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摘要：为快速、无损检测白檀果实的含油率及其油脂各脂肪酸含量，采用ＤＡ７２００型近红外分析仪
采集１１５份白檀果实的光谱数据。采用标准正态变量转换法（ＳＮＶ）、乘积分散校正法（ＭＳＣ）、卷积
平滑法（ＳＧ）、一阶导数（ＦＤＥ）、二阶导数（ＳＤＥ）以及多种方式相结合对原始光谱进行预处理，对比
不同预处理方法的效果，选择最佳预处理方法，在此基础上，结合偏最小二乘法（ＰＬＳ）和主成分回
归分析（ＰＣＲ）建立含油率及各脂肪酸含量的预测模型，比较不同模型的交互验证决定系数（ＲＣＶ）
和交互验证标准偏差（ＲＭＳＥＣＶ），确定最佳模型，同时结合化学法的测定结果进行模型外部验证。
结果表明：白檀果实含油率、棕榈酸含量、油酸含量的最佳建模方法为 ＰＬＳ与 ＳＧ＋ＦＤＥ预处理，硬
脂酸含量为ＰＬＳ与 ＳＮＶ＋ＳＤＥ预处理，亚油酸含量为 ＰＬＳ与 ＭＳＣ＋ＳＤＥ预处理，亚麻酸含量为
ＰＬＳ与ＦＤＥ预处理；模型校验结果表明，近红外光谱法可以用于白檀果实含油率和各脂肪酸含量
的测定，其含油率和亚麻酸、亚油酸、硬脂酸、棕榈酸、油酸含量的定标外部验证系数分别为

０．９６０２、０．７２７８、０．９０９１、０．７０９８、０．９０３７和０．９１２０。综上，建立的模型预测性能好，能够满足白
檀果实品质性状快速、无损检测，可为大批量白檀种质资源的选择和评价提供技术支撑。
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　　白檀（Ｓｙｍｐｌｏｃｏｓｐａｎｉｃｕｌａｔｅ）为山矾科山矾属落
叶灌木或小乔木，是一种具有良好经济和生态效益

的新型木本油料植物［１］。白檀适应性强，耐干旱，

耐瘠薄，可生长于劣质的土地，广泛分布于华北至江

南的大部分地区［２］。白檀树体易矮化，适宜高密度

栽培，种植后２～３年可结果，丰产期可产果达４５００
ｋｇ／ｈｍ２，全果含油率高达３６．６％［３］。白檀果实油为

半干性油脂，具有良好理化性质，广泛用于油脂基能

源和材料的生产，发展潜力巨大［４］。然而，作为一

种新型木本油料植物，白檀长期处于野生或半野生

状态，急需开展资源评价和良种选育［５］。

含油率和油脂脂肪酸含量是油料植物育种及

资源开发利用的重要衡量指标，传统的含油率和

油脂脂肪酸含量测定方法均以常规化学法为

主［６］。该方法过程复杂、耗时长、成本高、污染环

境，无法满足以大批量油料资源进行良种选育的

需求。近红外光谱（ＮＩＲＳ）技术是一项物理测试技
术，具有无损、快速、低成本、易操作、环保等优

点［７］。近年来，ＮＩＲＳ技术被广泛应于向日葵［８］、

蓖麻［９］、光皮树［１０］、核桃［１１－１２］、红松［１３－１４］等油料

植物中脂肪酸、蛋白质、淀粉等内含物的定性与定

量检测，效果良好。国内外采用 ＮＩＲＳ技术测定白
檀果实含油率及其油脂脂肪酸含量的报道较少，

同时 ＮＩＲＳ模型在不同植物间的通用性不强，其精
准性依赖于光能量照射样品时反射光信息和数学

建模。经典的 ＮＩＲＳ数学建模技术为偏最小二乘
法（ＰＬＳ）和主成分回归分析（ＰＣＲ），其中 ＰＬＳ是集
多元线性回归分析、主成分分析和典型相关分析的

多元校正统计分析技术，可构建高精度和高鲁棒预

测模型。

本研究以１１５份白檀果实为材料，采用ＮＩＲＳ采
集白檀果实样品含油率和各脂肪酸含量的光谱信

息，对所采集的光谱数据进行预处理后，采用 ＰＬＳ
和 ＰＣＲ建立白檀果实含油率和各脂肪酸含量的
ＮＩＲＳ模型，同时结合化学法的测定结果进行模型外
部验证，以期提供一种快速、无损的白檀果实油脂检

测方法，同时为白檀的种质资源评价和良种选育提

供参考。

１　材料与方法
１．１　试验材料

白檀果实，收集于湖南大围山、衡山、道县、君

山、龙山５个资源集核心分布区，共收集样品 １１５
份，每份样品质量约１００ｇ。样品采收后放在２５℃
的室内阴干，随机挑取８５份用于模型构建，剩余３０
份用于模型验证。

ＳＺＥ－脂肪测定仪，上海纤检仪器有限公司；
Ｃｌａｒｕｓ６００ＧＣ－ＭＳ气相色谱－质谱联用仪，珀金埃
尔默仪器有限公司；ＤＡ７２００型近红外分析仪，瑞典
波通仪器公司。

１．２　试验方法
１．２．１　白檀果实含油率及其油脂脂肪酸含量的化
学法测定

分别参考 ＧＢ５００９．６—２０１６《食品安全国家标
准 食品中脂肪的测定》和 ＧＢ５００９．１６８—２０１６《食
品安全国家标准 食品中脂肪酸的测定》测定含油率

和脂肪酸含量。
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１．２．２　原始光谱数据采集
白檀果实经干燥、除杂后，取一定量均匀装满非

接触旋转样品杯（直径７５ｍｍ），采用 ＤＡ７２００型近
红外分析仪获取样品化学信息和有效光谱数据。近

红外光谱扫描参数设置：采集方式为漫反射，波长

９５０～１６５０ｎｍ，扫描分辨率１０ｎｍ，连续扫描次数
２０次。每个样品重复检测３次。
１．２．３　数据处理及模型构建

采用 ＣＡＭＯ公司的 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ进行数据处
理。为了消除基线偏移和噪声，减弱和消除干扰，净

化谱图信息，获得有效反映白檀果实油各指标光谱

特征，采用标准正态变量转换法（ＳＮＶ）、乘积分散校
正法（ＭＳＣ）、卷积平滑法（ＳＧ）、一阶导数（ＦＤＥ）、二
阶导数（ＳＤＥ）以及多种方式相结合进行预处理（光
谱数据预处理方法见表１），对比不同预处理方法的
效果，选择最佳预处理方法。预处理后的光谱采用

ＰＬＳ和 ＰＣＲ进行建模，并根据交互验证决定系数
（ＲＣＶ）和交互验证标准偏差（ＲＭＳＥＣＶ）确定白檀
果实含油率及各脂肪酸成分检测的最佳模型，其中

ＲＣＶ越大越好，ＲＭＳＥＣＶ越小越好。
表１　光谱数据预处理方法

编号 光散射处理 导数处理 平滑处理

１ ＮＯＮＥ ＦＤＥ ＮＯＮＥ

２ ＮＯＮＥ ＳＤＥ ＮＯＮＥ

３ ＮＯＮＥ ＮＯＮＥ ＳＧ

４ ＮＯＮＥ ＦＤＥ ＳＧ

５ ＮＯＮＥ ＳＤＥ ＳＧ

６ ＳＮＶ ＮＯＮＥ ＮＯＮＥ

续表１

编号 光散射处理 导数处理 平滑处理

０７ ＳＮＶ ＦＤＥ ＮＯＮＥ
０８ ＳＮＶ ＳＤＥ ＮＯＮＥ
０９ ＳＮＶ ＮＯＮＥ ＳＧ
１０ ＭＳＣ ＮＯＮＥ ＳＧ
１１ ＭＳＣ ＦＤＥ ＮＯＮＥ
１２ ＭＳＣ ＳＤＥ ＮＯＮＥ
１３ ＭＳＣ ＮＯＮＥ ＳＧ

　注：ＮＯＮＥ表示无处理

１．２．４　模型外部验证
分别测定用于模型验证的３０份白檀果实各指

标化学值和模型预测值，以外部验证相关系数

（Ｒ２）、预测残差（ＲＰＤ）验证模型准确性。其中，模
型精度与Ｒ２和ＲＰＤ呈正相关性，当 ＲＰＤ＞２，Ｒ２＞
０．９０则表示模型可有效预测样品［１５］。

２　结果与分析
２．１　白檀果实油脂分布情况

白檀果实的含油率和及其油脂中脂肪酸含量直

方分布图如图１所示，统计结果见表２。由图１、表２
可看出，１１５份白檀果实的含油率及其油脂中各脂
肪酸含量呈正态分布，含油率和亚油酸、亚麻酸、油

酸、棕榈酸、硬脂酸含量分布范围分别为９．１２％ ～
４５．３７％、１６．１８％ ～４５．３３％、０．４２％ ～２．３２％、
２４．１１％ ～５６．７７％、１１．２３％～３１．０７％、０．７２％ ～
５．６５％。从表２还可看出，验证集样品中各指标范
围基本涵盖在了校正集覆盖的范围，基本满足构

建近红外定标模型的条件。

图１　白檀果实的含油率及其油脂中各脂肪酸含量直方分布图
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表２　验证集和校正集的含油率和各脂肪酸含量 ％

项目
校正集（ｎ＝８５） 验证集（ｎ＝３０）

范围 平均值 标准偏差 范围 平均值 标准偏差

含油率 ９．１２～４５．３７ ２８．０７ ７．５１ １０．１１～４３．７２ ２４．７６ ９．５２

亚油酸 １６．１８～３７．２１ ２７．７３ ４．０８ ２０．２７～４５．３３ ３０．１６ ５．６１

亚麻酸 ０．４２～２．３２ １．１７ ０．３９ ０．４５～２．２０ ０．８１ ０．３８

油酸 ２４．１１～５６．７７ ４７．８９ ４．５６ ３９．３８～５６．１６ ４８．５１ ４．４０

棕榈酸 １１．２３～３１．０７ １９．８１ ３．８７ １１．８５～２８．７９ １７．９８ ４．５６

硬脂酸 ０．７２～５．６５ １．５８ ０．６１ ０．８８～３．６７ １．６２ ０．６３

２．２　原始光谱扫描及预处理
白檀果实油的脂肪酸组成主要为亚油酸、亚麻

酸、油酸、棕榈酸、硬脂酸等，近红外扫描的原始光谱

吸收峰主要由于羟基、碳碳键和碳氢键等的吸收而产

生，原始光谱基线偏移和特征信息较弱（见图２）。采
用１．２．３方法对原始光谱进行预处理，通过对比得到
白檀果实原始光谱的最佳预处理方法：含油率、棕榈

酸和油酸含量 ＳＧ＋ＦＤＥ，亚油酸含量 ＭＳＣ＋ＳＤＥ，
亚麻酸含量 ＦＤＥ，硬脂酸含量 ＳＮＶ＋ＳＤＥ。最佳方
法预处理后的白檀果实ＮＩＲＳ图谱如图３所示。

图２　白檀果实原始ＮＩＲＳ图谱

　　　

　　　
图３　最佳方法预处理后的白檀果实ＮＩＲＳ图谱

２．３　ＮＩＲＳ模型构建
按１．２．３方法构建ＰＬＳ和ＰＣＲ模型，各指标的

ＲＣＶ和ＲＭＳＥＣＶ见表３。由表３可以看出，ＰＬＳ模
型中６个指标的ＲＣＶ值均高于 ＰＣＲ模型的，其中，
含油率、棕榈酸、硬脂酸、油酸和亚油酸５个指标的
ＲＣＶ值均高于０．９０。综合 ＲＣＶ和 ＲＭＳＥＣＶ得出，
含油率、棕榈酸和油酸含量的最佳建模方法为 ＰＬＳ
与ＳＧ＋ＦＤＥ预处理，硬脂酸含量为 ＰＬＳ与 ＳＮＶ＋

ＳＤＥ预处理，亚油酸含量为ＰＬＳ与 ＭＳＣ＋ＳＤＥ预处
理，亚麻酸含量为ＰＬＳ与ＦＤＥ预处理。

表３　白檀果实含油率及各脂肪酸定标模型
校验与交叉验证统计

品质

指标
预处理方法

ＰＬＳ模型 ＰＣＲ模型
ＲＣＶ ＲＭＳＥＣＶ ＲＣＶ ＲＭＳＥＣＶ

含油率 ＳＳＧ＋ＦＤＥ ０．９７５８ ４．２７ ０．９５１９ ４．０５
棕榈酸 ＳＳＧ＋ＦＤＥ ０．９４２２ １．４１ ０．８１１２ １．５４
硬脂酸 ＳＮＶ＋ＳＤＥ ０．９１９５ ０．１１ ０．７０７７ ０．１７
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续表３

品质

指标
预处理方法

ＰＬＳ模型 ＰＣＲ模型
ＲＣＶ ＲＭＳＥＣＶ ＲＣＶ ＲＭＳＥＣＶ

油酸 ＳＳＧ＋ＦＤＥ ０．９８７９ ０．７０ ０．５８７４ ０．１９
亚油酸 ＭＳＣ＋ＳＤＥ ０．９５９８ １．１８ ０．７３６０ ０．１８
亚麻酸 ＦＤＥ ０．８０２２ ０．１５ ０．７７２７ ０．１６

２．４　近红外模型的校验
白檀果实验证集各指标的化学值和近红外光谱

模型预测值散点图如图４所示。由图４可知，ＰＬＳ
模型的预测值与化学值之间存在显著线性关系，对

果实含油率和油酸、亚油酸、棕榈酸含量能进行较好

预测，其对应的Ｒ２分别为０．９６０２、０．９１２０、０．９０９１
和０．９０３７，ＲＰＤ分别为３．７、３．４、３．３和２．９。但
ＰＬＳ模型对硬脂酸和亚麻酸含量预测精度较差，推
测可能与用于构建模型的白檀果实样品中硬脂酸和

亚麻酸含量较低、范围窄有关。

图４　化学值与近红外光谱预测值散点图

３　结　论
对１１５份白檀果实样品的含油率及其油脂各脂

肪酸含量进行分析，通过标准正态变量转换法

（ＳＮＶ）、卷积平滑法（ＳＧ）、乘积分散校正法（ＭＳＣ）、
导数（ＦＤＥ和ＳＤＥ）等对建模波段进行预处理，利用
偏最小二乘法（ＰＬＳ）与主成分回归分析（ＰＣＲ）建立
白檀果实含油率及其油脂各脂肪酸定量分析模型。

定量模型结果显示：白檀果实含油率、棕榈酸和油酸

含量的最佳建模方法为ＰＬＳ与ＳＧ＋ＦＤＥ预处理，硬
脂酸含量为ＰＬＳ与 ＳＮＶ＋ＳＤＥ预处理，亚油酸含量
为ＰＬＳ与 ＭＳＣ＋ＳＤＥ预处理，亚麻酸含量为 ＰＬＳ
与ＦＤＥ预处理。模型校验结果表明，近红外光谱法
可以用于白檀果实含油率及其油脂各脂肪酸含量的

测定，其中：含油率和油酸、亚油酸、棕榈酸含量检测

精度较高，Ｒ２分别为 ０．９６０２、０．９１２０、０．９０９１和
０９０３７；硬脂酸和亚麻酸含量检测精度较低，Ｒ２分
别为０．７０９８和０．７２７８。

近红外检测模型的建立可实现白檀果实含油率

及其油脂各脂肪酸含量的快速、无损检测，可为大批

量白檀种质资源选择、果实品质评价和良种选育提

供支撑。
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