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7�摘　要：利用ＦＯＳＳＴＥＣＡＴＯＲ公司生产的１２４１型近红外透射光谱仪，对２６６份整粒糙米样品进行了光谱扫描并测定
7�了其多项品质指标。借助于近红外定标软件 ＷＩＮＩＳＩ，建立了利用近红外透射光谱同时测定糙米多项品质指标的模型。结

果表明，蛋白质模型的分析效果最好，其外部检验（经校正的）工作标准误［ＳＥＰ（Ｃ）］为０．３１２，检验决定系数（ＲＳＱ）为
０．９５６，而其他４项指标直链淀粉含量、糊化温度（碱消值）、透明度（透光率）和垩白度模型的ＳＥＰ（Ｃ）分别为１．６７２、０．３８９、
０．０３４和４．０２４，ＲＳＱ分别为０．７４５、０．８３８、０．７９７和０．７１４。分析了近红外测定的重复性并讨论了该模型在水稻遗传育种等
方面的应用前景。
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7�　　近红外光谱技术是２０世纪８０年代后期迅速发展起来

的一项物理测试技术，分为漫反射（ＮＩＲＳ）和透射（ＮＩＴＳ）两

种不同的检验方式。随着光谱技术、计算机技术和化学计量

学的发展，近红外分析技术在化工、食品、农业、医学、饲料等

行业得到了大量的应用，在稻米品质检测方面也已有大量的

报道，测定的品质指标有直链淀粉含量、蛋白质含量、糊化温

度（碱消值）、胶稠度、氨基酸含量、脂肪含量等 7�［１-１７］ 7�。但前人

的报道多采用近红外漫反射技术，通常以精米粉、精米和糙

米粉为材料来获得光谱，而直接利用整粒稻谷或者糙米来获

得光谱建立模型的研究比较少，且主要集中在水分 7�［８］ 7�、蛋白

质含量 7�［９-１０］ 7�、直链淀粉含量 7�［１１-１２］ 7�、脂肪含量测定 7�［１３-１５］ 7�等方

面。目前国内外尚未见以整粒糙米光谱为基础测定糙米糊

化温度（碱消值）、透明度和垩白度的报道。本研究利用近红

外透射光谱分析技术（ＮＩＴＳ），直接利用整粒糙米的光谱，同

步测定水稻的多项品质指标。该技术在水稻遗传育种、稻米

加工和贸易等方面将具有一定的应用前景。

7�１　材料与方法

7�１．１　实验材料和样品制备

7�　　本实验材料来源于２００３年全国水稻品种品质普查，共

２６６份。其中籼稻１６３份，粳稻１０３份，这些样品的外观和理

化指标均存在较大的差异，具有较好的代表性。随机选取

１６０份样品组成校正组，１００份样品组成检验组，另外６份用

于检验近红外模型的重复性。校正组和检验组的样品分布

见表１。

7�１．２　样品制备和品质指标的测定

7�称取约１４０ｇ稻谷，稻谷样品按常规方法风选除杂处理

后，用ＳＡＴＡＫＥ型出糙机脱壳得到糙米。利用Ｉｎｆｒａｔｅｃ１２４１

7�型近红外谷物分析仪获得糙米光谱。表观直链淀粉含量

（ａｐｐａｒｅｎｔａｍｙｌｏｓｅｃｏｎｔｅｎｔ）、糊化温度（碱消值）（ａｌｋａｌｉｓｐｒｅａ-

ｄｉｎｇｖａｌｕｅ）、透明度（透光率）（ｔｒａｎｓｐａｒｅｎｃｙ）、垩白度（ｃｈａｌｋｙ

ｄｅｇｒｅｅ）测定采用农业部行业标准ＮＹ／Ｔ８３-１９８８ 7�［１８］ 7�的方法，

蛋白质含量（ｐｒｏｔｅｉｎｃｏｎｔｅｎｔ）采用国家标准粮食油料检验

———粗蛋白测定方法（ＧＢ／Ｔ５５１１-１９８５） 7�［１９］ 7�测定。

7�１．３　近红外透射光谱模型的建立

7�１．３．１　ＮＩＴＳ扫描

7�近红外透射光谱扫描采用 ＦＯＳＳＴＥＣＡＴＯＲ 公司的

１２４１型近红外谷物分析仪，糙米样品直接放入近红外谷物分

析仪中扫描获得光谱。扫描采用小样品量模式，取样约为５０

ｇ，子样品数设置为８个，校正组和检验组每个样品重复装样

３次，重复性测定中每个样品重复装样１０次，形成光谱文件

后，利用 ＷＩＮＩＳＩ软件建立和检验模型。
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7�１．３．２　模型的建立

7�利用 ＷＩＮＩＳＩ软件采用如下条件建立模型：不加任何基

线预处理，数学处理采用“０，０，１，１”（数学处理０，０，１，１表示

采用０阶导数，导数处理波长点为０，平滑波长点为１，无二

次平滑），建模方法采用偏最小二乘法（ＰＬＳ），采用的光谱范

围为８５０～１０５０ｎｍ，间隔设置为２ｎｍ。

7�以上各光谱预处理方法、数学处理方法和回归统计方法

都通过ＷＩＮＩＳＩ软件计算完成。

7�１．３．３　模型的检验

7�模型的评价采用内部交叉验证和外部验证两种方法。

内部交叉验证是依次剔除建模样本组中一个或多个样本，用

剩余样本来建模预测被剔除样本的成分，比较被剔除样本预

测值与实际值的差异，由此判断模型的预测准确性。外部验

证是选择一批与建模样本集独立无关的样本，通过比较独立

样本预测值（ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ）与实际分析值（ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｖａｌｕｅ）

的差异来判断模型的预测准确性。衡量模型优劣的主要参

数包括定标标准误差（ＳＥＣ），定标决定系数（Ｒ 7�２ 7�）、交互定标

标准误（ＳＥＣＶ）、交互定标决定系数（１－ＶＲ）、经校正的工作

标准误［ＳＥＰ（Ｃ）］、检验组决定系数（ＲＳＱ）和检验组预测值

与实测值偏差的平均值（Ｂｉａｓ）。对于同一样品集所构建的回

归方程而言，各类标准误和差值越小越好，而决定系数越大

越好。

7�１．４　近红外模型重复性的测定

7�参照Ｄｅｌｗｉｃｈｅ等 7�［４］ 7�的方法：选取６个糙米样品，每个样

品重复扫描光谱１０次，通过计算６个样品１０次测定结果的

标准差的平均值（Ｒｅｐｅａｔａｂｉｌｉｔｙ）以及 Ｒｅｐｅａｔａｂｉｌｉｔｙ／ＳＥＰ（Ｃ）

来分析模型的重复性。

7�２　结果与分析

7�２．１　检验组和校正组品质指标的大致情况

7�从表１可以看出校正组和检验组样品各项品质指标已

经基本覆盖了高、中、低各种水平（糯稻除外），说明样品具有

很好的代表性。样品检验组的含量范围都在校正组范围内，

可以较客观地评价模型的质量。

7�２．２　模型的内部交叉检验和外部校正结果

7�２．２．１　 模型的内部交叉检验结果

7�从表２中可以看出利用近红外透射光谱测定直链淀粉

含量、蛋白质含量、碱消值、透明度和垩白度都有较好的结果

（Ｒ 7�２ 7�都大于０．８０）。其中蛋白质模型的效果最好，ＳＥＣ为

０．２７３，而 Ｒ 7�２ 7�为０．９６３，稍差于谢新华等 7�［９］ 7�的报道（ＳＥＣ＝

０．２１１４，Ｒ 7�２ 7�＝０．９８０７）。直链淀粉模型的结果接近于Ｖｉｌｌａｒｅｌ

等 7�［１２］ 7�的报道（ＳＥＣ＝１．６６）。碱消值的ＳＥＣ和 Ｒ 7�２ 7�分别为

０．３４８和０．８４１；透明度的ＳＥＣ和 Ｒ 7�２ 7�分别为０．０３０和０．８４７；

7�垩白度的ＳＥＣ和Ｒ 7�２ 7�分别为３．７５８和０．８３９。上述结果说明

利用近红外透射光谱技术已经能够区分后３种指标的高、

中、低各水平，这在遗传育种中无疑具有重要的应用价值。

7�２．２．２　模型的外部检验结果

7�直链淀粉含量、蛋白质含量、碱消值、透明度、垩白度模

型的外部检验效果见图１。

7�从图１可以看出直链淀粉含量、蛋白质含量、碱消值、透

明度和垩白度各个模型外部验证的趋势线与坐标轴夹角都

大致呈４５°，样品比较均匀地分布在中心线两侧，说明近红外

的测定结果在趋势上与实验室测定值一致，整体分布情况

良好。蛋白质含量模型的ＳＥＰ（Ｃ）为０．３１２，而ＲＳＱ为０．９５６，

7�表１　 用于稻米品质ＮＩＴＳ分析的校正和检验群体品质实测值统计
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7�碱消值
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7�蛋白质含量
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7�透明度

7�（透光率）
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7�校正组Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ

7�　样品数ＳａｍｐｌｅＮｏ． 7�１６０ ��7�１６０ ��7�１６０ ��7�１６０ !�7�１６０ $�

7�　变幅Ｒａｎｇｅ 7�１１ �C．８～２６．５ 7�４ �%．０～７．０ 7�６ ��．８～１４．５ 7�０  �．３７～０．７９ 7�０ #�．２～４２．７
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7�检验组Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ

7�　样品数ＳａｍｐｌｅＮｏ． 7�１００ ��7�１００ ��7�１００ ��7�１００ !�7�１００ $�

7�　变幅Ｒａｎｇｅ 7�１２ �C．５～２６．５ 7�４ �%．０～７．０ 7�６ ��．８～１４．５ 7�０  �．５０～０．７８ 7�０ #�．２～３８．０

7�　平均值 Ｍｅａｎ 7�１７ ��．５ 7�６ ��．１ 7�９ �m．７ 7�０ !;．６７ 7�７ $1．４

7�　标准差 7�ＳＤ 7�３ ��．３ 7�０ ��．９ 7�１ �m．６ 7�０ !;．０８ 7�７ $1．２

7�表２　用ＮＩＴＳ技术分析糙米品质时的内部交叉检验结果

7�Ｔａｂｌｅ２．ＣａｌｉｂｒａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｂｒｏｗｎｒｉｃｅｂｙＮＩＴＳａｎａｌｙｓｉｓｏｆｇｒａｉｎｑｕａｌｉｔｙｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ．

7�品质指标

7�Ｑｕａｌｉｔｙｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ

7�定标标准误

7�ＳＥＣ

7�定标决定系数

7�Ｒ 7�２

7�交互定标标准误

7�ＳＥＣＶ

7�交互定标决定系数

7�１－ＶＲ

7�直链淀粉含量Ａｐｐａｒｅｎｔａｍｙｌｏｓｅｃｏｎｔｅｎｔ 7�１ �C．４３１ 7�０ �w．８３６ 7�１  �．６２０ 7�０ #�．７９１

7�蛋白质含量Ｐｒｏｔｅｉｎｃｏｎｔｅｎｔ 7�０ �C．２７３ 7�０ �w．９６３ 7�０  �．２９２ 7�０ #�．９５８

7�碱消值Ａｌｋａｌｉｓｐｒｅａｄｉｎｇｖａｌｕｅ 7�０ �C．３４８ 7�０ �w．８４１ 7�０  �．３６９ 7�０ #�．８２１

7�透明度Ｔｒａｎｓｐａｒｅｎｃｙ 7�０ �C．０３０ 7�０ �w．８４７ 7�０  �．０３０ 7�０ #�．８４１

7�垩白度Ｃｈａｌｋｙｄｅｇｒｅｅ 7�３ �C．７５８ 7�０ �w．８３９ 7�４  �．０９７ 7�０ #�．８０８
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