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FT-NIR光谱仪测定酒糟成分不同谱区
范围对数学模型的影响
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摘 要： 通过使用 FT-NIR光谱仪，探讨不同的近红外谱图范围分别对出入窖糟的各组分的影响，找到最佳的谱
区范围，确定决定系数(R )和均方差(RMSECV)，建立最优数学模型，确保检测数据准确可靠。
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近红外光是指介于可见光与中红外光之间的电磁

波，波长为 780～2526 nm 型(12800～39400)。 物质分子
中 C-H、N-H、O-H和 C=O等基团振动频率的合频与倍
频吸收正好落在近红外区，信息量非常丰富，因此，近红
外技术比较适合于分析与这些基团有直接或间接关系的

成分。酒糟中的酸度、水分、残淀、残糖等物质都包含了这
些基团，均可使用近红外对这些特征组分进行定量分析。
近红外光谱分析技术是二级分析方法， 即必须建立

近红外分析的模型对未知样品进行分析。 近红外光谱分
析的基本原理是：选择代表性的分析样品(如酒醅)组成
建模样品集，用经典方法测定其中需分析组分或指标(如
酸度、水分、淀粉和残糖等)的化学分析值；再将这些样品
在近红外光谱仪上用规范的方法测定其近红外吸收光

谱； 使用化学计量学软件将这些样品的近红外光谱与其
对应的化学分析值关联， 得到此分析组分或指标的近红
外分析模型。 利用所建立组分或指标的模型预测未知样
品的近红外光谱图，可以同时得到这些组分或指标(如酸
度、水分、淀粉和残糖等)的近红外分析结果。对所建不同
组分或指标的模型进行优化 (包括选择与该组分或指标

相关的最佳谱区范围、 最佳光谱预处理方法及最佳化学
计量学参数)，在优化模型的同时对其进行检验，以确保
达到最优。检验模型最常用的方法是内部交叉检验，即是
每次从建模样品集中依次剔除 n个样品， 用剩下的样品
建立模型预测被剔除的 n个样品。 所有样品都被剔除并
预测过，预测值与其化学分析值进行统计分析，主要考察
预测值与化学分析值的决定系数 (R ) 和均方差(RM-
SECV)等。 本研究主要讨论不同谱区范围对模型质量的
影响。

1 材料与方法

1.1 仪器、材料
布鲁克公司 MPA 型傅立叶变换近红外光谱仪 （光

谱分辨率：8 cm-1，扫描次数：64次）。
剑南春酒厂车间的出入窖下层糟，混匀。

1.2 方法
利用 1.1 的仪器、 工作参数及布鲁克公司 OPUS 软

件采集样品来源光谱， 得到相应近红外漫反射吸收光度
图。 使用 OPUS软件中 QUANT-2近红外定量分析软件
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spectrometer to find out the optimum spectral range and to determine R and RMSECV, and further to establish the optimized mathematical model
to ensure reliable and accurate measured data. (Tran. by YUE Yang)
Key words: analytic methods; spectral range; determination coefficient (R); mean square error (RMSECV)

酿酒科技 2012 年第 4 期（总第 214 期）·LIQUOR－MAKING SCIENCE ＆ TECHNOLOGY 2012 No．4(Tol．214) 65



酿酒科技 2012 年第 4 期（总第 214 期）·LIQUOR－MAKING SCIENCE ＆ TECHNOLOGY 2012 No．4(Tol．214)

包（化学计量学算法为偏最小二乘法即 PLS），对模型进
行优化和处理。
1.3 建立数学模型的理论依据
在保证建模样品具有典型代表性的前提下， 判别模

型的“好坏”的依据是利用交叉证实对模型进行验证（交
叉证实即每次剔除 1个样品， 再用其他样品建模预测该
样品，交叉进行），它不但能估计模型的实际预测能力，还
有利于检测校正集中的奇异点。 利用预测值和化学分析
值计算出决定系数（R2）和标准差(RMSECV)。 即：

R2＝ 1-
Σ（Differi）2

Σ(yi-ym)2

-
-
-
-
-
-
-
-
-
-
-
--
-

-
-
-
-
-
-
-
-
-
-
-
--
-

×100

RMSECV＝ 1
M Σ（Differi）2姨

其中：Differi表示第 i 个样品的化学测定值和交叉证实测定值
之差；yi是第 i 个样品的化学分析值；ym是所有样品的化学分析值
的平均值；M表示统计计量中的样品数。

由以上公式可以看出， 如果样品组分的最大值和最
小值之间差值越大，决定系数 R2越大。因此，在优化模型
时对同一样品的同一组分，决定系数（R2）越大和标准差
(RMSECV)越小，得到的模型越好。

2 结果及模型优化

2.1 检测结果
2个样品的检测图谱见图 1、图 2。

2.2 不同谱区范围与数学模型的关系
2.2.1 试验各组分谱区范围与化学模型的关系
在选定光谱预处理后， 考察不同谱区范围对数学模

型的影响。现研究 4个不同谱区范围，对入窖下层酒糟的
酸度、水分和残淀及对出窖下层酒糟的酸度、水分、残淀
和残糖的数学模型进行优化，结果见表 1、表 2。
2.2.2 各组分最佳的谱区范围
通过对出入窖下层酒糟样品在不同谱图区进行的模

型优化，最后得到酒糟入窖下层糟的酸度、水分和残淀的

最优数学模型及决定系数（R2）和标准差(RMSECV)的结
果,见表 3；出窖下层糟的酸度、水分、残淀和残糖的最优
数学模型及决定系数（R2）和标准差(RMSECV)的结果见
表 4。
2.3 近红外光谱准确性验证
分别对 5 个出入窖糟样品进行对比试验, 实验结果

见表 5。

图 2 出窖下层酒糟样品的近红外漫反射吸收光度图

图 1 入窖下层酒糟样品的近红外漫反射吸收光度图
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3 讨论

由试验可以看出， 不同谱图区对不同组分的信息贡
献是不一样的。 不同类别（出窖、入窖），不同组分（酸度、
水分、淀粉、残糖）的样品对不同的谱图区域所获得的决
定系数（R2）和标准差(RMSECV)都不一样。 对于酒糟样
品，只有选择合适波长，才能找到最大决定系数（R2）和最
小标准差(RMSECV)，才能得到最优数学模型。
通过本次试验研究， 找出剑南春出窖下层糟及入窖

下层糟测定各种组分时比较稳定的谱区范围。 在此范围

内进行数学模型的优化， 用此模型测定的数据与化学分
析方法测定的数据误差很小， 证明完全可以用近红外光
谱仪分析法代替传统的化学分析法。
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唐 利·FT-NIR光谱仪测定酒糟成分不同谱区范围对数学模型的影响

鹤庆乾酒文化节开展仪式举行
本刊讯：鹤庆乾酒文化节开展仪式于 2012年 3月 5日在鹤庆县文化馆隆重举行。云南省政府副秘书长、大理州

领导、鹤庆县政府、县人大等部门领导及相关职能部门领导出席开展仪式并为仪式剪彩。鹤庆县政府副县长主持仪式
并做了热情洋溢的讲话，高度肯定了鹤庆乾酒的历史和文化底蕴，以及鹤庆酒厂为地方经济做出的贡献。剪彩仪式
后，鹤庆酒厂杨总陪同各级领导参观了书画展，有关领导对展出的书画给予高度评价。
此次书画展，是为庆祝鹤庆乾

酒文化节暨鹤庆酒厂建厂 55周年
而举办的，以“魅力鹤庆，百年乾
酒”为主题，依托鹤庆厚重的历史
文化，提升“以粮为纲·鹤庆乾酒”
的文化内涵，落实文化强县战略，

促进鹤庆文化经济的大发展。展出
的作品在数量上、内容上、规格上
和主题上在云南全省罕见。（小雨）

-------------------------------------------------

杨总陪同领导参观副县长主持开展仪式
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