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摘 � 要 � 研究旨在探讨利用全株紫花苜蓿( Medicag o sativa L� )样品的近红外漫反射光谱信息, 建立能够预

测其茎组分营养价值的校正模型的可行性。将 66 份不同年份、品种、茬次和生育期的紫花苜蓿全株样品徒

手分离茎叶后, 按一定的茎叶比重新混合成 198份实验样品(建模样品 138 份, 检验样品 60 份 )。采用傅里

叶变换近红外漫反射光谱技术( FT-NIRS) , 结合偏最小二乘法( PLS) , 建立了茎组分粗蛋白( CP)、中性洗涤

纤维( NDF)、酸性洗涤纤维( ADF )、粗灰分( CA )和体外可消化干物质 ( IVDDM)含量的预测模型。除 NDF

含量的预测模型外, 其他 4 个指标预测模型的建模效果和实际预测均较好, 交叉检验相关系数 ( r CV ) 为

0� 852 3~ 0� 900 7, 交叉检验标准误差( RMSECV )为0� 72% ~ 3� 96% , 检验样品的预测值与化学值的相关系

数( r )为 0� 925 5~ 0� 951 2。而 NDF 含量预测模型的 RCV , RMSECV, r 分别为 0� 821 4, 3� 70%和 0� 902 0,

模型只可用作粗略估测。
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引 � 言

� � 畜牧业和乳业的发展极大地带动了国内草产业的发展,

紫花苜蓿生产加工企业的销售额逐年递增, 其苜蓿草产品种

类也更加丰富, 不再局限于干草捆、草粉、草块等传统产品,

以高密度草捆技术、茎叶分离技术、叶蛋白提取技术等为代

表的苜蓿加工新技术被引入国内。其中, 以茎叶分离技术的

应用最广, 经分离得到的茎料、叶料可满足不同的市场需

求。叶料中粗蛋白和类胡萝卜素的含量较茎料高, 而粗纤维

含量低, 除可用作单胃动物的蛋白饲料外, 还可作为中草药

治疗糖尿病、关节炎、血液中胆固醇偏高等慢性疾病; 茎料

的粗蛋白含量较叶料低, 粗纤维含量高, 但相比于玉米秸秆

等又有较高的营养价值, 可替代蛋白含量过低的秸秆作为反

刍家畜的粗饲料, 还可用于造纸。国外更将其视为一种清洁

的生物能源加以利用[1, 2]。

虽然经茎叶分离得到的苜蓿茎料、叶料有多种用途, 但

国内牧草加工企业主要还是将其制作成茎颗粒和叶颗粒。饲

喂苜蓿颗粒可显著提高奶牛的产奶量和牛奶的品质, 所以国

内的购买者多是大型牛奶生产加工企业。这些企业在购买产

品时, 对其品质有细致的要求, 如茎颗粒或叶颗粒粗蛋白含

量不能低于某个值等。如何在加工生产前就能掌握原料品

质, 实现根据订单需求选择加工原料, 就成了生产企业面临

的一大难题。如果按常规方法, 徒手分离茎叶后再分别对

茎、叶进行化学分析, 不仅费时、费力, 而且需要操作人员

有一定的技术和经验。本研究旨在建立不进行茎叶分离操作

就可预测其经分离后所得到的茎组分中粗蛋白( CP)、中性洗

涤纤维( NDF)、酸性洗涤纤维( ADF )、粗灰分( CA)和体外可

消化干物质( IVDDM)含量的近红外光谱预测模型, 实现在

生产中利用近红外光谱分析技术快速、准确地评估用于加工

茎叶分离产品的紫花苜蓿干草原料的可利用性, 使生产者在

最短的时间内决定原料的利用方式。众多研究表明, 利用

NIRS 技术建立的检测多种饲草饲料 CP , NDF 和 ADF 含量

的模型均有较好的实际预能力, 与常规化学方法的检测精度

相当[ 3-11]。另外, 从原理上讲矿物质本身在近红外光谱区没

有吸收峰, 不能被近红外光谱感应到, 但实际检测中却可以

通过矿质元素与某些含 H 键有机物的关联间接检测出来,

用以预测饲草中 CA 含量[12]。许多研究结果证明了这个结

论, 但实际预测效果并不稳定[ 12- 16]。白琪林等建立的预测玉

米秸杆 IVDDM 含量的校正模型具有较好的实际预测能



力[17] , 表明利用 NIRS 技术预测饲草的 IVDDM 含量具有可

行性。然而, 以往的研究均是以预测一个整体中某类物质的

含量为目的的, 而利用物质整体的近红外光谱信息预测某一

部分的某种物质含量的尝试还未见报道, 是本研究的创新之

处。

1 � 材料与方法

1� 1 � 实验材料
1� 1� 1 � 全株紫花苜蓿干草样品

实验样品取自成都大业国际投资股份有限公司在甘肃省

酒泉市玉门镇的下西号紫花苜蓿生产基地 ( 97� 02�E, 40� 16�

N, 海拔1 527 m) , 采集品种包括甘农三号、中苜一号、阿尔

冈金。采集到的全株样品共 66 份, 其中鲜草自然阴干样品

34 份, 干草捆样品 32 份( 2005 年样品 24 份, 2006 年样品 8

份) ; 样品覆盖了 3 个茬次的从营养生长早期, 到初花期、盛

花期和结荚期等多个生育时期紫花苜蓿。将样品自然阴干至

水分低于 10% , 备用。

1� 1� 2 � 茎叶分离样品
徒手分离全株样品的茎、叶(小叶柄、花和荚归为茎) ,

然后用滚刀式植物粉碎机将所有紫花苜蓿茎、叶样品(共 132

份)进行初次粉碎; 从每个初粉样品中各取出 100 g, 用

FOSS 公司生产的 1069 型旋风磨( Cyclone mill, 1 mm) 进行

二次粉碎, 粉碎至可过 40 目筛后装入自封袋 , 常温避光保

存, 备用。

1� 2 � 茎粉样品的常规化学分析

取适量粉碎好的茎粉进行各指标含量的常规化学分析。

( 1)水分含量的测定: 将样品放入( 105� 2) � 烘箱中, 烘

干 4 h [ 18] ; ( 2) CP 的含量测定: 凯氏定氮法, 测定按照国家

标准 GB/ T6432� 1994[ 18] ; ( 3) NDF和 ADF 的含量测定: 范

氏纤维测定法[18, 19] ; ( 4) CA 的含量测定: 测定按照国家标

准 GB/ T6438� 1992[ 18] ; ( 5) IVDDM 含量的测定: 参照 T illy

和 Ter ry 的两步消化法, 将样品装入滤袋后放入试管中, 在

39 � 恒温水浴下分别与瘤胃液和盐酸胃蛋白酶各反应 48

h[ 20]。

测定完成后, 将所有指标含量换算成以干物质 ( DM )为

基础的含量值, 即建模参照值。

1� 3 � 全株配比样品的制备
经二次粉碎后, 取适量一一对应的茎粉和叶粉, 按照茎

叶比分别为 3� 1, 1� 1 和 1� 3 的比例进行混合, 混合得到

全株配比样品共 198 份, 备上机扫描用。作为背景的组分同

样含有需要预测的物质。茎叶比不同, 则背景中该物质的绝

对量就会有差异, 这就造成虽然作为预测目标的组分中某物

质的含量相同, 但全株样品的近红外光谱信息却有差异。将

不同茎叶比的样品用于建模, 可提高预测模型弱化背景组分

影响的能力。

1� 4 � 全株配比样品的近红外漫反射光谱采集

采用美国 Thermo N ico let 公司的 Antaris FT-NIR Ana-

lyzer光谱仪, 漫反射积分球附件, 旋转式石英样品杯(内径

约 5 cm) , 附带 T Q Analy st v6 和 RESULT 集成软件, 包括

RESULT- Integ ration 和 RESULT-Operat ion 两部分。

采集光谱前, 先使用 RESULT- Integr ation 软件编写光

谱采集程序, 设置仪器工作参数。仪器主要工作参数为: 扫

描谱区范围 4 000~ 10 000 cm- 1 , 扫描次数 32 次; 分辨率 8

cm- 1 , 2 倍增益。数据采集形式为 log ( 1/ R)。

上机扫描前, 所有需采集光谱的样品需在近红外光谱仪

所在实验室放置 48 h 以上( 25 � 恒温, 相对湿度 65% , 恒

湿)。扫描样品时, 取适量混匀的全株配比样品均匀装入样

品杯中, 装样量控制在样品杯容量的 80% 左右, 轻轻摇匀,

使表面平整, 然后打开 RESU LT-Operation 软件, 调取已编

写好的光谱采集程序进行近红外光谱的采集。每个样品重复

扫描 3 次, 每次均扫描背景, 计算其平均光谱。图 1 为所采

集的 60 个样品的近红外漫反射光谱图。

Fig� 1� NIRS of 60 alfalfa samples

1� 5 � 划分建模样品集和检验样品集
在将样品按某个指标含量大小顺序排列后, 以约 2� 1

的比例将全部样品划分成建模样品集和检验样品集(建模样

品 138 份, 检验样品 60份)。选取检验样品时, 茎叶比为 3�

1, 1� 1和 1� 3 的全株配比样品各占 1/ 3( 20 份) , 并且使两

个样品集中茎组分各指标含量均呈相似分布。表 1 为建模和

检验样品数量的分布情况, 用于外部检验的检验集样品各指

标含量分布情况, 与其对应的建模集样品的分布情况大体相

同, 检验集样品应能很好地检验所建模型的优劣。

2 � 实验结果与分析

2� 1 � 模型的建立及建模效果分析
实验利用 TQ Analyst v6 光谱处理软件, 选择 PLS 作为

建立定标模型的化学计量方法。可以通过 TQ Analyst v6 光

谱处理软件自主选择合适的建模用光谱范围, 并且包括附加

散射校正( multiplicativ e scattering co rr ection, MSC)、标准正

常化处理 ( standa rd normal var iety , SNV )、一阶导数 ( First

derivativ e, 1st Deriv� )、二阶导数 ( Second deriv ative, 2nd

Der iv� )、Sav itzky-Go lay 平滑处理 ( Sav itzky-Go lay smoot-

hing)和 Norr is 平滑处理( No rr is der ivative smoothing)等在内

的多种光谱预处理方法。不同的数据平滑方法还需设置相关

参数: Sav itzky-Go lay 平滑法需要对数据点( Data po ints)和多

项式等级( Po lynomial o rder)进行选择; N o rr is 平滑法要选择

不同的段长 ( Segment leng th) 和段间距 ( Gap between seg-

ment) , 这些参数对模型准确性都起着非常重要的作用。模

型的建模相关系数 ( r ca l)、交叉检验相关系数( r CV )、建模标
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准误差( RMSEC)、交叉检验标准误差( RMSECV )都是衡量

模型优劣的重要指标。一个好的模型应该有较高的 rca l, r CV

和较低的 RMSEC 和 RMSECV。本研究以 rca l, RMSEC, r CV

和 RMSECV 作为建模效果的评判依据。其中最为重要的指

标为 r CV和 RMSECV , 因为虽然较高的 rcal和较低的 RMSEC

表示模型预测建模样品的能力更强, 但有可能产生过拟合,

使预测未知样品的能力下降 , 而更高的 rCV和更低的 RM-

SECV 则表明模型的预测非建模样品的准确性更高。

表 2为在选择最佳建模光谱范围和光谱预处理方法并剔

除异常样品后, 得到的茎粉各指标含量校正模型的建模参数

和交叉验证效果, 其中 CP, ADF, CA 和 IVDDM 含量的校

正模型的 rCV分别为 0� 860 5, 0� 852 3, 0� 900 7 和 0� 862 3,

均达到 0� 85 以上, RMSECV 分 别为 1� 31% , 3� 96% ,

0� 72%和 3� 16% , 接近化学分析的准确度, 说明这 4 项指标

的近红外校正模型具有较好的预测效果; 但茎组分 NDF 的

校正模型 rCV仅有 0� 821 4, RMSECV 为 3� 70% , 预测效果

不佳, 只可用作粗略估测。

Table 1 � Distribution of calibration and validation sample for the five analyzed components

成分 样品个数 最小值/ ( %干重) 最大值/ ( %干重) 平均值/ ( %干重) 标准偏差/ ( %干重)

建标集 CP 138 7� 50 19� 45 12�88 3� 41

NDF 138 42� 30 66� 81 55�02 7� 33

ADF 138 29� 48 57� 97 44�72 9� 27

CA 138 5� 95 13� 05 8� 76 2� 20

IVDDM 138 50� 88 77� 92 64�31 8� 21

检验集 CP 60 8� 38 17� 22 12�83 2� 83

NDF 60 44� 16 62� 94 55�02 6� 27

ADF 60 33� 66 54� 99 44�74 7� 79

CA 60 6� 41 11� 09 8� 71 1� 98
IVDDM 60 56� 18 74� 73 64�31 6� 57

Table 2� Optimal parameters and results of five best calibrations

成分 建模样品数 光谱范围/ ( cm- 1 ) 光谱预处理方法 参数 rCV RMSECV/ ( % DM )

CP 138 7 294� 31~ 4 128� 61 NP - 0� 860 5 1� 32

NDF 135 7 246� 00~ 4 124� 60 S+ 1st+ N 5, 3 0� 821 4 3� 70

ADF 138 8 009� 02~ 4 009� 79 M + 1st+ N 15, 1 0� 852 3 3� 96

CA 138 7 506� 07~ 4 934� 05 M + SG 25, 3 0� 900 7 0� 72

IVDDM 138 7 149� 65~ 5 271� 20 M + SG 23, 4 0� 862 3 3� 16

� � 注: NP= 不处理; 1st= 求一阶导数; S = 标准正常化处理; N= Norris平滑处理; M= 附加散射校正; SG= S avit zk y-Golay平滑处理; Nor-

ris平滑处理和 Savit zky- Golay 平滑处理需设置的参数分别为段长、段间距和数据点、多项式等级。

2� 2 � 模型的外部验证及预测效果分析

本研究选取了预测相关系数 ( r )和预测标准误差( RM-

SEP)为衡量依据。

表 3 为用优化后的预测模型对 60 个检验集样品中茎组

分 CP, NDF, ADF, CA 和 IVDDM 含量的预测结果。从中

可以看出, 样品各指标的近红外预测平均值与常规化学分析

平均值差异不大。对 60 个检验样品的两种分析值进行成对

样本两尾 t检验( Paired- sample t-Test) , 各指标的两种分析

值差异均不显著( P> 0� 05) , 说明所建各近红外模型具有较

好的整体预测效果。茎组分 CP, ADF , CA 和 IVDDM 含量

的近红外预测值与化学分析值之间的相关性较高(见图 2,

图 4, 图 5, 图6) , 表明可以直接预测未知全株紫花苜蓿样品

中茎组分的 CP , ADF, CA 和 IVDDM 含量。但进行相关性

分析时发现, 预测茎组分 NDF 含量校正模型的 r 仅为 0� 902
0(见图 3) , 表明针对个体样品预测而言, 准确性并不稳定,

只可用于粗略估测。

Table 3 � Evaluation of the five calibration models of stem with validation sets

成分 检验样品数 近红外预测平均值/ ( %干重) 化学分析平均值/ ( %干重) r RMSEP/ ( % DM) t t 0� 05

CP 60 12� 71 12� 83 0� 936 2 0�96 1� 173 2� 000

NDF 60 54� 90 55� 02 0� 902 0 2�83 0� 356 2� 000

ADF 60 44� 38 44� 74 0� 926 3 3�13 1� 047 2� 000

CA 60 8� 64 8� 71 0� 951 2 0�70 1� 093 2� 000

IVDDM 60 64� 36 64� 31 0� 925 5 2�34 0� 211 2� 000

� � 注: ANL 为近红外预测平均值; LAB为化学分析平均值。
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3 � 结 � 论

� � 本研究尝试建立了利用全株紫花苜蓿干草样品的近红外
光谱信息, 预测茎叶分离后茎组分营养价值 (粗蛋白、中性

洗涤纤维、酸性洗涤纤维、粗灰分和体外可消化干物质的含

量)的校正模型。研究结果表明, 利用傅里叶变换近红外漫

反射光谱法, 可以在不分离紫花苜蓿茎叶的前提下准确预测

全株紫花苜蓿茎组分中粗蛋白、酸性洗涤纤维、粗灰分和体

外可消化干物质的含量 ; 虽然对中性洗涤纤维的预测效果不

够理想, 但仍可进行粗略检测。

4 � 讨 � 论

� � 由于没有类似的研究成果作为参考, 所以在研究过程中

只能用已有的模型效果判定标准来评价建模效果与实际预测

效果, 而这些标准是否完全适用于此类研究, 还有待于进一

步探讨。不过, 综合分析实验结果可以看出, 这种新的尝试

的确取得了阶段性的成功。接下来, 应补充更多的有代表性

的样品完善已有模型, 并尝试建立预测紫花苜蓿叶组分营养

价值的校正模型; 然后, 应扩大研究对象的范围, 进一步探

讨利用样本整体的近红外光谱信息分析其局部某种特性的可

行性、规律性和适用范围。
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Research on Predicting the Qualities of Stem of Alfalfa Hay by Near

Infrared Reflectance Spectroscopy

QI X iao1 , HAN Jian-guo1* , NIE Zh-i dong 1 , L IU Fu-yuan2 , ZH ANG Ze-hong2 , L I Man- li1

1. Institute o f Grassland Science, China Agr icultural Univer sity, Beijing M ajor Labo rato ry, Beijing � 100094, China

2. Gansu Branch of Chengdu Daye International Invest ment Co. Lt d. , Jiuquan� 735009, China

Abstract � The present r esear ch w as attempted to predict the qualities o f stem of alfalfa ( Med icago sativa L . ) w ithout separat ion

from t he w hole plant by near inf rared reflect ance spectro scopy and discussed the feasibilit y of using the near infrar ed reflect ance

spectra info rmation of the who le object to pr edict the qualities of a certain part. Sixty six w hole alfalfa hay samples o f separated

stems fr om leaves w ere co llected and they were distinguishing by years, cultivars, cuts and g row ing periods. Ther e w ere 138

calibrat ion samples and 60 validation samplers. F ourier tr ansform- near infrar ed r eflectance spect roscopy( FT-NIRS) and pa rtial

least square( PLS) w ere used to set up the calibration models o f stem� s crude protein ( CP) , neut ral deterg ent fiber ( NDF) , acid

deter gent fiber ( ADF) , crude ash ( CA) and in v itro dig estible dry matter ( IVDDM) contents. A ll models show ed gr eat calibra-

t ion and prediction perfo rmances except the one of st em� s NDF content . The cor relation coefficients o f cro ss- validation ( r CV )

wer e betw een 0. 852 3 and 0� 900 7, the ro ot mean squar e err or s o f cro ss- va lidation ( RMSECV ) w ere between 0� 72% and

3� 96% and the co rr elation coeff icient s o f N IRS values and chemical v alues ( r ) wer e bet ween 0� 925 5 and 0� 951 2. H ow ever,

rCV , RMSECV and r of the model of stem� s NDF content wer e 0� 821 4, 3� 70% and 0� 902 0, r espectively. It w asn� t ex act

enough and would be used for r ough predicting only. A ll of the results showed that near infr ared r eflectance spectr a informat ion

of who le alfalfa hay could be used to predict some components o f its stem exactly. It w as the maiden attempt o f using near infra-

r ed r eflectance spect ra information o f the w hole objects t o evaluated the qualities of a certain part.

Keywords� Alfalfa; Near- inf rared reflect ance spectr oscopy; Separat ing stems from leaves; Nutrition qualities
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