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摘要：针对单粒小麦蛋白质含量等内部表型的实时检测需求，设计了基于近红外漫反射光谱的无损定量检测装置，

阐述了光源结构设计、硬件系统设计和软件系统构建。选用近红外 ＬＥＤ微型灯珠，以 ６行 ８列形式均匀分布于圆

柱形铝合金灯筒壁上，形成向心全包围的物理结构，ＬＥＤ灯珠引脚通过 １６根导电铜柱并联连接，灯筒上顶部设有

红外对射传感器，当检测到谷物经由灯筒内的玻璃滑道时，光谱仪通过一分二型光纤分别从灯筒上顶部和下底部收

集漫反射光谱，基于 Ｃ＋＋语言的上位机软件将其转换为吸光度，再根据嵌入模型进行实时预测。获取了 ３００粒单粒

小麦９００～１７００ｎｍ范围的全包围漫反射光谱，进行归一化处理后，分别建立了基于全光谱（ＦＳ）和连续投影算法

（ＳＰＡ）提取特征波长的单粒蛋白质含量预测模型。试验结果表明，两个模型校正集的 Ｒ２分别为 ０９６０４和０８４４６，

验证集 Ｒ２分别为 ０８０１６和 ０８１９；从实用性和预测效果出发，选择基于 ＳＰＡ特征波长的蛋白质模型作为嵌入式预

测模型；分别验证了该装置的波长重复性、吸光度重复性和预测重复性，结果表明，本装置可以用于单粒谷物内部

表型的实时、无损、定量检测。
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０　引言

谷物种质在长期的自然进化和人工创造过程中

积累了丰富的遗传变异，种质资源的鉴定是资源引

进、筛选、评价和身份构建时的工作之一
［１］
。谷物

育种过程中，对种质的鉴定和选择往往基于单个籽

粒的表型，这样可以使后代种质在保持某些优异农

艺性状的同时，更好地分析目标性状的表达能力，而

基于多颗谷物群体进行单个或少量几个目标性状的

选择，则容易造成后代遗传力的降低，出现遗传学上

的稀释效应
［２］
。

表型（Ｐｈｅｎｏｔｙｐｅ）是指某一生物的全部性状特
征

［３］
，谷物籽粒鉴定时的表型传统上是指明显的、

外在 的，诸 如 颜 色、形 态、粒 质 量 等 外 表 型

（Ｅｘｏｐｈｅｎｏｔｙｐｅ）［３］，内表型（Ｅｎｄｏｐｈｅｎｏｔｙｐｅ）则是指
相对独立、有各自特定遗传基础、更为微观和内在的

特征，可以通过生化测试或显微观察发现的内在表

现型
［４－５］

，诸如各种碳水化合物、蛋白质、脂类、酶类

等营养成分的含量，激素的水平甚至物质结构等。

近红外光谱（ＮＩＲＳ）技术因具有检测准确、快速和无
损等优势，广泛应用于谷物表型检测分析，尤其是营

养组分的内表型鉴定方面。ＤＥＬＷＩＣＨＥ等［６］
和

ＭＡＧＨＩＲＡＮＧ等［７］
分别证明了利用多颗小麦籽粒

（１０～１００粒）的近红外平均光谱建立模型，预测单
粒小麦的蛋白质含量和硬度指标可行性。还有不少

研究者基于 ＮＩＲＳ建立了大豆［８－９］
、玉米

［１０－１１］
、小

麦
［１２－１３］

的单粒营养组分预测模型，并研制了相应的

单粒测量、分选装备
［１４－１７］

。时伟芳等
［１８］
、宋乐

［１９］

进行了小麦和水稻单粒种质的活力检测，王纯阳
［２０］

利用傅里叶 ＮＩＲ光谱仪进行单粒水稻品质的蛋白
质和水分测量，吴静珠等

［２１］
分别将傅里叶 ＮＩＲ光谱

（近红外光谱）仪和近红外高光谱成像系统用于单

粒小麦蛋白含量预测的探索，结果表明，近红外高光

谱模型的准确性和稳定性会受其颗粒形状、采样面

积、装样等测量条件的限制，因而需要改善测量条

件，获取样本更全面信息。

现代小麦育种技术除依赖于基因型，越来越多

依赖于高质量的表型数据分析，遗传育种早期筛选

时，往往以单粒种子为单位进行，但是常规的 ＮＩＲＳ
（近红外光谱成像）谷物分析仪器检测时，至少需要

２５０ｇ以上的籽粒样品，不能用于单粒检测，傅里叶
型近红外光谱仪由于其复杂性和价格昂贵，更多在

实验室中使用，与传统色散型近红外光谱仪相比，在

近红外波段上性能优势并不明显，因而不能作为首

选
［２２］
。

针对单粒谷物品质检测的需求，本文设计专用

的光源机构，与传统色散型近红外光谱仪结合使用，

建立单粒小麦蛋白质含量的定量预测模型，以实现

单粒谷物内部表型信息无损、实时测量。

１　材料与方法

针对谷物单籽粒内部品质表型的检测需求，研

制了一种波长范围覆盖近红外波段的全包围结构光

源，并设计了一套无损实时近红外光谱获取装置。

光源实物图和整个装置工作原理图如图１所示。
该装置包括光谱采集模块、一分二型漫反射光

纤、全包围结构光源模块和光电检测模块 ４部分。
当谷物籽粒进入光源时，首先会被光电检测器捕捉，

产生触发信息，光谱采集模块通过定制一分二型光

纤立刻开始捕获籽粒处于光源通道内的漫反射光

谱，上传给计算机进行处理与预测。

１１　全包围结构的光源设计
近红外光谱法有透射测定法、镜面反射测定法
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图 １　谷物单粒品质近红外光谱检测装置示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｉｎｇｌｅｋｅｒｎｅｌｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｄｅｔｅｃｔｉｏｎ

ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｂｌｏｃｋｄｉａｇｒａｍ
１．全包围光源结构　２、７．光电检测光纤　３．光电检测器　４、８．一

分二型漫反射光纤　５．光谱仪　６．计算机
　

和漫反射测定法
［２３］
，镜面反射只发生在待检测样品

的表面，缺少负载样品的结构和组成的信息，不能用

于定性或定量分析；透射分析中由于辐照直径不能

超过样品直径，对于麦粒（籽粒厚度一般在 ３ｍｍ左
右）这样的小样品来说，分析光容易在其边缘处泄

漏而导致光饱和，即使是玉米或大豆这样的大颗粒

谷物，也容易在边缘处被过度照射导致不均匀光照。

而漫反射光是分析光进入样品内部后，经过多次反

射、折射、衍射、吸收后返回表面的光
［２４］
，因而本文

选定漫反射法采集单粒小麦的光谱。

在光谱采集过程中，谷物颗粒样品状态、入射光

束界面的稳定性以及重复装样的随机性等因素均对

漫反射测试有重要影响。因此精巧合理的采集机构

是获取高效稳定的光谱数据的重要保障
［２５］
。本文

选用美国 ＩｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌＬｉｇｈｔＴｅｃｈｎｏｌｏｇｉｅｓ公司生产
的１１５０ ４型 ＮＩＲＬＥＤ微型灯珠，工作电压 ５Ｖ，电
流０１１６Ａ，用以产生恒定近红外光。以圆柱形灯
筒的两个底面为平行面，以灯筒轴心为对称轴，４８
颗灯珠以６行 ８列形式均匀分布于内径 ２３ｍｍ、外
径３１ｍｍ的圆柱形铝合金灯筒壁上，形成向心全包
围的物理结构，灯珠行间距为８ｍｍ，引脚通过 １６根
导电铜柱并联连接。灯筒内部有直径为 １２ｍｍ的
高纯度硼硅玻璃管，作为谷物颗粒经过的自由滑道，

其上顶部入口处设有 ＦＶ Ｖ１１型高灵敏度光纤红
外对射传感器（中国深圳博亿精科科技有限公司），

用以检测谷物籽粒是否经过此处进入光源。

整体光源模块剖面图和光路传输如图 ２所示，
当籽粒经由人工放置跌落玻璃滑道时，在光源内部

获得了强度、均匀性和一致性良好的 ３６０°全包围光
照。当对射光纤采集到籽粒经过的光电信号，调用

上层程序，触发光谱仪采集籽粒在灯筒内的漫反射

光，由采集光纤传输至光谱仪进行解析，采集光纤采用

海洋光学公司定制的一分二型漫反射光纤，长１ｍ，尾

纤两端分别固定于灯筒上顶端和下底端。在保障籽

粒顺利进入灯筒通道的同时，为使两端尾纤和灯筒

轴心保持同轴，进而保证谷物籽粒在灯筒内任何位

置光纤都可以采集其表面漫反射光，设计了上下进

出料通道轴心和灯筒轴心呈 １５°角，避免了光纤和
进出料通道的互扰。考虑到谷物小颗粒检测的需

求，光纤芯径采用相对较粗的 ４００μｍ，以获得更高
的耦合效率和相对均匀的输出光斑。

图 ２　光路及信号传输示意图

Ｆｉｇ．２　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｏｐｔｉｃａｌｐａｔｈａｎｄｓｉｇｎａｌ

ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ
１．进料口　２．采集光纤　３、８．对射光纤　４．ＬＥＤ灯珠　５．导电

铜柱　６．采集光纤　７．出料口
　

选用美国海洋光学公司生产的体积最小的

ＦＬＡＭＥ ＮＩＲ型近红外光谱仪用于系统设计，其波
段是９００～１７００ｎｍ。该仪器结合了 １２８个带有新
型非冷却的 ＩｎＧａＡｓ探测器，功耗需求低，且可互换
狭缝，同时有 ４０针 ＭｉｃｒｏＵＳＢ多用途扩展口，非常
适合整合到手持式系统和便携式系统。选用狭缝尺

寸为５０μｍ，以获得更大的进光量，外部扩展接口与
红外对射模块接通获得触发信息，触发模式选用外

部上升沿触发，为实现有效光谱采集和避免光照度

饱和，积分时间设为 ４００ｍｓ，光谱仪通过 ＵＳＢ与计
算机进行双向通讯。

１２　检测软件设计
单粒谷物蛋白质含量实时检测软件基于 Ｖｉｓｕａｌ

Ｓｔｕｄｉｏ２０１０平台开发，采用 Ｃ＋＋语言编程，基于
ＪＡＶＡ语言编写的嵌入式 ＯｍｎｉＤｒｉｖｅｒ软件开发包，
实现光谱仪软件的功能设置和调度。软件主要功能

模块如图３所示，当外部硬件边沿触发时，软件延迟
２００ｍｓ启动光谱仪进行实时采集，将光强信息转换
成吸光度并进行预处理后，代入到预先植入的预测

模型中，对单粒谷物的内部蛋白质等品质表型进行

实时预测，同时对样品的光谱曲线和预测结果实时

显示。

１３　供试样品

已有研究表明，近红外光谱技术是小麦组分含

量无损测定的有效手段
［２４－２５］

，本研究选择单粒小麦

的蛋白质组分为研究对象，验证该全包围光源结构
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图 ３　检测软件功能模块图

Ｆｉｇ．３　Ｆｕｎｃｔｉｏｎｍｏｄｕｌｅｓｄｉａｇｒａｍｏｆｄｅｔｅｃｔｉｏｎｓｏｆｔｗａｒｅ
　
的谷物单粒品质表型检测装置的性能，为获得更好

的蛋白质含量分布宽度，供试样选定６个品种，分别
为高筋品种西农２０、西农 ９７９，中筋品种矮抗 ５８、西
农３８８，低筋品种苏 ３８２６、苏 ２８５８，每个品种 ５０粒，
共３００粒。

２　单粒小麦蛋白质含量检测试验

２１　近红外光谱采集与预处理
为了减少环境温湿度对光谱采集的影响，试验

过程保持室温为２０～２５℃。启动光源和光谱仪后，
预热３０ｍｉｎ至稳定，开始采集光谱。经优化采集参
数，光谱分辨率设定为 ５ｎｍ，扫描点数为 １２８，扫描
次数为２。本装置暗光谱不是通过标准白板采集，
而是在光源关闭时，光纤采集到自然光下的光谱，参

考光谱是打开光源无样品时的稳定光谱。其吸光度

转换公式为

Ａ＝ｌｇ１
Ｒ

（１）

其中 Ｒ＝
Ｘｒａｗ－Ｘｄａｒｋ
Ｘｒｅｆ－Ｘｄａｒｋ

×１００％ （２）

式中　Ａ———籽粒吸光度
Ｒ———发射率
Ｘｒａｗ———籽粒在光源内的反射光强
Ｘｒｅｆ———无样品时光源的反射光强
Ｘｄａｒｋ———自然光下的反射光强

采集到的吸光度光谱曲线如图 ４所示，由于谷
物籽粒体积小、形状不一、表面不规则，内部物质非

均匀等因素，近红外光谱采集过程会加入大量基线

漂移、高频噪声、光散射等噪声信息，直接影响模型

的鲁棒性，标准正态变量变换 （Ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌ
ｖａｒｉａｔｅ，ＳＮＶ）主要是用来消除固体颗粒大小、表面
散射以及光程变化对 ＮＩＲ漫反射光谱的影响，因而
本文对每条光谱曲线进行 ＳＮＶ预处理。
２２　预测模型建立和评价

为验证装置对单粒小麦蛋白质含量检测的可行

性，基于联合 Ｘ Ｙ距离的样本划分 （Ｓａｍｐｌｅｓｅｔ
ｐａｒｔｉｔｉｏｎｉｎｇｂａｓｅｄｏｎｊｏｉｎｔＸ Ｙｄｉｓｔａｎｃｅ，ＳＰＸＹ）方

图 ４　样本吸光度曲线

Ｆｉｇ．４　Ｓｐｅｃｔｒａｌａｂｓｏｒｂａｎｃｅｃｕｒｖｅｓｏｆｓｉｎｇｌｅｗｈｅａｔｋｅｒｎｅｌｓ
　
法，将供试样本按 ２∶１的比例划分为校正集和验证
集，然后在 Ｍａｔｌａｂ软件中，建立基于全光谱（Ｆｕｌｌ
ｓｐｅｃｔｒｕｍ，ＦＳ）的多元线性回归模型，利用决定系数
Ｒ２、校 正 集 标 准 分 析 误 差 （Ｓｔａｎｄａｒｄ ｅｒｒｏｒｏｆ
ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＳＥＣ）和验证集标准分析误差（Ｓｔａｎｄａｒｄ
ｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＳＥＰ）对预测模型进行评价分析。

考虑到全波段光谱数据在进行定性分析时存在

冗余，为建立一个简单有效的预测模型植入检测软

件，本文利用连续投影算法（Ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓ
ａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＳＰＡ）［２３］对光谱数据进行了降维，找到含
有最少冗余信息的变量组。再采用与全光谱预测模

型相同的样本集划分和评价方法，建立基于特征波

长的多元线性回归预测模型，并与全光谱预测模型

进行比较分析。

２３　单粒小麦蛋白质含量测定
单粒小麦质量小，达不到谷物蛋白质测定常用

的凯氏定氮法最低样品质量要求，本文采用意大利

Ｃｏｓｔｅｃｈ公司生产的 ＥＣＳ４０２４型元素分析仪，基于
杜马斯燃烧法进行单粒小麦氮元素含量的检测，然

后参照 ＧＢ２９０５—８２乘以麦类、豆类的蛋白质调节
系数５７，将其转换成蛋白质含量。

３　结果分析

３１　单粒小麦蛋白质含量预测模型的建立
根据所建立的全光谱（ＦＳ）预测模型，供试样本

蛋白质含量预测值与实测值的关系如图 ５所示，可
以看出，二者有良好的线性相关性且偏离程度很小，

其中校正集 Ｒ２为 ０９６０４，ＳＥＣ为 ０５６２３，验证集
Ｒ２为 ０８０１６，ＳＥＰ为 １０８３５，显著相关，说明可以
用本文研制的装置进行单粒小麦的蛋白质含量预

测，所建立的全光谱模型具有良好的预测性。

如图６所示，经过 ＳＰＡ算法所选的 ９个特征波
长分别是 ９６１、１１８９、１１９４、１２００、１２２３、１３３８、
１４００、１４３５、１６３２ｎｍ，所选的特征波长大部分位于
Ｃ—Ｈ键二倍频吸收谱带 １１２０～１２６０ｎｍ和 Ｃ—Ｈ
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图５　基于全光谱的小麦蛋白质含量实测值与预测值比较

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐｒｅｄｉｃｔｅｄａｎｄｒｅｆｅｒｅｎｃｅｐｒｏｔｅｉｎ

ｃｏｎｔｅｎｔｓｂａｓｅｄｏｎＦＳ
　

图 ６　ＳＰＡ算法的特征波长选择分布图

Ｆｉｇ．６　Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｉａｇｒａｍｏｆｓｅｌｅｃｔｅｄｖａｒｉａｂｌｅｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ
　
键、Ｏ—Ｈ键、Ｎ—Ｈ键的一倍频复合吸收谱带１３５０～
１４８０ｎｍ附近，可见，ＳＰＡ特征提取后保留了蛋白质
的特征谱段，因而可以实现基于所选特征波长的蛋

白质含量预测。

基于所提取的特征波长，建立多元线性回归方

程为

ｙ＝１２７１－５６１９１ｘ１＋５５００７４ｘ２＋２５３３４２ｘ３－
４２４８５４ｘ４－５６５９５３ｘ５＋１８５８９ｘ６＋１５８４ｘ７－

１２０７８９ｘ８＋１８０４６ｘ９ （３）
式中　ｙ———蛋白质质量分数预测值，％

ｘ１～ｘ９———９个特征波长下的吸光度
将该线性模型嵌入系统软件，对 ３００粒供试小

麦进行蛋白质含量预测之后，拟合实测值和预测值

如图７所示，其校正集Ｒ２为０８４４６，ＳＥＣ为１０４２６，验
证集 Ｒ２为０８１９０，ＳＥＰ为１０３７４。

与基于全光谱的预测效果相比，校正集中基于

特征波长的预测模型 Ｒ２降低，这是由于蛋白质分子
中的含氢基团有 Ｃ—Ｈ键、Ｎ—Ｈ键与 Ｏ—Ｈ键，其
伸缩和弯曲振动非常复杂，有限个特征波长不能完

全表达这些振动，故全光谱的预测效果优于特征波

长的预测效果，但是在验证集中，对于新样本的检

测，这两种模型效果接近。尽管如此，使用基于特征

波长的预测模型可以大大减少计算量，便于嵌入式

开发和在线快速预测。

图 ７　基于特征波长的小麦蛋白质含量实测值与

预测值比较

Ｆｉｇ．７　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐｒｅｄｉｃｔｅｄａｎｄｒｅｆｅｒｅｎｃｅｐｒｏｔｅｉｎ

ｃｏｎｔｅｎｔｓｂａｓｅｄｏｎｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ
　
３２　检测装置的性能指标

为了验证所设计的全包围结构光源的技术指

标，从波长重复性、吸光度重复性以及预测重复性等

３个方面进行了试验和分析。
（１）波长重复性
波长重复性对校正模型的建立以及模型的传递

均有重要的影响，一般用稀土氧化物玻璃或高压汞

弧灯等标准物质多次扫描，在某谱峰上所得波长或

波数的标准偏差来表示。在光源稳定工作时，不放

置样品，每隔１ｍｉｎ左右采集一次当前参考光谱，每
次采集时长是当前积分时间 ４００ｍｓ，各波长的误差
棒图如图８所示，结果可见各波数的误差很小，可达
到一般扫描型近红外光谱仪器的要求

［２６－２７］
。

图 ８　参考光谱各波长上的误差棒图

Ｆｉｇ．８　Ｅｒｒｏｒｂａｒａｔｅａｃｈｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｏｆｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓｐｅｃｔｒａ
　
（２）吸光度重复性
吸光度重复性对近红外检测来说是一个极其重

要的指标，它直接影响模型建立的质量和测量的准

确性，一般用同一条件下对同一样品连续进行多次

光谱测量，整个光谱区间或某一特征谱峰的吸光度

标准偏差来表示
［２７－２８］

。对同一颗小麦随机采样 ３０
次，在整个光谱区间上的吸光度标准偏差和误差如

图９所示，基本满足一般吸光度重复性的要求。
（３）预测重复性
随机选取５颗样品，在相同条件下，对每个样品
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图 ９　各波长上的吸光度标准差和误差

Ｆｉｇ．９　Ｅｒｒｏｒｂａｒａｔｅａｃｈｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｏｆａｂｓｏｒｂａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａ
　
采集５次吸光度光谱［２５］

，采用式（３）进行蛋白质质
量分数预测，结果如表 １所示，可见，预测结果重现
性良好，说明采用全包围光源结构的近红外光谱系

统可以消除谷物颗粒形状和随机装样对品质预测的

影响
［２９］
。

表 １　预测重复性试验结果

Ｔａｂ．１　Ｔｅｓｔｒｅｓｕｌｔｓｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｍｏｄｅｌｒｅｐｅａｔａｂｉｌｉｔｙ

％

序号 样品１ 样品２ 样品３ 样品４ 样品５

１ １４３０ ９７７ １３００ １３９５ １６３８

２ １４６７ ９６３ １２７９ １３４４ １６３９

３ １４７１ ９４３ １２６４ １３６５ １６５９

４ １３９８ ９６２ １２７２ １３７３ １６７５

５ １４６５ ９７１ １２７９ １３４２ １６５９

标准差 ０２８ ０１１ ０１２ ０１６ ０１４

４　讨论

近红外光谱检测技术具有无损、快速、低成本等

优点，在种子质量检测行业已广泛应用。从上述分

　　

析可知，基于全包围光源结构的单粒谷物品质检测

系统，只需收集一定数量的标准样品，并建立相应的

定标模型，将模型嵌入该系统中，即可满足其他谷物

单粒品质表型，如蛋白质、淀粉、赖氨酸、水分测量等

的实际应用需求，为快速发展中的表型鉴定技术提

供一种方案和解决途径，可帮助育种专家快速、无损

地评估育种群体中后代表现，更迅速筛选符合育种

目标的优良后代。

本系统测量时间约为每粒 ２～３ｓ，其中装样所
用时间长，因而在今后的工作中仍需扩展系统功能，

实现自动化的谷物颗粒自动输送与测量，以期将检

测速度提高至 ６～１０粒／ｓ，从而获得高通量的品质
表型在线检测。

５　结论

（１）设计了一种全包围结构的谷物近红外检测
光源和基于该光源的单粒谷物内部品质表型检测装

置。该装置可以实现对单粒小麦种质内部蛋白质质

量分数进行无损、快速、实时测定。

（２）利用该检测装置，分别建立了单粒小麦蛋
白质质量分数的全波段光谱预测模型和基于特征波

长的预测模型，结果表明，基于全波段的预测模型具

有更高的预测精度，而基于特征波长的预测模型具

有更简单的表达式。

（３）分别从波长重复性、吸光度重复性和预测
重复性出发，验证该检测装置的性能，试验结果表

明，该装置设计可行，性能良好，可完成单粒谷物品

质表型的实时检测。
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