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摘要：采用傅里叶变换近红外漫反射光谱技术和偏最小二乘法（ＰＬＳ）建立了玉米蛋白质含量的定标模型。按照预测效

果优选光谱波段，为设计小型近红外玉米蛋白质成分分析仪器提供依据。采用多元散射校正方法对光谱进行预处理，然

后利用ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ平滑法对原谱、一阶导数谱和二阶导数谱进行平滑处理。选取全谱、合频、一倍频、二倍频和蛋白

质基团等５个波段，每个波段分别采用原光谱、一阶导数谱、二阶导数谱，共建立１５个定标模型。同时调整ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏ

ｌａｙ平滑点数和ＰＬＳ因子数，通过多次ＰＬＳ数值实验比较，按照预测效果确定每个模型的最优平滑点数、因子数，再从中

选优。结果表明，采用一阶导数谱的一倍频波段（７０００～５５００ｃｍ－１）的定标效果最好，模型的预测相关系数、预测均方

根偏差、相对预测均方根偏差分别为０．９４５，０．３５７，３．３４０％。一倍频波段可以代替全谱波段并得到更好的定标效果。
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１　引　言

　　随着光电技术、计算机信息技术和化学计量

学方法的发展，现代近红外光谱（ＮＩＲ）技术以其

分析速度快、精度适中、成本低、非破坏性和易于

实现无损、实时分析等优点在农业、食品、医药、烟

草、石油化工等领域中得到广泛应用［１６］。玉米的

蛋白质含量是玉米品质的一个重要理化指标，采

用传统的化学分析方法需要做复杂的预处理，且

需要化学试剂进行化学反应，不利于环保，而且测

样时间长，过程繁琐，对分析人员的技能要求很

高，无法适合在农田实地进行快速简便的定量测

试分析。近年来，国内外已在实验室开展了用近

红外光谱技术分析玉米成分的工作［３，５，７８］，其中

如何通过优化定标模型指导光电系统设计、研究

小型专用光谱仪等具有重要意义。

本文采用近红外漫反射光谱技术，用傅里叶

变换近红外光谱仪对１７７个玉米样品采集光谱。

利用偏最小二乘法（ＰａｒｔｉａｌＬｅａｓｔＳｑｕａｒｅ，ＰＬＳ）建

立玉米蛋白质含量的定标模型。首先采用多元散

射校正方法对光谱进行预处理，再进行原谱、一阶

导数谱和二阶导数谱的平滑化处理。选取波段：

全谱、合频、一倍频、二倍频和蛋白质基团等５个

波段，每个波段都分别采用原光谱、一阶导数谱、

二阶导数谱，建立了１５个定标模型。为了提高模

型精度，本文通过同时调整平滑点数和因子数，对

每个模型都分别做了多次ＰＬＳ数值实验比较，得

到每个模型的最优平滑点数、因子数和和预测均

方根偏差（ＲｏｏｔＭｅａｎＳｑｕａｒＥｒｒｏｒｏｆＰｒｅｄｉｃａ

ｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ），按照ＲＭＳＥＰ值再从１５个模型中

选优，确定定标效果最好的波段，为设计小型便携

式玉米蛋白质测定专用近红外光谱仪提供指导和

依据。

２　实验部分

２．１　实验材料

成都某研究所提供了东北产玉米样品。经过

外观观察，剔除颜色异常、质量异常的玉米，筛选

得到１７７份样品。样品用带有１．０ｍｍ孔径筛网

的粉碎机磨碎。玉米样品蛋白质含量的参考化学

值的测定采用凯氏定氮法（参见国标ＧＢ／Ｔ５５１１

８５）获得。

选取其中１３９个为定标样品，其余３８个为验

证样品。表１给出玉米样品蛋白质含量化学值的

数据统计。

表１　玉米样品蛋白质含量化学值的数据统计

Ｔａｂ．１　Ｃｈｅｍｉｃａｌｄａｔｕｍｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ

ｏｆｐｒｏｔｅｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｒｎｓａｍｐｌｅｓ

蛋白质含量（％）

最小值 最大值 平均值 标准差

定标集 ７．４０ １６．６０ １０．６０ １．３１

验证集 ８．９０ １３．４０ １０．６９ １．０４
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２．２　仪器和测量方法

选用了Ｎｉｃｏｌｅｔ公司的 ＮｅｘｕｓＴＭ８７０傅里叶

变换近红外光谱仪和漫反射附件。设置分辨率为

１６ｃｍ－１，光谱波段为１００００～４０００ｃｍ
－１（１０００

～２５００ｎｍ）。

转动样品池可有效减小由于样品不均匀带来

的误差，反复装样可有效减小装样环节引入的测

定误差，多次扫描可有效减小背景噪声的影响。

本实验将充分混合均匀的样品装入漫反射附件，

在样品池转动的情况下扫描光谱，每个样品经过

反复装样５次连续扫描，每次扫描３２遍，然后计

算平均吸收光谱，实验室温度（２３±１）℃。

２．３　光谱数据处理

采用目前使用最广泛的ＰＬＳ
［１，４，５，９，１０］建立了

定标模型。模型评价指标包括定标相关系数

（犚ｃ）、预测相关系数（犚ｐ）、定标均方根偏差（Ｒｏｏｔ

ＭｅａｎＳｑｕａｒｅＥｒｒｏｒｏｆＣａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣ）、预

测均方根偏差（ＲｏｏｔＭｅａｎＳｑｕａｒｅＥｒｒｏｒｏｆＰｒｅｄ

ｉｃａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ）、相对定标均方根偏差（Ｒｅｌａｔｉｖｅ

ＲｏｏｔＭｅａｎＳｑｕａｒｅＥｒｒｏｒｏｆＣａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＲＲＭ

ＳＥＣ％）和相对预测均方根偏差（ＲｅｌａｔｉｖｅＲｏｏｔ

ＭｅａｎＳｑｕａｒｅ ＥｒｒｏｒｏｆＰｒｅｄｉｃａｔｉｏｎ，ＲＲＭＳＥＰ

％）：

犚２ｃ ＝１－
∑
狀

犻＝１

（狔犻－狔犻ｃ）
２

∑
狀

犻＝１

（狔犻－狔犿ｃ）
２

；犚２ｐ＝１－
∑
狀

犻＝１

（狔犻－狔犻ｐ）
２

∑
狀

犻＝１

（狔犻－狔犿ｐ）
２

ＲＭＳＥＣ＝
∑
狀

犻＝１

（狔犻－狔犻ｃ）
２

狀－槡 １
；

ＲＭＳＥＰ＝
∑
犿

犻＝１

（狔犻－狔犻ｐ）
２

犿－槡 １
；

ＲＲＭＳＥＣ＝
ＲＭＳＥＣ

狔犿ｃ
×１００（％）；

ＲＲＭＳＥＰ＝
ＲＭＳＥＰ

狔犿ｐ
×１００（％）．

式中：狔犻 为第犻样品的常规方法测定得到的参考

化学值；狔犻ｃ为定标集中第犻样品的预测值；狔犻ｐ为验

证集中第犻样品的预测值；狔犿ｃ为定标集中样品化

学值的平均值；狔犿ｐ为验证集中样品化学值的平均

值；狀为定标集的样品数；犿为验证集的样品数。

多元散射校正（ＭｕｌｔｉｐｌｉｅａｔｉｖｅＳｃａｔｔｅｒＣｏｒ

ｒｅｃｔｉｏｎ，ＭＳＣ）的作用是校正吸收基线并降低样

品散射作用对光谱的影响，降低样品的不均匀性

带来的光谱差异性［９１１］。因为本实验的样品为固

体，并采用漫反射附件测定，颗粒度不是很均匀，

因此，实验中的所有光谱都先用多元散射校正来

做预处理。

合理的光谱平滑化和光谱求导（一阶、二阶导

数光谱）处理可以消除基线漂移和平缓背景干扰

形成的高频随机噪声的影响，从而提供比原光谱

更高的分辨率和更清晰的光谱轮廓变化，提高光

谱信噪比［１２１６］。本文利用ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ平滑化

方法［１７］来计算原谱、一阶导数谱和二阶导数谱。

它与移动平均平滑法的基本思想类似，是利用多

项式来对移动窗口内的数据进行多项式最小二乘

拟合。平滑点数是重要的参数指标，平滑点数过

少容易产生新的计算误差（噪音）从而造成模型精

度下降，平滑点数过多则会使得包含样品信息的

光谱数据磨光丢失，同样也会造成模型精度下降。

因此，合理使用平滑点数非常重要，但必须通过多

次数值实验的反复比较，才能选取确定最优平滑

点数。下面以平滑点数１５为例，给出对应的一

阶、二阶导数光谱的计算公式：

　ｄ犃（ν）＝
１

３３４１５２Δν
２

｛１２９２２［犃（ν＋７Δν）＋犃（ν－７Δν）］－

４１２１［犃（ν＋６Δν）＋犃（ν－Δν）］－

１４１５０［犃（ν＋５Δν）＋犃（ν－５Δν）］－

１８３３４［犃（ν＋４Δν）＋犃（ν－４Δν）］－

１７８４２［犃（ν＋３Δν）＋犃（ν－３Δν）］－

１３８４３［犃（ν＋２Δν）＋犃（ν－２Δν）］－

７５０６［犃（ν＋Δν）＋犃（ν－Δν）］｝

　ｄ
２犃（ν）＝

１

６１８８Δν
２

｛９１［犃（ν＋７Δν）＋犃（ν－７Δν）］＋

５２［犃（ν＋６Δν）＋犃（ν－Δν）］＋

１９［犃（ν＋５Δν）＋犃（ν－５Δν）］－

８［犃（ν＋４Δν）＋犃（ν－４Δν）］－

２９［犃（ν＋３Δν）＋犃（ν－３Δν）］－

４８［犃（ν＋２Δν）＋犃（ν－２Δν）］－

５３［犃（ν＋Δν）＋犃（ν－Δν）］－

５６犃（ν）｝

其中，ν为波数（ｃｍ
－１），犃（ν）、ｄ犃（ν）、ｄ

２犃（ν）分别
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为原光谱、一阶导数谱、二阶导数谱的吸光度值，

Δν为光谱数据的波数间隔，在本实验中，分辨率

１６ｃｍ－１对应Δν＝７．７１３（ｃｍ
－１）。

另一方面，偏最小二乘法是融合主成分分析

和多元线性回归的新型化学计量学方法，其本质

是先消除光谱共线性再做回归，其中的因子数是

最重要的参数，它对应了代表样品信息的光谱数

据的加权组合的组数。如果使用的因子数过少，

就不能充分反映样品信息，模型预测精度会降低，

称为不充分拟合。如果使用的因子数过多，就会

引入一些代表噪声干扰的成分数据，模型的预测

能力也会下降，称为过拟合。因此，合理确定偏最

小二乘法的因子数，对于充分利用光谱信息和消

除噪声非常重要，但必须通过多次数值实验的反

复比较，才能选取确定。

３　结果与讨论

　　图１给出了１７７个玉米样品的在仪器测定范

围（１００００～４０００ｃｍ
－１）内的吸收光谱。由图可

见，光谱重叠严重，吸收较弱。其中５５００～４０００

ｃｍ－１、７０００～５５００ｃｍ
－１、１００００～７０００ｃｍ

－１分

别对应分子振动的合频、一倍频、二倍频（含高频）

波段。

图１　１７７个玉米样品的吸收光谱

Ｆｉｇ．１　Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ１７７ｃｏｒｎｓａｍｐｌｅｓ

图２给出了玉米样品的吸光度与蛋白质含

量化学值的相关系数谱。由图可见，在每一个波

长点上，１７７个玉米样品的吸收度与蛋白质含量

化学值的相关系数都很低（绝对值低于０．２２）。

因此，玉米样品的蛋白质含量与任何单独波长点

的吸光度没有显著的相关性，直接从图谱中某一

个波长点来确定其含量是不可行的。由于样品光

谱有多个平缓的吸收峰，因此必须考虑用多个谱

区内的光谱数据来建立定标模型。

根据蛋白质的标志基团 ＮＨ 基团在近红外

谱区的吸收波长分布，本文对应筛选了下列三个

波段９８００～９４３０ｃｍ
－１、７０００～６３７０ｃｍ

－１、

５１００～４３６０ｃｍ
－１来组合（参见图１），简称为“基

团”，因为这个波段组合对应了样品的分子结构特

征，尝试采用它的吸光度来定标建模，也有可行

性。

本文分别对５个波段进行建模并比较预测效

果从中选优。参见图１，５个波段分别是：全谱

（１００００～４０００ｃｍ
－１）、合 频 波 段 （５５００～

４０００ｃｍ－１）、一倍频波段（７０００～５５００ｃｍ
－１）、

二倍频（含高频）波段（１００００～７０００ｃｍ
－１）和蛋

白质基团波段（９８００～９４３０ｃｍ
－１＋７０００～

６３７０ｃｍ－１＋５１００～４３６０ｃｍ
－１）。５个波段都

分别采用原光谱、一阶导数谱、二阶导数谱，共建

立１５个定标模型来比较优选。

图２　玉米样品的吸光度与蛋白质含量化学值的相

关系数谱

Ｆｉｇ．２　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｐｅｃｔｒｕｍｆｏｒａｂｓｏｒ

ｂａｎｃｅａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｖａｌｕｅｏｆｐｒｏｔｅｉｎｃｏｎｃｅｎ

ｔｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｒｎｓａｍｐｌｅｓ

采用偏最小二乘法建立了定标模型，其中

ＲＭＳＥＰ是最实质性的描述模型精度的评价指

标，本文将它作为建模的优化目标，光谱预处理的

平滑点数和偏最小二乘法的因子数是建模的预设

参数，因此，这是一个双参数的目标优化问题。每

个定标模型都设定３、４、５、６、７共５个因子数，并

设定１５、１７、１９、２１、２３、２５、２７、２９、３１共９种平滑

点数，从而有４５个参数组合，对每一个模型，每一

个参数组合都分别做一次ＰＬＳ数值实验，共做了
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１５×５×９＝６７５次ＰＬＳ数值实验来比较选优。

利用Ｎｉｃｏｌｅｔ公司提供的 ＴＱＡｎａｌｙｓｔ定量软件

完成每次ＰＬＳ数值实验。记录每次数值实验的

参数（平滑点数、因子数等）和结果（每个验证样品

的蛋白质含量预测值、ＲＭＳＥＰ等）进行比较。

表２　采用全谱段一阶导数谱的犘犔犛的犚犕犛犈犘（％）

Ｔａｂ．２　ＲＭＳＥＰｏｆＰＬＳｕｓｉｎｇｔｈｅｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ

ｓｐｅｃｔｒａｏｆｗｈｏｌｅｒｅｇｉｏｎ（％）

因子数

３ ４ ５ ６ ７

平

滑

点

数

１５ ０．５０７ ０．４４２ ０．４５９ ０．６１５ ０．５１９

１７ ０．５１２ ０．３９５ ０．４９４ ０．６６９ ０．５８５

１９ ０．５５０ ０．３９８ ０．４５６ ０．５７２ ０．５５３

２１ ０．５７３ ０．３９４ ０．４４４ ０．６０８ ０．５６３

２３ ０．５７９ ０．３９２ ０．３９３ ０．５１２ ０．４９８

２５ ０．５９６ ０．４１８ ０．４１１ ０．５３８ ０．５５１

２７ ０．６０７ ０．４２７ ０．４３３ ０．５４６ ０．５７９

２９ ０．６１３ ０．４１９ ０．４４６ ０．４８４ ０．５７７

３１ ０．６２０ ０．４１２ ０．４７２ ０．４１１ ０．５２５

以全谱段的一阶导数谱为例，表２给出了每

一个的参数组合（平滑点数、因子数）对应的数值

实验结果（ＲＭＳＥＰ）。其中，方块内的每一个

ＲＭＳＥＰ值的所在行最左端的数和所在列最上端

的数分别是所采用的平滑点数和因子数。表内小

方框内的ＲＭＳＥＰ值，表示它是同一列中的最小

值，通过它标明了同一因子数对应的最优平滑点

数；表内用黑体和有下横线的ＲＭＳＥＰ值，表示它

是同一行中的最小值，通过它标明了同一平滑点

数对应的最优因子数。从表２可以看出，每个因

子数固定后对应的最优平滑点数并不相同，而每

个平滑点数固定后对应的最优因子数也不完全相

同。最优参数组合的因子数和平滑点数分别为４

和２３，最优ＲＭＳＥＰ值是０．３９２（％）。如果先随

意固定了某个因子数或平滑点数，就不一定会得

到这样的全局最优结果。

由于因子数和平滑点数同时变化寻求最优定

标模型的运算量很大，以往的研究很少能够做到

这一步，但这是改善提高近红外光谱分析预测能

力的一个重要措施，应该给予很好的关注。

表３给出了通过全部的数值实验比较得到的

１５个模型对应的最优的平滑点数、因子数和ＲＭ

ＳＥＰ值。可以看出，所有１５个模型的最优参数组

合（平滑点数，因子数）都不相同，５个波段的最好

的模型是：全谱（１００００～４０００ｃｍ
－１）为采用二

阶导数谱、最优因子数、平滑点数和ＲＭＳＥＰ值为

（３，２３，０．３７０）；合频波段（５５００～４０００ｃｍ
－１）采

用一阶导数、最优因子数、平滑点数和ＲＭＳＥＰ值

为（７，２５，０．５６４）；一倍频波段（７０００～５５００

ｃｍ－１）采用一阶导数、最优因子数、平滑点数和

ＲＭＳＥＰ值为（５，１９，０．３５７）；二倍频（含高频）波

段（１００００～７０００ｃｍ
－１）采用一阶导数、最优因

子数、平滑点数和ＲＭＳＥＰ值为（４，２５，０．５６１）；蛋

白质基团波段（９８００～９４３０ｃｍ
－１＋７０００～

６３７０ｃｍ－１＋５１００～４３６０ｃｍ
－１）采用原光谱、最

优因子数、平滑点数和 ＲＭＳＥＰ值为（７，２３，０．

４９０）。

表３　１５个定标模型的最优犛犪狏犻狋狕犽狔犌狅犾犪狔

平滑点数、犘犔犛因子数和犚犕犛犈犘的比较

Ｔａｂ．３　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｎｕｍｂｅｒｏｆｏｐｔｉｍａｌＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ

ｓｍｏｏｔｈｉｎｇｐｏｉｎｔｓ，ｎｕｍｂｅｒｏｆＰＬＳｆａｃｔｏｒｓａｎｄ

ＲＭＳＥＰｉｎ１５ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｓ

最优因

子数

最优平

滑点数

最优

ＲＭＳＥＰ

全

谱

原光谱 ７ １５ ０．５５０

一阶导数谱 ４ ２３ ０．３９２

二阶导数谱 ３ ２３ ０．３７０

合

频

原光谱 ５ １５ ０．８５６

一阶导数谱 ７ ２５ ０．５６４

二阶导数谱 ６ ２１ ０．７０５

一
倍
频

原光谱 ６ １５ ０．６０８

一阶导数谱 ５ １９ ０．３５７

二阶导数谱 ３ ２３ ０．４６５

二
倍
频

原光谱 ５ １５ ０．８３１

一阶导数谱 ４ ２５ ０．５６１

二阶导数谱 ４ ２３ ０．７４２

基

团

原光谱 ７ ２３ ０．４９０

一阶导数谱 ６ ２９ ０．５３０

二阶导数谱 ５ ２９ ０．５２２

最好的定标模型是采用一阶导数预处理后的

一倍频波段（７０００～５５００ｃｍ
－１），与这个模型的

预测效果非常接近的是采用二阶导数预处理后的

全谱波段（１００００～４０００ｃｍ
－１）。这两个模型对

应得到的玉米蛋白质含量的预测值和化学值的比

较分别在图３、４中给出。由图可见，这两个模型
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的预测相关系数（犚ｐ）、ＲＭＳＥＰ、ＲＲＭＳＥＰ分别为

０．９４５，０．３５７，３．３４０％和０．９５０，０．４４４，３．４６１％。

因此，模型的预测精度比较高，预测效果很好。特

别是采用一倍频波段（７０００～５５００ｃｍ
－１）的定

标效果完全可以代替全谱波段，这为设计小型便

携式的玉米蛋白质测定专用的近红外光谱仪提供

了依据。

图３　采用一倍频波段（７０００～５５００ｃｍ－１）一阶导

数谱的最优定标模型的玉米蛋白质含量的预

测值和化学值的比较

Ｆｉｇ．３　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｗｉｔｈｔｈｅ

ａｃｔｕａｌｏｎｅｓｆｏｒｐｒｏｔｅｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｒｎ

ｓａｍｐｌｅｓｉｎｏｐｔｉｍａｌｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｂｙｔｈｅ

ｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｉｎｔｈｅｆｉｒｓｔｏｖｅｒｔｏｎｅ

ｒｅｇｉｏｎ（７０００～５５００ｃｍ
－１）

图４　采用全谱段二阶导数谱的最优定标模型的玉

米蛋白质含量的预测值和化学值的比较

Ｆｉｇ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｗｉｔｈｔｈｅ

ａｃｔｕａｌｏｎｅｓｆｏｒｐｒｏｔｅｉｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆｃｏｒｎ

ｓａｍｐｌｅｓｉｎｏｐｔｉｍａｌｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｂｙｔｈｅ

ｓｅｃｏｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｆｏｒｗｈｏｌｅｒｅｇｉｏｎ

　　同时还看到，在原谱平滑化、一阶导数谱和二

阶导数谱的预处理方式中，哪一个定标效果好，不

能一概而论，而采用多少平滑点数和因子数等，也

都要经过多次的数值实验对比来确定。

４　结　论

　　采用近红外漫反射光谱技术，用傅里叶变换

型近红外光谱仪对１７７个玉米样品采集光谱。利

用ＰＬＳ建立玉米蛋白质含量的定标模型。首先

采用多元散射校正方法对光谱进行预处理，再利

用ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ平滑化方法来进行原谱、一阶

导数谱和二阶导数谱的平滑化处理。选取下列５

个波段：全谱（１００００ｃｍ～４０００ｃｍ
－１）、合频

（５５００～４０００ｃｍ
－１）、一倍频（７０００～５５００

ｃｍ－１）、二倍频（含高频）（１００００～７０００ｃｍ
－１）和

蛋白质基团（９８００～９４３０ｃｍ
－１＋７０００～６３７０

ｃｍ－１＋５１００～４３６０ｃｍ
－１），每个波段都分别采

用原光谱、一阶导数谱、二阶导数谱，共建立了１５

个定标模型。（１）通过同时调整ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ

平滑点数和ＰＬＳ因子数，对每个模型都分别做了

４５次ＰＬＳ数值实验，从中比较选优，得到每个模

型的最优平滑点数、因子数和 ＲＭＳＥＰ值，按照

ＲＭＳＥＰ值最小的原则，再从１５个模型中选优，

结果表明，采用一阶导数预处理后的一倍频波段

（７０００～５５００ｃｍ
－１）的定标效果最好。（２）采用

一阶导数预处理后的一倍频波段（７０００～５５００

ｃｍ－１）定标建模，相应的预测相关系数、预测均方

根偏差、相对预测均方根偏差分别为０．９４５，

０．３５７，３．３４０％，模型的预测效果很好。（３）一倍

频波段（７０００～５５００ｃｍ
－１）完全可以代替全谱

波段，并得到更好的定标效果，这为设计小型便携

式的玉米蛋白质测定专用的近红外光谱仪提供了

指导依据。（４）要获得高精度的定标模型必须考

虑波段的不同选取、不同光谱预处理方式的选取、

不同平滑点数和不同因子数的选取等多种条件和

参数变化下来比较选优，虽然运算量很大，但这是

改善提高近红外光谱分析预测能力的一个重要措

施，应该给予很好的关注。
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