ３）。 由图 ２ 可知，分析

结果中校正集 ＲＭＳＥＣ 为 ０􀆰 ３１２，相关系数 ｒｃ 为

０􀆰 ９６５，验 证 集 ＲＭＳＥＶ 为 ０􀆰 ３３６，相 关 系 数 ｒｖ 为

０􀆰 ９６０。 由图 ３ 可知，分析结果中校正集 ＲＭＳＥＣ 为

０􀆰 ４１１，相 关 系 数 ｒｃ 为 ０􀆰 ９４２，验 证 集 ＲＭＳＥＶ 为

０􀆰 ４３３，相关系数 ｒｖ 为 ０􀆰 ９３５。 对比图 ２ 和图 ３ 可知，
２１ 个波段点的 ＰＬＳＲ 模型的验证集 ＲＭＳＥＶ 和校正集

ＲＭＳＥＣ 都小于 １０ 个波段点模型的验证集 ＲＭＳＥＶ 和

校正集 ＲＭＳＥＣ，说明 ２１ 个光谱波段点所建模型的稳

定性和精确性比 １０ 个光谱波段点的高；２１ 个光谱波

段点模型的验证集相关系数和校正集的相关系数都

大于 １０ 个波段点模型的验证集相关系数和校正集的

相关系数，说明 ２１ 个光谱波段点模型的相似度高。
从全谱图提取的 ２１ 个波段点所建模型和 １０ 个波段

点所建模型的验证集均方根误差和校正集均方根误

差都小于 ０􀆰 ４５，说明这 ２ 种方法得到的 ＰＬＳＲ 预测分

析模型都存在很高的检测能力和稳定性。
　 　 由图 ２、图 ３ 可以看出，２１ 个波段点的模型要好

于 １０ 个波段点的模型。 提取的波段点数量不同，所
建立模型的精确性和稳定性也不同。 根据全谱中提

取的２～２１ 个波段点的验证集均方根误差和校正集

均方根误差，确定最优模型的波段点数量。 从图 ４
可以看出，当选择 １７ 个波段点建立 ＰＬＳＲ 预测模型

时，其验证集 ＲＭＳＥＶ、校正集 ＲＭＳＥＣ 均达到最小

值，分别为０．３２４ ０６、０．３０３ ５５，说明选择 １７ 个波段

点所建模型最优。 图 ５ 为选择 １７ 个波段点建立的

ＰＬＳＲ 模型，这 １７ 个波段点分别为 ９７２ ｎｍ、１ ００７
ｎｍ、１ ００８ ｎｍ、１ ０２５ ｎｍ、１ １０８ ｎｍ、１ １２５ ｎｍ、１ １４３
ｎｍ、１ １５３ ｎｍ、１ １６０ ｎｍ、１ １６９ ｎｍ、１ ２０４ ｎｍ、１ ２３０
ｎｍ、１ ２５８ ｎｍ、 １ ３６０ ｎｍ、 １ ３６５ ｎｍ、 １ ４１０ ｎｍ 和

１ ４４３ ｎｍ。
　 　 为了构建最优模型，在 １７ 个波段点 ＰＬＳＲ 模型

的基础上，在同等条件下，对这 １７ 个特征波段点分

别建立偏支持向量机（ ＳＶＭ）模型、多元线性回归

（ＭＬＲ）模型和主成分回归（ＰＣＲ）模型并进行对比

分析。 结果（表 １）表明，与其他 ３ 种模型相比，ＭＬＲ
模型的验证集均方根误差和校正集均方根误差均最

小，验证集和校正集相关系数均最大，故建立的

ＭＬＲ 模型相比于其他 ３ 种模型最优，稳定性和精确

性最高。
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Ａ：原始光谱；Ｂ：一阶导数 Ｓ⁃Ｇ 平滑算法预处理后的光谱；Ｃ：一阶 Ｓ⁃Ｇ 平滑算法＋ＳＮＶ 算法预处理后的光谱。
图 １　 小麦粉近红外光谱的一阶 Ｓ⁃Ｇ 平滑算法＋ＳＮＶ 算法预处理

Ｆｉｇ．１　 Ｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ｏｆ ｎｅａｒ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ｏｆ ｗｈｅａｔ ｆｌｏｕｒ ｂｙ ｆｉｒｓｔ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ Ｓ⁃Ｇ ｓｍｏｏｔｈｉｎｇ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ ａｎｄ ｓｔａｎｄａｒｄ ｎｏｒｍａｌ ｖａｒｉａｂｌｅ
（ＳＮＶ） ａｌｇｏｒｉｔｈｍ

图 ２　 ２１ 个特征波段点的偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ）模型

Ｆｉｇ．２ 　 Ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅ ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ （ ＰＬＳＲ） ｍｏｄｅｌ ｏｆ ２１
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｂａｎｄ ｐｏｉｎｔｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｐｅｃｔｒｕｍ

图 ３　 １０ 个特征波段点的偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ）模型

Ｆｉｇ．３ 　 Ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅ ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ （ ＰＬＳＲ） ｍｏｄｅｌ ｏｆ １０
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｂａｎｄ ｐｏｉｎｔｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｐｅｃｔｒｕｍ

图 ４　 ２～ ２１ 个特征波段点的均方根误差（ＲＭＳＥ）变化趋势

Ｆｉｇ．４　 Ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｒｏｏｔ⁃ｍｅａｎ⁃ｓｑｕａｒｅ ｅｒｒｏｒ （ＲＭＳＥ）
ｏｆ ２－２１ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｂａｎｄ ｐｏｉｎｔｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｐｅｃｔｒｕｍ

图 ５　 １７ 个特征波段点的偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ）模型

Ｆｉｇ．５ 　 Ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅ ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ （ ＰＬＳＲ） ｍｏｄｅｌ ｏｆ １７
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｂａｎｄ ｐｏｉｎｔｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｐｅｃｔｒｕｍ
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表 １　 不同模型预测效果比较

Ｔａｂｌｅ １　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｅｆｆｅｃｔｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｍｏｄｅｌｓ

模型

校正集

校正集均
方根误差
（ＲＭＳＥＣ）

校正集
相关系数

（ｒｃ）

验证集

验证集均
方根误差
（ＲＭＳＥＶ）

验证集
相关系数

（ｒｖ）

偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ） ０．３０４ ０．９６６ ０．３２１ ０．９６３

主成分回归（ＰＣＲ） ０．３１９ ０．９６３ ０．３３７ ０．９５９

支持向量机（ＳＶＭ） ０．３０３ ０．９７２ ０．３４６ ０．９６２

多元线性回归（ＭＬＲ） ０．２７５ ０．９７６ ０．３００ ０．９６８

３　 结 论

采用 ＳＰＡ 算法从小麦粉近红外光谱中提取 １７
个特征波段点，以这 １７ 个特征波段点建立的 ＭＬＲ
小麦蛋白质含量预测模型的预测效果最好，其验证

集均方根误差（ＲＭＳＥＶ）和校正集均方根误差（ＲＭ⁃
ＳＥＣ）分别为 ０􀆰 ３００ 和 ０􀆰 ２７５，验证集相关系数（ ｒｖ）
和校正集相关系数（ ｒｃ）分别为 ０􀆰 ９６８ 和 ０􀆰 ９６７。 由

此可见选取不同数量的特征波点对建模存在影响，
不同的建模方法所建模型的效果也不同。
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［１４］ 任　 东，瞿芳芳，陆安祥，等．近红外光谱分析技术与应用［Ｍ］．
北京：科学出版社，２０１７：３１⁃４２．

［１５］ 展晓日，朱向荣，史新元，等． ＳＰＸＹ 样本划分及蒙特卡洛交叉

结合近红外光谱永远橘叶中橙皮苷的含量测定［ Ｊ］ ．光谱学与

光谱分析，２００９，２９（４）：９６４⁃９６８．
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