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摘要：大米中的蛋白质、脂肪、碳水化合物和水分是大米的重要营养成分，这些组分的检测需要依赖国标法，检测过程繁琐冗

长，污染大，实现近红外快速检测具有重要的现实意义。本实验以 75 个大米样品为研究对象，用国标法测定其蛋白质、脂肪、碳水

化合物和水分的含量，用 Antares Ⅱ型近红外光谱仪采集光谱信息。将样品分为校正集和验证集，其中校正集 63 个，验证集 12 个，

通过 6 种光谱预处理方法和 3 种建模方法分别建立大米的蛋白质、脂肪、碳水化合物和水分的定量模型，用 Workflow 调用模型来实

现四种组分的快速检测。结果表明，蛋白质、碳水化合物通过一阶导数与 Savitzky-Golay 滤波对光谱进行处理；脂肪、水分通过二阶

导数和 Savitzky-Golay 滤波对光谱进行处理；再通过 PLS 回归与国标法的测定值相关联建立的大米中蛋白质、脂肪、碳水化合物及水

分的定量模型具有较高的预测精度。蛋白质、脂肪、碳水化合物和水分的预测模型的内部交叉验证的相关系数 R 分别为 0.9266、0.9333、

0.9198、0.9175，RMSECV 分别为 0.280、0.133、0.362、0.270，内部交叉验证的相关系数 R 均在 0.91 以上，RMSECV 均小于 0.37，

可实现对大米中蛋白质、脂肪、碳水化合物和水分的快速检测。 
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Abstract: Protein, fat, carbohydrate and moisture in rice are important nutrients in rice. The detection of these components needs to rely on 

the national standard method. The detection process is tedious and has large pollution. In this experiment, 75 rice samples were studied, and their 

contents of protein, fat, carbohydrate and moisture were measured by national standard method. Spectral information was collected by AntaresⅡ 

infrared spectrometer. Samples were divided into verification set and correction set, including 63 samples in correction set and 12 samples in 

verification set. A quantitative model of protein, fat, carbohydrate and moisture of rice was established through six spectral pretreatment methods 

and three modeling methods, and the model by running workflow was used to realize rapid detection of four components. The results showed 

that proteins and carbohydrates followed by the first derivative and Savitzky-Golay filtering, while fat and water followed by the second 

derivative and Savitzky-Golay filtering. The quantitative model of protein, fat, carbohydrate and water content in rice was established by Least 

partial square method in combination with the measured values by national standard method and has high prediction accuracy. The internal 

cross-validation coefficient of the prediction model of protein, fat, carbohydrate and moisture is 0.9266, 0.9333, 0.9198, 0.9175, and RMSECV 

is 0.280, 0.133, 0.362 and 0.270, respectively. The internal cross-validation R value is above 0.91 and RMSECV is less than 0.35, which can 

realize the rapid detection of protein, fat, carbohydrate and moisture in rice. 
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我国是亚洲地区最大的大米生产国和消费国[1]。

大米的主要成分是淀粉，同时含有丰富的蛋白质，氨

基酸，还含有少量的粗纤维、脂肪、钙、磷、维生素

等营养成分[2,3]。其中蛋白质、脂肪、碳水化合物和水

分含量是评价大米品质的重要指标[4]。国标法测定这
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些组分存在过程繁琐、条件不易控制、试剂消耗大、

耗时长等不足。近红外（Near Infrared，NIR）光谱分

析是近年来迅速发展的一种绿色分析技术，具有样品

前处理简单、分析速度快、无需化学试剂、非破坏性

和多成分同时分析等优点，为大米营养成分的快速检

测提供了新的途径。 
目前国内外学者利用近红外分析技术做了一些

关于粮食检测方面的研究，比如利用近红外光谱技术

结合化学计量学方法对谷物中蛋白质[5-8]、淀粉[9-11]、

脂肪[12,13]、水分[14]等营养成分含量建立数学预测模型。

但主要集中在以下两个方面的研究：一是选取特征波

长建立预测模型，具有模型简单、物理意义明确、计

算量小的优点，但检测结果不稳定，精度不高；另一

方面采用全波段范围进行建模，具有较好的精度，但

是计算量大，模型复杂，不利于实际应用。 
本试验在大米近红外光谱全波段的基础上，剔除

部分干扰波长，分别比较各种化学计量学方法得到最

佳的建模方法来建立的大米蛋白质、脂肪、碳水化合

物和水分的快速检测定量模型，既能满足较好的预测

精度，又能减小计算量。实现对大米中蛋白质、脂肪、

碳水化合物和水分的快速同时测定，为大米生产企业

实现在线检测和品质控制提供可能，也为食品质量监

测部门的日常监管提供理论依据。 

1  材料和方法 

1.1  实验材料 

1.1.1  实验原料和试剂 
大米样品 75 个，粉碎机磨成粉末，备用。  
试剂：乙醚、石油醚（沸程 30 ℃~60 ℃）、乙醇、

浓盐酸、浓硫酸、硼酸、氢氧化钠、硫酸铜、硫酸钾、

溴甲酚绿、甲基红。以上试剂均采用国药集团化学试

剂有限公司生产的分析纯试剂。 
1.1.2  仪器设备 

近红外光谱仪（AntaresⅡ型），Thermo Fisher 
SCIENTIFIC 公司；FOSS 全自动凯氏定氮仪（Jewelled 
8400 型），福斯分析仪器公司；电热恒温鼓风干燥箱

（DHG-9123A 型），上海精宏实验设备有限公司；程

控箱式电炉（SXL-1208 型），上海精宏实验设备有限

公司；离心机（Centrifuge 5810 R），Peppercorn 公司。 

1.2  实验方法 

1.2.1  国标法测定大米中蛋白质、脂肪、水分

和碳水化合物的含量 
大米中粗蛋白质含量测定参照《GB 5009.5-2016.

食品安全国家标准：食品中蛋白质的测定》全自动凯

氏定氮法，粗脂肪含量依据《GB 5009.6-2010.食品国

家安全标准：食品中脂肪的测定》酸水解法测定、水

分含量应用《GB 5009.3-2016.食品国家安全标准：食

品中水分的测定》直接干燥法测得、最后参照《GB 
5009.4-2016.食品国家安全标准：食品中灰分的测定》

得到粗灰分的含量。每个组分测四个平行数据，通过

Grubs 法在显著性 α=0.05 下剔除可疑值，得平均值。

再用大米的总量减去所测得蛋白质、脂肪、水分和灰

分的含量求得碳水化合物的含量。 
1.2.2  样品近红外光谱的采集  

近红外光谱仪采集光谱的工作参数设置如表 1。 
表1 近红外光谱仪参数设定 

Table 1 Parameter Setting of NIR 

参数 设定值 

光谱范围 4000.00 cm-1~10000.00 cm-1

增益 2x 

光谱分辨率 8 cm-1 

扫描次数 64 次 

背景频率 每隔 4 h 

样品杯是否旋转 是 

大米样品用粉碎机磨成粉末后立即置于样品杯

中，使固体粉末的厚度足以不让光透过（不低于 10 
mm），于 Antars 傅里叶变换近红外光谱仪的积分球模

块中，按照表 1 设定的参数采集样品的光谱信息，扣

除背景后得到样品的近红外光谱。 
1.2.3  光谱预处理方法 

样品的近红外光谱图通过一阶导数或二阶导数

处理，放大和分离重叠的信息，再利用 Savitzky-Golay
滤波或 Norris Derivative 滤波的方法降低由于倒数处

理后也被放大的噪声信息来提高信噪比。光谱的预处

理采用以下六种：（1）一阶导数；（2）二阶导数；（3）
一阶导数+Savitzky-Golay 滤波；（4）二阶导数

+Savitzky-Golay 滤波；（5）一阶导数+Norris Derivative
滤波；（6）二阶导数+Norris Derivative 滤波。其中

Savitzky-Golay 平滑设定多项式的取值范围为 9、阶数

为 3；Norris Derivative 滤波的段长：5；段间距：5。 
1.2.4  建模方法 

采集的大米近红外光谱通过导数处理和平滑处

理，选择相关光谱中相关性高的波长范围，分别采用

逐 步 多 元 线 性 回 归 （ Stepwise Multiple Linear 
Regression ， SMLR ）、 主 成 分 回 归 （ Principal 
Components Regression，PCR）、偏最小二乘法（Partial 
Least Squares，PLS）三种化学计量学方法，建立国标

法测定的蛋白质、脂肪、水分和碳水化合物含量与近
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红外光谱信息相关联的校正模型。根据校正集和验证

集的相关系数 R 和均方根来确定最终的建模方法。 

2  结果与分析 

2.1  国标法测定结果分析 

分别对 75 个大米样品的蛋白质、脂肪、水分和碳

水化合物含量测定，共收集 300 个数据，数据处理结

果如表 2。总样品分为验证集和校正集，其中校正集

样品 63 个，验证集样品 12 个。 
表2 大米蛋白质、脂肪、水分、碳水化合物含量化学测定值的

统计结果 

Table 2 Statistical results of chemical determination of protein, 

fat, water and carbohydrate content in rice (g/100 g) 

项目 组分 最小值 最大值 平均值 标准差

总样品集 

蛋白质 

4.81 8.66 7.02 0.84 

校正集 4.81 8.66 6.95 0.77 

验证集 5.39 8.12 7.08 0.77 

总样品集 

脂肪 

0.57 2.85 0.96 0.45 

校正集 0.57 2.85 0.90 0.37 

验证集 0.74 2.59 1.20 0.62 

总样品集 
碳水 
化合物 

75.62 80.47 78.79 0.98 

校正集 75.62 80.47 78.83 0.95 

验证集 76.71 80.38 78.75 0.95 

总样品集 

水分 

10.66 14.61 12.89 0.74 
校正集 10.66 14.61 12.89 0.68 

验证集 10.79 14.47 12.93 1.02 

由表 2 可知，总样品集大米的营养成分含量最高

的成分是碳水化合物，其中最大值为 80.47，最小值为

75.62；其次是水分，最大值为 14.61，最小值为 10.66；
蛋白质含量的最大值为 8.66，最小值为 4.81；脂肪的

含量最低，在 0.57~2.85 之间。可见，总样品集中蛋

白质、脂肪、碳水化合物以及水分的含量分布范围广，

说明所取的样品具有一定的代表性。 
由上表进一步可知校正集和验证集的蛋白质、脂

肪、碳水化合物及水分的含量范围，其中蛋白质的为

4.81~8.66、5.39~8.12；脂肪的变幅为 0.57~2.85、
0.74~2.59；碳水化合物的是 75.62~80.47、76.71~80.38；
水分的变幅为 10.66~14.61，10.79~14.47。验证集中蛋

白质、脂肪、水分和碳水化合物含量范围均在校正集

的范围内，所选校正集和验证集均合理。 

2.2  近红外吸收光谱结果分析 

 
 

75 个大米样品的近红外光谱信息如图 1。 

 
图1 大米样品的近红外光谱图 

Fig.1 Near-infrared spectrum of rice samples 

图 1 中，大米样品集光谱的变化趋势基本相同，

显示出样本群体的一致性，但未处理的光谱只是在吸

光度上整体上下波动，很难区分样品光谱信息的差异

而得到特征谱段，需要借助化学计量学的方法来放大

和利用光谱信息。 

2.3  光谱预处理方法、谱区的范围和建模方法

对结果的影响 

2.3.1  谱区的选择  
运用 TQ Analyst 9 定量分析软件，在近红外全光

谱波段范围内（4000 cm-1~10000 cm-1），根据各组分

的相关光谱，尽可能选择行相关性高的光谱范围作为

能代表大米品质的特征波长，运用特征波长进行建模

可以减少计算量，同时满足模型有较高的预测精度和

稳定性。蛋白质、脂肪、碳水化合物和水分的相关光

谱如图 2；谱区范围，如表 3。 

 

图2 大米样品各组分的相关光谱 

Fig.2 Correlation spectrum of each component in rice sample 
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表3 蛋白质、脂肪、碳水化合物和水分的光谱范围 

Table 3 The spectral range of protein, fat, carbohydrate and 

water 

组分 光谱范围 

蛋白质 

6077.51 cm-1~4114.88 cm-1 

7185.47 cm-1~6275.88 cm-1 

8454.40 cm-1~7779.38 cm-1 

脂肪 7485.40 cm-1~4352.42 cm-1 

碳水化合物 

4484.50 cm-1~4183.99 cm-1 

6020.67 cm-1~4940.73 cm-1 

7716.38 cm-1~7055.52 cm-1 

9015.99 cm-1~7906.71 cm-1 

水分 

4504.90 cm-1~4024.84 cm-1 

6048.01 cm-1~4701.53 cm-1 

7501.74 cm-1~6700.05 cm-1 

2.3.2  光谱预处理方法和建模方法的确定 
如表 4 所示，18 种预处理和建模方法的组合，建

立大米的蛋白质、脂肪、水分和碳水化合物含量的校

正模型。根据校正集和验证集的相关系数 R 和均方根

的参数来确定光谱的预处理和建模方法，一般认为相

关系数 R 越接近 1 和均方根越接近 0，模型效果越好
[15,16]。由表 4 可知，不同的光谱预处理方法，同样很

大程度的影响模型的预测能力，通过 SMLR 建立的近

红外校正模型与 PCR 和 PLS 建立的校正模型相比大

体都不理想。通过 PCR 和 PLS 建立的模型中部分校

正集和验证集有的具有比较相关系数高，但是均方根

偏大；或者相关系数不高，均方根偏大。通过筛选同

时满足校正集和验证的相关系数应尽可能的接近 1 和

均方根应尽可能的接近于 0，得出最佳光谱预处理方

法和建模方法，结果如表 5 所示。 
表4 光谱预处理方法和建模方法组合结果 

Table 4 Results of combination of spectral pretreatment and modeling method 

组分 预处理方法 建模方法 
校正集  验证集 

R RMSEC  R RMSEP 

蛋白质 

一阶导数 SMLR 0.8658 0.370  0.8950 0.394 

一阶导数 PCR 0.9825 0.138  0.9890 0.155 

一阶导数 PLS 0.9978 0.0485  0.9356 0.281 

二阶导数 SMLR 0.6201 0.580  0.1067 0.849 

二阶导数 PCR 0.6333 0.572  0.2527 0.848 

二阶导数 PLS 0.4237 0.670  0.1117 0.775 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 SMLR 0.8877 0.341  0.9044 0.360 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PCR 0.9830 0.136  0.9868 0.161 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PLS 0.9969 0.0578  0.9706 0.196 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 SMLR 0.8111 0.433  0.9154 0.344 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PCR 0.9538 0.222  0.9560 0.290 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PLS 0.9993 0.0278  0.8084 0.475 

一阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.9251 0.281  0.9629 0.241 

一阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9836 0.133  0.9871 0.155 

一阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9830 0.136  0.9942 0.0965 

二阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.9292 0.273  0.8768 0.373 

二阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9827 0.137  0.9897 0.148 

二阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9766 0.159  0.9844 0.150 

脂肪 

一阶导数 SMLR 0.9487 0.117  0.9797 0.156 

一阶导数 PCR 0.9685 0.0918  0.9788 0.160 

一阶导数 PLS 0.9717 0.0871  0.9819 0.154 

二阶导数 SMLR 0.9152 0.149  0.9846 0.157 

二阶导数 PCR 0.7698 0.235  0.1786 0.666 

二阶导数 PLS 0.9683 0.0921  0.6872 0.533 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 SMLR 0.9484 0.117  0.9840 0.157 

转下页
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一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PCR 0.9686 0.0917  0.9794 0.161 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PLS 0.9681 0.0924  0.9828 0.146 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 SMLR 0.9508 0.114  0.9744 0.186 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PCR 0.9626 0.0999  0.9770 0.148 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PLS 0.9901 0.0517  0.9786 0.143 

一阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.9485 0.117  0.9873 0.136 

一阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9542 0.110  0.9850 0.141 

一阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9527 0.112  0.9837 0.141 

二阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.9635 0.0987  0.9888 0.116 

二阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9582 0.106  0.9860 0.149 

二阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9595 0.104  0.9843 0.144 

碳水化合物 

一阶导数 SMLR 0.8494 0.486  0.8307 0.546 

一阶导数 PCR 0.9557 0.271  0.9606 0.275 

一阶导数 PLS 0.9734 0.211  0.7178 0.646 

二阶导数 SMLR 0.7248 0.635  0.5404 0.907 

二阶导数 PCR 0.7448 0.615  0.6650 0.685 

二阶导数 PLS 0.9734 0.211  0.7178 0.646 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 SMLR 0.8526 0.481  0.8464 0.509 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PCR 0.9565 0.269  0.9607 0.276 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PLS 0.9658 0.239  0.9639 0.261 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 SMLR 0.7723 0.585  0.6866 0.684 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PCR 0.8961 0.409  0.7648 0.588 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PLS 0.9754 0.203  0.8869 0.487 

一阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.8685 0.457  0.9366 0.350 

一阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9471 0.296  0.9495 0.298 

一阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9524 0.281  0.9628 0.256 

二阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.8067 0.545  0.7427 0.664 
二阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9399 0.315  0.9702 0.223 

二阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9621 0.251  0.9655 0.323 

水分 

一阶导数 SMLR 0.9267 0.254  0.9648 0.313 

一阶导数 PCR 0.9499 0.212  0.9588 0.299 

一阶导数 PLS 0.9461 0.219  0.9635 0.291 

二阶导数 SMLR 0.7192 0.470  0.7415 0.730 
二阶导数 PCR 0.7789 0.425  0.8358 0.656 
二阶导数 PLS 0.9960 0.0606  0.9056 0.582 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 SMLR 0.9292 0.250  0.9486 0.383 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PCR 0.9499 0.212  0.9581 0.301 

一阶导数+Savitzky-Golay滤波 PLS 0.9465 0.218  0.9626 0.292 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 SMLR 0.8633 0.342  0.8697 0.514 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PCR 0.9527 0.206  0.9522 0.365 

二阶导数+Savitzky-Golay平滑 PLS 0.9800 0.135  0.9664 0.301 

一阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.9272 0.254  0.9589 0.316 

一阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9594 0.191  0.9561 0.305 

转下页
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一阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9463 0.219  0.9578 0.302 

二阶导数+Norris Derivative滤波 SMLR 0.9251 0.257  0.9473 0.355 

二阶导数+Norris Derivative滤波 PCR 0.9590 0.192  0.9723 0.242 

二阶导数+Norris Derivative滤波 PLS 0.9524 0.206  0.9605 0.294 

表5 最佳光谱预处理方法和建模方法组合结果 

Table 5 Combination of Optimal Spectral Pretreatment and Modeling Methods 

组分 最佳预处理方法 最佳建模方法
校正集  验证集 

因子数
R RMSEC  R RMSECV 

蛋白质 
一阶导数+Savitzky-Golay滤波 

PLS 

0.9969 0.0578  0.9706 0.196 9 

碳水化合物 0.9658 0.239  0.9639 0.261 8 

水分 
二阶导数+Savitzky-Golay滤波 

0.9800 0.135  0.9664 0.301 7 

脂肪 0.9901 0.0517  0.9786 0.143 7 

由表 5 可知，通过导数和 Savitzky-golay 滤波对

近红外光谱进行预处理，再通过 PLS 进行建模，结果

显示的 R 均大于 0.96，RMSEC 均小于 0.25，所得的

校正模型效果优于其他的预处理和建模方法的组合。

因此蛋白质、碳水化合物选择一阶导数与 Savitzky- 
Golay 滤波的光谱预处理方法；脂肪、水分选择二阶

导数和 Savitzky-Golay 滤波的光谱预处理方法；再通

过 PLS 的建模方法分别建立大米中蛋白质、脂肪、碳

水化合物及水分含量测定的定量模型，具有较高的预

测性能。 

2.4  模型的建立与检验 

2.4.1  模型的建立 

蛋白质、碳水化合物通过一阶导数与 Savitzky 
-Golay 滤波的光谱预处理；脂肪、水分通过二阶导数

和 Savitzky-Golay 滤波的光谱预处理，再通过 PLS 的

建模方法分别建立大米中蛋白质、脂肪、碳水化合物

及水分含量测定的定量模型。分别以蛋白质、脂肪、

水分及碳水化合物含量的化学测定值为横坐标，近红

外预测值为纵坐标，建立的校正模型如图 3~6。 

 
图3 蛋白质的定量模型 

Fig.3 Quantitative model of protein 

 

由图 3~6 可知，蛋白质、脂肪、碳水化合物和水

分含量的校正集和验证集样品的实验点分布范围较

广，且很好的分布在回归线的两侧。它们的校正集相

关系数 R 分别为 0.9969、0.9901、0.9658、0.9800，均

方根 RMSEC 为 0.0578、0.0517、0.239、0.135；验证

集的相关系数 R 分别为 0.9706、0.9786、0.9639、
0.9664，均方根 RMSEP 分别为 0.196、0.143、0.261、
0.301，说明化学测定值和近红外光谱模型预测值之间

具有较高的相关性，此模型对样品有良好的预测能力。 

 
图4 脂肪的定量模型 

Fig.4 Quantitative model of fat 

 
图5 碳水化合物的定量模型 

Fig.5 Quantitative model of carbohydrate 
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图6 水分的定量模型 

Fig.6 Quantitative model of water 

2.4.2  模型的优化与验证 
根据光谱的分布差异计算马氏距离的方法鉴别

异常光谱，鉴别结果如图 7 所示。对图中马氏距离最

大的异常光谱的样品进行重新扫描光谱再计算其马氏

距离，结果仍如图 7 所示，故舍去该光谱。 

 
图7 近红外光谱图的马氏距离 

Fig.7 The mahalanobis distance of the near infrared 

spectrogram 

 
图8 蛋白质定量模型内部交叉验证结果 

Fig.8 Results of cross-validation of protein quantitative model 

对建立的模型进行内部交叉验证，由此判断模型

的预测能力。内部交叉验证结果分别以蛋白质、脂肪、

水分及碳水化合物含量的化学测定值为横坐标，近红

外预测值为纵坐标作图，并计算相关系数（R）与预

测均方根误差（RMSECV）如图 8~11。 
内部交叉验证的结果表明，预测大米中蛋白质、

脂肪、碳水化合物、水分的含量的近红外光谱模型

RMSEC 分别为 0.9266、0.9333、0.9198、0.9175，
RMSECV 分别为 0.280、0.133、0.362、0.270，相关

系数均达到 0.91 以上，且均方根均低于 0.37，结果表

明模型具有很好的预测性能。 

 
图9 脂肪的定量模型内部交叉验证结果 

Fig.9 Results of cross-validation of fat quantitative model 

 
图10 碳水化合物的定量模型内部交叉验证结果 

Fig.10 Results of cross-validation of carbohydrate quantitative 

model 

 
图11 水分的定量模型内部交叉验证结果 

Fig.11 Results of cross-validation of water quantitative model 

3  结论 

3.1  本实验应用近红外光谱（NIRS）分析技术，通

过比较不同的光谱预处理和建模方法确定最佳建模途

径为：大米中的蛋白质、碳水化合物通过一阶导数与

Savitzky-Golay 滤波对光谱进行处理；脂肪、水分通过
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二阶导数和 Savitzky-Golay 滤波对光谱进行处理；再

通过 PLS 回归与国标法的测定值相关联建立定量模

型。内部交叉验证表明预测值和真实值之间的相关系

数（R）均达到 0.91 以上，均方根（RMSECV）均低

于 0.37。 
3.2  因此本实验建立的大米近红外预测模型的预测

精度与现有同类模型相比有所提高；由于干扰波长的

剔除大大减少了变量数，在保证预测精度的同时降低

了计算量；利用 Workflow 软件调用建立的模型可实

现四种组分的快速检测。因此本模型适用于大米蛋白

质、脂肪、碳水化合物和水分的近红外快速检测，以

节省大量的人力、物力，减少化学试剂的消耗和环境

污染。 
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