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饲料中动物源性成分显微近红外光谱检测分析*

吕程序摇 杨增玲摇 韩鲁佳摇 刘摇 贤
(中国农业大学工学院, 北京 100083)

摇 摇 揖摘要铱 摇 探讨了应用显微近红外光谱分析技术检测饲料中动物源性成分的可行性。 利用 12 个动物源性成分

饲料样品和 14 个植物源性成分饲料样品建立偏最小二乘定标模型,数学预处理方法为导数 + 多元散射校正,利用

平均光谱来优化模型实现数据压缩,模型的决定系数、交互验证标准差分别为 0郾 969、0郾 090。 4 个配合饲料样品作

为外部验证未出现误判。 结果表明显微近红外光谱分析技术可用于检测饲料中动物源性成分。
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Detection of Processed Animal Proteins in Feeding Stuffs
by Near鄄infrared Microscopy
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Abstract

With the aim to investigate the feasibility of near鄄infrared microscopy method for discrimination of
processed animal proteins in feeding stuffs, twelve processed animal protein samples and 14 plant based
feed samples were collected. At the same time, four feeds were prepared for validation. The spectra were
got with PerkinElmer spotlight 400 + spectrum 400 FT鄄NIR microscope, and the calibration equation was
established by partial least squares method with the pretreatment of Savitzky Golay derivative 1442, full
multiplicative scatter correction and average variables 2. The result showed that the calibration gave
determination coefficients of 0郾 969,and a standard error of cross validation of 0郾 090. The processed
animal protein samples could be detected in nature feed samples. The results indicate that near鄄infrared
microscopy has huge potential in detecting the processed animal proteins in feeding stuffs.
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摇 摇 引言

现有饲料中动物源性成分检测方法有显微镜检

测、近红外漫反射光谱法等[1 ~ 4]。 由于动物源性成

分组成复杂,单一的检测方法虽然各具特点但也存

在不同程度的局限性。 鉴于此,在不断完善各类单

一检测技术的同时,开展不同检测仪器结合技术研

究,以突破单一检测技术的局限,一直是国内外学者

研究的热点和重要方向[5]。 显微近红外 ( near鄄

infrared microscopy,简称 NIRM)光谱分析技术是现

代分析仪器发展的重要突破,它是将传统傅里叶变

换近红外光谱技术与光学显微镜检测技术有机结合

的产物,基于变尺度的点模式获取不同样品单个颗

粒微区的近红外光谱进行分析,从而检测精度得以

大幅度提高。 应用显微近红外光谱分析技术检测饲

料中的动物源性成分,在简化制样方法的同时避免

了单纯光学显微镜检测需人眼直接观测判断,相比

近红外漫反射光谱法,基于微区分析可获取饲料中



单一组分的光谱,使不同组分吸收峰差异更加显著,
有利于定性检测不同种属饲料成分,同时有利于检

测精度的提高。 国外学者已对饲料中动物源性成分

的显微近红外光谱进行了研究[6 ~ 8],国内尚未见相

关报道。
本文应用显微近红外光谱分析技术,探索饲料

中动物源性成分的检测方法,建立其相应的定量分

析模型,并用验证集样品对模型进行可靠性检验。

1摇 材料与方法

1郾 1摇 样品的采集与制备

收集国产精补料 10 个、猪配合饲料 2 个、鸡配

合饲料 2 个,鱼粉 6 个、陆生动物肉骨粉 6 个作为定

标集。 收集国产猪配合饲料 2 个、鸡配合饲料 2 个

作为验证集。
所有样品采集后经 ZM100 型旋风磨 (德国

Retsch GmbH 公司)粉碎,使其通过 1郾 0 mm 标准筛

孔。 抽真空避光于 4益样品冷藏箱中保存。 参照欧

盟检测饲料中动物源性成分标准方法[9] 进行显微

镜检测,确认样品真实性。 实验开始前,将样品在实

验室放置 24 h 至温度达到室温(20 ~ 22益),然后将

样品过筛,取筛分粒度大于 250 滋m 的样品颗粒[4],
在体式显微镜下摆放在直径为 1郾 0 cm 的聚四氟乙

烯背景片上,尽量使各个样品颗粒互相分离,然后将

样品置于制动工作台备用。
1郾 2摇 光谱采集

光谱采集仪器为 spotlight 400 + spectrum 400 傅

里叶变换显微近红外系统 (英国 PerkinElmer 公

司)。 参数设定为:点模式采集反射光谱,光斑尺寸

为 50 滋m 伊50 滋m,分辨率 8 cm -1,扫描速度 1郾 0 cm/ s,
扫描间隔 2 cm - 1,扫描范围 7 800 ~ 4 000 cm - 1,背景

扫描次数 100,样品扫描次数 10,数据以吸光度形式

存储,使用随机软件 SpectrumIMAGE Software 进行

光谱采集。 每个样品采集一个背景架的光谱约 200
条[4],26 个定标样品共采集 4 951 条光谱,4 个验证

样品共采集 730 条光谱。
1郾 3摇 数据处理

使用 WinISI 芋 v1郾 50 软件(美国 Foss 公司)计
算每个样品各光谱的距中心点距离(global hood, 简

称 GH)和临近马氏距离(neighbor hood,简称 NH)。
GH 值反映了样品光谱与平均光谱的差异,GH 大于

3郾 0 的光谱视为异常光谱予以剔除,即每个样品距

离中心样品点的距离大于标准变异单位 3郾 0 倍的光

谱予以剔除。 NH 值反映样品光谱的代表性,NH 大

于 0郾 6 倍平均值的光谱视为具有代表性的样品光谱

予以保留,即以某一样品为中心,半径 0郾 6 倍平均值

以内的样品将被认为与此样品为相似样品,其光谱

的性质不会增加定标集样品的变异范围,为过剩样

品,不参加定标予以剔除[10]。
利用 The Unscrambler v9郾 1 软件(挪威 Camo 公

司)进行光谱数据预处理和定性模型的建立以及验

证集样品的预测。 采用 Savitzky Golay (简称 SG)
平滑,Savitzky Golay 一、二阶导数,多元散射校正

(multiplicative scatter correction,简称 MSC),归一化

(normalize)等方法对光谱进行预处理。 采用平均波

长光谱(reduce)对数据进行压缩。
采用偏最小二乘法( partial least squares,简称

PLS)作为建模算法,对动、植物源性成分颗粒光谱

分别赋值 0、1,定标过程中设定最大主成分因子数

20,最优的主成分因子数根据预测集标准误差

(SEP)最小的原则选出,并以此避免模型的过拟合。
预测结果得分小于等于 0郾 5 的光谱判别为动物源性

成分光谱,得分大于 0郾 5 的光谱判别为植物源性成

分光谱。 评价定性模型性能的统计学指标主要包括

定标和预测的决定系数 (R2 )、校正集标准误差

(SEC)、预测集标准误差(SEP)以及判断正确率等。
为快速选择预处理方法,建模时内部验证选择杠杆

率校正,建立最终模型并用于全交互验证。

2摇 结果与讨论

2郾 1摇 样品 NIR 光谱的选择与分析

定标集 26 个样品的 4 951 条光谱经 GH 剔除异

常样品和 NH 选择代表性样品后,结果如表 1 所示。
GH 剔除异常光谱过程中剔除了动、植物源性成分

3郾 30% 、3郾 70%的光谱,其中植物源性成分选用的精

补料以及配合饲料含有少量矿物成分,在这一步骤

予以剔除。 根据选用 NH 大于 0郾 6 光谱的原则,剔
除了动、植物源性成分 63郾 80% 、58郾 60% 的光谱,因
为光谱采集过程中每个样品采集了约 200 条光谱,
其中大部分光谱过于相似,如果带入定标并不会增

加样品变异,反而使建模样品冗余,因此根据 NH 值

剔除了大部分样品。 定标集同一样品采集多少条光

谱适宜有待进一步研究。 本文最终共选择 1 756 条

光谱用于建立饲料中动植物源性成分显微近红外光

谱分析定标模型,其中动物源性成分光谱 757 条,植
物源性成分光谱 999 条。

图 1 为 757 条动物源性成分和 999 条植物源性

成分的平均一阶导数光谱。 从图中可以看出在近红

外谱区,动植物源性成分光谱在 5 300 ~ 4 000 cm - 1

的合频区有着强烈的吸收,在 7 000 ~ 5 300 cm - 1的

一倍频区吸收相对较弱。 在 5 800 ~ 5 681、4 336 ~
4 262 cm -1存在两处脂肪吸收,在 4 868 ~ 4 397 cm -1
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存在蛋白吸收,图 1 中动植物源性成分光谱吸收峰

差异显著。

表 1摇 建模光谱选择结果

Tab. 1摇 Results of spectral selection

光谱

类别

动物源性成分 植物源性成分 总计

光谱

数

百分

比 / %
光谱

数

百分

比 / %
光谱

数

百分

比 / %

原始 2 303 46郾 52 2 648 53郾 48 4 951 100郾 00

GH 剔除 77 3郾 30 98 3郾 70 175 3郾 50

NH 剔除 1 469 63郾 80 1 551 58郾 60 3 020 61郾 00

最终选用 757 32郾 90 999 37郾 70 1 756 35郾 50

图 1摇 动、植物源性成分的平均一阶导数光谱

Fig. 1摇 First derivative average spectra of processed
animal proteins and plant based feeds

摇

摇 摇 进而对 1 756 条动、植物源性成分显微近红外

光谱进行主成分分析,图 2 为其第 1、3、4 主成分得

分图。 同一样品不同颗粒的光谱用相同灰度表示。
从主成分得分图可以看出交叉的光谱仅为某些样品

许多光谱中的几条,大部分动、植物源性成分样品点

可以显著地区分开,这使建立动、植物源性成分定性

判别模型成为可能。

图 2摇 动、植物源性成分光谱的第 1、3、4 主成分得分

Fig. 2摇 PC scores plot of feed samples
摇

2郾 2摇 定标模型的建立

为研究不同预处理对定标结果的影响,利用 26 个

样品 1 756 条光谱建立 PLS 模型,结果如表 2 所示。
不同预处理方法对模型建立影响不同。 如表 2

所示,选择适当的导数参数,可优化定标模型,主要

是因为经导数处理光谱信号被放大,利于有效信息

摇 摇表 2摇 不同预处理建模结果

Tab. 2摇 Effect of pretreatment on calibration results

预处理
定标集 验证集

R2 SEC R2 SEP

正确判断

光谱数

无预处理 0郾 922 0郾 138 0郾 921 0郾 139 1 756

1442* 0郾 944 0郾 118 0郾 943 0郾 118 1 756

SG 导数
1772 0郾 920 0郾 140 0郾 920 0郾 140 1 755

2442 0郾 934 0郾 127 0郾 934 0郾 128 1 756

2772 0郾 939 0郾 122 0郾 939 0郾 123 1 756

平均数方差法 0郾 936 0郾 126 0郾 934 0郾 127 1 756

归一化 最大值法 0郾 944 0郾 117 0郾 943 0郾 118 1 756

最大最小值法 0郾 944 0郾 117 0郾 943 0郾 118 1 756

全校正法 0郾 955 0郾 105 0郾 955 0郾 106 1 756

多元散射校正 共偏法 0郾 928 0郾 133 0郾 927 0郾 134 1 756

放大法 0郾 923 0郾 137 0郾 922 0郾 138 1 756

SG 导数 1442 + 多元散射校正 0郾 969 0郾 087 0郾 969 0郾 088 1 756

SG 平滑 442** + SG 导数 1442 0郾 943 0郾 118 0郾 942 0郾 119 1 756

SG 平滑 442 + SG 导数 1442 + 多元散射校正 0郾 969 0郾 087 0郾 969 0郾 088 1 756

摇 摇 注:*4 个数字(如 1442)分别为导数阶数,求导左、右数据点数和拟合方程次数;**3 个数字(如 442)分别为平滑左、右数据点数和拟合

方程次数。

的检出。 归一化后数据建模效果优于原始光谱,因
为归一化规范了光谱数据,使差异更显著。 多元散

射校正后模型参数明显优于原始光谱模型,因为散

射校正消除了样本粒度分布不均匀引起的散射。
摇 摇 由表 2 可见,SG 导数 1442 + 多元散射校正混

合预处理和 SG 平滑 442 + SG 导数 1442 + 多元散

射校正混合预处理结果均较优。 考虑到选择较简

单预处理可以减少建模工作量,最终选择 SG 导数

1442 + 多元散射校正混合预处理为较优预处理

方法。
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2郾 3摇 定标模型的优化

为了优化定标模型,实现数据压缩,本文对平均

波长光谱进行了研究,结果如表 3 所示。

表 3摇 平均波长光谱建模效果

Tab. 3摇 Effect of average variables on calibration results

预处理
平均波

长数目

定标集 验证集

R2 SEC R2 SEP

正确判断

光谱数

无预
2 0郾 922 0郾 139 0郾 921 0郾 139 1 756

处理
5 0郾 921 0郾 139 0郾 921 0郾 140 1 756

10 0郾 921 0郾 139 0郾 920 0郾 140 1 755

SG 导数
2 0郾 969 0郾 087 0郾 969 0郾 088 1 756

1442 +MSC
5 0郾 967 0郾 088 0郾 968 0郾 088 1 756

10 0郾 947 0郾 113 0郾 947 0郾 114 1 755

摇 摇 由表 3 可见,选择不同的平均波长数目建模效

果不同。 因为平均波长数目越大,数据维数越少、实
现数据压缩的效果越好,模型的稳定性也就越好,同
时建模工作量、成本更小,模型维护效率更高。 但较

大的平均波长数目导致数据有效信息量损失较大,
消弱了数据间的差异,也可使建模效果变差。

如表 3 所示,SG 导数 1442 + 多元散射校正 +
平均波长数目 2 的混合预处理方法结果与 SG 导数

1442 + 多元散射校正相同,但使用了平均波长数目

2 使建模工作量减半,速度大大提高。 同时,平均波

长数目 5 的混合预处理方法结果与平均波长数目 2
的相近,建模速度会得到更大的提高,但本文考虑建

模的精度,最终选择了 SG 导数 1442 + 多元散射校

正 +平均波长数目 2 的混合预处理方法。
为了快速选择预处理方法、优化模型,内部验证

选择杠杆率校正。 SG 导数 1442 + 多元散射校正 +
平均波长数目 2 混合预处理的全交互验证结果定标

摇 摇

集 R2和 SEC 分别为 0郾 969、0郾 087,验证集 R2和交互

验证标准差(SECV)分别为 0郾 967、0郾 090,未出现误

判。 图 3 所示为该模型的第 1、2 主成分得分图,可
见,该模型可以显著地区分动植物源性成分光谱。

图 3摇 PLS 模型第 1、2 主成分得分

Fig. 3摇 PC score plots of PLS model
摇

2郾 4摇 外部验证

采集市售的猪、鸡配合饲料样品各 2 个作为外

部验证,收集到样品后进行显微镜检测,确认含有动

物源性成分。 当扫描颗粒数为 156 ~ 200 时,4 个配

合饲料样品显微近红外光谱检测结果均为阳性,与
显微镜检一致。 研究表明所建立的模型可检测实际

生产配合饲料混合样品中的动物源性成分。 但所选

用验证集样品的动物源性成分具体含量未知,下一

步的研究应探讨该方法可检测动物源性成分含量的

检出限。

3摇 结束语

研究了显微近红外光谱分析技术在饲料中动物

源性成分检测上的应用,对比各种预处理方法的建

模效果,选择 SG 导数 1442 + 多元散射校正 + 平均

波长数目 2 的混合预处理,模型的结果较优,4 个实

际生产样品可被模型正确检出。 研究表明显微近红

外光谱分析技术可用于饲料中动物源性成分检测。
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学科设计者不同意,该零件就不能被删除,需要通过

相关学科设计者间的协商来确定是否删除该零件。

4摇 结束语

产品设计是从功能到物理结构的映射,而功能

是用户需求在产品设计者所处的技术环境中的映

射,设计者关注的是产品的功能,产品设计始于功能

需求,终于功能需求的满足。 在多学科协同设计中,

多学科设计间的协调和一致性维护是保证协同设计

成功的关键。 对于添加 /删除组件对象的情形,需要

通过基于功能语义的推理来实现,本文对此进行了

研究,给出了相应的原理和实现方法,开发了一个原

型系统,以减速器为例进行了分析和说明。 这种语

义推理的方法灵活和柔性,也与人的设计思维和推

理过程相吻合,从而有效地实现多学科设计间的动

态协调,提高协同设计的质量和效率。
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