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傅里叶近红外反射光谱法快速测定大豆脂肪酸含量
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摘 � 要 � 目前大豆脂肪酸育种需要进行大量的气相色谱数据分析, 因此建立近红外光谱( N IRS)快速测定脂

肪酸组分技术具有重要意义。文章以 108 个中国大豆[ Gly cine max ( L� ) M err� ]品种或品系为材料, 以傅里

叶近红外光谱( FT�NIRS, 4 000~ 12 500 cm- 1)与气相色谱( GC)技术相结合, 采用偏最小二乘( PLS)回归和

交叉验证法, 探讨利用 FT�NIRS 技术预测脂肪酸含量的可行性。依据 OPU S 5� 0 软件针对不同脂肪酸组分

筛选出最佳 NIRS 光谱区域为 6 101� 9~ 5 446� 5 cm- 1。交叉验证结果显示大豆主要脂肪酸组分, 如油酸

( C18� 1, R2
CV = 0� 94)、亚油酸( C18� 2, R2

CV = 0� 87)、亚麻酸( C18� 3, R2
CV = 0� 85)和总饱和脂肪酸( C16�

0+ C18� 0, R2
CV = 0� 88)的预测准确率较高。外部验证结果证明大豆油酸预测模型的决定系数最高( R2

va l =

0� 91) , 其预测均方根误差( RM SEP)为 2� 47 g  kg - 1干重, RM SEP/ SD 的比值为 0� 29, 可保证大豆油酸辅

助育种的准确性; 而棕榈酸、硬脂酸、亚油酸、亚麻酸和总饱和脂肪酸的预测决定系数范围为 0� 66~ 0� 76,

RM SEP范围为 0� 37~ 2� 74 g  kg- 1干重, RM SEP/ SD 比值范围为 0� 47~ 0� 53, 表明可以进行大豆脂肪酸

组分含量的初步筛选。该研究进一步证明利用 FT�NIRS 技术预测大豆主要脂肪酸组分是稳定可行的。
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引 � 言

� � 大豆[Gly cine max ( L� ) M err� ]是人类重要的植物蛋白

质和油脂来源, 其油脂含量达到 20%左右, 是植物油脂加工

业主要原料[1] 。大豆油脂中含有大量不饱和脂肪酸有益于人

体健康, 引起人们普遍重视, 但由于大豆油中亚麻酸含量普

遍较高, 降低其储存期[ 2] , 而从育种角度改善脂肪酸组成是

行之有效的方法, 因此脂肪酸成分的改良已成为大豆品质育

种的重要内容。过去对大豆脂肪酸分析主要采用气相色谱和

液相色谱技术, 不仅消耗大量人力和物力, 而且造成时间浪

费, 降低育种效率[ 3, 4] 。由此可见, 如何快速、准确地测定大

豆种子中的脂肪酸组分, 以加速大豆品质育种是一个亟待解

决的问题。

近红外光谱技术( near infrar ed spectr a, NIRS)是利用有

机质在近红外光谱区( 800~ 2 500 nm)的振动吸收从而快速

测定样品中多种化学成分含量的一项新技术。目前, 在不同

作物上利用 NIRS 技术测定脂肪酸组成国外已有部分研究报

道。Velasco等利用气相色谱结合近红外光谱技术基于油菜

的混合籽粒样品进行交叉验证模型分析, 在油酸、亚油酸、

亚麻酸和芥酸( R2 = 0� 95~ 0� 98)上获得较好预测结果, 而针

对棕榈酸、硬脂酸和十二碳烯酸的预测结果相对较差 ( R2 =

0� 62~ 0� 76) [ 5]。Velasco等又基于油菜单籽粒样品进行检测

模型研究, 发现在油酸(R2 = 0� 85)和芥酸(R2 = 0� 88)上获得

较好预测结果, 而在亚油酸 ( R2 = 0� 56) 和亚麻酸 ( R2 =

0� 53)上预测决定系数却较低[6] 。Perez�Vich 等鉴定向日葵

混合籽粒中的脂肪酸组成也获得了较高 NIRS 决定系数

( R2 = 0� 90~ 0� 97) [7] 。Sato 等分析了芝麻混合种子脂肪酸组

成的预测模型, 同样在亚油酸(R 2= 0� 89)和油酸(R2 = 0� 81)

上获得比较理想的预测结果, 而在硬脂酸 ( R2 = 0� 76)和棕

榈酸( R2 = 0� 35)上预测结果相对较差[ 8] 。

国外在大豆的脂肪酸鉴定方面也有 NIRs 的研究报道。

Pazdernik 等利用大豆粉沫和混合籽粒样品研究五种脂肪酸

的 NIRS 预测模型, 其决定系数范围分别为 0� 38 ~ 0� 71 和

0� 18~ 0� 56 [ 9] 。Kovalenko等研究了不同统计分析方法对脂

肪酸预测准确性的影响 , 发现在总饱和脂肪酸(棕榈酸+ 硬



脂酸)上获得的预测结果较好 ( R2 = 0� 91~ 0� 94) , 而在油酸

( R2 = 0� 76~ 0� 81) , 亚油酸 (R2 = 0� 73~ 0� 76)和亚麻酸( R2

= 0� 67~ 0� 74)的预测效果次之[10] 。我国利用 NIRS 技术鉴

定大豆的品质性状主要集中在蛋白质、脂肪含量和微量元素

等方面[11, 12] , 而在大豆脂肪酸组成方面未见研究报道。本文

利用傅里叶近红外反射光谱( FT�NIRS)技术测定我国 108 份

大豆品种或品系的傅里叶近红外漫散射光谱, 采用偏最小二

乘( partial least squar e, PLS)回归法, 对 FT�NIRS 预测大豆

脂肪酸组分的方法进行研究, 旨在探索 FT�NIRS 技术在大

豆脂肪酸组成育种中的应用, 提高我国大豆品质育种效率。

1 � 实验部分

1� 1 � 实验材料

选用 108 个大豆品种或品系, 分别来自本所大豆种质资

源库和育种后代材料, 于 2004# 2005 年分别种植于北京昌

平试验基地, 当年收获后统一晾晒, 然后放入干燥器中平衡

水分一周, 并将所有样品分为校正集( 64 份样品)和外部验证

集( 44 份样品)。利用旋风磨( Retsch ZM 100,  = 1� 0 mm,

Rheinische, Germany)将全部样品粉碎成粉状, 分装于封口

塑料袋中, 编号保存于 4 ∃ 冰箱中, 待测定化学值和收集光

谱数据。

1� 2 � 大豆脂肪酸含量测定
样品甲酯化处理: 每个样品称取 1� 5 g 左右的粉碎过目

的豆粉, 放入瑞士生产的 Buchi B�811 半自动索氏提取仪的

样品杯中, 添加一定量无水乙醚回流提取大豆油 6 h, 然后

检测各个样品的油份含量。将提取的豆油取 30 mg 放入试管

底部, 加入 2� 0 mL 0� 5 mol  L - 1的甲醇钠 ( NaOM e, SIG�

M A)混匀, 60 ∃ 温浴 5� 0 min, 然后加入 2� 0%的乙酸( Ace�
t ic acid, 国产分析纯 ) 4� 0 mL 混匀, 再添加 2� 0 mL 正己烷

( H exane, 分析纯) , 充分混匀, 静置片刻, 待溶液分层后,

取上层含脂肪酸甲酯的正已烷溶液上机测定。

气谱检测条件: 气相色谱仪 ( GC)采用美国菲尼根公司

生产的 T race 2000, 配备氢火焰离子化( F ID)检测器和氢气

发生器。色谱柱选用美国 J& W 公司的石英毛细管柱 : DB�

WAX30 m % 0� 25 mm i� d� % 0� 25 �m; 柱温 190 ∃ 持续 25

min; 进样口温度 270 ∃ , 检测器温度 290 ∃ ; 总载气量 16

mL m in- 1; 氢气 35 kPa; 空气 350 kPa; 氮气 30 kPa; 分流

比10� 1。每个样品检测两次, 取平均值。大豆主要五种脂肪

酸组分含量按质量比计算( g  kg- 1豆粉干重) , 包括棕榈酸

( C16� 0)、硬脂酸( C18� 0)、油酸( C18� 1)、亚油酸 ( C18�

2)、亚麻酸( C18� 3)和饱和脂肪酸( C16� 0+ C18�0)。标准

样品亚油酸( C18� 2, 色谱纯)购自日本 Wako公司。

1� 3 � 样品光谱数据采集
实验所用仪器为德国 Bruker VECTOR 28/ N 傅里叶变

换近红外光谱仪。将30 g 左右大豆粉末样品盛于直径 50 mm

的旋转样品池中, 在 4 000~ 12 000 cm- 1 (波长 800~ 2 400

nm)谱区范围内, 扫描 64 次, 分辨率为 16 cm- 1 , 采集样品

的吸收光谱[9] 。为消除样品粒度大小、均匀性不一致等因素

对光谱的影响, 每个样品均重复装样 3 次, 计算其平均光谱

数值贮于计算机中待用。

1� 4 � NIRS数学模型建立

采用 BRUKER公司 OPUS/ QUANT 5� 0商用光谱定量

分析软件进行光谱预处理、谱区选择和回归统计分析。建立

模型的化学计量学方法为偏最小二乘( par tial least squar e,

PLS)回归法。将样品分为校正集和外部验证集。首先采用校

正样品集建立校正模型并作交叉验证, 再用外部验证样品集

进行外部验证, 最后根据交叉验证决定系数( R2
CV )和外部验

证决定系数 ( R2
va l )、交叉验证均方根误差 RM SECV ( roo t

mean square er ror of cro ss va lidation)、及预测均方根误差

RM SEP ( r oot mean square er ro r of predict ion)、RM SEP/ SD

比值等指标确定最优校正模型。对于未知样品的分析采用被

测未知样品的光谱与建模集的平均光谱马氏距离( M ahalano�

bis dist ance)来估计该样品是否可用此模型预测。采用 SPSS

10� 0软件进行光谱参数与脂肪酸组成的相关系数分析和显

著性测验。

2 � 结果与分析

2� 1 � 样品脂肪酸含量的组成分布

将 108 份大豆样品随机分成校正集 ( 64 份 )和外部验证

集( 44 份) , 采用气相色谱仪( GC)测定主要脂肪酸组分含量。

由 GC 检测结果显示在所选校正集的大豆种子中亚油酸( C18

� 2)含量最高, 为主要脂肪酸组分, 平均含量为 106� 73 g  

kg- 1干重, 其含量变化范围在 93� 66~ 135� 56 g  kg- 1干重

之间; 油酸( C18� 1)含量次之, 变化范围在 30� 07~ 63� 02 g

 kg - 1干重之间, 且变异系数最高( CV= 19� 61% ) ; 而硬脂

酸( C18� 0)含量最低, 平均含量为 6� 95 g  kg- 1干重, 变化

范围在 5� 20~ 9� 03 g  kg- 1干重之间(见表 1)。表 2 为外部

验证集中 NIRS 预测大豆脂肪酸含量的统计分析, 由表 1 和

表 2 可知, 所选择的 108 份大豆品种或品系主要来自本所大

豆种质资源库和育种后代材料, 基本上涵盖当前生产上推广

品种和育种中间材料中可能出现的脂肪酸含量变化范围, 其

脂肪酸含量之间存在广泛的品种间差异, 具有较好的建模检

测样品代表性, 可以保证所建大豆脂肪酸含量 NIRS 检测模

型的可靠性。

2� 2 � 最优光谱波段的选择和回归分析
利用 OPU S/ Quant 5� 0 软件中自动优化功能, 筛选建模

最佳光谱预处理方法和谱区范围, 并经 SPSS 10� 0 软件分析

不同光谱波段与脂肪酸组分之间相关关系 (见表 3)。结果显

示大豆脂肪酸组成最优 NIR光谱区段主要分布在 6 101� 9~

5 446� 2 cm- 1之间, 且不同脂肪酸组分对应的最佳光谱波段

不同, 结果如下: 亚油酸在 5 801� 0 cm- 1光谱区相关系数最

高( r= 0� 855* * * ) , 而其他脂肪酸如棕榈酸、硬脂酸、油酸、

亚麻酸和总饱和脂肪酸( C16� 0 + C18� 0)对应的最佳光谱

波段分别为 6 009� 3 cm- 1 ( r= 0� 611* * * ) , 5 723� 9 cm- 1 ( r

= - 0� 526* * * ) , 5 831� 9 cm- 1 ( r = 0� 576* * * ) , 5 677� 6

cm- 1 ( r= - 0� 581* * * )和 6 009� 3 cm- 1 ( r= 0� 603* * * ) , 由

此证明, 上述光谱波段针对不同大豆脂肪酸组成 NIRS 预测

模型的贡献率相对较高。
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Table 1 � Cross validation statistics of the NIRS calibration equations developed

to estimate fatty acid concentrations(g kg- 1 dry weight) in soybeans

Fat ty acid composit ions N Minimum Maximum Mean SD CV% R2
CV RMS ECV RMSECV/ SD

Palmit ic acid( C16� 0) 64 18�62 27� 72 21� 60 1� 56 7� 22 0�65 0� 91 0� 58

Stearic acid( C18� 0) 64 5� 20 9� 03 6� 95 0� 78 11� 22 0�66 0� 40 0� 51

Oleic acid( C18� 1) 64 30�07 63� 02 43� 90 8� 61 19� 61 0�94 2� 02 0� 23

Linoleic acid( C18�2) 64 93�66 135� 56 106� 73 7� 12 6� 67 0�87 2� 58 0� 36

Linolenic acid( C18� 3) 64 12�00 21� 55 16� 53 2� 32 14� 04 0�85 0� 89 0� 38

T otal satu rates( C16� 0+ C18� 0) 64 24�62 35� 71 28� 55 1� 97 6� 90 0�88 0� 58 0� 29

� � R2
CV = determination coeff icient of cross validat ion; SD= stan dard deviat ion of th e refer ence method valu es; RMSECV= a r oot mean square

error of cros s validation ; CV, coef f icient of variance

Table 2� External validation statistics of the NIRS calibration equations developed

to estimate fatty acid concentrations( g kg- 1 dry weight) in soybeans

Fatty acid composit ion N Minimum Maximum Mean SD CV% R 2
val RMS ECV RMSECV/ SD

Palmit ic acid( C16� 0) 44 18�60 23� 49 21� 23 1� 40 6� 59 0�74 0� 69 0� 50

Stearic acid( C18� 0) 44 5� 62 8� 54 6� 93 0� 69 9� 96 0�66 0� 37 0� 53

Oleic acid( C18� 1) 44 30�05 63� 04 44� 14 8� 46 19� 17 0�91 2� 45 0� 29

Linoleic acid( C18�2) 44 94�95 118� 09 105� 47 5� 60 5� 31 0�76 2� 74 0� 49

Linolenic acid( C18� 3) 44 12�59 20� 74 16� 07 1� 96 12� 20 0�75 0� 93 0� 47

T otal satu rates( C16� 0+ C18� 0) 44 24�60 31� 93 28� 23 1� 73 6� 13 0�76 0� 84 0� 49

� � R2
va l= determination coef ficient of external val idat ion; SD= s tandard deviat ion of th e reference m ethod values; RMSE P= a root m ean squ are

error of predict ion; CV, coeff icient of variance

Table 3 � Correlation coeff icients between spectral wavenumbers and fatty acid compositions in soybeans

Fatty acid composit ion
Spect ral w avenum ber selected for an aly sis ( cm- 1 )

6 009� 3 5 831�9 5 801� 0 5 723� 9 5 677� 6

Palmit ic acid( C16� 0) 0� 611* * * - 0� 367* * 0� 337* * � 0�215 - 0� 013

Stearic acid( C18� 0) 0� 299* - 0� 471* * * 0� 249* � 0�526* * * � 0� 408* * *

Oleic acid( C18� 1) 0� 271* - 0� 576* * * 0� 010 � 0�546* * * � 0� 467* * *

Linoleic acid( C 18� 2) 0� 373* * - 0� 106 0� 855* * * � 0�382* * � 0� 152

Linolenic acid( C18� 3) 0� 159 � 0� 347* * 0� 096 - 0�507* * * - 0� 581* * *

Total saturates ( C16� 0+ C18�0) 0� 603* * * - 0� 478* * * 0� 366* * � 0�378* * � 0� 151

� � Note: S pect ral prep roces sing meth od: f irst derivat ive plus st raight line subt ract ion; * , * * an d * * * repr esented the sign ificant levels

at 0�05, 0� 01 and 0� 001, r espect ively

2� 3 � NIRS校正模型的建立和参数优化

利用 OPUS/ Quant 5� 0 软件, 通过交叉验证方法比较不

同光谱预处理方法与谱区范围组合的交叉验证决定系数

( R2 )、交叉验证均方根误差( RM SECV )和主因子数等参数,

确定最优校正模型。结果显示, 采用一阶导数+ 直线扣减光

谱预处理结合分析谱区 6 101� 9~ 5 770� 2 cm- 1 , 建立了大豆

油酸组分的最佳 NIRS 校正模型 ( R2
CV = 0� 94, RM SECV=

2� 02) ; 在同样光谱条件下, 亚麻酸组分也获得了最佳校正

模型(R2
CV = 0� 85, RM SECV= 0� 89) ; 另外, 亚油酸组分在

5 777� 9~ 5 446� 2 cm- 1谱区范围内结合二阶导数预处理也

建立较理想的校正模型( R2
CV = 0� 87, RM SECV= 2� 58) ; 而

棕榈酸和硬脂酸的校正模型的决定系数相对较低 ( C16� 0,

R2
CV = 0� 65; C18� 0, R 2

CV = 0� 66) , 但将两个饱和脂肪酸合

并计算所获得的校正模型却较为理想(R2
C V = 0� 88, RM SECV

= 0� 58) (表 1)。

采用外部验证方法对所建模型的质量或实际预测效果进

行了评价(见图 1)。由表 2 和图 1 可见, 油酸组分的预测模

型决定系数仍然最高( R2
va l= 0� 91) , 其预测均方根误差( RM�

SEP)为 2� 47 g kg- 1干重, RM SEP/ SD 的比值为 0� 29, 可

保证大豆油酸辅助育种的准确性; 而棕榈酸、硬脂酸、亚油

酸、亚麻酸和总饱和脂肪酸的预测决定系数范围为 0� 66~

0� 76, 其 RM SEP 范围 0� 37~ 2� 74 g  kg - 1干重, RM SEP/

S D 比值范围为 0� 47~ 0� 53, 表明可以进行大豆脂肪酸组分

初步筛选。综上所述, 进一步证明利用 FT�NIRS 技术预测大

豆主要脂肪酸组分是稳定可行的。

3 � 讨 � 论

3� 1 � 针对脂肪酸的最优 NIR光谱波段选择

Sato 等( 2002, 2003)指出1 600~ 1 800 nm(波数6 250~

5 555� 6 cm- 1 )的近红外反射光谱波长区域与脂肪酸的碳链

长度和顺式不饱和脂肪酸的吸收带有关, 特别是在 1 708 nm
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( 5 855 cm- 1 )波长范围内油酸和亚油酸与该波段的光谱参数

具有极显著相关性[8, 13]。本文同样证明了 6 101� 9~ 5 446� 2

cm- 1(波长 1 638� 8~ 1 836� 1 nm)近红外波数区域是脂肪酸

NIRS 建模优选光谱区段, 且在 5 801� 0和 5 831� 9 cm- 1波段

附近为亚油酸和油酸组分建模的最佳光谱区段(见表 3) , 与

Sato 的研究结果基本一致。

Fig� 1 � Scatter plots of correlation between NIRS and GCmethods for the prediction of

fatty acid concentrations( g kg- 1 dry weight) in the external validation set

( a) : Palmit ic acid; ( b) : S tearic acid; ( c) : Oleic acid; ( d) : Lin oleic acid;

( e) : Linolen ic acid; ( f ) , T otal saturates( Palmit ic acid+ Stearic acid)

3� 2 � 脂肪酸 NIRS预测模型的比较

国外关于脂肪酸的 NIRS 预测早有研究报道, 并在不同

作物上获得了较好的预测效果, 而在大豆脂肪酸的预测效果

上并不十分理想。Pazdernik 等利用大豆粉末和混合籽粒样

品分别研究五种脂肪酸组分的 NIRS 预测效果, 其预测决定

系数都普遍较低, 分别为 0� 38~ 0� 71 和 0� 18~ 0� 56 [9] 。Ni�

maiyar 等( 2004)以大豆粉末为样品研究 FT�NIR对脂肪酸组

分的预测效果也不太理想, 五个脂肪酸的预测决定系数较低

( R2 = 0� 24~ 0� 76) , 相应的 RM SEP/ S D的比值也较低( 0� 53

~ 1� 00) [14] 。Kovalenko 等( 2006)在大豆总饱和脂肪酸(棕榈

酸+ 硬脂酸)上获得了较好预测结果 ( R2 = 0� 91~ 0� 94) , 而

在油酸( R2 = 0� 76~ 0� 81) , 亚油酸( R2 = 0� 73~ 0� 76)和亚麻

酸( R2 = 0� 67~ 0� 74)上的预测效果相对差一些[ 10] 。而我们

所建立的 NIRS 预测模型在大豆油酸方面获得了较为理想的
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预测效果(R2
val = 0� 91) , 而在其他脂肪酸组分方面的预测效

果与 Kovalenko 的研究结果基本相当 (见表 2) , 却明显优于

Pazdernik 和 Nimaiy ar的研究结果。国内利用 NIRS 技术检

测脂肪酸组成的研究相对较少, 仅有吴建国等研究了油菜籽

脂肪酸组成的 NIRS 分析模型, 获得了较好的预测结果[ 15] ,

而关于大豆脂肪酸的 NIRS 预测结果未见研究报道。

3� 3 � 应用 NIRS快速测定大豆脂肪酸含量的可行性

本研究根据育种实际需要, 选用来源广泛的大豆种质资

源、高代品系等材料组成 NIRS 建模的校正集和外部验证

集, 利用 NIRS 技术建立了稳定、准确、快速的大豆主要脂

肪酸组分含量的 NIRS 预测模型。虽然所选样品类型为大豆

粉末, 稍微增加了样品的预处理时间, 但减少了样品籽粒大

小和均一性对预测模型精度的影响。另外, 由于传统的脂肪

酸含量检测主要依靠气相色谱技术结合复杂的样品前处理,

不仅显著增加检测时间 , 而且消耗大量人力和物力, 而利用

NIRS 技术可以快速、准确地预测主要脂肪酸组成, 大大节

省检测时间, 提高大豆脂肪酸育种效率。

近红外高质量预测模型的建立需要拥有大量典型的种质

资源, 才能使所建立的模型准确而稳定。虽然本研究所选用

的材料具有较好的代表性(表 1 和表 2) , 可以进行大豆早代

材料的育种筛选, 但由于大豆种子中脂肪酸组成为数量性

状, 受基因型、年份和环境条件的影响较大[ 16�18] ; 另外, 供

试的大豆样品中部分脂肪酸组分含量变化范围尚不够宽泛,

如: 棕榈酸和硬脂酸含量变化范围相对较窄, 因而所建模型

的预测效果较低。因此在现有的基础上, 应进一步增加部分

有代表性的大豆种质, 尽量覆盖大豆育种材料中脂肪酸组分

的变化范围, 逐步优化预测模型, 提高模型的质量和适用范

围, 为大豆脂肪酸育种和种质资源品质鉴定服务。
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Rapid Determination of Fatty Acids in Soybeans

[Glycine max ( L. ) Merr. ] by

FT�Near�Infrared Reflectance Spectroscopy
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Abstract � Cur rent br eeding pr og rams dealing w ith fat ty acid ( FA ) concentr ations in soybean [ Gly cine max ( L . ) M er r. ] require
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lar ge number s fo r g as chromatog raphic analy ses, thus it is impor tant to develop a method fo r rapid determination o f fatt y acid by

Near�Infrared Reflectance spectro scopy ( NIRS) in soybeans. The object ive of this w ork w as to study the po tential of fourier�

transform near� inf rared reflect ance spectr oscopy ( FT�NIRS) to estimate the fatt y acid concent rations in Chinese soybean varie�
t ies. One hundred and eight o f so ybean cult ivar s o r lines ( the calibrat ion set: 64; the ex ternal validation set: 44) wer e scanned

within 4 000�12 500 cm- 1 of w avenumbers using a standard sample cup by NIRS machinery , and analy zed the fatty acids by gas

chr omatog raph ( GC) methods. Equations w ere developed using par tial least squares ( PLS) r egr ession and cross v alidation fo r

multiv ariate calibrat ion in this study. The opt imal spectr al reg ion w as selected fr om 6 101� 9 t o 5 446� 5 cm- 1 based on the OPUS

5� 0 softw are. Cross validation r esults show ed that major FA components such as o leic acid ( R2
CV = 0� 94) , linoleic acid (R2

C V =

0� 87) , linolenic acid ( R2
CV = 0� 85) , and to tal sat ur ates ( R2

CV = 0� 88) w ere accurately determined by the propo sed equat ions as

compared with t he refer ence data obt ained by the GC method. Ex ternal v alidation r esults also demonstr ated that equation fo r ole�
ic acid had the highest predictiv e ability ( R2

val = 0� 91) , roo t mean square err or of predicat ion ( RM SEP ) value w as 2� 47 g  kg - 1

dry w eight, the ratios of RM SEP t o the standard deviation ( S D) was 0� 29, which was usable fo r quality assurance application.

M oreover , equations for palmit ic acid, stearic acid, linoleic acid, lino lenic acid, and total saturates wer e predicted w ith the deter�

mination coefficients ranging from 0� 66 t o 0� 76, RM SEP values fr om 0� 37 to 2� 74 g kg - 1 dry weight, and RM SEP/ SD values

from 0� 47 to 0� 53, w hich could be used for sample screening. Therefo re, we conf irmed that a reliable estimation of the majo r

fatty acid components is possible by using NIRS technique in soybeans.

Keywords� Soybean [Gly cine max ( L . ) M er r. ] ; F atty acid; FT�NIRS; Gas chromato gr aph
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