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燕麦干草品质的近红外光谱定量分析
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摘　要　应用近红外漫反射光谱 (N IRS)分析技术 , 采用偏最小二乘回归法 ( PL S) , 建立了适合不同品种类

型和不同生长发育时期的 N IRS测定燕麦全株干草的粗蛋白 (Crude Protein , CP)、秸秆中性洗涤纤维 (Neu2
t ral Detergent Fiber , NDF)和酸性洗涤纤维 (Acid Detergent Fiber , ADF)含量的稳定校正模型。结果表明 ,

采用二阶导数 (2st Deriv) +平滑处理 (Norris)、多元散射校正 ( MSC) +二阶导数 (2st Deriv) +平滑处理

(Norris)、多元散射校正 (MSC) , 分析谱区为 9 668～4 518 , 9 550～5 543 , 8 943～4 042 cm - 1建立粗蛋白、

中性洗涤纤维和酸性洗涤纤维的校正模型 , 其校正和预测效果最佳。其中 CP与 NDF的建标决定系数 ( r2
cal )

和交叉检验的决定系数 ( R2
cv)均在 0195以上 , 各项误差均小于 3 % , RPD值均大于 3 , 逼近了化学分析的精

确度 , 具有较好的预测效果。ADF的建模效果较 CP与 NDF差 , 其建标决定系数和交叉检验决定系数分别

为 01912 0 , 01855 3 , 建标误差 (RMSEC)和检验误差 ( RMSECV)分别为 2133 % , 2162 % , 接近了化学分析

的精确度 , 且 RPD值大于 215 , 说明所建的 ADF模型也可用于近红外预测。
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引　言

　　燕麦 ( A vena sati ve)是一种优良的禾本科牧草。燕麦饲

草具有较高的营养价值 , 是家禽和家畜的一种较好的食物来

源 [123 ]。在牧草收获季节 , 将燕麦植株调制成干草备其他季

节使用 , 是各畜牧单位常用的方法 , 其营养品质主要取决于

粗蛋白 (CP)、中性洗涤纤维 (NDF)和酸性洗涤纤维 ( ADF)

含量 [4 ]。目前国内外对燕麦饲草以上 3个性指标的测定均采

用常规化学测定方法 [5 ,6 ] , 这些方法不仅周期长 , 成本高 , 处

理、操作麻烦 , 不利于对其进行即时监测 , 而且大量危险性

化学药品的使用 , 对检验员和环境也造成了一定的危害。近

年来 , 近红外在玉米秸秆、紫花苜蓿、黑麦草等牧草品质分

析方面得到了广泛应用 , 而近红外在燕麦饲草品质分析中的

应用国内外尚未见报道。因此研究用 N IRS快速、准确测定

燕麦饲草 CP , NDF和 ADF的方法 , 最终为快速发展我国的

畜牧业提供优质牧草 , 具有巨大的推动作用 [7 ]。

1　实验部分

111　实验材料

供试样品采自 2006年河北坝上地区种植的 22份燕麦种

质资源 ,其中苏鲁滩 11份 ,沽源牧场 11份 ,分别于拔节、开

花、乳熟和完熟期 , 齐地刈割 , 每小区随机采集 5株 , 乳熟

期和完熟期样品包括穗在内 , 60 ℃下烘干至恒重 , 剪碎 , 混

匀 , 用 Taisite2FW100 (天津)万能高速粉碎机和近红外超微

粉碎机进行粉碎 , 然后过 1 mm筛。得到 176份燕麦饲草全

株干样。

112　近红外光谱数据的获取

采用 Thermo Elect ron的傅里叶变换近红外光谱仪 (An2
taris) , 室温。仪器工作参数为 , 谱区范围 4 000～10 000

cm - 1 , 扫描次数 32次 , 分辨率 8 cm - 1 , 检测器 In GaAs。每

个样品最终的近红外光谱由 6次采集的光谱平均得到。

113　数据处理与分析

采用定量分析软件 TQ Analyst v610 ( PL S方法)和统计



软件 SAS对数据进行处理与分析。

114　建立 NIRS定量分析模型的方法

近红外分析的样品集包括建标样品集和检验样品集。根

据样品集中应尽可能的包含那些分布在两端即最高、最低范

围内的样品的原则 , 按照样品各化学成分含量大小 , 顺序排

列后 ,将样品按 2∶1的比例划分成建标集和检验集 [8 ] ,再作

交叉验证并用验证样品集进行外部验证 , 最后根据 r2
cal , r2

CV ,

r2
val , RMSEC , RMSECV , RMSEP 和 RPD 等指标确定最优

模型。

2　结果与讨论

211　燕麦全株干草 CP, NDF和 ADF的化学分析结果

表 1所示是 22份燕麦干草全株干草 CP、NDF和 ADF

的化学分析结果。样品的 CP按 AOAC[9 ]方法测定 , 测试的

标准误差为 0141 % ; NDF和 ADF含量的测定采用 Van So2
est [10 ]方法 , 测试的标准误差分别为 0180 % , 0146 %。表 1为

176份实验样品的 CP , NDF和 ADF的分析结果 , 其中包括

校正集样品和预测集样品。由表 1可见 , 样品中这 3个指标

的含量变幅均很大 , 样品来源范围广 , 其含量变化范围基本

上可以覆盖当前生产上推广品种和品种选育中可能出现的

CP , NDF和 ADF 的含量 , 可以很好地用于建立燕麦干草

CP , NDF , ADF的近红外光谱校正模型。

Table 1　The distribution of CP, NDF and ADF contents

in the forage grass of Avena sative

性状指标
样品
个数/个

含量
范围/ %

平均
含量/ %

标准差
/ %

CP 176 6143～261 72 12199 51 42

NDF 176 201 71～63111 48135 10158

ADF 176 9192～331 59 24184 61 07

212　CP, NDF与 ADF近红外校正模型建立与优化

本实验利用 TQ Analyst v610 分析软件分别对 CP ,

NDF , ADF建标集的 118个燕麦干样进行了谱区范围的优

化 , 最佳光谱预处理方法与最佳主因子数的筛选。由此建立

的 CP、NDF与 ADF校正模型建标决定系数最大 , 标准差最

小。另外 , 本研究对 CP , NDF , ADF的校正模型进行了内部

交叉检验 , 并剔出了异常样品 , 得到了 CP , NDF , ADF的最

佳校正模型。

由表 2可以看出 , CP与 NDF的建标决定系数、交叉检

验的决定系数分别为 01961 0 和 01955 8 , 01951 3 和

01936 8 , 建标误差、检验误差分别为 1108 %和 1116 % ,

2101 %和 2152 % , 逼近了化学分析的精确度。另外根据 Sin2
naeve[11 ]和 Park[12 ]的报道 , 当 RPD (SD/ RMSECV)大于 215

时 , 模型能用于近红外预测 , 大于 310时模型具有较好的预

测效果 [13 ,14 ] ,以上 2个指标 RPD值均到了 310以上 ,说明所

建的 CP、NDF近红外模型具有较好的预测效果。

　　ADF的建模效果较 CP与 NDF差 ,建标决定系数、交叉

检验决定系数分别为 01912 0 , 01855 3 , 建标误差、检验误

差分别为 2133 % , 2162 % , 接近了化学分析的精确度 , 且

RPD值大于 215 , 说明所建的 ADF模型也可用于近红外预

测。

Table 2 　The optimal conditions and optimization results for

the calibration of CP, NDF and ADF

参数 CP NDF ADF

光谱预处理方法 2st Deriv1 + ND MSC + 2stDeriv1 + ND 1 MSC

光谱范围/ cm - 1 9 668～4 518 9 550～5 543 8 943～4 042

建标样品个数 116 115 116

因子数 5 5 7

R2
cal 01 961 0 01 951 3 01912 0

R2
cv 01 955 8 01 936 8 01855 3

RMSEC/ % 1108 21 01 11 71

RMSECV/ % 1116 21 52 21 33

RPD 4158 31 99 21 62

注 : 2 st derive : 二阶求导 ; ND : Norris平滑处理 ; MSC : 多元散射校正 ; R2
cal :

决定系数 ; R2
cv : 交叉检验决定系数 ; RMSEC : 建标标准误差 ; RMSECV :

交叉检验标准误差 ; RPD : 交叉检验相对标准差 (SD/ SECV)

213　CP, NDF与 ADF校正模型对外部样品的预测效果评价

为了进一步检验模型的优劣 , 本实验采用检验集样品来

对模型的预测效果进行评定 , 衡量参数选用外部检验 RPD ,

预测相关系数 r2 , 预测标准误差 RMSEP。由表 3可以看出 ,

CP , NDF , ADF 的预测决定系数 ( r2
val ) 分别为 01959 8 ,

01948 3 , 01901 4 , 预测标准误差 ( RMSEP)分别为 1108 % ,

2118 % , 1191 % , 外部检验 RPD 值均大于 3 , 说明所建的

CP , NDF , ADF模型具有很好的预测效果。

Table 3　The evaluation of the calibration models

with validation sets

性状
指标

样品
个数

ANL
/ %

LAB
/ %

r2
val

RMSEP
/ %

RPD

CP 58 121 63 12171 01 959 8 1108 41 79

NDF 58 481 66 48134 01 948 3 2118 41 98

ADF 58 241 91 24189 01 901 4 1191 31 18

　注 : ANL : 近红外分析值 ; LAB : 化学分析值 ; RMSEP : 预测标准

误差 ; RPD : 预测相对标准误差 (SD/ RMSEP)

　　另外 , 散点图 1 ,图 2 ,图 3给出 CP , NDF , ADF预测值

与化学值之间的相关系数 ( r2 )分别为 01973 9 , 01960 8 ,

01937 0 ,均在 0193以上 ,表明预测值与化学值比较接近 ,可

用来对未知样品中的 CP , NDF和 ADF含量进行实际预测。

Fig11　Correlation between measured and

predicted value of CP
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3　讨　论

311　近红外反射光谱测定燕麦饲草品质性状的可行性

本研究以 22份种质资源 , 4个生长期的燕麦饲草为研究

样品 , 采用偏最小二乘 ( PL S)分析法 , 通过选择适宜的分析

谱区和适当的光谱处理方法 , 分别建立了 N IRS测定燕麦饲

草的 CP , NDF , ADF的校正模型 , 并对模型进行了交叉、外

部检验 , 结果表明 , 3个校正模型的交叉和外部检验决定系

数分别为 01855 3 (ADF)～01955 8 (CP) , 01901 4 (ADF)～

01959 8 (CP) , 各项误差均小于 3 % , 其预测的精确性与化学

方法相当。目前近红外在燕麦品质分析中的应用国内外尚未

见报道。与其他饲草近红外模型相比 , 如 Frank 等 [15 ]应用

NIRS测定小麦草品质含量的研究 , Alexander [16 ]等应用

NIRS测定蓝茎冰草品质性状的研究 , 白琪林 [7 ]应用 N IRS

测定玉米秸秆 NDF与 ADF含量的研究 , 本实验建立的 CP ,

NDF与 ADF含量的模型 , 具有以下特点 : 样品数量大、品

种数量多、建模效果也与其相似。以上结果表明 N IRS技术

可用于分析燕麦干草的品质性状。

312　NIRS校正模型建立的影响因子分析

近红外作为一种间接的测试技术 , 存在诸多影响其分析

准确性的因素。概括起来主要有四点 : (1) 样品的代表性 ;

(2) 化学分析误差 ; (3) 样品状态、装样条件对测量结果的

影响 ; (4) 光谱预处理方法对测定结果的影响。

本研究选用了 22个燕麦品种 , 并在不同的地点种植 (苏

鲁滩和沽源牧场) ; 其燕麦饲草的粗蛋白、中性洗涤纤维、酸

性洗涤纤维含量的变化范围分别为 6143 %～ 26172 % ,

23195 %～63111 % , 9192 %～33159 % , 基本上覆盖了燕麦成

分含量的常态分布范围。因此 , 样品具有较好的代表性。近

红外光谱分析的误差来源于对照方法 , 必须对被测样品的成

分或性质进行准确测定。

本研究采用国家标准方法 , 并进行多次重复测定 , 目的

在于减少化学分析误差。针对样品含水量、样品温度、样品

粒度等状态和装样条件对测定结果的影响 , 本研究采用统一

烘干、重复装样、取平均光谱的方法 ,来消除干扰。此外 , 本

试验还采取选择适宜光谱范围和适当预处理方法来减弱或消

除各种非目标因素对光谱的影响 , 对提高所建模型的质量有

重要作用。
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Near Infrared Determination of Dry Hay Quality in Oats
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Abstract　In the present paper , the analysis of the content of CP , NDF and ADF in the whole dry hay of oat s was carried out by

using near inf rared reflectance spect roscopy (N IRS) technique , and in combination with the partial least square ( PL S) regression

algorithm the calibration analysis was performed at the same time . The result s showed that the calibration models developed by

the spect ral data pret reatment of the second derivative + Norris smoothing , the multivariate scattering correction + second deriva2
tive + Norris smoothing , and the multivariate scattering correction were the best for CP , NDF and ADF with the same spect ral

regions (9 66824 518 , 9 55025 543 , 8 94324 042 cm - 1 ) . A1l these models yielded coefficient s of determination of calibration

( r2
cal ) for CP and NDF that are both higher than 0195 , and each error lower than 3 % , approached the chemical analysis preci2

sion. Moreover , the values of (RPD) of CP and NDF were both higher than 310. The result s of these studies indicate that the

content s of CP and NDF can be used to measure various samples in screening and evaluating quality constituent s of dry hay in

oat s. While the effect of ADF modelling was poorer , the coefficient s of determination of calibration ( r2
cal ) and cross validation

( r2
CV ) for ADF were 01912 0 , 01855 3 respectively. The root mean square error of calibration , root mean square error of cross

validation , and root mean square error of prediction ( RMSEE , RMSECV and RMSEP) for ADF were 2133 % , 2162 % and

1191 % respectively , and the precision is near the precision of the chemical analysis. The models of ADF can be used to measure

various samples in screening and evaluating quality constituent s of dry hay of oat s also . This study has proved that N IRS tech2
nique can be applied to detect the content s of CP , NDF and ADF in the whole dry hay of oat s.

Keywords　Dry hay of oat s ; Quality ; Near inf rared reflectance spect roscopy (NIRS)

(Received May 26 , 2007 ; accepted Aug. 28 , 2007) 　　

3 Corresponding author

7902第 9期　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　光谱学与光谱分析


