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基于光谱波段优化的鸡肉冻干粉粗蛋白 
近红外定量预测模型研究 

 

陶琳丽，杨秀娟，邓君明，曹胜雄，陈琛，钟兴文，孙照程，孔凡虎，华雪妃，章雨竹，张曦 
（云南农业大学动物科学技术学院，云南省动物营养与饲料重点实验室，云南昆明 650201） 

摘要：本文通过将鸡肉蛋白质近红外光谱特性与组合间隔偏最小二乘法（SiPLS）、遗传算法(GA)相结合筛选校正模型的最佳建

模光谱区域，旨在提高鸡肉冻干粉粗蛋白近红外定量预测模型的预测精度和模型稳健性。以 260 个鸡腿肌冻干粉为研究对象，提取其

中 100 个样品的蛋白质，在 999.7~2502.3 nm 扫描腿肌冻干粉和腿肌提取蛋白冻干粉的 NIRS，比较两光谱异同，根据腿肌提取蛋白

冻干粉 NIRS 光谱特征及主成分分析（PCA）结果将全谱划分为 10 个建模光谱区，采用 PLS 建模，比较全谱建模与特征光谱组合区

建模的优劣，筛选出基于鸡肉蛋白特征光谱的建模光谱组合区，应用 FiPLS 和 BiPLS 在全谱和优选出的光谱区再次进行建模光谱区

域筛选，接着使用 GA 和 FBiPLS 进行第三次建模光谱筛选。结果表明：在 999.7~1850.4 nm 波长上采用 FBiPLS 法优选出的建模光谱

区 1811.6~1794.0 nm、1756.2~1722.4 nm、1704.4~1688.9 nm、1594.4~1580.8 nm、1510.8~1485.7 nm、1472.1~1424.3 nm、1222.2~1057.6 

nm、1051.2~1008.7 nm 所建模型最优。研究显示，为保证校正模型的精确性和稳定性，在筛选最佳建模波长时，应将样品预测成分

的光谱特征与光谱筛选数学算法相结果，才能获得更好的建模结果。 
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Abstract: This paper is trying to obtain the optimum spectra to build the calibration model by the spectral characteristics of the chicken 

protein in near infrared region, interval partial least-squares regression (iPLS) and geneti calgorithm (GA), and aims to improve the prediction 

accuracy and robustness of the near infrared spectroscopy quantitative prediction model of the crude protein content in the chicken freeze-dried 

powder. Taking the muscles powders of 260 freeze-dried legs as the research object, the proteins from the muscles powders of 100 freeze-dried 

legs were extracted, the near infrared reflectance spectra (NIRS) from the freeze-dried leg muscle powder samples and the protein samples of the 

freeze-dried leg muscle powder were scanned in the 999.7~2502.3 nm wavelength region. The differences between two NIRS were studied. The 

NIRS of the freeze-dried leg muscles powder was divided into 10 spectral regions based on spectral characteristic and principal component 

analysis (PCA). The partial least squares regression (PLS) was used to build the quantitative prediction model. First, the modeling results based 

on full-spectrum and combining spectral regions of the characteristic spectra were compared to select the optimum spectral regions. Next, the 

PLS (FiPLS) and backward interval PLS (BiPLS). It is the third time the modeling spectra were filtrated by GA and forward and backward  
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regions and the optimum combining region based on the characteristic spectra by forward interval PLS (FiPLS) and backward interval PLS 

optimum spectral regions were extracted from the full-spectrum (BiPLS). Then, the modeling spectra were filtrated by GA and forward and 

backward interval partial least squares (FBiPLS). The result showed that the most optimum modeling spectral ranges were 1811.6~1794.0 nm、

1756.2~1722.4 nm、1704.4~1688.9 nm、1594.4~1580.8 nm、1510.8~1485.7 nm、1472.1-1424.3 nm、1222.2~1057.6 nm and 1051.2~1008.7 

nm by using FBiPLS. In conclusion, to ensure the accuracy and robustness of the calibration model, the selection method of optimum spectral 

regions was the combination of the spectral characteristics of sample composition and mathematical algorithm of wavelength selection. 

Key words: near infrared spectroscopy; chicken; protein; wavelength selection 

 
健康和高品质食品已成为当今的消费时尚，鸡肉

是健康食品的重要组成部分，在世界范围有着较高的

消费水平[1]。因此，评价与控制鸡肉品质的需求就越

来越高，鸡肉品质通常与鸡肉的物理和化学性能相关

联，而鸡肉中蛋白质含量的高低是一个非常重要的化

学评价指标。常用的蛋白质检测湿化学法耗时长、过

程繁琐，污染环境，不能满足现有需求，近红外光谱

分析技术具有样品前处理简单，快速、无损、绿色和

经济的特点，目前已逐渐发展成为肉及肉制品品质检

测中的一种重要手段[2,3]。近红外光谱分析技术是近红

外光谱与化学计量分析法的结合，使用化学计量学方

法建立近红外光谱校正模型，建模变量数（光谱数据）

通常远大于观测数量（样本数），因此在变量之间会存

在共线性问题，共线性问题会降低模型的预测精度，

这个问题可以通过使用正交因子空间提取与预测变量

有关的信息来解决，如使用偏最小二乘回归 PLS。PLS
模型是目前近红外光谱建模的主要方法，使用 PLS 回

归算法数据之间的多重共线性问题能够被减少，但不

能被完全解决[4]。 
因此，如何建立具有较好预测性能的极简校正模

型，是近红外光谱分析技术研究的核心问题[5]。在使

用 PLS 模型时，可进行建模变量选择（建模光谱数据）

来降低无效信息变量或大量的不确定性变量的影响以

提高校正模型的预测能力。因此，与模型预测变量相

关的特征光谱选择就是 NIRS 分析技术的核心研究点

之一[6]。 
近年来，应用 PLS 或改进的 PLS 方法建立鸡肉蛋

白质 NIRS 定量预测模型，已有相关报导，通常以肉

鸡为研究对象，校正模型建模决定系数 R 2 
CAL在

0.91~0.98 之间，一般采用扫描获得的全部光谱进行建

模，如 1100~2498 nm[7]、1100~2500 nm[8]、800~2800 
nm[9]、1000~2502 nm[10]、400~2500 nm[11]。采用全光

谱建模，信噪比低，模型计算量大，计算过程繁琐，

存在大量与预测值无关的无效光谱数据，导致多重共

线性问题，预测精度降低，有时全谱建模虽然在研究

条件下模型的预测结果较好，但影响了模型的稳健性

和鲁棒性。近红外光谱吸收峰通常是宽的、弱的和复

杂的，其吸收峰是多个分子基团在某一波长区域共同

振动产生[12,13]，因此不能使用单个吸收峰反映某个化

学成分，但构成化学成分的分子基团，一定会产生相

应的近红外光谱振动，则该化学成分的近红外预测模

型一定与这些光谱区域紧密相关，因此提取这些特征

波长区域对极简模型的建立具有重要的作用。 
组合间隔偏最小二乘法是由Norgaard提出的一种

特征波长区间选择方法，通过不同波长区间个数的任

意组合，得到相关系数最大且误差最小的波长区间组

合，用以解决变量多、光谱复共线性多样化等问题对

PLS建模效果的影响，分为前向间隔偏最小二乘法

（Forward Interval PLS，FiPLS）和后向间隔偏最小二

乘法（Backward interval PLS，BiPLS）[14-16]。FiPLS
法是选取有用波段，BiPLS法是删除无用波段，是常

用的基于波长变量选择的建模方法，其模型精度较高，

但贪婪搜索特性较强，导致选出的波段并不能较好地

反映待测成分的信息[17,18]。遗传算法（GA）是以生物

进化论为基础，以适应度函数为依据，通过对群体中

个体施加遗传操作来实现群体的迭代优化，但筛选的

变量数目较多时，运用GA可能导致筛选出变量在后续

偏最小二乘法建模时出现过拟合风险[19]。 
因此，本文以五种不同体型大小和来源地放养的

云南地方鸡的腿肌冻干粉为研究对象，保证建模样品

蛋白质含量分布较宽，首先提取腿肌冻干粉中的蛋白

质，扫描腿肌冻干粉和腿肌提取蛋白质冻干粉的

NIRS，根据鸡肉提取蛋白质冻干粉NIRS的光谱特征

和PCA分析结果，将腿肌冻干粉NIRS全光谱区域划分

为不同谱段，在不同光谱区应用PLS进行建模，比较

建模结果筛选出基于蛋白质NIRS的特征光谱区，在此

基础上，应用FiPLS和BiPLS方法对全光谱区和优选出

的光谱区再次进行建模光谱谱段筛选，接着使用GA
算法和FBiPLS算法[18]在第二次筛选的建模波长范围

上进行第三次筛选，旨在将待测成分的光谱信息和数

学方法相结合筛选建模光谱，以提高鸡肉蛋白质NIRS
定量预测模型的准确度和预测能力。 

1  材料与方法 
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1.1  试验材料 

腿肌冻干粉样品：采集 300~350 日龄来自云南省

剑川县、香格里拉县、南涧县、新平县和武定县放养

自由采食的青花鸡（QH）58 只、尼西鸡（NX）48
只、无量山乌骨鸡（LW）52 只、新平黎明鸡（XP）
58 只和武定鸡（W）47 只，共计 260 只。试验鸡在禁

食 24 h 后，放血致死，干拔毛，取出腿肌，除去表面

结缔组织，放入绞肉机中绞 2 min，重复 3 次，再用

研钵研成泥状后制成均质肉糜，将肉糜冷冻干燥，粉

碎，用 0.178 mm 孔径的样品筛过筛，制备成冻干粉

样品，取 3 g 装入厚度为 6 丝的聚乙烯自封袋中，再

次冻干恒重，制备成冻干粉样品后进行光谱扫描。 
腿肌提取蛋白质冻干粉样品：每个品种腿肌冻干

粉样品选 20 个，参考 Segura 等[20]脂肪提取方法，使

用氯仿-甲醇提取液对样品中的脂肪进行超声提取，将

去除脂肪后的剩余物，参照 Visessanguan 等[21]蛋白质

提取方法，对脂肪提取后的剩余样品进行蛋白质提取，

将提取后获得的盐溶性蛋白、碱溶性蛋白和非碱溶性

蛋白混匀后进行冷冻干干燥制成冻干蛋白粉，装入厚

度为 6 丝的聚乙烯自封袋中进行光谱扫描。 

1.2  粗蛋白质湿化学检测方法 

参照《GB/T 9695.11-2008 肉与肉制品氮含量测

定》中半微量定氮法进行检测。 

1.3  近红外光谱采集 

使用岛津傅立叶变换红外光谱仪 IRPrestige-21 及

其配套近红外附件 FlexIRTM Near-Infrared Fiber 
Optics module 扫描样品，光谱采集软件为岛津

IRsolution 1.50，光谱室温度恒定为(25±2) ℃，湿度为

(38±5)%。光谱扫描的波长范围为 999.7~2502.3 nm，

分辨率 8 cm-1。进行背景扫描时，将预先剪好的 1 cm
直径的 6 丝聚乙烯圆片放置于背景金箔面上，用于背

景扫描时去除聚乙烯对样品光谱的影响。每个样品扫

描 3 次，每次扫描 50 遍，每个样品获得 3 条近红外光

谱。将近红外光谱数据从 IRsolution 1.50 软件中以文

本形式导出，再导入 Excel 文件中保存，以每个样品

的 3 条近红外光谱的平均值作为分析时使用的样本原

始光谱数据。进行腿肌冻干粉 NIRS 和腿肌提取蛋白

质冻干粉 NIRS 光谱特征研究时均以所有样本 NIRS
的平均值为研究对象。 

1.4  光谱波段优化方法 

1.4.1  基于蛋白质光谱特征的光谱区间划分 

根据腿肌提取蛋白质冻干粉 NIRS 形态和主成分

分析（PCA）结果将腿肌冻干粉 NIRS 划分成不同波

长范围的谱区。 
1.4.2  光谱区间数学方法划分 

将全谱区和基于蛋白质光谱特征的优选谱区分别

划分为 40 个子区间、30 个子区间、20 个子区间后，

使用 FiPLS 和 BiPLS 方法[22,23]进行建模光谱区域筛

选；在优选出的光谱区域中接着采用 GA 法和 FBiPLS
法（在前述 FiPLS 的基础上再使用 BiPLS 方法）进行

第三次建模光谱区域筛选。 

1.5  光谱建模方法 

校正集与预测集的划分：在 260 个腿肌冻干粉样

本中，从每种地方鸡中各取 40 个样品（除武定鸡公鸡

18 个，母鸡 22 个样品外，其余四种鸡公母各半），共

200 个为建模样本（校正集），剩余 60 个为预测样本

（预测集），样品划分时满足预测样品的粗蛋白质检测

值均包含在建模样品检测值中的要求。 
建模光谱：采用原始光谱和预处理光谱两种。在

全光谱建模时，对原始光谱数据进行标准正态变量

（SNV）、多元散射校正(MSC)、Norris gap-segment
一阶导数（gap=15, segment=7）、Norris gap-segment
二阶导数（gap=15, segment=7）、SNV+Detrending 和 
SNV+ Norris gap-segment 一阶导数 6 种预处理，优选

出 1 种方法作为后续光谱建模时的预处理方法。 
建模方法：采用 PLS 方法建模，建模时对建模数

据进行均值中心化（mean centering）处理和内部留一

交互验证。 

1.6  数据统计分析 

校正模型评价方法：采用校正决定系数 R2 
CV、校

正标准偏差 SECAL、交互验证决定系数 R2 
CV、交互验证

标准偏差 SECV四个指标，以最高的校正决定系数 R2 
CV

最小的交互验证标准偏差 SECV确定最优的校正模型。 
预测集结果评价方法：校正模型建立后，采用预

测集对其进行验证。衡量模型预测效果的指标是预测

决定系数 R2 
P、预测标准偏差 SEp，预测集标准偏差与

预测标准偏差的比值 RPDp，其中 R2 
P 和 RPDp 值越大

SEp 值越小预测结果越好。根据校正模型的评价指标

和预测集评价指标综合评定模型的优劣，根据模型的

优劣筛选建模最佳光谱区。 

2  结果与讨论 

2.1  腿肌冻干粉粗蛋白质湿化学方法检测结



现代食品科技 Modern Food Science and Technology 2019, Vol.35, No.8 

239 

果 

如表1所示，校正集样本粗蛋白质含量在92.24%~ 
62.30%之间，变异系数 7.22，表明腿肌中蛋白质含量

差异较大，原因是本次试验鸡是来自于云南省 5 个不

同地区的不同放养本地品种，品种、体型和日粮差异

较大所致。预测集样本的粗蛋白质含量包含在校正集

之中，满足了近红外模型的预测集样本要求。 
表1 腿肌冻干粉校正集和预测集粗蛋白质含量统计表 

Table 1 Statistics of crude protein content measured by chemical method for the calibration and prediction sets of the leg 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 92.24 62.30 83.63 6.04 7.22 

预测集 60 90.50 72.51 83.46 5.01 6.00 

2.2  腿肌冻干粉和腿肌提取蛋白质冻干粉光

谱图 

2.2.1  原始光谱图分析 

 
图1 腿肌冻干粉和腿肌提取蛋白质冻干粉近红外光谱图 

Fig.1 NIRS of the freeze-dried powder form leg muscles and 

NIRS of the protein freeze-dried powder form leg muscles 

如图 1 所示，腿肌提取蛋白质和腿肌冻干粉的光

谱形态非常相近，在 1000~1300 nm、1600~2000 nm、

2250~2500 nm 波长上吸光度值和波形上存在微小差

异，其原因是冻干粉中 83%左右都是蛋白质，脂肪只

占到 12%左右，灰分占比更少，因此腿肌提取蛋白质

光谱与冻干粉光谱非常相似。腿肌冻干粉和蛋白质

NIRS 在 1000~2502 nm 波长范围有多个特征吸收峰，

明显的吸收峰有 6 个。研究报导，C-H 基团振动的一

级倍频出现在 1700~1800 nm 区域，二级倍频出现在

1150~1210 nm 区域，最重要的组合频发生在

1300~1500 nm 和 2200~2500 nm 处[24]，1600~1680 nm
区域吸收峰与 C=C 基团相关[25]，通常认为这些吸收区

域是脂肪或脂肪酸的 NIRS 特征光谱区，而代表蛋白

质的 NIRS 特征区域很难被观测到，因为蛋白 NIRS
出现的波长区域通常被样品中其他化学成分在此谱区

的 NIRS 掩盖[26]。从图 1 可以看出，腿肌提取蛋白冻

干粉 NIRS 特征吸收峰在上述区域也有明显吸收峰出

现，Izutsu等[27]扫描的牛血清蛋白冻干粉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，与腿肌提取蛋白冻干

粉 NIRS 谱形相似。一般来说，α 螺旋结构较多的蛋

白质在 2445 nm、2291~2281 nm、2167 nm、2172 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 2463nm、2313nm 2270nm、2264 
nm、2210~2203 nm、2055 nm 和 1691~1688 nm 附近

出现，2265 nm 则呈现是无序结构的光谱属性。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，973~1020 nm 附近为 N-H 伸缩振动

的二级倍频，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[24]。因此，腿肌冻干粉 NIRS 在 1190 nm 附近的

吸收光谱主要与 C-H 基团振动的二级倍频、脂肪簇和

芳香簇氨基酸有关；1500 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；1750 nm 附近的吸收光谱主要与 C-H 基

团振动的一级倍频、20 种氨基酸均有关，蛋白质的 α
螺旋结构和 β折叠结构也在此区域有所表达；2000 nm
附近的吸收光谱主要与精氨酸和酪氨酸、蛋白质的 β
折叠结构、酰氨基团 N-H 伸缩振动的组合频吸收有

关；2175 nm 附近的吸收光谱主要与羧酸、氨基酸和

蛋白质的 α螺旋结构有关；2300~2502 nm 复杂的谱形

变化，与 18 种氨基酸和构成蛋白质的分子基团光谱属

性、蛋白质空间构象的光谱属性在此区域的联合体现

相关[28]。 
2.2.2  腿肌提取蛋白质冻干粉近红外光谱主成

分分析 
对腿肌提取蛋白原始光谱进行了 PCA 分析后，以

2 个主成分为坐标，建立样本的二维得分图（图 2a）。
其中 PC1 对光谱矩阵的累积方差贡献为 75%，PC2 为

18%，因此，样本在二维空间的分布可反应其特征。

从得分图可以看出，5 种腿肌蛋白基本混杂为一体，

聚类趋势不明显。由于 PC1 已包含了绝大多数分类信
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息，因此可根据 PC1 的载荷图提取近红外光谱的特征

光谱[29]。从载荷图可以看出，蛋白的特征光谱区主要

在 1350~1400 nm、1500~1550 nm、1700~1800 nm、

2050~2100 nm、2150~2450 nm 区域。 

 

 
图2 腿肌提取蛋白质冻干粉原始光谱主成分分析 

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

powder form leg muscles 

注：a：得分图；b：载荷图。 

综合原始光谱和 PCA 分析结果，将 999.7~2502.3 
nm波长区域划分为：2231.2~2502.3 nm、2090.6~2229.2 
nm 、 1879.9~2088.9 nm 、 1650.1~1878.5 nm 、

1300.1~1649.1 nm、999.7~1299.4 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

1600.2~2502.3 nm、999.7~1599.2 nm、999.7~1850.4 nm
和 1437.0~1900.5 nm 四个组合区域，研究各光谱区域

对腿肌冻干粉蛋白质 NIRS 定量模型预测精度的影

响。 

2.3  不同光谱区域对腿肌蛋白质近红外光谱

定量模型的影响 

表 2 显示，999.7~2502.3 nm 区域不同光谱预处理

方法所建的模型中，使用 SNV+gap segment（1#，15，

7）光谱预处理方法所建模型最优。因此，在后面的研

究中，只采用原始光谱和 SNV+gap segment（1#，15，
7）预处理光谱进行建模。 

在 2231.2~2502.3 nm 、 2090.6~2229.2 nm 、

1879.9~2088.9 nm、1650.1~1878.5 nm、1300.1~1649.1 
nm、999.7~1299.4 nm 六个光谱区域的建模结果中，

后三个光谱区的建模效果较好，前三个光谱区所建模

型效果较差 2090.6~2229.2 nm 光谱所建模型效果最

差。可以看出，由 C-H 基团振动的二级倍频、脂肪簇

和芳香簇氨基酸引起的 999.7~1299.4 nm 光谱吸收区

域与酰氨基团 N-H 伸缩振动的一级倍频、C-H 基团振

动的组合频引起的 1300.1~1649.1 nm 光谱吸收区域所

建模型效果较好，而由蛋白质空间构象和氨基酸引起

的 2090.6~2229.2 nm 光谱吸收区域所建模型预测效果

较差。999.7~1299.4 nm 区域原始光谱所建模型的 R2 
CAL

和 SECV与全波长 999.7~2502.3 nm 原始光谱所建模型

相近，且 RPDP 更优，但经 SNV+一阶导数预处理后

光谱所建模型预测效果低于原始光谱，其原因是

999.7~1299.4 nm 所含光谱数仅 599 个远低于全光谱

1558 个波数，光谱经预处理后有效信息丢失所致。

1600.2~2502.3 nm、999.7~1599.2 nm、999.7~1850.4 nm
和 1437.0~1900.5 nm 四个组合光谱区的建模效果较

好，尤以 999.7~1850.4 nm 光谱区所建模型最优。

999.7~1850.4 nm区域包含了3个明显的NIRS吸收峰，

分别来自于 C-H 基团振动的二级倍频、脂肪簇和芳香

簇氨基酸引起的 NIRS 吸收区域，酰氨基团 N-H 伸缩

振动的一级倍频和 C-H 基团振动的组合频引起的

NIRS 吸收区域，C-H 基团振动的一级倍频和 20 种氨

基酸引起的 NIRS 吸收区域。2231.2~2502.3 nm、

2090.6~2229.2 nm、1879.9~2088.9 nm 三个单独区域所

建模型效果较差，但是当增加了 1700 nm 附近的吸收

峰后，成为 1600.2~2502.3 nm 区域时，建模结果得到

了大幅的提升，R 2 
CAL达到了 0.91~0.92，SECV 为

2.03~2.32，RPDP在 2.21~2.41，说明 1700 nm 附近的

光谱吸收峰对腿肌冻干粉蛋白质 NIRS 模型的建立具

有非常重要的作用。比较这 11 个建模 NIRS 区间所建

的 22 个模型可以看出，在 999.7~1850.4 nm 区域使用

原始光谱和预处理光谱所建模型均较优，位于 1190 
nm、1500 nm 和 1750 nm 左右的特征光谱吸收区域对

腿肌冻干粉蛋白质预测模型的建立具有重要作用。 
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表2 不同光谱区域的腿肌冻干粉粗蛋白质建模结果 

Table 2 The modeling results of crude protein based on freeze-dried powder of leg muscle in different wavelength regions 

光谱区域/nm 光谱数/个 光谱预处理方法 主成分数 R2 
CAL SECAL R2 

CV SECV R2 
P SEP RPDP

999.7~2502.3 1558 

原始光谱 7 0.93 1.57 0.87 2.18 0.83 2.07 2.42

SNV 4 0.92 1.74 0.87 2.18 0.81 2.24 2.28

MSC 4 0.92 1.74 0.89 2.04 0.81 2.24 2.27

gap segment (1#,15,7) 5 0.92 1.70 0.87 2.21 0.83 2.09 2.44

gap segment (2#,15,7) 4 0.91 1.80 0.87 2.18 0.84 2.04 2.50
SNV+ Detrending 4 0.93 1.58 0.90 1.94 0.81 2.24 2.27

SNV+gap segment (1#,15,7) 5 0.94 1.52 0.91 1.81 0.85 1.95 2.58

2231.2~2502.3 127 
原始光谱 3 0.81 2.64 0.75 3.04 0.62 3.11 1.61

SNV+gap segment (1#,15,7) 6 0.63 3.69 0.53 4.17 0.43 3.77 1.33

2090.6~2229.2 78 
原始光谱 1 0.62 3.72 0.61 3.76 0.40 3.88 1.29

SNV+gap segment (1#,15,7) 2 0.38 4.75 0.33 4.96 0.26 4.32 1.46

1879.9~2088.9 139 
原始光谱 5 0.83 2.46 0.76 2.98 0.48 3.52 1.38

SNV+gap segment (1#,15,7) 3 0.39 4.69 0.32 4.98 0.26 4.32 1.16

1650.1~1878.5 192 
原始光谱 4 0.89 2.02 0.86 2.23 0.86 1.86 2.70

SNV+gap segment (1#,15,7) 2 0.89 2.01 0.88 2.11 0.82 2.10 2.39

1300.1~1649.1 423 
原始光谱 6 0.90 1.91 0.84 2.42 0.85 1.91 2.62

SNV+gap segment (1#,15,7) 4 0.92 1.74 0.88 2.09 0.85 1.95 2.57

999.7~1299.4 599 
原始光谱 5 0.92 1.73 0.87 2.21 0.85 1.92 2.61

SNV+gap segment (1#,15,7) 5 0.91 1.84 0.86 2.26 0.80 2.25 2.23

1600.2~2502.3 585 
原始光谱 6 0.92 1.73 0.85 2.32 0.80 2.27 2.21

SNV+ gap segment (1#,15,7) 5 0.91 1.77 0.89 2.03 0.83 2.08 2.41

999.7~1599.2 973 
原始光谱 5 0.92 1.69 0.88 2.07 0.87 1.81 2.78

SNV+gap segment (1#,15,7) 4 0.92 1.66 0.89 2.01 0.83 2.06 2.43

999.7~1850.4 1193 
原始光谱 6 0.94 1.51 0.90 1.90 0.89 1.68 2.98

SNV+gap segment (1#,15,7) 3 0.94 1.43 0.93 1.63 0.87 1.80 2.78

1437.0~1900.5 439 
原始光谱 3 0.90 1.92 0.89 2.03 0.89 1.68 2.98

SNV+gap segment (1#,15,7) 3 0..93 1.60 0.92 1.75 0.87 1.78 2.82

2.4  FiPLS和BiPLS筛选的组合光谱区域对腿

肌蛋白质近红外光谱定量模型的影响 

应用 FiPLS 和 BiPLS 对 999.7~2502.3 nm 全光谱

和优选出的 999.7~1850.4 nm 谱段进行不同子区间数

组合的筛选，由于目前尚不能从理论上确定参加联合

建模的子区间数，因此本研究将上述两个光谱区域分

别划分为 20、30、40 不同子区间。由表 3 可知，

999.7~2502.3 nm 光谱区间共有 1558 个波数点，以

2502.3 nm 波数点为第 1 波数点，划分为 20 个子区间

时，前 19 个子区间，每个区间含 78 个波数，第 20

个子区间只含 76 个波数点不足 78 个波点数因此不参

与子区间建模比较。同理，划分为 30 个子区间时，只

有 29 个子区间参与建模比较，划分为 40 个子区间时，

有 39 个子区间参与建模比较。在 999.7~1850.4 nm 谱

区，划分为 20 个子区间时有 19 个子区间参与建模光

谱区间筛选，划分为 30 个子区间时有 29 个子区间参

与建模光谱区间筛选，划分为 40 个子区间时有 39 个

子区间参与建模光谱区间筛选。由表 3 可以看出，应

用FiPLS和BiPLS算法在相同子区间内筛选出的最优

光谱区间并不相同，各优选光谱区间建模组合效果如

表 4 所示。 

 



 

 

表3 建模光谱区域子区间 

Table 3 The subintervals of modeling spectra 

光谱区域

/nm、 
波点数/个 

子区

间数

/个 

参与筛选子

区间数、每

个区间波点

数/个 

参与筛选的 
光谱区域/nm、 
总波点数/个 

优选出的组合子区间 

FiPLS BiPLS 

建模光谱 
区域编号 

子区间组合、 
子区间个数/个 光谱区域/nm、波点数/个 建模光谱 

区域编号 
子区间组合、 
子区间个数/个 光谱区域/nm、波点数/个 

999.8~2502.2 

(1558) 

20 19 
(78) 

2502.2~1014.6 
(1482) S-1558-20-9 5~11、14、19 (9) 1923.1~1369.5、1264.5~1218.8、

1062.5~1030.0 (702) B-1558-20-13 3~11、13、14、16、
19 (13) 

2174.9~1369.5、1314.6~1218.8、
1175、1~1135.5、1062.5~1030.0 

(1014) 

30 
29 

(52) 

2502.0~1019.4 

(1508) 
S-1558-30-9

7、9、10、12、

14、15、19、20、

24 (9) 

1923.1~1852.9、1785.4~1667.2 

1612.1~1562.5、1514.2~1428.4 

1314.6~1249.4、1161.4~1135.5 (468)

B-1558-30-18

3、5~11、13~15、

19~22、24、28、29 

(18) 

2273.8~2176.8、2083.8~1613.2、

1561.8~1428.4、1314.6~1189.6、

1161.4~1135.5、1062.5~1019.6 

(936) 

40 
39 

(39) 

2502.0~1014.2 

(1521) 
S-1558-40-7

7、11、13、18、

20、23、26 

(7) 

2041.2~1981.8、1817.9~1770.9 

1723.5~1681.2、1525.8~1492.5 

1458.8~1428.4、1368.7~1341.7 

1288.5~1265.5 (273) 

B-1558-40-21

4、6、7、9、11、

12、14~16、18~20、

25~29、32、37~39 

(21) 

2248.2~2176.8、2105.7~1981.8、

1923.1~1970.2、1817.9~1724.7、

1680.1~1562.5、1525.8~1428.4、

1314.6~1196.9、1154.7~1135.5、

1062.5~1030.0 (780) 

999.8~1850.5 

(1193) 

20 
19 

(60) 

1850.5~1020.6 

(1140) 
S-1193-20-7

1、2、6、7、111、

12、15 (7) 

1850.5~1705.6、1523.9~1424.3 

1295.5~1222.8、1156.7~1127.1 (420)
B-1193-20-13

1~4、6~12、15、19 

(13) 

1850.5~1580.8、1523.9~1222.8、

1156.7~1127.1、1044.9~1020.6 

(780) 

30 
29 

(40) 

1850.5~1012.7 

(1160) 
S-1193-30-7

1~4、9、11、29 

(7) 

1850.5~1661.7、1506.3~1473.0 

1440.0~1408.8、1028.3~1012.7 (280)
B-1193-30-14

2~5、7、9、11、12、

16~18、22、27、28 

(14) 

1798.9~1620.2、1579.8~1543.0、

1506.3~1473.0、1439.5~1378.9、

1295.5~1222.8、1156.7~1137.0、

1062.0~1028.7 (560) 

40 39 
(30) 

1850.5~1008.7 
(1170) S-1193-40-15

2~5、8、11~14、
24、25、29、36、

37、39 (15) 

1811.6~1672.5、1609.3~1580.8、
1523.9~1424.3、1239.8~1205.7、
1156.7~1141.9、1057.6~1032.8、

1020.2~1008.7 (450) 

B-1193-40-13
2~5、9、11、12、
14、25、29、36、

37、39 (13) 

1811.6~1672.5、1579.8~1552.3、
1523.9~1473.0、1447.4~1424.3、
1222.2~1205.7、1156.7~1141.9、
1057.6~1032.8、1020.2~1008.7 

(390) 

242 
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表4 基于FiPLS和 BiPLS组合光谱区域的腿肌冻干粉粗蛋白质NIRS建模结果 

Table 4 The modeling results of crude protein of freeze-dried powder of leg muscle based on combination spectral region by FiPLS and 

BiPLS 

建模光谱区域编号 光谱预处理方法 主成分数 R2 
CAL SECAL R2 

CV SECV R2 
P SEP RPDP

S-1558-20-9 
原始光谱 7 0.94 1.41 0.91 1.81 0.84 2.06 2.48 

SNV+gap segment (1#,15,7) 3 0.93 1.56 0.92 1.74 0.86 1.89 2.65 

B-1558-20-13 
原始光谱 7 0.95 1.37 0.91 1.81 0.84 2.03 2.51 

SNV+gap segment (1#,15,7) 3 0.94 1.53 0.92 1.70 0.86 1.88 2.66 

S-1558-30-9 
原始光谱 4 0.93 1.57 0.90 1.87 0.85 2.00 2.55 

SNV+gap segment (1#,15,7) 4 0.95 1.33 0.94 1.51 0.85 1.92 2.60 

B-1558-30-18 
原始光谱 7 0.95 1.35 0.91 1.81 0.84 2.02 2.53 

SNV+gapsegment (1#,15,7) 4 0.94 1.42 0.93 1.61 0.86 1.90 2.64 

S-1558-40-7 
原始光谱 4 0.91 1.85 0.89 2.01 0.85 1.95 2.62 

SNV+gap segment (1#,15,7) 4 0.93 1.55 0.91 1.79 0.84 1.97 2.54 

B-1558-40-21 
原始光谱 7 0.95 1.31 0.92 1.74 0.84 2.05 2.49 

SNV+gap segment (1#,15,7) 4 0.94 1.43 0.92 1.69 0.86 1.90 2.64 

S-1193-20-7 
原始光谱 6 0.93 1.54 0.91 1.82 0.85 1.99 2.57 

SNV+gapsegment(1#,15,7) 3 0.93 1.55 0.92 1.75 0.85 1.96 2.56 

B-1193-20-13 
原始光谱 6 0.94 1.52 0.90 1.89 0.82 2.13 2.39 

SNV+gap segment(1#,15,7) 3 0.94 1.44 0.92 1.67 0.85 1.94 2.58 

S-1193-30-7 
原始光谱 4 0.89 1.96 0.88 2.07 0.84 2.01 2.54 

SNV+gap segment(1#,15,7) 3 0.92 1.75 0.90 1.92 0.86 1.88 2.67 

B-1193-30-14 
原始光谱 7 0.96 1.24 0.92 1.72 0.83 2.10 2.43 

SNV+gap segment(1#,15,7) 3 0.93 1.57 0.92 1.76 0.84 1.98 2.54 

S-1193-40-15 
原始光谱 7 0.96 1.26 0.92 1.72 0.83 2.11 2.42 

SNV+gap segment (1#,15,7) 3 0.94 1.49 0.93 1.65 0.88 1.71 2.92 

B-1193-40-13 
原始光谱 6 0.94 1.45 0.91 1.79 0.83 2.08 2.46 

SNV+gap segment (1#,15,7) 3 0.94 1.53 0.92 1.68 0.88 1.77 2.83 

由表 4 可知，经 FiPLS 和 BiPLS 方法筛选的光谱

区域建模效果较好，除编号为 S-1193-30-7 区域使用原

始光谱建模 R2 
CAL低于 0.90 外，其余 23 个模型的 R2 

CAL均

高于0.90，SECV高于2.0%仅出现在编号为S-1558-40-7
和 S-1193-30-7 区域使用原始光谱所建模型。在本研究

中，相同的光谱区域使用 BiPLS 方法筛选出的光谱所

建模型效果除编号为 B-1193-40-13 低于 S-1193-40-15
外，其余模型均优于 FiPLS 方法光谱所建模型。在

999.7~2502.3 nm 光谱区域，使用全谱段建模结果仅优

于编号为 S-1558-40-7 光谱所建模型，但低于使用

FiPLS 和 BiPLS 方法划分为 20、30 子区间时优选出的

组合光谱及使用 BiPLS 方法划分为 40 子区间时优选

出的组合光谱所建模型。将 999.7~2502.3 nm 全光谱

所建模型与 999.7~1850.4 nm 区域筛选的组合光谱所

建模型进行比较，可以看出，除编号为 S-1193-30-7
光谱所建模型外，组合光谱所建的其余 11 个模型均优

于 999.7~2502.3 nm 全光谱所建模型。将 999.7~1850.4 

nm 光谱区域所建模型与筛选的组合光谱所建模型进

行对比，可以看出，在 999.7~2502.3 nm 区间编号为

S-1558-30-9 和 B-1558-30-18 两个组合区间使用

SNV+gap segment (1#、15、7)光谱所建模型优于

999.7~1850.4 nm 光谱区域所建模型，但预测集的

RPDp值低于 999.7~1850.4 nm 光谱区域所建模型。在

999.7~1850.4 nm 光谱区域，编号为 B-1193-30-14、
S-1193-40-15、B-1193-40-13 组合区间使用原始光谱所

建模型优于 999.7~1850.4 nm 区域使用原始光谱所建

模型，但预测集的 RPDp 值也同样低于 999.7~1850.4 
nm 光谱区域所建模型，推测原因是由于建模波数的

减少，导致一些有效光谱没有包含在内，从而使用预

测集验证时准确性稍有下降。 
综合表 2 和表 4 建模结果可以看出，有三个模型

建模结果较好，分别为：（1）编号为 S-1558-30-9 组

合区间使用 SNV+gap segment (1#，15，7)光谱所建模

型 R2 
CAL=0.96，R2 

CAL=0.94，SECV=1.51，结果最优，但其
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预测集 R2
P仅为 0.85，RPDp为 2.60，结果中等，建模

使用了 468 个光谱；（2）编号为 S-1193-40-15 组合区

间使用 SNV+gap segment (1#，15，7)光谱所建模型

R2 
CAL=0.94，R2 

CV=0.93，SECV=1.65，结果较优，其预测

集 R2
P仅为 0.88，RPDp为 2.92，结果最优，建模使用

了 450 个光谱；（3）999.7~1850.4 nm 光谱区使用

SNV+gap segment (1#，15，7)光谱所建模型的 R2 
CAL

=0.94，R2 
CV=0.93，SECV=1.63，结果较优，其预测集

R2 
P为 0.87，RPDp为 2.78，结果较优，建模使用了 1193

个光谱。 

2.5  GA 和 FBiPLS 筛选的组合光谱区域对腿

肌蛋白质近红外光谱定量模型的影响 

在表 4 研究的基础上，采用 GA 和 FBiPLS 方法

进行波段的筛选，结果如表 5 所示，使用 FBiPLS 方

法在 S-1193-40-15 区域划分为 30 区间筛选出的 300
个光谱区间，采原始光谱信息建模时，模型效果最优；

GA 算法在 S-1558-30-9 区域筛选出的 111 个光谱区

间，采用原始光谱信息所建模型次之。 
表5 基于GA和FBiPLS组合光谱区域的腿肌冻干粉粗蛋白质NIRS建模结果 

Table 5 The modeling results of crude protein of freeze-dried powder of leg muscle based on combination spectral region by GA and 

FBiPLS 

建模光谱 
筛选方法 建模光谱区域变量数 光谱预处理方法

主成

分数
R2 

CAL SECAL R2 
CV SECV R2

P SEP RPDP

GA 

在 999.8~2502.2 nm 区域 

筛选出 446 个光谱 

原始光谱 9 0.95 1.36 0.91 1.84 0.76 2.46 2.04

SNV+gap segment

(1#，15，7) 
5 0.94 1.49 0.92 1.75 0.87 1.83 2.73

在 999.8~1850.5 nm 区域 

筛选出 310 个光谱 

原始光谱 6 0.95 1.40 0.92 1.69 0.87 1.77 2.83

SNV+gap segment

(1#，15，7) 
3 0.94 1.44 0.93 1.65 0.87 1.79 2.80

在 S-1558-30-9 区域筛 

选出 111 个光谱 

原始光谱 8 0.97 1.09 0.95 1.40 0.87 1.82 2.76

SNV+gap segment

(1#，15，7) 
4 0.95 1.41 0.93 1.59 0.85 1.96 2.56

在 S-1193-40-15 区域 

筛选出 108 个光谱 

原始光谱 7 0.97 1.09 0.95 1.39 0.83 2.04 2.46

SNV+gap segment

(1#，15，7) 
3 0.93 1.60 0.91 1.78 0.88 1.77 2.83

FBiPLS 

S-1558-30-9 区域划分为 
12 个区间筛选出 429 个光谱 

原始光谱 6 0.93 1.55 0.91 1.84 0.89 1.67 3.00

SNV+gap segment
(1#，15，7) 3 0.94 1.47 0.93 1.64 0.86 1.87 2.68

S-1558-30-9 区域划分为 

39 个区间筛选出 360 个光谱 

原始光谱 8 0.96 1.19 0.93 1.61 0.87 1.81 2.77

SNV+gap segment

(1#，15，7) 
 0.93 1.62 0.91 1.78 0.85 1.92 2.60

S-1193-40-15 区域划分为 

10 区间筛选出 405 个光谱 

原始光谱 6 0.94 1.46 0.91 1.79 0.89 1.68 2.98

SNV+gap segment

(1#，15，7) 
3 0.93 1.57 0.92 1.75 0.87 1.84 2.73

S-1193-40-15 区域划分为 
30 区间筛选出 300 个光谱 

原始光谱 7 0.96 1.28 0.92 1.69 0.88 1.77 2.83

SNV+gap segment
(1#，15，7) 3 0.93 1.61 0.92 1.76 0.88 1.76 2.85

S-1193-40-15 区域划分为 

45 区间筛选出 280 个光谱 

原始光谱 8 0.97 1.12 0.93 1.56 0.86 1.91 2.63

SNV+gap segment

(1#，15，7) 
3 0.92 1.67 0.91 1.81 0.87 1.82 2.75

3  结论 

本研究结果表明，减少建模时的无效光谱，能使

模型更稳健，且能提高模型的预测精度，但过低的建

模波长数会导致模型的稳定性下降。为保证校正模型

的精确性和稳定性，在筛选最佳建模波长时，应将样
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品预测成分的光谱特征与光谱筛选数学算法相结果，

才能获得更好的建模结果。考虑到上述两因素及建模

的复杂性，本研究确定的最优建模区间为使用 FBiPLS
法在 S-1193-40-15 区域划分为 30 个区间时筛选出的

300 个光谱，即 1811.6~1794.0 nm、1756.2~1722.4 nm、

1704.4~1688.9、1594.4~1580.8、1510.8~1485.7 nm、

1472.1~1424.3 nm、1222.2~1057.6 nm和1051.2~1008.7 
nm 区间。 
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