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基于嗅觉和光谱技术融合的面粉脂肪酸值定量检测
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摘要: 提出了一种基于比色传感器数据和近红外光谱特征融合的储藏期面粉脂肪酸值的定量检测方法。 开发比色

传感器阵列、搭建便携式近红外光谱测量系统,分别采集不同储藏期面粉样本的比色传感器数据和近红外光谱。
利用主成分分析分别对预处理后的比色传感器数据和近红外光谱数据进行特征降维,采用五折交互验证法在反向

传播神经网络(BPNN)模型校正过程中进行优化,确定基于单技术分析模型的最佳主成分(PCs)个数。 将优化后

的基于单技术模型的最佳 PCs 在特征层进行融合,建立基于融合特征的 BPNN 分析模型,以实现对面粉储藏过程

中脂肪酸值的快速检测。 实验结果显示,基于比色传感器特征和基于近红外光谱特征建立的最佳 BPNN 模型的最

佳 PCs 数量分别为 3 和 4,基于融合特征建立的 BPNN 模型在预测集中的相关系数和预测均方根误差的均值分别

为 0郾 927 6 和 1郾 934 5 mg / (100 g)。 研究表明,与单技术数据分析模型相比,基于比色传感器数据和近红外光谱特

征融合模型的检测精度和泛化性能都有所提高。 本研究可为粮食储藏品质的高精度原位监测提供一种技术方法。
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Abstract: A novel quantitative detection method for the fatty acid value of flour during storage was
innovatively proposed based on the feature fusion of colorimetric sensor data and near鄄infrared spectra. A
colorimetric sensor array was developed to collect colorimetric sensor data of flour samples in different
storage periods. A portable near鄄infrared spectroscopy system was built to collect near鄄infrared spectra of
flour samples in different storage periods. Principal component analysis was used to perform feature
reduction on the preprocessed colorimetric sensor data and near鄄infrared spectra. In the back propagation
neural network (BPNN) model calibration, the five鄄fold cross鄄validation method was used to optimize and
determine the best principal components (PCs) of the single technique analysis model. The optimized
PCs based on the single technique model were fused in the feature layer, and a BPNN analysis model
based on the fusion feature was established to realize the rapid detection of the fatty acid value during the
flour storage. Experimental results showed that the number of PCs in the best BPNN model based on the
characteristics of the colorimetric sensor and the near鄄infrared spectra were three and four, respectively.
The average values of correlation coefficient and root mean square error of prediction of the BPNN model
based on the fusion features in the prediction set were 0郾 927 6 and 1郾 934 5 mg / (100 g), respectively.
The overall results showed that compared with the single technique data analysis model, the detection
accuracy and generalization performance of the colorimetric sensor data and the near鄄infrared spectral
feature fusion model were improved. The results can provide a new technical method for high鄄precision
in鄄situ monitoring of grain storage quality.
Key words: flour; fatty acid value; colorimetric sensor; portable near鄄infrared spectroscopy system;

feature fusion; quantitative determination



0摇 引言

面粉品质直接影响人类的身体健康[1]。 随着

我国国民经济的快速发展和人民生活水平的不断提

高,人们对面粉品质的要求也越来越高。 面粉由小

麦加工而来,失去了外壳的保护,颗粒变小且裸露在

外,其品质极易受到外界环境的影响[2]。 因此,实
现储藏期面粉品质的快速监测对保护消费者权益和

饮食健康具有重要意义。
新生产的面粉中含有少量的脂质,其颗粒与氧

气接触后,脂质被氧化分解而产生游离脂肪酸,脂肪

酸进一步氧化产生的醛酮类化合物是导致储藏期面

粉产生哈喇味的主要原因[3]。 因此,面粉在储藏过

程中,其脂质的变化直接影响面粉的口感和营养价

值。 面粉脂肪酸值可以反映脂质水解产生的游离脂

肪酸的含量,可作为衡量面粉储藏品质的重要指标

之一[4]。 一般情况下,面粉脂肪酸值会随着储藏时

间的延长而逐渐升高,脂肪酸值越高,面粉的品质越

差,且脂肪酸值增加得越快,面粉越容易发生霉

变[5]。 目前, 脂 肪 酸 值 的 检 测 主 要 根 据 GB / T
15684—2015《谷物碾磨制品 脂肪酸值的测定》。 尽

管该方法准确可靠,但对检测人员要求较高,而且需

要配备专用的化学试剂,其操作过程繁琐,不适合应

用于现场快速检测。 因此,高效、快速检测储藏期面

粉脂肪酸值关系到面粉储藏安全与利用,具有显著

的经济价值和社会价值。
近红外光谱的吸收带是有机物质中能量较高的化

学键(主要是 C—H、O—H、N—H)在中红外光谱区基

频吸收的倍频、合频和差频吸收带叠加而成的[6]。 近

年来,该技术在食品和农产品质量分析方面取得了成

功的应用[7 -14],在粮食储藏品质检测方面也有所涉

及[15]。 比色传感器技术是近年来迅速发展的一种无损

检测技术,其核心是传感器阵列的设计和制备。 该技

术可高效捕获有机物质所挥发的简单或复杂的气味信

息,并以图像的形式呈现,在食品和农产品质量检测上

也得以成功应用[16 -23],在粮食储藏品质分析方面也有

所应用[24]。 然而,目前研究均采用单一的无损检测技

术,而单一的传感器检测手段往往不能全面反映其过

程中的变化信息,会影响检测结果的可靠性。 鉴于此,
本文融合比色传感器数据和近红外光谱特征,以期实

现储藏期面粉脂肪酸值的高精度检测。

1摇 材料与方法

1郾 1摇 样本准备

实验使用的面粉是从江苏省镇江市超市购买的

益海嘉里香满园面粉,共 5 袋,规格为 5 kg /袋,放置

于 25益的环境中储藏。 以月为单位,从每袋的不同

位置随机取 4 个 20 g(精确到 0郾 01 g)的面粉样本。
每个月可以获得 20 个面粉样本。 进行 8 个月储藏

实验后,共得到 160 个面粉样本。
1郾 2摇 脂肪酸值检测

面粉样本的脂肪酸值测定依据 GB / T 15684—
2015《谷物碾磨制品 脂肪酸值的测定》来进行,基本

原理如下:首先,用 95%乙醇溶解面粉,提取面粉中

的脂肪酸,进行离心分离并提取上层清液;然后加入

酚酞试剂,用 0郾 01 mol / L 的 KOH 标准溶液滴定,根
据滴定消耗的 KOH 溶液用量推导计算出脂肪酸值

(该值为中和 100 g 面粉试样中游离脂肪酸所需

KOH 的质量)。
1郾 3摇 研究思路

图 1 为基于嗅觉和光谱技术融合的储藏期面粉

脂肪酸值定量检测的主要思路。 首先,制作比色传

感器阵列和搭建便携式近红外光谱测量系统,并分

别采集不同储藏期面粉样本的比色传感器数据和近

红外光谱;然后,对获得的比色传感器数据和近红外

光谱分别进行预处理,并对预处理后的比色传感器

数据和近红外光谱分别利用主成分分析进行特征降

维,在反向传播神经网络 ( Back propagation neural
network, BPNN)模型校正过程中利用五折交互验证

优化并确定最佳主成分(Principal components, PCs)
数量;最后,在特征层融合优化后的最佳 PCs 建立

BPNN 模型以实现储藏期面粉脂肪酸值的定量

检测。

图 1摇 基于嗅觉和光谱技术融合的储藏期面粉脂肪

酸值定量检测示意图

Fig. 1摇 Schematic of quantitative detection of fatty acid
value of flour during storage based on the fusion of

olfactory and spectral technique
摇

1郾 4摇 数据采集

1郾 4郾 1摇 比色传感器制作和数据采集

比色传感器的具体制作过程如下:淤 根据前期

预实验结果,筛选出 15 种化学染料,包括 14 种卟啉
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(美国西格玛奥德里奇公司)和 1 种疏水性 pH 指示

剂(国药集团化学试剂有限公司)。 于 称取各化学

染料 8 mg 放入 5 mL 的容量瓶中,卟啉类染料用

4 mL 二氯甲烷溶解,pH 指示剂用 4 mL 无水乙醇溶

解。 再对它们分别进行超声处理 30 min 即可得到

质量浓度为 2 mg / mL 的溶液。 盂 以 C2 反向硅胶板

作为传感器阵列的基底, 用毛 细 管 (0郾 3 mm 伊
100 mm)提取 1 滋L 的上述溶液进行点样,制成 5 伊 3
的比色传感器阵列。

比色传感器数据采集时,首先利用平板扫描仪

扫描获取比色传感器反应前的图像数据;然后将

20 g 面粉样品置于 50 mL 烧杯内,将比色传感器阵

列的底部用双面胶固定在烧杯盖上,再用塑料薄膜

对烧杯进行密封。 待传感器阵列与面粉产生的挥发

性气体反应 30 min 后,取出。 最后,利用平板扫描

仪扫描获取比色传感器反应后的图像数据。
首先对得到的反应前、后的比色传感器阵列的

图像分别进行中值滤波、阈值分割,再分别提取各色

敏点周围 15 个像素半径内的平均 R、G、B 值,标准

化为 0 ~ 255 之间。 然后用反应后色敏点的颜色数

值减去反应前的颜色数值,获取对应色敏点的 3 个

颜色差值分量 驻R、驻G、驻B。 最后,对 驻R、驻G、驻B 进

行归一化,叠加灰度图像,从而生成特征图像。 在本

研究中,每个比色传感器阵列有 15 个色敏点,每个

色敏点可以得到 3 个颜色特征分量。 因此,每个面

粉样本的比色传感器数据为 45 个颜色特征分量。
1郾 4郾 2摇 近红外光谱采集和预处理

所用便携式近红外光谱测量系统主要包括

NIRQuest512 型光谱仪和 ISP R 型反射用积分球。
扫描前,仪器参数设置如下:扫描波长范围为 900 ~
1 700 nm,积分时间为 5 s,平均次数为 3 次,平滑度

为 3。 这样,每条光谱包含 512 个数据点。 光谱采

集时,先将 20 g 面粉样本倒入石英比色皿中,再用

光谱仪系统的积分球盖住样品,并进行近红外光谱

的采集。 为了使采集到的光谱数据更加准确,研究

对每个样本分别进行 3 次测量,然后取 3 次测量的

平均光谱作为该样本的原始光谱。 光谱采集过程

中,实验室温度保持在 25益 左右。 为了消除噪声、
基线漂移和光散射等因素的干扰,对原始近红外光

谱分别进行了 SG(Savizkg Golag)平滑和标准正态

变换预处理。
1郾 5摇 数据分析方法

主 成 分 分 析 ( Principal component analysis,
PCA)是一种分析、简化数据集的技术,是多元分析

方法中的一种常用方法[25]。 PCA 是对于原先提取

的所有变量,建立尽可能少的新变量,使得这些新变

量是两两不相关的,而且这些新变量尽可能保持原

有的信息。 其基本原理就是根据初选的特征量间可

能存在的相关性,找到一种空间变换的方式,通过对

原变量进行线性组合,形成若干个新的特征矢量,要
求它们相互正交,并且能够最大限度地保留原样本

所含的原始信息,同时根据实际需要从中取出几个

较少的综合变量尽可能多地反映原来变量的信息的

统计方法。 在本研究中,利用 PCA 对预处理后的比

色传感器数据和便携式近红外光谱进行数据降维和

特征挖掘。
BPNN 模型是一种多层前馈神经网络,该网络

的主要特点是信号前向传递,误差反向传播,通过迭

代优化网络的权值,使 BPNN 模型预测输出与期望

输出尽可能一致。 BPNN 模型是一个非常强大的学

习系统,可以处理许多复杂的非线性系统[26]。 它包

括 3 部分:输入层、隐含层和输出层。 在前向传递过

程中,信号从输入层经隐含层逐层处理,直至输出

层,经过非线性变换,产生输出信号。 将输出结果与

期望结果相比较得到预测误差,转入反向传播阶段。
在信号的前向传递期间,网络结构的权值保持不变,
每一层的神经元状态只影响下一层的神经元状态。
在反向传播阶段,误差通过隐含层向输入层逐层反

传,并将误差分摊给各层所有节点,以调整各节点的

权值。 经过反复学习,确定与最小误差相对应的权

值和阈值,使 BPNN 模型预测输出不断逼近期望输

出。 在本研究中,BPNN 模型的隐含层设置为 3 层,
每个隐含层的节点数都设置为 5,迭代次数设置为

100 次,学习率设置为 0郾 1,最小均方根误差设置为

0郾 000 04。 为了减少 BPNN 模型在初始化时随机因

素对模型结果的影响,对 BPNN 模型进行了 50 次独

立运行,并对 50 次独立运行后的结果进行统计

分析。

2摇 结果与讨论

2郾 1摇 样本集划分

数据分析前,将获得的 160 个面粉样本划分成

训练集和预测集。 对每个月采集的 20 个面粉样本

中随机选取 15 个面粉样本作为训练集,其余 5 个面

粉样本作为预测集。 这样,训练集中有 120 个面粉

样本,预测集中有 40 个面粉样本。 表 1 为训练集和

预测集中面粉样本脂肪酸值的分布情况。
2郾 2摇 BPNN 模型结果

2郾 2郾 1摇 基于比色传感器数据特征的 BPNN 模型结果

图 2 为基于比色传感器数据特征的 BPNN 模型

在训练集和预测集中的结果。 图 2a 为在不同 PCs
下,50 次独立运行 BPNN 模型后得到的模型在训练
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摇 摇 表 1摇 训练集和预测集中脂肪酸值的分布统计

Tab. 1摇 Distribution statistics of fatty acid values in training set and prediction set

样本集 样本数 最小值 / (mg·(100 g) - 1) 最大值 / (mg·(100 g) - 1) 平均值 / (mg·(100 g) - 1) 标准差 / (mg·(100 g) - 1)
训练集 120 29郾 778 0 48郾 342 3 37郾 571 8 5郾 121 7
预测集 40 29郾 806 0 48郾 402 2 37郾 256 9 5郾 350 1

图 2摇 基于比色传感器数据特征的 BPNN 模型独立

运行 50 次后的统计结果

Fig. 2摇 Statistical results of BPNN models based on
data characteristics of colorimetric sensor after

independent operation of 50 times
摇

集中的检测结果。 从图 2a 可以看出,当 PCs 数量为 3
时,交互验证均方根误差(Root mean square error of cross鄄
validation, RMSECV)达到最小,为 2郾 138 2 mg / (100 g),
其对应的校正相关系数 ( Correlation coefficient of
calibration, RC)为 0郾 896 7。 因此,认为基于比色传

感器数据特征的 BPNN 模型的最佳 PCs 数量为 3。
图 2b 为建立在 3 个 PCs 上的 BPNN 模型 50 次独立

运行后在预测集中的检测结果。 从图 2b 可以看出,
预测相关系数( Correlation coefficient of prediction,
RP)的均值为 0郾 867 3,标准差为 0郾 017 3;预测均

方根 误 差 ( Root mean square error of prediction,
RMSEP)的均值为 2郾 602 4 mg / (100 g),标准差为

0郾 130 7 mg / (100 g)。
2郾 2郾 2摇 基于近红外光谱特征的 BPNN 模型结果

图 3 为基于近红外光谱特征的 BPNN 模型在训

练集和预测集中的结果。 图 3a 为在不同的 PCs 下,
50 次独立运行 BPNN 模型后得到的模型在训练集中

的检测结果。 从图 3a 可以看出,当 PCs 数量为 4 时,
RMSECV 最小,为 1郾 814 4 mg / (100 g),其对应的 RC

为 0郾 925 9。 因此,认为基于近红外光谱特征的

BPNN 模型的最佳 PCs 数量为 4。 图 3b 为建立在

4 个 PCs 上的 BPNN 模型 50 次独立运行后在预测

集中的检测结果。 从图 3b 可以看出,预测相关系数

均值为0郾 9235,标准差为0郾 0241;预测均方根误差均值

为 1郾 977 2 mg / (100 g),标准差为 0郾 223 9 mg / (100 g)。

图 3摇 基于近红外光谱数据特征的 BPNN 模型独立

运行 50 次后的统计结果

Fig. 3摇 Statistical results of BPNN models based on
near鄄infrared spectral characteristics after

independent operation for 50 times
摇

2郾 2郾 3摇 基于融合特征的 BPNN 模型结果

根据上文的分析,基于比色传感器数据特征的

BPNN 模型的最佳 PCs 数量为 3,基于近红外光谱特

征的最佳 PCs 数量为 4。 鉴于此,将通过五折交互

验证优化得到的基于单技术(比色传感器技术和近

红外光谱技术)数据特征的 BPNN 模型的最佳 PCs
在特征层进行融合,并建立基于融合特征的 BPNN
模型。 图 4 为建立在融合特征上 50 次独立运行

BPNN 模型后得到的模型在训练集和预测集中的统

计结果。 从图 4a 可以看出,RC的均值为 0郾 928 9,标
准差为 0郾 014 2;校正均方根误差(Root mean square
error of calibration,摇RMSEC)均值为1郾 798 8 mg / (100 g),
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图 4摇 基于融合特征的 BPNN 模型在训练集和预测集中

的统计结果

Fig. 4摇 Statistical results of BPNN models based on
fusion features in training set and prediction set

摇

标准差为 0郾 133 0 mg / (100 g)。 从图 4 可以看出,RP

的均值为 0郾 927 6,标准差为 0郾 015 8;RMSEP 的均值为

1郾 934 5 mg / (100 g),标准差为 0郾 167 0 mg / (100 g)。
2郾 3摇 不同 BPNN 模型结果的比较

表 2 为基于不同特征建立的最佳 BPNN 模型在

训练集和预测集中的检测结果。 从表 2 可以看出,
在训练集中,基于不同数据特征的 BPNN 模型的相

关系数均在 0郾 93 以上,在预测集中的相关系数在

0郾 89 以上。 这说明利用比色传感器或近红外光谱

技术结合化学计量学方法实现储藏期面粉脂肪酸

值的定量检测是可行的。 另外,基于比色传感器

数据和近红外光谱融合特征建立的 BPNN 模型,无
论是在预测精度还是泛化性能方面,较单技术数

据特征建立的 BPNN 模型性能而言均有所提升。
这说明基于融合特征建立的 BPNN 模型能更全面

地反映储藏过程中面粉样本的内外特征。 因此,
根据其特征建立的 BPNN 模型的预测精度和泛化

性能最佳。

3摇 结束语

储藏期面粉理化指标变化是由内外因素共同作

表 2摇 基于不同特征建立的最佳 BPNN 模型在训练集和预测集中的检测结果

Tab. 2摇 Detection results of optimal BPNN model based on different characteristics in training set and prediction set

检测技术 主成分数
训练集 预测集

RC RMSEC / (mg·(100 g) - 1) RP RMSEP / (mg·(100 g) - 1)
嗅觉可视化技术 3 0郾 931 2 1郾 780 7 0郾 892 1 2郾 381 3
近红外光谱技术 4 0郾 948 0 1郾 528 3 0郾 946 6 1郾 698 0
多传感器信息融合技术 7 0郾 950 3 1郾 551 6 0郾 951 0 1郾 625 2

用而产生的。 比色传感器可以快速获取储藏期面粉

样本的气味变化信息,近红外光谱可以快速获取储

藏期面粉样本内含物质的微变化。 通过融合比色传

感器数据和近红外光谱特征,构建了基于比色传感

器技术与近红外光谱技术融合的储藏期面粉脂肪酸

值的定量检测模型,最佳 BPNN 融合模型在预测集

中的相关系数和预测均方根误差分别为 0郾 951 0 和

1郾 625 2 mg / (100 g)。 研究表明,相较于单技术检测模

型,融合比色传感器数据和近红外光谱特征建立的化

学计量学模型可有效提高模型预测精度和泛化性能。
本研究为储藏期粮食品质的在线监测提供了一种新的

技术方法,对保障粮食储藏品质具有重要的现实意义。
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