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基于 NIR定量分析模型快速预测酶解蒲公英中多糖的含量

郑 越  李 霞  刘 娜  王 园  齐景伟* 安晓萍
（内蒙古农业大学  动物科学学院/内蒙古自治区草食家畜饲料工程技术研究中心/国家乳业技术创新中心奶牛繁育

与养殖技术研究中心， 呼和浩特  010018）

摘 要  为快速实时评价酶解中草药生产过程中的品质，本研究对 5 种蒲公英进行酶解，共收集 125 个酶解蒲公英

样品。利用偏最小二乘回归法（PLSR）建立酶解蒲公英多糖的 NIR 定量分析模型。结果表明：1）使用标准正态变

换（SNV）+去趋势（Detrend）+二阶导数（SD）的方法对光谱进行预处理，光谱范围为 908~1 670 nm，主因子数为

2 时，酶解蒲公英多糖预测模型的建模效果最佳。2）模型校正集相关系数（R2c）为 0. 917 5，校正集均方根误差

（RMSEC）为 7. 714 4，校正集标准偏差（SEC）为 7. 753 3，校正集相对分析误差（RPDc）最高为 3. 480 9；验证集相关

系数（R2p）为 0. 878 4，验证集均方根误差（RMSECV）为 9. 411 5，验证集标准偏差（SEP）为 9. 458 2，验证集相对分

析误差（RPDp）为 2. 867 2。3）外部检验结果显示，样品的预测值和实测值间差异不显著（P>0. 05）。综上，本研究

建立的 NIR 分析模型可对酶解蒲公英的多糖含量进行快速无损的实时监测，为蒲公英酶解过程的质量控制提供技

术支持。
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Rapid prediction of polysaccharide content in enzymatically 
hydrolyzed dandelion based on NIR quantitative 

analysis model
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Abstract In order to quickly and real-time evaluate the quality of Chinese herbs in the production process of 

enzymatic hydrolysis， the study conducted enzymatic hydrolysis on 5 type of dandelion and a total of 

125 samples of five kinds of dandelions were collected.  Partial least squares regression （PLSR） method 

was used to establish the NIR analytical model for enzymatic hydrolysis of dandelion polysaccharides.  The 

results showed as follows： 1） When the spectrum was preprocessed by Standard Normal Variate （SNV） + 

Detrend + Second Derivative （SD）， the spectrum range was 908-1 670 nm， and the principal factor number 

was 2， the modeling effect of enzymatic dandelion polysaccharide prediction model was the best.  2） The 

correlation coefficient of the calibration set （R2c） was 0. 917 5， the root mean square error  of the calibration 
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set （RMSEC） was 7. 714 4， the  standard error of the calibration （SEC） was 7. 753 3， and the highest 

relative percent deviation  of the calibration set （RPDc） was 3. 480 9.  The correlation coefficient  of the 

validation set （R2p）was 0. 878 4， the root mean square error  of the cross validation set （RMSECV）was 

9. 411 5， the standard error of prediction （SEP） was 9. 458 2， and the relative percent deviation of the 

validation  （RPDp） was 2. 867 2.  3） The external test results showed that there was no significant difference 

between the predicted value and the measured value of the sample （P＞0. 05）.  In summary， the NIR 

analytical model established in this study can be used for rapid and non-destructive real-time monitoring of 

the polysaccharide content of the enzymatic hydrolysis of dandelion， and can provide technical support for 

the quality control of the enzymatic hydrolysis process of dandelion.

Keywords near infrared spectroscopy； quantitative analysis model； polysaccharides； enzymatic hydrolysis 

of dandelion

中草药添加剂含有丰富的活性物质，具有抗

菌、抗炎、促进动物生长、提高机体免疫力等作用，

且在组织中不易产生药物化合物残留，是提高生产

效益的绿色、高效的替抗添加剂。中草药在我国来

源广泛，药物资源极其丰富，种类繁多，数量巨大，

居世界首位［1］。蒲公英是一种常见的中草药，其主

要功能成分有多糖类、黄酮类、三萜类、甾醇类和酚

酸类等。近年来，研究人员探索了其多种生物活

性，包括降血糖、抗氧化、抗炎［2］、抗肿瘤［3］、保肝［4］和

免疫调节作用［5］，可以提高畜禽的生长性能、抗氧化

能力和免疫力，改善动物产品品质，提高生产效益。

多糖是从药用植物中分离和纯化得到的一类

大分子化合物，是天然的免疫调节剂。多糖提取方

法主要有热水浸提取法、酸碱提取法和酶解法等［6］。

热水浸提法是提取多糖最常见的方法，该法简单易

操作，但只能提取药用植物中水溶性多糖，提取率

较低，并且耗时较长。使用酸碱提取法可以提高植

物多糖的提取率，但酸碱浓度不适会引起糖苷键断

裂，破坏多糖结构。生物酶解法具有特异性分解植

物组织的特点，可将细胞壁中的组成成分如纤维

素、半纤维素、果胶质等水解，从而使细胞内大分子

活性成分迅速释放［7］，具有环保、提取率高等的特

点。赵茹等［8］利用纤维素酶辅助提取香菇多糖，测

得香菇多糖含量达到 5. 73%。朱翰林等［9］利用超声

辅 助 酶 解 提 取 五 味 子 多 糖 ，多 糖 得 率 提 高 到

22. 25%。但目前对于植物酶解程度的确定大多数

依靠经验判断，具有主观性，无法保证准确性和每

批酶解产物的质量标准。若要精准获取酶解品质

信息，必须借助化学计量法，植物多糖含量的测定

大多使用苯酚-硫酸法，该方法耗时长、试剂危险性

高，并对环境有一定污染。因此，寻找一种快速、环

保、无损的间接定量检测方法显得尤为重要。

近些年，光谱技术已被广泛用于鉴定和量化天

然药物中的活性成分，如核磁共振（NMR）和液相色

谱相关的 X 射线衍射。近红外（NIR）光谱技术综合

了光谱技术、化学测定法等多学科的知识，具有快

速高效、操作简单、无污染、无损检测和同时测定多

组分含量等优点［10］，被广泛应用于农业、食品等行

业。Liu 等［11］通过 NIR 光谱结合化学计量学对三七

中的活性物质进行定量分析 ，采用主成分回归

（PCR）、支持向量回归（SVR）、PLSR、人工神经网

络（ANN）和极限学习机（ELM）等 109 种多元标定

方法构建定量模型，结果发现 PLSR 是一种综合考

虑预测精度、过拟合和效率的最优校准方法，适用

于 7 个掺杂数据集的定量分析。张小斌等［12］利用偏

最小二乘回归法建立了基于可见/近红外光谱的水

蜜桃糖度无损检测方法。Xie 等［13］建立基于全波段

和 PLSR 的近红外模型预测油炸和烘烤马铃薯片中

丙烯酰胺含量。魏尊苗等［14］利用近红外光谱技术

建立了关于粗脂肪、蛋白质、淀粉和总糖的油莎豆

的品质检测。目前，利用近红外技术对茶叶［15］、酿

酒［16］的发酵过程中的质量监控也有部分研究，但在

发酵饲料制备过程中的品质监控应用较少，并且在

过程质量监控的研究中多使用台式近红外仪，台式

近红外仪体积大，不方便移动，手持式便于携带、检

测方便、可以快速获得实时数据，大大提高效率。

针对使用手持式近红外光谱仪对蒲公英酶解过程

中的多糖含量变化的快速、无损实时检测的研究还

未见报道。

为快速环保的实时监测蒲公英酶解过程中多

糖含量的变化，本研究使用果胶酶酶解蒲公英，结

合 PLSR 法以 RMSEC、RMSECV、SEC、SEP、R2c、
R2p 及 RPD 为评价指标，对最佳光谱预处理方式、

最佳波段以及主因子成分数进行筛选，并通过外部
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验证对模型的准确性进行测试，以期建立酶解蒲公

英多糖含量预测的 NIR 模型，为测定蒲公英酶解

过程中多糖的含量提供一种快速的无损分析方式，

为精准的预测酶解蒲公英的品质评价提供理论

支持。

1　材料与方法

1. 1　材料

5 种蒲公英（来源为山西省太原市、山西省运城

市芮城县、山西省运城市盐湖区、安徽省亳州市、内

蒙古呼和浩特市）和麸皮原料均购于市场，果胶酶

购于夏盛实业集团有限公司；苯酚、浓硫酸购于天

津市汇杭化工科技有限公司，均为分析纯。手持式

微型近红外光谱仪（MicroNIR Onsite）购于 VIAVI 
Solutions公司。

1. 2　试验方法

1. 2. 1　蒲公英的酶解

以 9∶1（m 蒲公英∶m 麦麸）的比例将 5 种不同来源的

蒲公英和麸皮分别混合，果胶酶添加量为 0. 6 g，与
27 mL 蒸馏水充分混匀。在酶解温度 60 ℃下酶解

48 h，每  6 h 取样，每种每次取 3 袋，得到 125 份酶解

蒲公英样本。将收集到的酶解蒲公英样品于 45 ℃
烘干并粉碎，保存备用。

1. 2. 2　多糖的测定

分别吸取 0、0. 1、0. 2、0. 3、0. 4、0. 5、0. 6、0. 7、
0. 8、0. 9 和 1 mL 的葡萄糖标准溶液至 10 mL 离心

管中，补至 1. 0 mL。按苯酚-硫酸法［17］在吸光度为

490 nm 下测定吸光度，绘制标准曲线，标准曲线方

程为 y=3. 371 4 x+0. 187 6 （R2=0. 997 6）。
以 1∶16（m 料∶V 水）的料水比称取酶解蒲公英粉

末，热水提取 35 min，冷却后离心，取上清。准确吸

取 0. 5 mL 上清溶液于 10 mL 离心管中，加 0. 5 mL
蒸馏水后，按照苯酚-硫酸法进行测定。根据标准曲

线方程计算样品溶液的总糖含量。

1. 2. 3　NIR 光谱采集与分析

本研究使用 VIAVI Solutions 公司手持式近红

外光谱仪（MicroNIR Onsite）对酶解蒲公英样品进

行近红外光谱扫描。在采集过程中，使样品粉末自

然填满样品容器，保证样品表面平整。仪器先以白

板作为参比，保持垂直照射并避光检测，以漫反射

方式设置光谱扫描波长为 1 670 nm，测量单个样品

的近红外光谱数据 10 次，积分时间为 50 ms，对光谱

值进行均值化处理，从而减少环境差异的影响。通

过内部交叉验证的方法，对异常样本剔除并采取逐

一回收的方式，剔除时观察模型评价指标，判断是

否剔除，以保证最大程度的减小异常样本对模型预

测能力的影响，提高构建酶解蒲公英多糖含量预测

模型的精准度。

1. 2. 4　校正集和验证集样品的划分

选择 10 份样品作为完全外部验证集，供完全外

部验证分析。将剩余的 115 份酶解蒲公英样品以 6∶
1 的比例随机分为校正集（100 份）和验证集（15 份），

校正集用于建立酶解蒲公英多糖含量预测模型，验

证集用于检测所建模型的准确性，其中验证集中的

多糖含量最高值和最低值均包含于校正集中。

1. 2. 5　光谱预处理方法筛选

光谱数据预处理是为了提高光谱质量，降低系

统噪声，获得可靠、准确、稳定的校准模型。本研究

采取一阶导数（FD）、二阶导数（SD）、标准正态变换

（SNV）和去趋势（Detrend）4 种方法及不同组合的

预 处 理 方 法 ，通 过 比 较 R2、RMSEC、RMSECV、

SEC 和 SEP 值，选择光谱最优预处理方法。

1. 2. 6　最佳波段的选择

采用 MicroNIRTM Pro v3. 1 软件内的波段筛选

程序，根据预处理后的光谱的吸收峰的变化，确定

所需要筛选波长的范围。在本研究中将光谱范围

分 为 908~1 000、1 001~1 120、1 124~1 354、1 
360~1 546、1 552~1 670 和全波段 908~1 670 nm
共 6 个光谱区间对校正集的酶解蒲公英光谱进行处

理，以筛选出建立预测模型的最佳波段。

1. 2. 7　主成分数的选择

确定最优主成分可以降低维数，不仅减少了创

建模型所需的输入数据量，而且加快了模型的运行

速度，提高了预测精度［18］。在模型创建过程中，本

研究对 1~10 的主因子数进行筛选，确定模型的最

小的 RMSECV 值时为最优主成分数。

1. 2. 8　模型建立及验证

本研究使用 MicroNIRTM Pro v3. 1 软件对光谱

进行分析，利用 PLSR 法建立 NIR 分析模型。以

RMSEC、SEC、R2c、RPDc、RMSECV、SEP、R2p 和

RPDp 为指标对模型进行评价。符合要求的模型一

般需具有较高的 R2，较小的 RMSEC 及 RMSECV 和

较高的 RPD，RPD 一般采取阈值分割法进行评价［19］，

当 RPD>2. 5时，模型能够很好地满足预测标准［20］。
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1. 3　统计分析

使用 Origin 2021 作图。采用 Excel 2019 进行数

据汇总处理，以 SAS 9. 2 各样本中酶解蒲公英多糖

进 行 统 计 分 析 ，使 用 近 红 外 光 谱 仪 自 带 软 件

MicroNIRTM Pro v3. 1 对近红外光谱图进行处理和

模型建立。

2　结果与讨论

2. 1　酶解蒲公英多糖的化学测定

表 1 为 125 份酶解蒲公英多糖含量的化学分析

结 果 。 由 表 可 知 ，校 正 集 的 多 糖 含 量 范 围 在

110. 25~231. 32 mg/g，验证集酶解蒲公英多糖含量

范围在 120. 27~225. 34 mg/g。研究发现，验证集

含量包含于校正集的范围内，即校正集建立模型适

用于验证集的样品，并且其变化范围基本上覆盖了

蒲公英多糖在不同酶解时间内可能出现的含量，因

此该样本可用于建立酶解蒲公英多糖含量的近红

外光谱的预测模型。

2. 2　近红外原始光谱

在 908~1 670 nm 波段内采集 100 个酶解蒲公

英样品的近红外光谱（图 1）。可见酶解蒲公英在光

谱波长范围 908~1 670 nm 内存在多个吸收峰，其变

化趋势未见明显差异但是不重合，在 1 205 nm 和

1 440 nm 附近均有吸收峰，分别与 C-H 基团的二阶

倍频和 O-H 基团的一阶倍频的拉伸振动相关。

图  1　酶解蒲公英的原始光谱图

Fig. 1　Raw spectra of enzymatic hydrolysis dandelion

2. 3　光谱预处理方法的选择

样品 NIR 光谱的噪声信息，基线偏移、漂移等情

况均会对光谱分析产生影响，故在光谱分析之前进

行预处理是有必要的。本研究通过对 4 种预处理方

式：去趋势（Detrend）、标准正规变换（SNV）、二阶导

数（SD）和一阶导数（FD）分别组合，对酶解蒲公英

原始光谱进行预处理（表 2）。原始光谱经过处理

后，模型的预测准确性明显提高，且最佳预处理方

法为 SNV+Detrend+SD，此时 R2c 最大为 0. 903 99，R2p
为 0. 880 3，RMSEC 和 SEC 值分别为 8. 320 和 8. 362，
RMSECV 和 SEP 值分别为 9. 543 和 9. 585，且校正集

和验证集的 RPD 值均大于 2. 5，8 个评价指标均达到

了模型构建的标准。经过预处理后的光谱如图 2，
酶解蒲公英多糖样品的 NIR 光谱信息经预处理后吸

收峰十分明显，因此选用 SNV+Detrend+SD 的方法

处理后的光谱进行下一步的优化。

2. 4　最适波长段筛选

不同吸收峰在 NIR 光谱代表的物质不同，构建

NIR 预 测 模 型 也 应 对 最 适 波 段 进 行 筛 选 ，以

RMSEC、SEC 最小，R2、RPD 值最大为最佳筛选结

果［21］。 本 研 究 使 用 PLSR 法 进 行 建 模 ，采 取

MicroNIRTM Pro v3. 1 软件内的推荐，结合预处理过

后的光谱吸收峰信息，选取在 908~1 000、1 001~
1 120、1 124~1 354、1 360~1 546、1 552~1 670 和

全波段 908~1 670 nm 共 6 个光谱区间分别对校正

集的酶解蒲公英光谱进行处理，并对模型的进行评

价。如表 3 所示，当全光谱区间，即波长范围 908~
1 670 nm 时的 R2 最大，RMSEC 和 SEC 值最小，分

别为 8. 362 3 和 8. 320 4，且 RPD 值大于 2. 5，综上所

述，全波段建模效果最好，且明显优于其他任一波

表  1　酶解蒲公英样品中多糖含量的测定

Table 1　Determination of polysaccharide content in 
dandelion by enzymatic hydrolysis

样本

Sample

总样本

Total sample

校正集

Correcting set

验证集

Verification set

外部验证

External validation

数量

Number

125

100

15

10

最小值/
（mg/g）

Min

110. 25

110. 25

120. 27

121. 22

最大值/
（mg/g）

Max

231. 32

231. 32

225. 34

199. 95
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表  2　光谱预处理方法对模型性能的影响

Table 2　Effects of spectral pretreatment methods on model performance

预处理

Pretreatment
无处理

FD
SD
SNV
Detrend
FD+SD
FD+SNV
FD+Detrend
SD+FD
SD+SNV
SD+Detrend
SNV+FD
SNV+SD
SNV+Detrend
Detrend+FD
Detrend+SD
Detrend+SNV
FD+SD+SNV
FD+SD+Detrend
FD+SNV+SD
FD+SNV+Detrend
FD+Detrend+SD
FD+Detrend+SNV
SD+FD+SNV
SD+FD+Detrend
SD+SNV+FD
SD+SNV+Detrend
SD+Detrend+FD
SD+Detrend+SNV
SNV+FD+SD
SNV+FD+Detrend
SNV+SD+FD
SNV+SD+Detrend
SNV+Detrend+FD
SNV+Detrend+SD
Detrend+FD+SD
Detrend+FD+SNV
Detrend+SD+FD
Detrend+SD+SNV
Detrend+SNV+FD
Detrend+SNV+SD

样本数

Number of sample
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100

RMSEC

24. 379
24. 555
22. 093
21. 888
24. 997
20. 230
17. 145
25. 006
22. 932

8. 916
22. 357
16. 867

8. 320
20. 816
24. 807
22. 093
21. 426
18. 754
20. 210
18. 931
17. 411
20. 230
17. 653
14. 835
22. 938
15. 055

8. 365
22. 934

8. 568
18. 495
16. 535
14. 833

8. 365
17. 424

8. 320
20. 276
17. 146
22. 932

8. 916
18. 116

9. 273

SEC

24. 502
24. 679
22. 205
21. 999
25. 122
20. 332
17. 231
25. 132
23. 048

8. 961
22. 470
16. 952

8. 362
20. 921
24. 932
22. 205
21. 534
18. 848
20. 312
19. 027
17. 498
20. 332
17. 742
14. 909
23. 054
15. 131

8. 407
23. 049

8. 611
18. 588
16. 619
14. 908

8. 407
17. 511

8. 362
20. 378
17. 232
23. 048

8. 961
18. 207

9. 320

R2c

0. 175 90
0. 163 88
0. 323 22
0. 335 70
0. 133 60
0. 432 53
0. 592 41
0. 132 99
0. 270 82
0. 889 76
0. 306 90
0. 605 53
0. 903 98
0. 399 16
0. 146 75
0. 323 18
0. 363 48
0. 512 29
0. 433 62
0. 503 04
0. 579 67
0. 432 53
0. 567 89
0. 694 83
0. 270 47
0. 685 71
0. 902 98
0. 270 69
0. 898 22
0. 525 71
0. 620 87
0. 694 91
0. 902 98
0. 579 04
0. 903 99
0. 429 91
0. 592 35
0. 270 81
0. 889 72
0. 544 91
0. 880 77

RPDc

1. 101 6
1. 093 6
1. 215 6
1. 226 9
1. 074 3
1. 327 5
1. 566 3
1. 074 0
1. 171 1
3. 011 8
1. 201 2
1. 592 2
3. 227 1
1. 290 1
1. 082 6
1. 215 5
1. 253 4
1. 431 9
1. 328 8
1. 418 5
1. 542 4
1. 327 5
1. 521 3
1. 810 2
1. 170 8
1. 783 8
3. 210 5
1. 171 0
3. 134 5
1. 452 0
1. 624 1
1. 810 4
3. 210 5
1. 541 3
3. 227 3
1. 324 4
1. 566 2
1. 171 1
3. 011 3
1. 482 4
2. 896 1

RMSECV

24. 834
25. 048
23. 238
22. 418
25. 483
21. 157
17. 771
25. 485
23. 894
10. 219
23. 473
17. 476

9. 543
21. 343
25. 294
23. 238
21. 955
19. 508
21. 142
19. 695
18. 103
21. 157
18. 362
16. 408
23. 897
16. 618

9. 942
23. 895

9. 543
19. 244
17. 228
16. 462

9. 671
18. 062

9. 543
21. 144
17. 772
23. 894
10. 219
18. 672
10. 202

SEP

24. 959
25. 174
23. 355
22. 531
25. 611
21. 263
17. 860
25. 614
24. 014
10. 266
23. 591
17. 564

9. 585
21. 450
25. 421
23. 355
22. 066
19. 607
21. 249
19. 794
18. 194
21. 263
18. 454
16. 486
24. 018
16. 698

9. 986
24. 015

9. 585
19. 341
17. 314
16. 540

9. 713
18. 153

9. 585
21. 251
17. 861
24. 014
10. 266
18. 766
10. 248

R2p

0. 146 2
0. 132 5
0. 256 4
0. 304 2
0. 102 1
0. 380 4
0. 562 3
0. 102 5
0. 213 1
0. 861 2
0. 241 4
0. 576 7
0. 880 3
0. 369 1
0. 115 6
0. 256 4
0. 332 5
0. 472 6
0. 381 3
0. 462 5
0. 545 9
0. 380 5
0. 532 8
0. 627 0
0. 212 9
0. 617 4
0. 870 0
0. 213 0
0. 880 3
0. 486 8
0. 588 6
0. 624 6
0. 877 5
0. 547 9
0. 880 3
0. 381 0
0. 562 3
0. 213 1
0. 861 3
0. 516 9
0. 859 9

RPDp

1. 082 2
1. 073 7
1. 159 6
1. 198 8
1. 055 3
1. 270 5
1. 511 5
1. 055 5
1. 127 3
2. 684 3
1. 148 2
1. 537 0
2. 890 4
1. 259 0
1. 063 3
1. 159 6
1. 223 9
1. 377 0
1. 271 4
1. 364 0
1. 483 9
1. 270 5
1. 463 0
1. 637 4
1. 127 1
1. 616 7
2. 773 2
1. 127 3
2. 890 0
1. 395 9
1. 559 2
1. 632 1
2. 857 3
1. 487 2
2. 890 0
1. 271 0
1. 511 5
1. 127 3
2. 684 6
1. 438 7
2. 671 3
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长范围，符合模型构建的基本要求。

2. 5　主因子数筛选

通过 PLSR 建立 NIR 分析模型时，主因子数也

对模型预测准确度有较大影响。主成分数过多，出

现过拟合现象。因子数太少，则提取的信息不全

面，模型的预测性降低。主因子数对 NIR 快速预测

模型的影响结果如表 4 所示。当主因子数为 2 时，

RMSECV 值最小，故选择建模的最佳因子数为 2。
2. 6　酶解蒲公英多糖含量的 NIR预测模型的建立

通过对校正集和验证集样品的光谱预处理方

法、光谱区间和主因子数的筛选，最终构建出酶解

蒲公英多糖含量的最优 NIR 预测模型，该模型的各

参数与评价如表 5 所示。

2. 7　模型的外部验证与评价

外部验证是使用除建模数据以外的数据，对所

建模型进行验证，可以避免在建模过程中出现的过

拟合的情况。使用外部验证集样本检测模型的准

确性，结果如图 3 所示。样品的预测值与实测值均

围绕在 y=x 的参考线附近，说明预测值和实测值间

的差异不大。使用 SAS 软件对预测值与实测值进

行显著性分析 ，结果表明二者差异不显著（P>
0. 05）。综上，本研究建立的酶解蒲公英的多糖含

量预测模型具有良好的准确性，可以满足快速测定

的需求。

3　讨　论

中草药和药用植物提取物因其独特的生物学

特性，包括抑菌、抗氧化、免疫刺激和抗寄生虫活

性 ，已被评价为在生产中替代抗生素的重要来

源［22］。但提取物中有效成分含量的测定是一个复

杂的过程，并且使用过多的有机溶剂会导致环境污

染。因此，寻找一种快速、环保、无损的间接检测方

法显得尤为重要。近年来，人们越来越重视近红外

光谱技术在含量预测过程中的使用。为提高模型

准确性，在模型建立过程中对光谱进行预处理是十

分必要的。彭海洋等［23］利用 PLSR 法建立了快速测

定文山三七 4 种品质指标的近红外光谱模型，其中

皂苷、总灰分、酸不溶灰分和水分的最优预处理的

方法为 MSC、SNV、原始光谱和 MSC。潘秀珍等［24］

使用 NIR 光谱技术，建立了连翘叶中 5 种活性成分

的动态定量模型，结果表明总黄酮、总酚、连翘酯苷

A、连翘苷和芦丁的最佳预处理方法分别为 S-G 平

滑、S-G 平滑、S-G 平滑、S-G 平滑以及 S-G 平滑+
矢量归一化+MSC。本研究发现使用 4 种预处理

表  3　建模波段对模型性能的影响

Table 3　Effects of modeling band on model performance

波段/nm
Waveband
908~1 000

1 001~1 120
1 124~1 354
1 360~1 546
1 552~1 670

908~1 670

RMSEC

14. 815 5
22. 796 7
19. 479 4
20. 777 0
21. 759 1

8. 320 4

SEC

14. 890 1
22. 911 6
19. 577 5
20. 881 7
21. 868 7

8. 362 3

R2c

0. 695 6
0. 279 4
0. 473 9
0. 401 4
0. 343 5
0. 904 0

RPDc

1. 812 6
1. 178 0
1. 378 7
1. 292 5
1. 234 2
3. 227 3

RMSECV

16. 165 7
25. 478 5
21. 496 7
21. 625 0
22. 743 1

9. 542 8

SEP

16. 246 3
25. 605 9
21. 604 4
21. 733 4
22. 857 5

9. 584 7

R2p

0. 638 1
0. 120 4
0. 360 6
0. 352 8
0. 285 4
0. 880 3

RPDp

1. 662 3
1. 066 3
1. 250 6
1. 243 0
1. 183 0
2. 890 0

图  2　酶解蒲公英多糖样本预处理光谱图

Fig. 2　Pretreatment spectra of dandelion polysaccharide 
samples

210



第  4 期 郑越等： 基于 NIR 定量分析模型快速预测酶解蒲公英中多糖的含量

方式的不同组合均可提升模型的预测能力，模型的

最佳预处理方式为 SNV+Detrend+SD，建立的模

型能够满足酶解蒲公英多糖含量的快速测定。最

佳波长的选择也是建模过程中一个不可忽视的步

骤。本研究对比了不同波长范围对预测模型的影

响，发现波长范围在 908~1 670 nm 时，模型的预测

效果最好。可能是因为蒲公英种类不同，许多化学

成分通常存在着互相影响的情况，全光谱会包含更

全面的信息。除此之外，主因子数也是提升模型准

确度的重要指标。周雨枫［25］利用近红外光谱技术

对三七的质量进行评价时，以 RMSECV 作为评价

指标，确定了醇溶性浸出物含量的近红外模型最

佳因子数为 8。本研究通过将波长在 908~1 670 nm

表  4　主因子数对模型性能的影响

Table 4　Effect of principal factors on model performance

主因子数

Number of 
principal components

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

RMSEC

8. 320 4

7. 714 4

7. 290 5

6. 827 4

6. 328 6

6. 088 5

5. 675 2

5. 456 1

5. 295 5

5. 142 0

SEC

8. 362 3

7. 753 3

7. 327 3

6. 861 8

6. 360 5

6. 119 2

5. 703 7

5. 483 5

5. 322 2

5. 168 0

R2c

0. 904 0

0. 917 5

0. 926 3

0. 935 4

0. 944 5

0. 948 6

0. 955 3

0. 958 7

0. 961 1

0. 963 3

RPDc

3. 227 3

3. 480 9

3. 682 8

3. 933 5

4. 242 9

4. 410 4

4. 731 4

4. 923 1

5. 071 5

5. 220 7

RMSECV

9. 542 8

9. 411 5

9. 891 9

10. 115 6

10. 429 2

10. 512 5

10. 689 1

10. 590 9

10. 672 1

10. 921 4

SEP

9. 584 7

9. 458 2

9. 941 7

10. 166 2

10. 478 9

10. 563 1

10. 739 2

10. 638 6

10. 721 8

10. 969 2

R2p

0. 880 3

0. 878 4

0. 865 9

0. 859 1

0. 852 4

0. 850 7

0. 845 9

0. 849 2

0. 847 5

0. 841 6

RPDp

2. 890 0

2. 867 2

2. 730 5

2. 663 9

2. 602 7

2. 587 6

2. 547 2

2. 574 7

2. 561 1

2. 512 5

表 5　酶解蒲公英多糖的最优 NIR预测模型参数与评价

Table 5　Optimum NIR model parameters and evaluation for 
enzymatic hydrolysis of dandelion polysaccharide

参数  Parameters

模型参数  Model parameters

光谱预处理方法

光谱区间

主因子数

评价参数  Evaluation parameter

R2c

RMSEC

SEC

RPDc

R2p

RMSECV

SEP

RPDp

数据  Data

SNV+Detrend+SD

908~1 670 nm

2

0. 917 5

7. 714 4

7. 753 3

3. 480 9

0. 878 4

9. 411 5

9. 458 2

2. 867 2

图  3　酶解蒲公英多糖的测定值与 NIR模型预测值的相

关性

Fig. 3　Correlation between the measured value of dandelion 
polysaccharides and the predicted value of NIR model
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的 光 谱 进 行 SNV+Detrend+SD 预 处 理 后 ，

以 RMSECV 的 最 小 值 确 定 了 模 型 的 最 佳 因 子

数为 2。
本研究利用近红外光谱技术建立了快速预测

酶解蒲公英中多糖含量的模型，与传统方法相比，

更加快速环保，但由于酶解蒲公英样本获取有限，

故模型具有一定局限性，为此后续可增加酶解蒲公

英样本的多样性，扩大模型的使用范围。

4　结　论

本研究以酶解蒲公英多糖为研究对象，利用

PLSR 法，寻找到最佳酶解蒲公英多糖含量的近红

外预测模型，减少了对样品进行复杂处理，缩短了

分析时间，大大提高了检测效率，并可在酶解过程

中进行实时检测，实现了快速、环保检测，且结果准

确，分析高效，为酶解蒲公英质量评价体系的建立

提供数据参考。
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