
第 29卷第 2期
2010年 4月

红 外 与 毫 米 波 学 报
J. Infrared M illim. W aves

Vol. 29, No. 2

Ap ril, 2010

文章编号 : 1001 - 9014 (2010) 02 - 0128 - 05

收稿日期 : 2009 203 220,修回日期 : 2009 210 210　 　　　　　　　　　Rece ived da te: 2009 203 220, rev ised da te: 2009 210 210

基金项目 :国家自然科学基金 (20875104, 10771217)资助项目 , 2008年湖南省标准化战略资助项目

作者简介 :单　杨 (19632) ,男 ,湖南攸县人 ,研究员 ,主要从事食品安全分析技术与农产品加工领域研究.

近红外光谱结合小波变换 2径向基神经网络
用于奶粉蛋白质与脂肪含量的测定
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摘要 :应用近红外光谱分析技术结合化学计量学方法 ,建立了奶粉脂肪和蛋白质含量测定的化学计量学建模新方
法.首先采用 Kernard2Stone法对校正集样本和预测集样本进行分类 ,然后利用小波变换滤波技术对样品的近红外
光谱进行压缩去噪处理 ,结合滤波后重构光谱信号建立脂肪和蛋白质的径向基神经网络回归模型 ,并分别对径向
基网络的扩散常数 sp read值及小波变换中的小波基与压缩尺度三个参数进行了详细的讨论. 脂肪模型在小波基为
db2及小波尺度为 4、sp read值为 3. 5时的预测模型精度最好 ;蛋白质模型在小波基为 db8及小波尺度为 4、sp read

值为 6时 ,预测模型精度最好. 所建立的脂肪和蛋白质校正模型的预测集相关系数 (Rp )分别为 0. 990和 0. 994,预
测均方根误差分别为 0. 007与 0. 004. 预测结果表明 , RBF网络结合小波变换进行建模预测 ,模型简单、稳健且精度
较好 ,该方法适合奶粉脂肪和蛋白质含量的快速、无损测定.
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Abstract: A new chemometric method for determ ining the contents of fat and p rotein in m ilk powder was established by u2
sing near infrared (N IR) spectroscopy combined with chemometric methods. The calibration and p rediction sets were parti2
tioned by Kernard2Stone algorithm. W avelet transform (W T) was used for de2noising and comp ressing signals. The radical

basis function neural networks(RBFNN) model for the contents of fat and p rotein was built by combining with the recon2
struction spectral signal. Three parameters, i. e. , the sp read value of RBF network, the wavelet functions, and decomposi2
tion levels were discussed in detail. The results show that the p recision of the p rediction model is the best when wavelet

function, comp ression level and sp read value are db2, 4, and 3. 5 for fat. In the same way, the p recision is the best when

wavelet functin, comp ression level and sp read value are db8, 4, and 6 for p rotein. Correlation coefficients(Rp ) of p redic2
tion set for the correction model of fat and p rotein are 01990 and 01994, and root mean square error p rediction (RMSEP) is

0. 007 or 0. 004, respectively. The results also show that the model is easy and robust, and the p rediction accuracy is

imp roved by using RBFNN combined with W T for building N IR models. This method is suitable for determ ining the content

of fat and p rotein in m ilk powder rap idly and nondestructively.

Key words: near infrared (N IR) spectroscopy; m ilk powder; radical basis function neural networks; wavelet transforma2
tion; Kernard2Stone algorithm
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引言

奶粉是人们日常生活中不可缺少的乳制品 ,它

是由鲜奶加工而成 ,保留了鲜奶的主要营养成分. 脂

肪和蛋白质是评价奶粉产品质量的重要指标. 哥特

里 2罗紫法是目前测定奶制品脂肪含量 ,使用范围较

广、稳定性较好的方法. 但此方法需要将样品水解 ,

加入有机溶剂溶解与萃取 ,操作比较复杂 ,振荡程度

和时间不易掌握 ,在提取过程中还容易出现乳化现

象 ,造成检测结果偏低. 现有检测奶粉蛋白质采用凯

氏定氮法. 该方法应用范围广、灵敏度高、回收率好

且仪器价钱适中 ,但也存在操作流程繁琐 ,耗时费力

等缺点 ,且在操作过程中产生大量有害气体污染环

境 ,影响操作人员的健康 [ 1 ]
.

近红外光谱法用于测定奶粉或牛奶中的指标性

成分已有报道 [ 2～5 ]
.但大多需要采用光谱预处理手段

进行预处理 ,然后采用变量筛选方法筛选变量再建

模 ,步骤比较繁琐. 本文采用小波变换直接进行数据

压缩与去噪 ,通过径向基神经网络 ( radical basis func2
tion neural networks, RBFNN)建立奶粉脂肪和蛋白质

含量预测模型.结果表明 ,本方法中的数学模型简单、

稳健、可靠 ,与常用的 BP2人工神经网络 ( back p ropa2
gation neural networks, BPNN )模型及偏最小二乘法

(partial least squares, PLS)相比 ,预测精度更好.

1　材料与方法

1. 1　样品来源

研究的奶粉样本来自伊利、蒙牛、雅士利、南山、

雀巢和惠氏等 11个奶粉厂家. 包括婴儿配方奶粉、

儿童奶粉、青少年奶粉、中老年奶粉、学生营养奶粉

和女士营养奶粉等 29类产品. 样本数共计 100个.

1. 2　蛋白质与脂肪的化学测定

脂肪的测定参照哥特里 2罗紫法 (GB /T 5009. 46—

2003) ,在重复性条件下获得的两次独立测定结果的

绝对差值不得超过算术平均值的 5%. 蛋白质的测定

参照凯氏定氮法 ( GB /T 5413. 1—1997) ,根据乳制品

中将氮元素含量转化为蛋白质含量的换算系数为

6. 38,求出所购奶粉中蛋白质含量 ,在重复性条件下获

得的两次独立测定结果的绝对差值不得超过算术平均

值的 1. 5%.以上实验中 ,每个样品平行测定三次.

1. 3　近红外光谱采集

Antaris Ⅱ傅里叶变换近红外光谱分析仪 (美国

Thermo N icolet公司 ) ,采用积分球和旋转台测定样

品 N IR漫反射光谱. 仪器参数设定如下 :扫描范围

10000～4000cm
- 1

,分辨率 8cm
- 1

,扫描次数 64次 ,

每个样品平行测定 3次 ,取平均光谱.

1. 4　方法和原理

1. 4. 1　径向基神经网络

径向基 (RBF)网络是 Powell M. J. D在 1985年

提出的 ,以函数逼近理论为基础构造的一类前向网

络 [ 6 ]
. 由于它具有简单的结构、快速的训练过程及

与初始权值无关的优良特性 ,在分类、函数逼近和故

障诊断等领域有着比较多的应用 [ 7～9 ] .

1. 4. 2　小波变换

小波变换 [ 10 ] (wavelet transformation, W T)是近

几年兴起的一种信号处理方法 ,可用作分析数据压

缩和提取有用信息的工具. 在目前的研究中 , db族

小波基在小波中应用最广泛 ,具有分析近红外光谱

这类平滑信号的特性. 其他小波基 symm let族和 coi2
flet族等也常被使用.

1. 5　数据处理及软件

小波变换、径向基神经网络和 BP神经网络程

序由 Matlab软件工具 (Mathworks Inc. ) 实现 , 偏最

小二乘法和 Kennard2Stone算法由网络提供的共享

算法工具包下载实现 [ 11 ] .

1. 6　校正模型的评价参数

光谱经过小波变换 ,再经 RBF网络建立蛋白

质和脂肪的实际含量和 N IR光谱之间的定量校正

模型 ,以模型的相关系数 ( R )和预测均方根差

(RM SEP)为指标 ,优化建模参数 .

2　结果与讨论

2. 1　Kennard2Stone法选取校正集和预测集

奶粉的近红外光谱数据进行建模 ,选择有代表

性的校正集不但可以减少建模的工作量 , 而且直接

影响所建模型的适用性和准确性. 本文共 100个样

本 ,通过 Kennard2Stone法 [ 12 ]依次挑选出 75个样品

作为校正集 ,余下的 25个样品作为预测集.

2. 2　数据压缩和小波系数选择

在分解尺度为 1, 2, 3和 4时 ,每个尺度下的小波

基函数分别为 db1～db8,各自建立了脂肪和蛋白质

的近红外光谱模型. 通过优化 ,选择了分解尺度为 4、

小波基为 db2函数 ,保留 100个小波系数作为脂肪建

模数据的输入. 此时的 RMSEP值为 0. 007, Rp值为

0. 990;在分解尺度为 4、小波基为 db4函数时 ,预测模

型最优 ,此时的 RMSEP值为 0. 004, Rp值为 0. 994,保

留了 111个小波系数作为蛋白质建模数据的输入.

图 1 ( a)为奶粉代表性样本的原始光谱 ,图 1
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图 1　奶粉的近红外光谱图 ( a)原始光谱图 ( b)脂肪的重构
光谱信号图
Fig. 1　N IR spectrum of m ilk powder ( a) original spectrum ( b)
reconstructed spectral signal for fat

( b)为基于小波基为 db2函数 ,分解尺度为 4时的

光谱信号重建. 采用 100个小波系数重构得到的光

谱信息与样品的原始光谱相比较 ,可以看出光谱信

息几乎没有丢失.

2. 3　RBFNN网络优化

在 RBF网络训练中 ,隐含层神经元和散布常数

的确定是两个关键问题. 当输入矢量较少时 ,可以令

隐含层神经元数量等于输入向量的个数 ,这样在不

减少预测精度的同时 ,可以降低模型的复杂性 [ 13 ] .

在进行 RBF网络训练时 ,需确定的参数仅为 sp read

值. 设步长为 0. 5,考察了 sp read值在 1～10范围

内 ,与之对应的不同模型的 RMSEP值. 最终确定了

sp read = 3. 5以及 sp read = 6分别作为脂肪和蛋白质

的 RBF网络的扩散常数值.

2. 4　预测结果

脂肪的近红外光谱模型选择了径向基网络扩散

常数 sp read值为 3. 5,小波变换分解尺度为 4,小波

基为 db2函数 ,保留 100个小波系数 ;蛋白质模型选

择了径向基网络扩散常数 sp read值为 6,分解尺度

为 4,小波基为 db4函数 ,保留了 111个小波系数.

采用 RBF网络建立了它们的最优模型并进行了预

测. 脂肪的 RMSEP 值和 Rp 值分别为 0. 007 与

图 2　奶粉定量模型预测集的相关图 ( a)脂肪 ( b)蛋白
质
Fig. 2　Prediction value versus actual value for p rediction set
( a) fat ( b) p rotein

0. 990,结果见图 2 ( a). 蛋白质的 RMSEP值和 Rp值

为 0. 004与 0. 994,结果见图 2 ( b). 由图 2看出 ,通

过上述几种化学计量学方法的结合 ,脂肪与蛋白质

的预测值均能准确地逼近实验实测值.

2. 5　建模方法的比较

比较 PLS法与 BPNN法 2种建模方法的结果 ,

由表 1可以看出 , 3种方法中 ,脂肪与蛋白质是 RBF

模型的 RMSEP最小 , Rp最大 ,模型预测效果最好.

BPNN模型的脂肪预测值比 PLS法的要稍好 ,但蛋

白质模型不及 PLS法. 可能是由于奶粉的近红外光

谱数据局部效应显著 ,变量个数多 ,且彼此间常存在

严重的复共线性 ,并与样品组分含量呈非线性关系 ,

所以采用 RBF网络建模要比 PLS法好. 由于 BPNN

具有自身易陷入局部最小的缺点 ,结果也较 RBFNN

稍差.

表 1　三种建模方法的比较
Table 1　Com par ison s of three m odeling m ethods

Method
Fat Protein

RMSEP Rp RMSEP Rp

PLS 0. 010 0. 985 0. 005 0. 992

RBFNN 0. 007 0. 990 0. 004 0. 994
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Method
Fat Protein

RMSEP Rp RMSEP Rp

BPNN 0. 008 0. 989 0. 006 0. 989

3　结论

使用近红外光谱技术对奶粉脂肪和蛋白质含量

的检测方法进行了研究. 采用 Kennard2Stone对样本

进行了分类 ,然后对 1557个变量进行小波变化 ,达

到压缩去噪的目的. 最后采用 RBF网络进行建模 ,

通过优化扩散系数 sp read达到较好的效果. 与 BP

网络相比 , RBF网络具有结构自适应确定、不易陷

入局部极小、学习速度快、函数逼近能力强等优点.

近红外光谱结合化学计量学方法能够实现对奶粉脂

肪和蛋白质含量快速、无损检测 ,为今后奶粉脂肪与

蛋白质等成分含量快速无损检测提供了新的化学计

量学建模方法. 将进一步研究近红外光谱技术在奶

粉成分含量检测的应用 ,寻找利于建模的敏感波段 ,

扩充奶粉品种和样本数量 ,并且进一步优化建模

方法.
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