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摘要：该研究采用偏最小二乘法建立鸡胸肌冻干粉赖氨酸近红外定量预测模型，并通过光谱预处理、建模特征光谱筛选、

异常样本剔除、建模和验证样本选择 4 个方面对模型进行优化，旨在提高模型的预测精度和稳健性。以 263 个鸡胸肌冻干粉为

研究对象，研究 7 种不同光谱预处理方法、4 种特征光谱筛选方法、MCCV 异常样本剔除方法，SPXY 和鸡种 2 种建模验证样

本选取方法对鸡胸肌冻干粉赖氨酸近红外定量预测模型的影响。结果表明：在 1000~2502 nm 建模谱区，剔除 68 个异常样本后，

使用 SPXY 方法选取 156 个校正样本、39 个外部验证样本，使用原始光谱所建模型最优；没有进行异常样本剔除、建模特征谱

区选择等处理时，1000~2502 nm 谱段建模，光谱需进行 SNV+gapsegment (1#,15,7)预处理；异常样本剔除和建模样本选择对建

模谱段 1386~1379 nm、1329~1323 nm、1289~1283 nm、1276~1258 nm、1240~1235 nm、1194~1184 nm、1173~1168 nm、1142~1137 

nm、1103~1099 nm、1080~1076 nm、1058~1054 nm、1012~1009 nm、1004~1001 nm（540 个光谱），使用原始光谱所建模型精

度影响最小。研究显示，鸡肉赖氨酸近红外定量预测模型的建立受异常样本和建模样本、验证样本的影响较大，建模特征光谱

对模型的适用性影响较大，光谱预处理方法仅在全谱段不做其它处理时对建模精度影响较大。 
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Abstract: In this study, anear infrared (NIR) quantitative prediction model for the lysine in the freeze-dried chicken breast muscle 

powder was developed using the partial least squares method. The model was optimized through four aspects, spectrum preprocessing, 

model characteristic spectrum screening, outlier samples elimination, and sample selection for modeling and verification, in order to  
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improve the prediction accuracy and robustness of the model. Taking a total of 263 freeze-dried chicken breast muscle powders as the 

research object, the effects of seven different spectral preprocessing methods, four characteristic spectrum screening methods, MCCV 

outlier samples elimination methods, and two samples selection methods for modeling and verification, SPXY and chicken breeds, on the 

NIR quantitative prediction model for the lysine of in freeze-dried chicken breast muscle powder. The results showed that (1) the best 

model was established on the basis of 156 calibration samples and 39 external verification samples after the elimination of 68 outlier 

samples from the original spectra in the 1000~2502 nm; (2) The spectral region in the 1000~2502 nm used for modeling should be 

pretreated by SNV+gapsegment (1#,15,7) method when there was no outlier spectrum or model characteristic spectral region for 

selection; (3) Least impact on the accuracy of the model established using the original spectra, was exerted by outlier sample elimination 

and samples selection for modeling in 1386~1379 nm, 1329~1323 nm, 1289~1283 nm, 1276~1258 nm, 1240~1235 nm, 1194~1184 nm, 

1173~1168 nm、1142~1137 nm, 1103~1099 nm, 1080~1076 nm, 1058~1054 nm, 1012~1009 nm, 1004~1001 nm. Research showed that 

the establishment of a near-infrared quantitative prediction model for the lysine of in freeze-dried chicken breast muscle powder is 

greatly affected by outlier samples, samples for modeling and external sample selection for verification. The applicability of the model is 

greatly affected by characteristic spectra regions for modeling. The preprocessing of the whole spectrum without other pretreatments has 

a greater impact on the accuracy of model. 

Key words: near infrared spectroscopy; chicken breast muscle freeze-dried powder; lysine; quantitative prediction model 

 

鸡肉作为人类健康经济的蛋白质来源，一直深受

消费者的喜爱，占具着重要的肉品市场份额。赖氨酸

是鸡肉蛋白质的重要组成部分，是人的第一限制性氨

基酸、鸡的第二限制性氨基酸。因此，检测鸡肉中赖

氨酸含量对鸡肉加工利用，鸡育种、养殖技术提升都

具有重要意义。 
赖氨酸含量检测方法有分光光度法、气相色谱

法、高相液相色谱法、液相色谱与质谱联用法、毛细

管电泳法等[1]。目前，鸡肉赖氨酸含量的检测主要使

用高相液相色谱法，如柱后衍生氨基酸分析仪法[2]、

柱前衍生液相色谱法[3]。这两种方法在进行赖氨酸分

析时均需进行复杂的样品前处理，存在耗时长、试剂

种类多、操作复杂、仪器精度要求高、检测成本高等

问题，制约大批量鸡肉样本氨基酸的检测。近红外光

谱定量分析技术是近年来发展迅速的一种绿色安全

简便的检测技术，已被广泛的应用于各种有机物的检

测。在氨基酸检测中，近红外定量预测模型已被用于

水果[4]、饲料[5]、中药[6]等。对于肉类检测，已有关

于羊肉中氨基酸近红外光谱建模方面的报道，但近红

外在鸡肉化学成分检测上的应用研究仅见于粗蛋白

质、粗脂肪、脂肪酸、水分等[7]指标，鲜见氨基酸方

面的报导。不同种类来源的相同化学成分，近红外定

量预测模型不能通用，因此鸡肉中赖氨酸定量预测模

型的建立对鸡肉产业的发展具有十分重要的意义。 
一个实用的近红外定量校正模型应具有预测结

果相关性高，标准偏差低，但相关性又不能是由过拟

合造成等特点。在建模过程中，一般通过四个方面来

提高模型的精度与稳定性：一是通过光谱预处理方法

减少以至消除各种非目标因素对光谱的影响，提高光

谱的有效信息量[8]；二是通过特征光谱的选取，提高

模型的预测精度[9]；三是删除降低模型预测精度异常

样本[10]；四是合理进行建模校正集和外部验证集的

选择[11]。因此，本文以五种不同来源的云南地方鸡胸

肌冻干粉中的赖氨酸为研究对象，研究不同建模因素

对鸡胸肌赖氨酸近红外定量校正模型建模的影响，以

期获得最佳的鸡胸肌赖氨酸近红外定量校正模型，为

今后鸡肉中赖氨酸的定量检测提供一种快捷准确的

检测方法。 

1  材料与方法 

1.1  试验材料 

采集 300~350 日龄、放养的云南省香格里拉县尼

西鸡 48 羽（NX，公 22，母 26）、剑川县青花鸡 58
羽（QH，公 28，母 30）、南涧县无量山乌骨鸡 52 羽

（LW，公 26，母 26）、新平县黎明鸡 58 羽（XP，
公 30，母 28），武定县武定鸡 47 羽（WD，公 18，
母 29），5 种鸡的胸肌，制成冻干粉，作为研究样本，

各品种样本记为 NXX、QHX、LWX、XPX、WDX。 

1.2  赖氨酸含量的化学检测方法 

采用高效液相色谱内标法进行检测（岛津高效液

相色谱仪 LC-20A），赖氨酸检测方法参照天津市博纳

艾杰尔科技有限公司 Venusil AA 氨基酸分析方法[12]

进行。 

1.3  近红外光谱采集 

将样品装入 0.6 mm 厚聚乙烯自封袋[13]，样品厚
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度 5 mm 。使用岛津傅立叶变换红外光谱仪

IRPrestige-21（配套近红外附件 FlexIRTM Near- 
Infrared Fiber Optics module）扫描样品，光谱采集软

件岛津 IRsolution 1.50。样品扫描前先将 0.6 mm 聚乙

烯圆片置于背景金箔面上进行背景去除，去除 PE 自

封袋的影响。光谱扫描的波长范围为 1000~2502 nm，

分辨率 8 cm-1，每个样品扫描 3 次，每次扫描 50 遍，

以 3 条近红外光谱的平均值作为样品原始光谱。 

1.4  光谱预处理方法筛选 

由于样品不同成分之间的相互干扰，导致近红外

光谱谱带重叠，存在谱峰掩盖及信号噪声等问题，一

般会在获得样品近红外漫反射光谱（Near Infrared 
Reflection Spectroscopy，NIRS）后进行光谱预处理，

即消除光谱噪声和其它谱图不规则因素的影响[8]。本

文采用标准正态变量变换（SNV）、多元散射校正

（MSC），一阶导数[gapsegment(1#,15,7)]、二阶导数

[gapsegment(2#,15,7)]、标准正态变换结合一阶导数法

[SNV+gapsegment(1#,15,7)]、标准正态变换结合二阶

导数法[SNV+gapsegment(2#,15,7)]、标准正态变换结

合去趋势算法（SNV+Detrending）等 7 种光谱预处理

方法对鸡肉 NIRS 进行光谱预处理。具体过程如下： 
（1）将 263 个样本划分为校正集 200 样本（每

种地方鸡取 40 个样本（除 WDX 公鸡 18 个，母鸡

22 个外，其余四种鸡公母各半）和外部验证集 63 样

本，样本划分时满足验证样品的赖氨酸检测值均包含

在校正样品中的要求，该样本划分方法称为鸡种样本

划分法。 
（2）采用 7 种光谱预处理方法对鸡肉 NIRS 进

行光谱预处理。 
（3）使用原始光谱、7 种预处理光谱，在全谱

段（1000~2502 nm）上采用偏最小二乘法 PLS、内部

留一交互验证建立校正模型。根据模型的优劣筛选赖

氨酸的光谱预处理方法，记为 NIRS-preprocess1。 

1.5  建模特征光谱筛选 

随着对 NIR 结合 PLS 建模方法的深入研究和应

用发现，通过特定方法筛选特征波长或波长区间有可

能得到更好的定量校正模型，波长选择不但可以简化

模型，还可以通过剔除不相关或非线性变量，得到预

测能力强、稳健性好的校正模型[14]。本文对特征光

谱筛选的过程如下： 
（1）根据 5 种鸡胸肌冻干粉光谱形态和主成分

分析（PCA）结果将样品 NIRS 划分成不同谱区。在

这些谱区上，采用原始光谱和 NIRS-preprocess1 光谱

进行建模。评价各谱区校正模型的优劣，筛选出建模

最佳谱区，记为 Feature-spectrum1。 
（2）将 1000~2502 nm 全谱区划分为 155 个子区

间、77 个子区间、39 个子区间、10 个子区间，

Feature-spectrum1 谱区划分为 97 个子区间、40 个子

区间、10 个子区间，使用前向间隔偏最小二乘法

（Forward Interval PLS，FiPLS）[15]筛选不同子区间

上的建模特征谱区，使用 PLS 建立校正模型。 
（3）根据（2）的研究结果，在 1000~2502 nm

谱区和 Feature-spectrum1 谱区上筛选出较优的子区

间划分方法各 2 个，再在这 4 个子区间上使用后向间

隔偏最小二乘法（Backward interval PLS，BiPLS）[16]

的进行特征光谱区筛选，在筛选出的 4 个特征光谱区

间上使用 PLS 建立校正模型。 
（4）根据（2）的研究结果，在 1000~2502 nm

谱区和 Feature-spectrum1 谱区上筛选出最优的建模

特征光谱各 1 个，在 FiPLS 法筛选的最优特征光谱基

础上，再使用 BiPLS 法进行特征光谱区的筛选，记

为 FBipls 法。在 FBipls 法筛选的特征光谱区间，使

用 PLS1 建立校正模型。 
（5）比较上述不同特征光谱区的建模效果，筛

选出最佳的建模光谱区域。 

1.6  异常样本的剔除 

异常样本是指在建模过程中加入某些样本后导

致所建模型的预测精度大幅降低的样本，主要包括 2
类，一类是由操作误差和设备误差导致，这类样本应

视为异常样本进行剔除；另一类是由样本本身属性的

不同导致化学值和光谱值与其他样品相比具有特殊

性，加入这些样本虽会降低模型对一般样本的预测精

度，但可显著提高模型的适配范围[11]。本文采用蒙特

卡洛交叉验证法（MCCV）作为异常样本剔除方法，

其 matlab 算法由 Michal Daszykowski 提供网络下载

http://www.chemometria.us.edu.pl。 
具体步骤如下： 
步骤 1：针对所有样本使用 PLS 确定最佳主成分

数； 
步骤 2：使用蒙特卡洛随机取样法选取 80%样本

作为校正集，剩余 20%作为验证集，根据步骤 1 所确

定的最佳主成分数，针对校正集使用 PLS 方法建立

回归模型，并对验证集进行预测，获得验证集每个样

本的预测值； 
步骤 3：将步骤 2 循环 2000 次，得到每个样本

的预测误差分布； 
步骤 4：计算每个样本预测残差的均值（MEAN）
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和方差（STD），绘制样本的残差均值—方差分布图，

根据绘制的均值—方差分布图，确定在一定方差下，

不同较大残差下的样本数，将这些样本作为异常样本。 
步骤 5：对胸肌冻干粉原始光谱按上述四个步骤

建立均值—方差分布图，根据残差均值、残差方差和

剔除数量划分成 2 组具有不同数量的异常样本集（异

常样本集 1、异常样本集 2），研究剔除不同异常样本

数对模型的影响。 

1.7  校正集和验证集样本的选择 

校正集和验证集样本的选择方法有常规选择和

计算机识别[17]。本文上述研究过程中采用的就是常

规选择法，即根据鸡种进行选择。现增加 SPXY 算法

选择校正集和验证集，SPXY 算法的优点是能有效覆

盖多维向量空间，从而改善模型预测能力。在计算样

品间距离时 SPXY 算法同时将 x 变量和 y 变量同时考

虑在内[18]，其标准化的 xy 距离公式为： 

, [1, ] , [1, ]

( , )( , )( , )
max ( , ) max ( , )

yx
xy

p q N x p q N y

d p qd p qd p q
d p q d p q∈ ∈

= +  

式中： 

N——样品数； 

x——PLS 确定的主成分； 

y——化学检测值； 

dx(p,q)——p 和 q 主成分的欧氏距离； 

dy(p,q)——p 和 q 化学检测值的欧氏距离。 

在剔除异常样本集的基础上，根据计算的欧氏距

离进行样本集和验证集的重新划分。 

1.8  综合优化建模研究 

以原始光谱PLS的主成分数为依据，采用MCCV
方法筛选出 2 个相同残差方差、不同残差均值的异常

样本集，在全样本集、删除异常样本集 1 和删除异常

样本集 2 的基础上，采用 SPXY 方法划分校正集和验

证集，形成 3 个新的校正集和验证集，针对 1.2.2 选

定的建模谱段和 1.2.1 选定的光谱预处理方法，采用

PLS 方法建立胸肌赖氨酸定量预测模型。评价建模效

果，最终筛选出鸡胸肌赖氨酸最佳校正模型。 

1.9  数据处理与模型评价 

采用校正决定系数 R2 
CAL、校正标准偏差 SECAL、

留一法内部交互验证决定系数 R2 
CV、留一法内部交互

验证标准偏差 SECV进行评价，以最高的 R2 
CAL和 SECV

确定最优校正模型。 
2

1 , ,2
2

1 , ,

2
1 , ,
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( )
1

( )

( )
SE

1

n
i i actual i predicted
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i i actual i actual

n
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y y
R
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n
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−
= −

−

−
=

−
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∑
∑

 

式中： 

yi,actual——第 i 个样品化学检测值； 

yi,predicted——用所建模型对第 i 个样品的预测值； 

ȳi,actual——建模集中所有样品化学检测值的平均值； 

n——建模集的样品数； 

R2 
CV的计算公式同 R2 

CAL，SECV的计算公式同 SECAL。 
使用外部验证集对校正模型进行外部验证。评价

指标是预测决定系数 R2 
p、预测标准偏差 SEp，验证集

标准偏差与预测标准偏差的比值 RPDp。R2 
p和 SEp 的

计算公式同校正集。 
根据校正模型的评价指标、内部交互验证的评价

指标和外部验证评价指标综合评定模型的优劣。 

2  结果与讨论 

2.1  胸肌冻干粉赖氨酸化学方法检测结果 

表 1 胸肌冻干粉赖氨酸含量化学检测结果 

Table 1 Statistics of lysine content measured by chemical method for the breast muscles freeze-dried powder 

样本 样本数/个 最大值/% 最小值/% 平均值/% 标准偏差 变异系数 

校正集 200 10.07 6.30 8.41 0.92 10.98 

外部验证集 63 9.90 6.76 8.34 0.83 9.89 

NXX 48 9.18 7.36 8.10 0.38 4.66 

QHX 58 9.77 7.38 8.45 0.68 8.07 

LWX 52 10.07 8.49 9.63 0.29 3.03 

XPX 58 9.52 7.07 8.34 0.73 8.71 

WDX 47 8.13 6.30 7.32 0.36 4.97 

根据 1.4 中的鸡种划分法对 263 个样本进行划

分，划分后的校正集和外部验证集赖氨酸含量化学方

法检测结果如表 1 所示。校正集样本赖氨酸含量在

10.07%~6.30%之间，外部验证集样本的赖氨酸含量

为 9.90%~6.76%，包含在校正集中，满足近红外模型

的建模和验证要求。由表 1 可以看出，无量山乌骨鸡
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胸肌中赖氨酸含量较高，平均值为 9.63%，且变异系

数最低 CV 仅为 3.03%；武定鸡胸肌中赖氨酸含量最

低，平均值仅为 7.32%；青花鸡和新平黎明鸡胸肌中

赖氨酸含量变异较大，其 CV 均大于 8%。 

2.2  光谱预处理方法筛选 

由表 2 可知，在全谱段 1000~2502 nm 波长范围

内，不同光谱预处理方法对建模结果存在一定影响。

SNV+gapsegment (1#,15,7)光谱的建模结果最佳，而

SNV+Detrending 光谱所获结果较差，SNV 和 MSC

两种光谱预效果相同。因此，本研究的光谱预处理方

法为 SNV+gapsegment (1#,15,7)方法。陆艳婷等[19]使

用“一阶导数+多元散射校正”和“一阶导数+矢量

归一化”两种光谱预处理方法建立的粳稻赖氨酸

NIRS 预测模型效果较优，其 R2 
CAL均为 0.85。牛智友

等[20]使用“变量标准化，7 点平滑，二阶导数”光谱

预处理方法建立的鱼粉赖氨酸 NIRS 预测模型的 R2 
CAL

为 0.95。上述研究所用光谱预处理方法与本文结论不

一致，其原因主要是样本来源不同，样本赖氨酸及其

NIRS 差异所致。 
表 2 不同光谱预处理方法建模结果 

Table 2 The modeling results of different spectra pretreatment methods 

光谱预处理方法 主成分数 R2 
CAL SECAL R2 

CV SECV R2 
p SEP RPDP 

原始光谱 6 0.79 0.4262 0.70 0.5078 0.50 0.5850 1.41 

SNV 4 0.75 0.4588 0.66 0.5423 0.45 0.6101 1.35 

MSC 4 0.75 0.4588 0.66 0.5423 0.46 0.6083 1.36 

Gapsegment (1#,15,7) 8 0.82 0.3897 0.68 0.5205 0.56 0.5442 1.52 

Gapsegment (2#,15,7) 6 0.75 0.4608 0.62 0.5736 0.58 0.5346 1.54 

SNV+gapsegment (1#,15,7) 8 0.83 0.3820 0.68 0.5198 0.57 0.5425 1.52 

SNV+gapsegment (2#,15,7) 6 0.76 0.4551 0.61 0.5787 0.45 0.6101 1.35 

SNV+Detrending 4 0.73 0.4821 0.61 0.5747 0.53 0.5669 1.46 

2.3  建模特征光谱筛选 

2.3.1  原 始 光 谱 图 和 SNV+gapsegment 
(1#,15,7)光谱图 

 

 

图 1 胸肌冻干粉近红外光谱图 

Fig.1 NIRS of the freeze-dried breast muscles powder 

注：a：原始光谱；b：SNV+gapsegment (1#,15,7)光谱。 

 

 

图 2 胸肌冻干粉原始光谱主成分分析 

Fig.2 PCA analysis of original NIRS of the freeze-dried 

breast muscles powder 

注：a：得分图；b：装载图。 

由图 1a 可知，五种地方鸡胸肌冻干粉的原始光
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谱相似，有 6 个明显的吸收峰，但在 2300~2502 nm
区间内表示出相对较大的差异，图 1b 中也表现出此

特征。武定鸡在 1000~1450 nm 谱段的吸光度值相对

较高，而在 1900~2502 nm 谱段武定鸡和新平黎明鸡

相对其他 3 种鸡吸光度值较低。就整条光谱吸光度值

变化来看，青花鸡和尼西鸡的吸光度值变化差异最

大，武定鸡的吸光度值变化差异最小，推测吸光度值

的差异与不同鸡种胸肌冻干粉中粗蛋白质的含量不

同有关。研究报导，赖氨酸纯品 NIRS 吸收峰的谱区

为 1150~1250 nm、1400~1450 nm、1700~1800 nm、

2100~2500 nm，强吸收峰出现在 1722 nm和 2122 nm，

这与赖氨酸主链上存在多个-CH2 有关[21]。鸡腿肌冻

干粉提取蛋白质的吸收峰与腿肌冻干粉的吸收峰相

似，也有 6 个明显吸收峰[22]，与图 1 中的 6 个吸收

峰 1130~1275 nm、1350~1580 nm、1670~1890 nm、

1900~2460 nm 位置相同。因胸肌冻干粉中蛋白质含

量在 80%~93%之间，所以图 1 中冻干粉 NIRS 主要

受蛋白质 NIRS 的影响。构成蛋白质的酰氨基团在

1500~1530 nm 附近为 N-H 伸缩振动的一级倍频，

2050~2060 nm 附近为 N-H 伸缩振动的组合频吸收，

2168~2180 nm附近为N-H弯曲的二级倍频与C=O伸

缩/N-H 面内弯曲/C-N 伸缩振动的组合频[23]。α 螺旋

结构较多的蛋白质在 2445 nm、2291~2281 nm、2167 
nm 和 1738 nm 区域会出现比较强的谱带，β折叠结

构为主的蛋白质则多在 2463 nm、 2270 nm、

2210~2203 nm、2055 nm 和 1691~1688 nm 附近出现
[24]。其中，1130~1275 nm 处的吸收峰与 C-H 基团振

动二级倍频吸收有关，1350~1580 nm 处的吸收峰与

2100~2500 nm 与 C-H 基团的组合频相关[22]。牛血清

蛋白冻干粉 NIRS 在 1570 nm、1698~1738 nm、2057 
nm、2071 nm、2289~2462 nm 区域也有 5 个明显特

征吸收峰[25]。综上，图 1 中 1200 nm 附近的吸收峰

与 C-H 基团振动的二级倍频有关，1550 nm 附近的吸

收光谱主要与酰氨基团 N-H 伸缩振动的一级倍频、

C-H 基团振动的组合频有关；1700~1800 nm 附近的

吸收光谱主要与 C-H 基团振动的一级倍频有关以及

蛋白质的二级结构有关；2000~2502 nm 处的三个吸

收峰与蛋白质的二级结构、NH 基团的倍频、羧酸等

相关，在 2300~2502 nm 谱区光谱表现尤其复杂，赖

氨酸纯品的特征吸收峰均在此谱区中出现。 
对胸肌冻干粉原始光谱进行 PCA 分析，以 2 个主

成分为坐标建立二维得分图（图 2a）。其中 PC1 对光

谱矩阵的累积方差贡献为 82%，PC2 为 14%，因此，

样本在二维空间的分布可反应其特征。在图 2a 中，除

武定鸡部分样品散落于得分图的下方，其余 4 种鸡和

一半武定鸡样品混杂为一体，聚类趋势不明显。由于

PC1 已包含了绝大多数分类信息，因此可根据 PC1 的

载荷图提取近红外的特征光谱[26]。从载荷图 2b 可以

看出，胸肌冻干粉的特征光谱区主要在 1100~1250 
nm、1350~1550 nm、1650~1800 nm、1900~ 2100 nm、

2100~2250 nm、2250~2502 nm 六个光谱区间。De la 
haba等的研究表明混合肉糜及屠宰下脚料中氨基酸的

特征谱区为 1650~1794 nm 和 2224~2394 nm[27]。 
综合图 1 和图 2 分析结果，将 1000~2502 nm 波

长区域划分为：1000~1299 nm、1300~1649 nm、1650~ 
1879 nm、1880~2089 nm、2091~2229 nm、2231~2502 
nm 六个光谱区域，同时又根据原始光谱吸光度的高

低，将全谱段划分成 1600~2502 nm 和 1000~1599 nm
两个组合区域，研究上述 8 个光谱区域对胸肌冻干粉

赖氨酸 NIRS 定量模型预测精度的影响。 
2.3.2  不同谱区建模效果比较 

使用原始光谱和 SNV+gapsegment (1#,15,7)光
谱，在上述 8 个光谱区域使用 PLS 方法进行建模，

建模结果如表 3 所示。 
在表 3 所建的 16 个模型中，最优模型是

1000~1599 nm 谱区，采用原始光谱所建模型，其 R2 
CAL

为 0.83，SECV为 0.5152，RPDP为 1.70，优于表 2 中

的最优模型（ 1000~2502 nm ， SNV+gapsegment 
(1#,15,7)，R2 

CAL=0.83，SECV=0.5198，RPDP=1.52）。表

3 的次优模型为 1000~1299 nm 谱区，采用原始光谱

所建模型，其 R2 
CAL为 0.80，SECV为 0.5399，RPDP为

1.62。从表 3 可以看出，采用原始光谱所建模型均优

于采用 SNV+gapsegment (1#,15,7)光谱所建模型。 
2.3.3  采用 FiPLS、BiPLS、FBiPLS 三种方法

进行建模特征谱区筛选 
在1000~2502 nm和1000~1599 nm上采用FiPLS、

BiPLS、FBiPLS 三种方法筛选建模最适特征谱区，特

征谱区筛选结果如表 4 所示。其中，使用 FiPLS 方法

获得 7 个建模谱区，BiPLS 获得 4 个建模谱区，FBiPLS
获得 2 个建模谱区。分别在这 13 个特征谱区，使用原

始光谱和 SNV+gapsegment (1#,15,7)光谱，应用 PLS
方法建立校正模型。建模结果如表 5 所示。 

在表 5中，最优模型为Lys1558-39和Lys973-97B
两个特征谱区使用原始光谱所建，虽然 Lys1558-155
特征谱区所建模型 R2 

CAL和 SECV结果较好，但其 RPDP

为 1.41，说明模型的稳定性较差，不能作为最优模型。

为更全面的研究建模谱区对模型的影响，综合考虑将

Lys1558-39、Lys973-40、Lys973-97B、Lys973-40B、
Lys1558-39-29B 五个光谱区域定为下一步研究的建

模光谱区域。 
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表 3 胸肌冻干粉赖氨酸建模结果 

Table 3 The modeling results for lysine of freeze-dried breast muscles powder 

建模波长范围 光谱预处理方法 主成分数 R2 
CAL SECAL R2 

CV SECV R2 
p  SEP RPDP

2231~2502 nm 
原始光谱 5 0.58 0.5937 0.45 0.6891 0.13 0.7680 1.07 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 8 0.61 0.5743 0.49 0.6587 0.21 0.7350 1.12 

2091~2229 nm 
原始光谱 4 0.35 0.7427 0.21 0.8252 0.13 0.7678 1.07 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 2 0.16 0.8433 0.09 0.8819 -0.09 0.8617 0.96 

1880~2089 nm 
原始光谱 5 0.61 0.5757 0.46 0.6776 0.46 0.6085 1.36 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 9 0.52 0.6405 0.30 0.7729 0.26 0.7101 1.16 

1650~1879 nm 
原始光谱 6 0.69 0.5135 0.59 0.5922 0.51 0.5752 1.43 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.59 0.5910 0.48 0.6658 0.46 0.6050 1.36 

1300~1649 nm 
原始光谱 6 0.78 0.4330 0.67 0.5326 0.60 0.5201 1.59 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.71 0.4969 0.60 0.5875 0.43 0.6241 1.32 

1000~1299 nm 
原始光谱 6 0.80 0.4165 0.66 0.5399 0.62 0.5103 1.62 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.69 0.5152 0.56 0.6115 0.53 0.5665 1.46 

1600~2502 nm 
原始光谱 6 0.68 0.5172 0.56 0.6163 0.25 0.7138 1.16 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 8 0.74 0.4729 0.60 0.5888 0.43 0.6206 1.33 

1000~1599 nm 
原始光谱 7 0.83 0.3830 0.69 0.5152 0.65 0.4864 1.70 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.73 0.4783 0.62 0.5714 0.55 0.5539 1.49 

表 4 FiPLS、BiPLS、FBiPLS 优选的建模光谱区域 

Table 4 The optimum intervals of modeling spectra by FiPLS, BiPLS and FBiPLS 

建模光谱 

筛选方法 

供筛选的 

光谱区域/nm 

(波点数/个) 

优选出的建模光谱区域编号

划分的子区间数/个 

每个区间的光谱数/个 

优选出的建模光谱区域/nm 

(光谱数/个) 

FiPLS 

1000~2502 

(1558) 

Lys1558-155 
155 
10 

2016-2002; 1970-1957; 1733-1723; 1710-1700; 1645-1636; 
1604-1595; 1585-1576; 1556-1539; 1502-1486; 1476-1469; 
1404-1398; 1389-1383; 1325-1319; 1286-1280; 1255-1249; 
1237-1226; 1186-1181; 1082-1078; 1069-1065; 1022-1015 

(250) 

Lys1558-77 
77 
20 

2000-1942; 1493-1428; 1397-1383; 1367-1340; 1286-1226; 
1191-1181; 1159-1150; 1110-1101 

(960) 

Lys1558-39 
39 
39 

2106-2043; 1980-1870; 1639-1600; 1562-1527; 1492-1398; 
1341-1315; 1289-1219; 1175-1136; 1080-1063 

（585） 

Lys1558-10 
10 

155 

1926-1229 
(775) 

1000~1599 

(973) 

Lys973-97 
97 
10 

1386-1379; 1329-1323; 1289-1283; 1276-1258; 1240-1235; 
1194-1184; 1173-1168; 1142-1137; 1103-1099; 1080-1076; 

1058-1054; 1012-1009; 1004-1001 
(160) 

Lys973-40 
40 
24 

1510-1470; 1411-1359; 1325-1309; 1293-1221; 1193-1181; 
1167-1155; 1064-1054 

(336) 

转下页
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Lys973-10 

10 
97 

1599-1357; 1290-1177; 1082-1040 
(582) 

BiPLS 

1000~2502 

(1558) 

Lys1558-155B 
155 
10 

2481-2457; 2409-2367; 2323-2284; 2262-1313; 1305-1186; 
1181-1031; 1026-1019; 1014-1003 

(1450) 

Lys1558-39B 
39 
39 

2412-2250; 2175-2108; 2041-1982; 1770-1527; 1492-1369; 
1315-1290; 1265-1219; 1175-1136; 1116-1030 

(936) 

1000~1599 

(973) 

Lys973-97B 
97 
10 

1599-1571; 1561-1543; 1524-1465; 1456-1409; 1401-1350; 
1336-1316; 1286-1283; 1276-1235; 1189-1178; 1157-1152; 
1147-1127; 1107-1099; 1084-1076; 1071-1067; 1058-1054; 

1045-1041; 1028-1025; 1012-1009; 1004-1001 
(540) 

Lys973-40B 
40 
24 

1576-1309; 1293-1235; 1206-1194; 1167-1155; 1143-1131; 
1085-1054 

(576) 

FBiPLS 

Lys1558-39 

(585) 

Lys1558-39-29B 
29 
20 

2106-2074; 1979-1951; 1920-1870; 1639-1600; 1562-1527; 
1492-1471; 1454-1439; 1422-1398; 1341-1323; 1271-1247; 

1223-1219; 1175-1149; 1138-1136; 1080-1065 
(404) 

Lys973-40 

(336) 

Lys973-40-22B 
22 
15 

1510-1498; 1487-1470; 1411-1392; 1380-1369; 1325-1309; 
1293-1226; 1190-1182; 1062-1056 

(240) 

2.4  异常样本的剔除 

 
图 3 胸肌冻干赖氨酸原始光谱 MCCV 法残差均值-方差图 

Fig.3 The residual mean-variance scatter of MCCV based on 

the spectra of freeze-dried breast muscle powder and lysine 

values 

在图 3 中，残差方差超过 0.017 以上有 6 个样本，

其中尼西鸡样本 4 个，武定鸡样本 1 个，新平黎明鸡

1 个。根据残差均值和离散程序，将残差均值的判定

线分别定为 0.7、0.5，即异常样本集 1（残差均值>0.7
和方差>0.017）有 36 个样本，异常样本集 2（残差均

值>0.5 和方差>0.017）有 68 个样本。 

2.5  综合优化建模结果 

表 6 显示：没有删除异常样本时，使用 SPXY 法

选择的校正样本和外部验证样本，最优模型为

Lys973-97B 建模谱区，使用原始光谱所建，其 R2 
CAL

=0.85、SECV=0.4797、R2 
p =0.75、RPDP=1.98。删除异

常样本集 1 时，3 个模型结果较优，分别为 1000~2502 
nm 使用原始光谱所建，其 R2 

CAL=0.84、SECV=0.4300、
R2 

p =0.84、RPDP=2.52；Lys973-97B 使用原始光谱所建，

其 R2 
CAL=0.87、SECV=0.4521、R2 

p =0.82、RPDP=2.39；
1000~1599 nm 区域使用原始光谱所建，其 R2 

CAL=0.85、
SECV=0.4626、R2 

p =0.84、RPDP=2.50。删除异常样本

集 2 的建模结果也类似，最优模型为 1000~2502 nm
使用原始光谱所建，其 R2 

CAL=0.92、SECV=0.3284、R2 
p

=0.88、RPDP=2.93；其次为 Lys973-97B 谱区使用原

始光谱所建，其 R2 
CAL=0.86、SECV=0.4066、R2 

p =0.86、
RPDP=2.67；1000~1599 nm 区域使用原始光谱所建模

型也较优，其 R2 
CAL=0.86、SECV=0.4114、R2 

p =0.87、
RPDP=2.74。 



 

 

表 5 胸肌冻干粉赖氨酸 FiPLS、BiPLS、FBiPLS 特征光谱区的建模结果 

Table 5 The modeling results for lysine of freeze-dried breast muscle powder by FiPLS, BiPLS and FBiPLS 

光谱筛选方法 建模波长范围 建模光谱数 光谱预处理方法 主成分数 R2 
CAL SECAL R2 

CV SECV R2 
p SEP RPDP

Fipls 

Lys1558-155 250 
原始光谱 10 0.90 0.2841 0.82 0.3980 0.50 0.5854 1.41

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.72 0.4832 0.63 0.5641 0.50 0.5857 1.41

Lys1558-77 960 
原始光谱 8 0.82 0.3932 0.69 0.5129 0.61 0.5171 1.60

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.79 0.4245 0.68 0.5268 0.56 0.5453 1.51

Lys1558-39 585 
原始光谱 9 0.88 0.3165 0.75 0.4602 0.61 0.5157 1.60

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.77 0.4371 0.65 0.5501 0.60 0.5244 1.57

Lys1558-10 775 
原始光谱 6 0.79 0.4218 0.72 0.4899 0.56 0.5500 1.50

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.80 0.4095 0.71 0.4962 0.52 0.5733 1.44

Lys973-97 160 
原始光谱 7 0.82 0.3900 0.73 0.4787 0.56 0.5465 1.51

SNV+gapsegment (1#,15,7) 9 0.69 0.5138 0.50 0.6568 0.46 0.6079 1.36

Lys973-40 336 
原始光谱 8 0.84 0.3702 0.74 0.4753 0.61 0.5163 1.60

SNV+gapsegment (1#,15,7) 6 0.74 0.4673 0.59 0.5945 0.38 0.6513 1.27

Lys973-10 582 
原始光谱 7 0.83 0.3840 0.72 0.4905 0.59 0.5271 1.57

SNV+gapsegment (1#,15,7) 4 0.73 0.4741 0.63 0.5593 0.51 0.5801 1.42

Bipls 

Lys1558-155B 1450 
原始光谱 8 0.83 0.3814 0.73 0.4836 0.58 0.5354 1.54

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.78 0.4291 0.67 0.5299 0.51 0.5778 1.43

Lys1558-39B 936 
原始光谱 7 0.84 0.3715 0.72 0.4940 0.53 0.5672 1.45

SNV+gapsegment (1#,15,7) 6 0.79 0.4199 0.68 0.5239 0.51 0.5779 1.43

Lys973-97B 540 
原始光谱 9 0.88 0.3188 0.76 0.4530 0.58 0.5322 1.55

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.77 0.4447 0.64 0.5574 0.56 0.5446 1.51

Lys973-40B 576 
原始光谱 6 0.81 0.4000 0.72 0.4887 0.64 0.4930 1.54

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.77 0.4436 0.64 0.5518 0.55 0.5538 1.49

FBipls 

Lys1558-39-29B 404 
原始光谱 9 0.88 0.3191 0.76 0.4494 0.58 0.5374 1.54

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.73 0.4775 0.61 0.5778 0.61 0.5182 1.59

Lys973-40-22B 240 
原始光谱 7 0.83 0.3822 0.74 0.4684 0.60 0.5250 1.57

SNV+gapsegment (1#,15,7) 5 0.71 0.4939 0.59 0.5958 0.34 0.6696 1.23
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表 6 胸肌冻干粉赖氨酸 NIRS 定量预测模型评价结果 

Table 6 The evaluate results of NIRS quantitative prediction model for the lysine of the freeze-dried breast muscle powder 

删除的异常样本集 建模样本数 验证样本数 建模波长 光谱预处理方法 主成分数 R2 
CAL SECAL R2 

CV SECV R2 
p SEP RPDP

无 210 53 

1000~2502 nm
原始光谱 7 0.78 0.4249 0.67 0.5255 0.66 0.5068 1.71

SNV+gapsegment(1#,15,7) 8 0.82 0.3809 0.68 0.5165 0.67 0.5017 1.73

1000~1599 nm
原始光谱 6 0.78 0.4296 0.67 0.5240 0.68 0.4898 1.77

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.73 0.4750 0.61 0.5710 0.70 0.4761 1.82

Lys1558-39 
原始光谱 8 0.85 0.3532 0.72 0.4846 0.74 0.4428 1.96

SNV+gapsegment(1#,15,7) 5 0.75 0.4555 0.62 0.5611 0.66 0.5072 1.71

Lys973-97B 
原始光谱 8 0.85 0.3544 0.72 0.4797 0.75 0.4378 1.98

SNV+gapsegment(1#,15,7) 5 0.76 0.4468 0.62 0.5599 0.67 0.5003 1.74

Lys1558-39-29B
原始光谱 8 0.84 0.3675 0.72 0.4817 0.71 0.4675 1.86

SNV+gapsegment(1#,15,7) 5 0.72 0.4795 0.60 0.5759 0.62 0.5383 1.61

异常样本集 1 182 45 

1000~2502 nm
原始光谱 6 0.84 0.3580 0.77 0.4300 0.84 0.3359 2.52

SNV+gapsegment(1#,15,7) 5 0.79 0.4040 0.70 0.4881 0.76 0.4151 2.04

1000~1599 nm
原始光谱 7 0.85 0.3386 0.73 0.4626 0.84 0.3391 2.50

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.75 0.4382 0.64 0.5361 0.78 0.3988 2.13

Lys1558-39 
原始光谱 7 0.82 0.3744 0.73 0.4600 0.82 0.3640 2.33

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.77 0.4287 0.66 0.5168 0.71 0.4595 1.85

Lys973-97B 
原始光谱 8 0.87 0.3214 0.74 0.4521 0.82 0.3554 2.39

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.75 0.4395 0.64 0.5339 0.78 0.3987 2.13

Lys1558-39-29B
原始光谱 7 0.82 0.3759 0.74 0.4564 0.79 0.3902 2.17

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.74 0.4544 0.64 0.5320 0.67 0.4875 1.74

异常样本集 2 156 39 

1000~2502 nm
原始光谱 7 0.92 0.2451 0.85 0.3284 0.88 0.3197 2.93

SNV+gapsegment(1#,15,7) 6 0.88 0.2956 0.78 0.4019 0.85 0.3638 2.57

1000~1599 nm
原始光谱 6 0.86 0.3155 0.77 0.4114 0.87 0.3408 2.74

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.83 0.3553 0.73 0.4485 0.84 0.3721 2.51

Lys1558-39 
原始光谱 5 0.84 0.3422 0.79 0.3962 0.78 0.4393 2.13

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.81 0.3727 0.69 0.4806 0.82 0.3992 2.34

Lys973-97B 
原始光谱 6 0.86 0.3182 0.78 0.4066 0.86 0.3507 2.67

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.82 0.3674 0.71 0.4642 0.84 0.3718 2.52

Lys1558-39-29B
原始光谱 7 0.88 0.3020 0.80 0.3814 0.78 0.4355 2.15

SNV+gapsegment(1#,15,7) 4 0.77 0.4094 0.67 0.4977 0.79 0.4325 2.16
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对于光谱预处理的作用，从表 2、表 3、表 6 的建

模结果可以看出，在没有删除异常样本时，在

1000~2502 nm 建模谱区，使用 SNV+gapsegment 
(1#,15,7)光谱所建模型优于原始光谱所建；在

1000~1599 nm 建模谱区，使用原始光谱所建模型优于

SNV+gapsegment (1#,15,7)光谱所建。在表 6 中，删除

异常样本集 1 和集 2 后，原始光谱在 5 个建模谱区上

所建模型的结果均优于 SNV+gapsegment (1#,15,7)光
谱所建模型。 

对于异常样本剔除的作用，从表 6 中可以看出，

删除异常样本集 2 后在 5 个谱区上所建模型均优于删

除异常样本集 1 所建模型，删除异常样本集 1 和集 2
的建模效果均优于没有删除异常样本集，尤其表现在

外部验证集中。 
对于建模样本选取方法的作用，展晓日等[28]比较

了随机取样法，Kennard-Stone(KS)、duplex、SPXY
四种训练集取样法对橘叶橙皮苷 NIRS 模型的影响，

结果表明，SPXY 法选取的训练集建立的模型优于其

他三种方法。在本研究中，从表 2、表 3、表 5、表 6
的建模结果可以看出，删除异常样本后，SPXY 取样

法优于随机取样法（鸡种取样）。但在没有删除异常样

本时，鸡种选择法的校正建模结果和交互验证结果均

优于 SPXY 法的建模效果，但 SPXY 法外部验证和模

型稳健性的结果要优于鸡种选择法的建模结果。因此，

异常样本的剔除还需做深入研究。 
对于特征光谱的作用，从表 3 和表 5 可以看出，

使用 FiPLS 在全谱段筛选的建模谱区所建模型的校正

建模结果优于按光谱特征筛选的建模谱区，但外部验

证和模型稳健性的结果低于按光谱特征筛选的建模谱

区。在按光谱特征筛选的建模谱区上使用 BiPLS 法筛

选的建模谱区要优于 FiPLS 法。结合表 6 可以看出，

Lys973-97B 建模谱区相对于其他谱区建模结果的波

动性最小，综合考虑到模型建模的难易度、精确性和

适用性等方面，认为胸肌赖氨酸的建模特征谱区为

Lys973-97B。Qu 等[29]使用 FiPLS、BiPLS、FBiPLS
三种方法建立水中乙醇含量的定量预测模型，发现

FBiPLS 能改善 FiPLS 与 BiPLS 贪婪搜索的特性，对

特征波段的选取更高效、更具代表性。陶琳丽等[22]使

用 FiPLS、BiPLS、FBiPLS 三种方法筛选鸡腿肌冻干

粉粗蛋白质 NIRS 模型的建模谱段，结果也表明

FBiPLS 法优选出的建模谱段建模结果最优。上述两项

研究结果与本研究不一致。而仇逊超等[30]利用 BiPLS
和无信息变量消除法选取特征波段，建立全波段和特

征波段下的带壳松子和松仁蛋白质近红外预测模型，

结果表明 BiPLS 法筛选的谱段建模结果最优，与本研

究结果一致。 

3  结论 

根据以上研究可以看出，鸡肉赖氨酸近红外预测

模型的建立受异常样本和建模样本集的选择影响较

大，特征光谱的选择对模型的适用性影响较大，光谱

预处理仅在全谱段建模不做其它处理时表现出较好的

效果。 
（1）在本研究中，最优胸肌冻干粉赖氨酸 NIRS

模型为使用 156 个校正样本，39 个外部验证样本，在

1000~2502 nm 使用原始光谱所建模型，其 R2 
CAL为 0.92、

SECV为 0.3284、R2 
p为 0.88、RPDP为 2.93。 

（2）没有进行异常样本剔除、特征建模谱区选择

等处理时，胸肌冻干粉赖氨酸全谱段 NIRS 建模光谱

需进行 SNV+gapsegment (1#,15,7)方法预处理。 
（3）建模谱区为 Lys973-97B（540 个光谱数据）

时，使用原始光谱所建模型的适用性最强。 
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