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饲用高粱 ３ 个品质性状近红外模型的构建研究
王丽华ꎬ蔡孟禹ꎬ陈　 蒙ꎬ李杰勤∗

(安徽科技学院农学院ꎬ安徽 凤阳 ２３３１００)

摘　 要:通过化学方法测定了 ２４５ 个高粱材料整株的蛋白质、中性洗涤纤维(ＮＤＦ)、酸性洗涤纤维(ＡＤＦ)的含量ꎬ并采集其整

株粉碎样品的近红外光谱ꎬ构建了高粱 ３ 个饲用品质性状的近红外模型ꎮ 结果表明:这 ２４５ 份高粱材料整株的蛋白质均值为

５.９７％ꎻ变幅为 ２.３８％~１３.４８％ꎬＮＤＦ 均值为 ６４.６７％ꎻ变幅为 ４０.３４％ ~ ８２.４５％ꎬＡＤＦ 均值为 ３２.３７％ꎻ变幅为 １３.２５％ ~ ５２.８６％ꎬ
说明实验材料具有良好的代表性ꎮ 相关性分析表明蛋白质与 ＮＤＦ 和 ＡＤＦ 之间都呈显著负相关ꎬ而 ＮＤＦ 和 ＡＤＦ 之间呈显著

正相关ꎮ 利用近红外光谱模型软件构建这 ３ 个饲用品质性状的近红外模型ꎬ利用偏最小二乘法和多元信号修正方法建立原

始模型ꎮ 进一步分析表明ꎬ优化 ６ 即二阶导数光谱、未滤噪、未优化波长且手动去除异常数据点的优化可获得 ３ 个品质性状的

最优近红外模型ꎮ
关键词:高粱ꎻ蛋白质ꎻＮＤＦꎻＡＤＦꎻ近红外模型
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０ 引言

高粱是禾本科(Ｇｒａｍｉｎｅａｅ)高粱属(Ｓｏｒｇｈｕｍ ｂｉ￣
ｃｏｌｏｒ Ｌ.)作物ꎮ 根据用途不同ꎬ可以将高粱分为食

用高粱、饲用高粱、能源用高粱、酒用高粱和帚用高

粱ꎮ 随着近年来人们生活水平的提高ꎬ饲用高粱在

我国的种植面积越来越大ꎬ在畜牧业发展中发挥着

越来越重要的作用[１]ꎮ 蛋白质含量和纤维素含量

是评价饲用高粱品质性状的重要指标ꎮ 传统化学

法测定饲用高粱蛋白质含量和纤维素含量的测定

时间长、样品用量大、成本较高ꎮ 因此ꎬ当育种中需

要对大量的材料进行筛选时ꎬ传统的化学法则成了

提高筛选效率的瓶颈ꎮ
近红外反射光谱技术(ＮＩＲＳꎬｎｅａｒ－ｉｎｆｒａｒｅｄ ｒｅ￣

ｆｌｅｃｔａｎｃｅ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ)是一项新型物理测定技术ꎬ具
有样品前处理简单、快速ꎬ可同时测定一种或多种

化学成分含量的特点[２]ꎬ在农业、食品、化工、医药

等多个领域得到了广泛应用[３－７]ꎮ ＮＩＲＳ 技术还具

有快速、无损特点ꎬ使其在测定完成后ꎬ样品无损且

保持活性ꎬ所以在作物育种、种子质量检测等领域

具有良好的应用前景ꎮ 目前ꎬ在高粱的籽粒性状和

饲用品质性状等方面也有一些近红外光谱应用的
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相关研究ꎮ 刘敏轩等[８] 建立了 ６０ 份高粱及其近缘

种籽粒中多酚类物质的近红外光谱模型ꎻ邵春莆

等[９]建立了 ６３ 份酒用高粱籽粒中总淀粉、直链和支

链淀粉含量的近红外光谱模型ꎻ王勇生等[１０] 利用

１１０ 份高粱构建了粗脂肪、粗纤维和灰分的近红外

光谱模型ꎮ 但是ꎬ这些研究主要集中在高粱的籽粒

性状ꎬ饲用品质性状的研究较少ꎬ同时使用的材料

数量也都较少ꎮ 因此ꎬ建立一个具有广泛适应性的

高粱饲用品质性状的近红外模型具有非常重要的

意义ꎮ
本文利用化学法测定了 ２４５ 个高粱品种(系)

全株的蛋白质、中性洗涤纤维(ＮＤＦ)和酸性洗涤纤

维(ＡＤＦ)含量ꎬ并对这些样品进行近红外光谱扫

描ꎬ构建了高粱 ３ 个饲用品质性状的近红外光谱分

析模型ꎬ简化了品质性状测定流程ꎬ提高了品质性

状测定的工作效率ꎬ也降低了测定性状所需的费

用ꎬ为饲用高粱的品质育种奠定了良好的基础ꎮ

１ 材料与方法

１.１ 试验材料和样品处理

本试验选用国际半干旱热带作物研究所(ＩＣＲＩ￣
ＳＡＴ)提供的高粱微核心种质材料ꎬ２４５ 个高粱品种

(系)名称及来源地如表 １ 所示ꎮ 在 ２４５ 个高粱品

种(系)抽穗前刈割地上部分ꎬ每个品系取 ３ 株ꎬ每
个单株分别置于 １２０ ℃杀青 １ ｈꎬ１０５ ℃烘干 ７２ ｈꎬ
直至质量不发生改变ꎮ 将烘干后的样品单株粉碎

过孔径 ０.４２５ ｍｍ 筛ꎮ 过筛样品用于后续的化学分

析和近红外光谱扫描ꎮ
表 １　 ２４５ 个高粱品种(系)的编号和来源

序号 来源地 序号 来源地 序号 来源地 序号 来源地 序号 来源地

１ ＵＳＡ ５０ Ｊａｐａｎ ９９ Ｉｎｄｉａ １４８ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １９７ Ｌｅｓｏｔｈｏ
２ ＵＳＡ ５１ Ｐａｋｉｓｔａｎ １００ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １４９ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １９８ Ｌｅｓｏｔｈｏ
３ ＵＳＡ ５２ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １０１ Ｓｕｄａｎ １５０ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １９９ Ｌｅｓｏｔｈｏ
４ ＵＳＡ ５３ Ｕｇａｎｄａ １０２ Ｓｕｄａｎ １５１ Ｚａｍｂｉａ ２００ Ｌｅｓｏｔｈｏ
５ ＵＳＡ ５４ Ｕｇａｎｄａ １０３ Ｂａｎｇｌａｄｅｓｈ １５２ Ｚａｍｂｉａ ２０１ Ｌｅｓｏｔｈｏ
６ Ｉｎｄｉａ ５５ Ｋｅｎｙａ １０４ Ｂｏｔｓｗａｎａ １５３ Ｇｈａｎａ ２０２ Ｌｅｓｏｔｈｏ
７ Ｉｎｄｉａ ５６ Ｋｅｎｙａ １０５ Ｂｏｔｓｗａｎａ １５４ Ｅｔｈｉｏｐｉａ ２０３ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ
８ Ｃｈｉｎａ ５７ Ｋｅｎｙａ １０６ Ｚｉｍｂａｂｗｅ １５５ Ｅｔｈｉｏｐｉａ ２０４ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ
９ Ｃｈｉｎａ ５８ Ｓｕｄａｎ １０７ Ｉｎｄｉａ １５６ Ｒｗａｎｄａ ２０５ Ｃｈｉｎａ
１０ Ｃｈｉｎａ ５９ Ｔｈａｉｌａｎｄ １０８ Ｓｅｎｅｇａｌ １５７ Ｍａｌｉ ２０６ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１１ Ｉｎｄｉａ ６０ Ｃｈａｄ １０９ Ｎｉｇｅｒ １５８ Ｍａｌｉ ２０７ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１２ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ６１ Ｃｈａｄ １１０ Ｎｉｇｅｒ １５９ Ｍａｌｉ ２０８ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１３ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ６２ ＵＳＡ １１１ ＵＳＡ １６０ Ｍａｌｉ ２０９ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１４ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ６３ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １１２ ＵＳＡ １６１ Ｍａｌｉ ２１０ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１５ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ６４ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １１３ ＵＳＡ １６２ Ｍａｌｉ ２１１ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１６ Ｉｒａｎ ６５ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １１４ ＵＳＡ １６３ Ｔｏｇｏ ２１２ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１７ Ａｆｇｈａｎｉｓｔａｎ ６６ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １１５ ＵＳＡ １６４ Ｂｅｎｉｎ ２１３ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１８ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ６７ Ｚｉｍｂａｂｗｅ １１６ ＵＳＡ １６５ Ｍａｄａｇａｓｃａｒ ２１４ Ｚｉｍｂａｂｗｅ
１９ Ｅｇｙｐｔ ６８ Ｓｕｄａｎ １１７ ＵＳＡ １６６ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ２１５ Ｃｈｉｎａ
２０ Ｎｉｇｅｒｉａ ６９ Ａｕｓｔｒａｌｉａ １１８ ＵＳＡ １６７ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ２１６ Ｃｈｉｎａ
２１ Ｋｅｎｙａ ７０ ＵＳＡ １１９ ＵＳＡ １６８ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ２１７ Ｃｈｉｎａ
２２ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ７１ Ｙｅｍｅｎ １２０ Ｉｎｄｏｎｅｓｉａ １６９ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ２１８ Ｃｈｉｎａ
２３ Ｉｎｄｉａ ７２ Ｔｕｒｋｅｙ １２１ Ｋｅｎｙａ １７０ Ｓｕｄａｎ ２１９ Ｃｈｉｎａ
２４ Ｉｎｄｉａ ７３ Ｉｎｄｉａ １２２ Ｍａｌａｗｉ １７１ Ｂｕｒｋｉｎａ Ｆａｓｏ ２２０ Ｃｈｉｎａ
２５ Ｉｎｄｉａ ７４ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １２３ Ｍａｌａｗｉ １７２ Ｓｉｅｒｒａ Ｌｅｏｎｅ ２２１ Ｃｈｉｎａ
２６ Ｉｎｄｉａ ７５ Ｎｉｃａｒａｇｕａ １２４ Ｓｙｒｉａｎ Ａｒａｂ １７３ Ｍｏｒｏｃｃｏ ２２２ Ｃｈｉｎａ
２７ Ｉｎｄｉａ ７６ Ｃｕｂａ １２５ Ｂｏｔｓｗａｎａ １７４ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ２２３ Ｋｏｒｅａ
２８ Ｉｎｄｉａ ７７ Ｖｅｎｅｚｕｅｌａ １２６ Ｂｏｔｓｗａｎａ １７５ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ ２２４ Ｋｏｒｅａ
２９ Ｉｎｄｉａ ７８ Ｍｅｘｉｃｏ １２７ Ｓｒｉ Ｌａｎｋａ １７６ Ｙｅｍｅｎ ２２５ Ｋｏｒｅａ
３０ Ｉｎｄｉａ ７９ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １２８ ＭＹＡ １７７ Ｙｅｍｅｎ ２２６ Ｋｏｒｅａ
３１ Ｉｎｄｉａ ８０ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １２９ Ｓｏｍａｌｉａ １７８ Ｙｅｍｅｎ ２２７ Ｋｏｒｅａ
３２ Ｉｎｄｉａ ８１ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １３０ Ｓｏｍａｌｉａ １７９ Ｙｅｍｅｎ ２２８ Ｃａｍｅｒｏｏｎ
３３ Ｉｎｄｉａ ８２ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １３１ Ｓｕｄａｎ １８０ Ｙｅｍｅｎ ２２９ Ｃａｍｅｒｏｏｎ

３２
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续表　
序号 来源地 序号 来源地 序号 来源地 序号 来源地 序号 来源地

３４ Ｉｎｄｉａ ８３ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １３２ Ｚａｍｂｉａ １８１ Ｙｅｍｅｎ ２３０ Ｕｇａｎｄａ
３５ Ｉｎｄｉａ ８４ Ａｒｇｅｎｔｉｎｓ １３３ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １８２ Ｙｅｍｅｎ ２３１ Ｕｇａｎｄａ
３６ Ｉｎｄｉａ ８５ Ｂｏｔｓｗａｎａ １３４ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １８３ Ｙｅｍｅｎ ２３２ Ｕｇａｎｄａ
３７ Ｉｎｄｉａ ８６ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １３５ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １８４ Ｙｅｍｅｎ ２３３ Ｂｕｒｕｎｄｉ
３８ Ｉｎｄｉａ ８７ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １３６ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １８５ Ｙｅｍｅｎ ２３４ Ｚａｉｒｅ
３９ Ｉｎｄｉａ ８８ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １３７ Ｅｔｈｉｏｐｉａ １８６ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２３５ Ａｌｇｅｒｉａ
４０ Ｉｎｄｉａ ８９ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １３８ Ｇａｍｂｉａ １８７ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２３６ Ｙｅｍｅｎ
４１ Ｉｎｄｉａ ９０ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １３９ Ｍｏｚａｍｂｉｑｕｅ １８８ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２３７ Ｙｅｍｅｎ
４２ Ｉｎｄｉａ ９１ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １４０ Ｙｅｍｅｎ １８９ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２３８ Ｙｅｍｅｎ
４３ Ｕｇａｎｄａ ９２ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １４１ Ｙｅｍｅｎ １９０ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２３９ Ｉｎｄｉａ
４４ Ｎｉｇｅｒｉａ ９３ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １４２ Ｔａｎｚａｎｉａ １９１ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２４０ Ｉｎｄｉａ
４５ Ｎｉｇｅｒｉａ ９４ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １４３ Ｔａｎｚａｎｉａ １９２ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２４１ Ｓｏｍａｌｉａ
４６ Ｎｉｇｅｒｉａ ９５ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １４４ Ｔａｎｚａｎｉａ １９３ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２４２ Ｔａｎｚａｎｉａ
４７ Ｎｉｇｅｒｉａ ９６ Ｃａｍｅｒｏｏｎ １４５ Ｉｎｄｉａ １９４ Ｓｗａｚｉｌａｎｄ ２４３ Ｈｏｎｄｕｒａｓ
４８ Ｎｉｇｅｒｉａ ９７ Ｉｎｄｉａ １４６ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １９５ Ｌｅｓｏｔｈｏ ２４４ Ｋｅｎｙａ
４９ Ｎｉｇｅｒｉａ ９８ Ｉｎｄｉａ １４７ Ｓｏｕｔｈ Ａｆｒｉｃａ １９６ Ｌｅｓｏｔｈｏ ２４５ Ｉｎｄｉａ

１.２ 化学分析方法
１.２.１ 样品处理

称取 １ ｇ 左右样品粉末ꎬ记录其质量ꎬ放入消化
管中ꎮ 先加少量水润湿ꎬ再加入 ５ ｍＬ 浓硫酸ꎬ在消
化炉上先进行预热ꎬ再将消化炉温度设定在 ３８０ ℃
进行消煮ꎬ时间为 ２０ ｍｉｎꎻ消煮液冷却后ꎬ加入过氧

化氢 ２０ 滴ꎬ继续预热并消煮ꎻ重复 ３ ~ ４ 次ꎬ直至液
体变为透明ꎬ继续加热ꎬ将其中的过氧化氢完全受
热分解后ꎬ冷却并移至 １００ ｍＬ 容量瓶中ꎬ用蒸馏水

定容至 １００ ｍｌ 后装瓶、编号ꎮ
１.２.２ 蛋白质、ＮＤＦ 和 ＡＤＦ 质量分数测定

蛋白质含量测定采用全自动连续流动分析仪
(Ｓｅａｌ ＡｕｔｏＡｎａｌｙｚｅｒ ＡＡ３)ꎻＮＤＦ 和 ＡＤＦ 测定采用半
自动纤维分析仪(美国 ＡＮＫＯＭＡ２００ｉ)ꎮ
１.３ 近红外光谱数据采集及模型建立
１.３.１ 粉末样品的光谱数据采集

试验采用 Ａｎｔａｒｉｓ ＩＩ(Ｔｈｅｒｍｏ Ｆｉｓｈｅｒ)近红外光谱
分析仪ꎮ 将样品装满旋转样品杯ꎬ在 ３ ９９９. ６３ ~
１０ ０００.００ ｃｍ－１谱区范围扫描 ６４ 次ꎬ分辨率设置为
８.０ / ｃｍꎬ采集样品的吸收光谱ꎮ 为了消除空气影响ꎬ
在扫描样品前扫描背景光谱ꎬ扫描次数和样品扫描
次数相同ꎮ
１.３.２ 近红外模型的建立和优化

将扫描的光谱数据导入 ＴＱ Ａｎａｌｙｓｔ 软件中ꎬ并
在软件中输入化学分析方法所测得蛋白质、ＮＤＦ 和

ＡＤＦ 的数据ꎮ 通过软件设置通用选项为偏最小二
乘(ＰＬＳ)回归ꎬ并选择光程类型选项为多元信号修
正(ＭＳＣ)ꎮ 这是因为粉末样品光谱采集时ꎬ由于样

品颗粒尺寸、均匀性等的影响ꎬ光程无法保持恒定ꎬ

故采用 ＭＳＣ 消除影响ꎮ 波长设置为原始波长

３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ｎｍꎮ 运行软件建立模型ꎬ记录
校正标准偏差(ＲＭＳＥＣ)及其相关系数、预测标准偏
差(ＲＭＳＥＰ)及其相关系数和使用因子数ꎮ 此时建

立的模型为原始模型ꎬ通过以下几步分别设置不同
的优化ꎬ记录 ＲＭＳＥＣ 及其相关系数、ＲＭＳＥＰ 及其相
关系数和使用因子数ꎮ 优化方法如下:

优化 １:选择光谱数据格式为一阶导数光谱ꎮ
优化 ２:选择光谱数据格式为二阶导数光谱ꎮ
优化 ３:在二阶导数光谱基础上ꎬ选择滤噪方法

为 Ｓａｖｉｔｚｋｙ － Ｇｏｌａｙꎬ 其 Ｄａｔａ ｐｏｉｎｔｓ 参 数 为 ７ꎬ
Ｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ ｏｒｄｅｒ 参数为 ３ꎮ

优化 ４:在二阶导数光谱基础上ꎬ选择滤噪方法
为 Ｎｏｒｒｉｓ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅꎬ其 Ｓｅｇｍｅｎｔ ｌｅｎｇｔｈ 参数为 ５ꎬＧａｐ
ｂｅｔｗｅｅｎ ｓｅｇｍｅｎｔｓ 参数为 ５ꎮ

优化 ５:在二阶导数光谱基础上ꎬ不选择滤噪ꎬ
选择自动优化波长ꎮ

优化 ６:在模型中观察ꎬ手动去除异常数据点ꎬ
其他同优化 ２ꎮ
１.４ 数据的处理

化学分析方法测得的数据导入 ＳＰＳＳ 数据处理
软件中ꎬ计算数据的平均值ꎬ变幅、变异系数及相关

系数ꎮ

２　 结果与分析

２.１ ２４５ 份高粱全株蛋白质、ＮＤＦ、ＡＤＦ 质量分数及

其相关性

　 　 从表 ２ 可知ꎬ２４５ 个高粱全株的这 ３ 个性状的
变异系数较大ꎬ分别为 ３０.４７％ꎬ１１.１１％ꎬ１６.６８％ꎬ说

４２
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明材料间的差异较大ꎬ试验材料具有较强的代表性ꎮ
表 ２　 高粱的蛋白质、ＮＤＦ、ＡＤＦ 的化学法测定值统计 ％

品质性状 均值±标准差 变幅 变异系数

蛋白质 ５.９７±１.８２ ２.３８~１３.４８ ３０.４７
ＮＤＦ ６４.６７±７.１８ ４０.３４~８２.４５ １１.１１
ＡＤＦ ３２.３７±５.４０ １３.２５~５２.８６ １６.６８

　 　 进一步对这 ３ 个性状进行相关性分析ꎬ结果表

明:蛋白质与 ＮＤＦ 和 ＡＤＦ 极显著负相关ꎬＮＤＦ 和

ＡＤＦ 极显著正相关(表 ３)ꎮ 相关性的分析ꎬ对于近

红外模型的构建有一定的参考价值ꎬ可以用于构建

模型的结果检验ꎮ
表 ３　 高粱全株蛋白质含量、ＮＤＦ 和 ＡＤＦ 间的相关性分析

蛋白质 ＮＤＦ ＡＤＦ
蛋白质 １
ＮＤＦ －０.２６２∗∗ １
ＡＤＦ －０.２６１∗∗ ０.８７５∗∗ １
注:“∗∗”表示在 ０.０１ 水平显著相关ꎮ　
２.２ ２４５ 份高粱秸秆品质性状模型的建立、优化及

分析

２.２.１ 近红外光谱优化分析

有应用价值的近红外光谱模型应具有较高的

光谱分辨率和灵敏度的特点ꎬ并且其相关系数高、
预测误差小[３]ꎮ 在未进行任何优化时ꎬ生成的光谱

图较粗糙(图 １)ꎮ 从图 １ 可以看出ꎬ在不同波段有

几个较为明显的峰ꎮ 进一步对原始光谱进行一阶

导数和二阶导数优化ꎬ对光谱进行一阶导数优化

后ꎬ相比原始模型ꎬ峰的数量和幅度明显增加(图
２ａ)ꎮ 对光谱进行二阶导数处理后ꎬ峰的数量和幅

度进一步增加ꎬ但噪声峰也明显增加(图 ２ｂ)ꎮ 进一

步滤噪处理后(图 ２ｃ 和 ２ｄ)ꎬ峰的平滑度增加ꎬ噪声

明显较小ꎮ 这说明一阶导数和二阶导数处理后ꎬ滤
噪处理是必不可少的步骤ꎮ

图 １　 原始模型光谱　
２.２.２ 蛋白质含量模型建立、优化及分析

将全株蛋白质含量的数据与不同优化条件的

光谱进行模型构建(表 ４)ꎮ 相比于未优化模型ꎬ
优化２ꎬ４和６的ＲＭＳＥＣ都小于未优化模型ꎬ而优化

ａ.一阶导数优化光谱

ｂ.二阶导数优化光谱

ｃ.二阶导数 ＳＧ 滤噪

ｄ.二阶导数 ＮＤ 滤噪

ｅ.二阶导数自动优化波长

ｆ.二阶导数去除异常点

图 ２　 光谱优化图

５２
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１ꎬ３ꎬ５ 则大于未优化模型ꎮ 优化 ６ 的 ＲＭＳＥＣ 最小ꎬ
为 ０.９９０ꎬ相关系数最大ꎬ为 ０.８２１ ５ꎻ其 ＲＭＳＥＰ 值也

较小ꎮ
２.２.３ ＮＤＦ 含量模型建立、优化及分析

将全株 ＮＤＦ 的数据与不同优化条件的光谱进

行模型构建(表 ５)ꎮ 由表 ５ 可知ꎬ这些优化条件下ꎬ
ＲＭＳＥＣ 和 ＲＭＳＥＰ 相差不大ꎮ 说明用全株 ＮＤＦ 含

量数据进行模型构建具有很好的拟合性ꎮ 在这些

优化条件中ꎬ优化 ６ 的 ＲＭＳＥＣ 和 ＲＭＳＥＰ 值都最

小ꎬ而 且 ＲＭＳＥＣ 相 关 系 数 的 值 也 最 大ꎬ 达 到

０.９０５ ７ꎻＲＭＳＥＰ 相关系数也较大ꎬ为 ０.８６３ ４ꎬ排第 ２
名ꎮ 这说明ꎬ优化 ６ 是最优的模型ꎮ 另外ꎬ相比于未

优化模型ꎬ６ 个优化模型中只有优化 ５ 的 ＲＭＳＥＣ 略

大于未优化模型ꎬ这 ６ 个优化模型的 ＲＭＳＥＰ 值都

小于未优化模型ꎬ 而且 ＲＭＳＥＣ ( 除 优 化 ５ ) 和

ＲＭＳＥＰ 对应的相关系数都大于未优化模型ꎮ

表 ４　 蛋白质含量模型优化结果对比

优化 波长 / ｃｍ－１ ＲＭＳＥＣ 相关系数 ＲＭＳＥＰ 相关系数 因子数

未优化 ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ １.０９ ０.７９５ ８ １.２４ ０.８１４ ０ ８
优化 １ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ １.１１ ０.７７１ ６ １.２７ ０.８２４ ６ ６
优化 ２ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.９９５ ０.８２０ ２ １.４４ ０.７７７ ６ ６
优化 ３ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ １.１８ ０.７３５ ３ １.３４ ０.８０９ ９ ４
优化 ４ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ １.０６ ０.７８６ ４ １.２７ ０.８２３ ７ ７
优化 ５ ４２７７.３４~４ ３００.４８ １.４３ ０.５７１ ７ １.７４ ０.６５０ ８ ６
优化 ６ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.９９０ ０.８２１ ５ １.４４ ０.７７８ ９ ６

表 ５　 ＮＤＦ 含量模型优化结果对比

优化 波长 / ｃｍ－１ ＲＭＳＥＣ 相关系数 ＲＭＳＥＰ 相关系数 因子数

未优化 ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０４４ ５ ０.８１４ ７ ０.０４５ １ ０.７８９ ８ ５
优化 １ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３９ ６ ０.８５６ １ ０.０４２ ０ ０.８３７ ３ ７
优化 ２ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３９ ５ ０.８５７ ０ ０.０３７ ０ ０.８５９ ７ ５
优化 ３ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３９ ９ ０.８５３ ８ ０.０３９ ７ ０.８４２ ７ ５
优化 ４ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３９ ８ ０.８５４ ９ ０.０３７ １ ０.８７３ ８ ９
优化 ５ ４ ２５４.２０~４ ３５４.４８ ０.０４４ ７ ０.８１２ ９ ０.０４０ ５ ０.８２５ ９ ８
优化 ６ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３０ ５ ０.９０５ ７ ０.０３６ ２ ０.８６３ ４ ６

２.２.４ ＡＤＦ 含量模型建立、优化及分析

将全株 ＡＤＦ 的数据与不同优化条件的光谱进

行模型构建ꎮ 从表 ６ 可知ꎬＲＭＳＥＣ 在 ６ 种优化条件

下相差不大ꎮ 说明用全株 ＡＤＦ 含量数据进行模型

构建具有很好的拟合性ꎮ 在这些优化条件中ꎬ优化

１ 和 ６ 的 ＲＭＳＥＣ 小于未优化模型ꎬ所有的 ＲＭＳＥＰ
都小于未优化模型ꎮ 相比于优化 １ꎬ优化 ６ 模型的

ＲＭＳＥＰ 值更小ꎬ而其对应的相关系数也大于优化

１ꎮ 因此ꎬ综合考虑 ＲＭＳＥＣ 和 ＲＭＳＥＰꎬ优化 ６ 是最

优模型ꎮ

表 ６　 ＡＤＦ 含量模型优化结果对比

优化 波长 / ｃｍ－１ ＲＭＳＥＣ 相关系数 ＲＭＳＥＰ 相关系数 因子数

未优化 ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３０ １ ０.８１５ ５ ０.０６４ ２ ０.３８８ ０ ６
优化 １ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０２６ ４ ０.８６１ ８ ０.０６３ ６ ０.４４５ ３ ８
优化 ２ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３０ ３ ０.８１８ １ ０.０４５ ０ ０.６９５ ２ ５
优化 ３ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３０ ９ ０.８０４ ２ ０.０５７ ３ ０.５０３ ９ ６
优化 ４ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０３１ ５ ０.７９５ ６ ０.０５９ ２ ０.４６１ ６ ５

４ ２５４.２０~４ ２６９.６３
优化 ５ ４ ３０４.３４~４ ４１２.３３ ０.０３１ １ ０.８０１ ８ ０.０５６ ０ ０.５３６ ３ ５

５ １２２.０１~５ １３３.５８
优化 ６ ３ ９９９.６３~１０ ０００.００ ０.０２７ ０ ０.８４７ ８ ０.０５５ ０ ０.５５２ １ ５

３ 讨论与结论

近红外光谱分析是复杂、重叠光谱分析ꎬ测定

样品不经预处理ꎬ故样品的状态、测定方式以及测

定的条件都会影响测定结果[１１]ꎮ 因此得到的光谱

模型是由样品待测成分、样品背景成分、测量条件、

６２
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测定环境等信息变量的复杂参数构成[１２]ꎮ 为了构

建较为理想的近红外模型ꎬ本文选择了 ２４５ 份不同

来源的高粱品种(系)ꎬ其均值、变幅及变异系数说

明这些试验材料来源丰富且具有代表性ꎮ 祝诗平

等[１３]研究发现过孔径 ０.４２５ ｍｍ 筛的样品 ｒ２值最高

(０.９３６ ４)ꎬ建模效果最好ꎬ本试验样品也选择过 ４０
目筛ꎬ旨在尽可能保留高粱整株成分ꎬ有助于模型

构建ꎮ
在模型的优化上ꎬ光程选择 ＭＳＣꎬＭＳＣ 主要是

消除颗粒分布不均匀及颗粒大小产生的散射影

响[１４]ꎬ说明样品的物理状态对光谱的扫描影响不

同ꎮ 方彦等[１５]认为采用二阶导数处理效果最好ꎬ其
次为一阶导数处理ꎬ而三阶导数处理效果最差ꎬ本
研究中也发现二阶导数光谱可以很好地优化近红

外模型ꎬ降低 ＲＭＥＳＣ 值ꎬ在以后的建模过程中ꎬ可
以着重使用二阶导数光谱优化ꎻ平滑处理是滤除噪

声的常见方法ꎬ方彦等[１５] 将平滑波长点设定为 ６ꎬ
本研究滤噪优化在对比原始模型数据后发现ꎬ滤噪

有一定的优化效果ꎬ可以为优化模型提供参考ꎬ滤
噪是为了减弱以至消除各种噪声对光谱信息的影

响ꎬ但在减弱的过程中也可能会影响到正常的光谱

信息ꎻ在光波范围优化后ꎬ其 ＲＭＳＥＣ 值会有不同程

度的改变ꎬ但对结果的影响不大ꎻ异常样品是近红

外预测模型的构建过程中经常遇见的一个问题ꎬ对
其合理的剔除ꎬ有利于提高预测模型的预测精

度[１６]ꎬ本试验中 ３ 个饲用品质性状的近红外模型构

建都选择了优化 ６ 即二阶光谱下ꎬ未滤噪优化ꎬ光谱

范围未优化ꎬ手动去除异常样品的模型为最优模

型ꎬ说明异常样品的剔除对不同品质性状模型的优

化具有很好的效果ꎮ
综合来看ꎬ本研究构建了高粱蛋白质、ＮＤＦ 和

ＡＤＦ 的近红外模型ꎬ其 ＲＭＳＥＣ 值分别为 ０. ９９０ꎬ
０.０３０ ５ꎬ ０. ０２７ ０ꎬ 其 ＲＭＳＥＣ 相 关 系 数 分 别 为

０.８２１ ５ꎬ０.９０５ ７ꎬ０.８４７ ８ꎮ 其值在不同优化中数值

最优或相对较优ꎬ因此ꎬ构建的模型都有一定的应

用价值ꎮ
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