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面粉中非法添加滑石粉的近红外多光谱检测 

 
邓佳岷，王伟，赵昕，鹿瑶 

（中国农业大学工学院，北京 100083） 

摘要：为检测面粉中非法过量添加的超量滑石粉，提出一种近红外多光谱定量检测方法。首先，选取三种品牌面粉，分别制备

滑石粉质量分数为 0%、0.5%、1%、3%、5%、10%、15%和 20%的样本，采集样本在 900~1700 nm 的原始光谱，随滑石粉质量分数

增大，样本光谱曲线在 1160~1700 nm 范围内幅值逐渐下降，足量掺杂滑石粉的样本光谱曲线在 1393 nm 出现与纯滑石粉光谱曲线一

致的微小吸收峰。对比 7 种不同预处理方法所对应全波长模型的预测效果，选取标准正态变量为建模最优预处理方法。采用三种变量

优选方法提取最优波长并分别建立面粉中滑石粉含量的多光谱定量检测模型。研究结果表明：竞争自适应重加权采样（CARS）方法

对应多光谱模型的检测效果最好，验证集 R2p 为 0.998，RMSEP 为 0.282%；而连续投影算法（SPA）方法选择的波长数量最少且彼

此间共线性最小；三种波长优选方法所构建多光谱模型的检测限均可达 0.5%，可为便携式或在线式检测仪器的开发提供理论基础。 
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Near Infrared Multispectral Detection of Talc Content in Flour 
DENG Jia-min, WANG Wei, ZHAO Xin, LU Yao 

(College of Engineering, China Agricultural University, Beijing 100083, China) 
Abstract: In order to detect excessive talc powder illegally added in flour, a near infrared multi-spectral quantitative detection method was 

proposed. Firstly, the samples with 0%, 0.5%, 1%, 3%, 5%, 10%, 15% and 20% talc powder mass fraction were prepared. The original spectra 

of the samples within the wavelength range of 900~1700 nm was acquired. With the increase of talc powder mass fraction, the amplitude of the 

sample spectrum curve decreased gradually in the range of 1160~1700 nm, and small absorption peaks appeared at 1393 nm in the spectrum 

curve of the samples with sufficient doping talc powder as compared with that of pure talc powder. By comparing the prediction results of the 

full-wavelength model corresponding to seven different pretreatment methods, the standard normal variables were selected as the optimal 

pretreatment method. Furthermore, three variable optimization methods were used to extract the optimal wavelengths and then the 

corresponding multispectral quantitative detection models for talc content in flour were established. The results showed that the competitive 

adaptive re-weighted sampling (CARS) method had the best detection effect among the three multispectral models. The verification set R2
p was 

0.998 and RMSEP was 0.282%. The continuous projection algorithm (SPA) method had the least number of wavelengths and the smallest 

collinearity among them. The detection limits of the three multi-spectral models corresponding to the three wavelength selection methods can all 

reach 0.5%, which can provide a theoretical basis for the development of portable or on-line testing instruments. 

Key words: wheat flour; talc; near infrared detection; multispectral prediction model  

 

面粉是人们日常饮食的主要构成，是面条、饺子、

包子、面包等主食的基本原料，其安全与品质日益受

到社会的广泛关注[1,2]。在面粉工业中，通常需要加入

一定量的添加剂，例如为改善粉碎机磨粉时的摩擦性

能，添加一定量的滑石粉[3]。然而一些不法厂家为降 
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低成本谋取暴利，会向面粉中添加过量的滑石粉等。

过量的滑石粉不仅破坏了小麦粉本身的多种维生素等

营养物质，食用后会刺激口腔，导致口腔溃疡，引发

肠胃系统病变，产生肾硅酸盐结石[4,5]。同时滑石粉中

还含有汞、砷、铅等重金属，造成肝脏负担，引起中

毒，更严重的会危及生命[6-10]。因此，面粉中滑石粉

的掺杂检测方法研究是当前需要解决的重要食品安全

问题之一[11]。 
现行国标 GB 5009.269-2016《食品安全国家标准 

食品中滑石粉的测定》中基于滑石粉与氢氟酸反应生

成溶于水的镁盐的化学特性，利用原子吸收光谱测定

镁的含量，再根据镁含量间接计算滑石粉的含量[12]。
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但操作复杂，耗时，需有经验的检测人员进行测定，

同时使用的氢氟酸有剧毒，操作过程需要进行安全防

护，产生的废液也会造成环境负担。其他常用检测方

法有感官鉴定法、灰分法、化学法、X 射线衍射分析、

EDTA 滴定法等，这些方法检出限高，样品前处理复

杂，所需试剂种类多消耗大，检测过程长，耗时耗力
[4,13,14]，或所采用检测仪器昂贵、工序复杂[6,7]。 

近红外光谱技术因其快速无损、绿色无污染的技

术特点，于 1960 年代开始用于食品淀粉、蛋白等成分

的快速定性定量检测研究。国内虽有利用近红外光谱

对面粉中滑石粉含量的研究，但大多致力利用

400~2500 nm 宽范围光谱数据，构建包含所有波长的

全光谱检测模型[1,5,11,15]，一方面所包含数据量大、模

型计算时间长，另一方面相邻波长数据的强相关性也

易导致数据冗余以及模型的过拟合。更重要的是，因

所构建模型包含的波长过多，不适宜研制简洁、易于

实现和成本低廉的便携式快检仪器。而近红外多光谱

检测模型的开发，对于后续研制依托有限波长 LED 光

源和以光电管(或光电倍增管)为探测器的简易、易于

获得、成本低廉并适于现场快检应用的便携式检测仪

器具有重要意义。文献[16]虽然分别尝试采用相关系数

法(CCM)和连续投影算法(SPA)选取优化波长以构建

多光谱检测模型，但前者所选所有波长均位于可见光

范围，而后者所选取的 8 个波长中，除了 666 nm 波

长外，其余 7 个均位于 1000~2300 nm 的近红外波长

范围，即两算法所选取优化波长所处的光谱范围几乎

完全错开，因此其所构建检测模型的可靠性有待进一

步商榷；而且仅仅选取单一面粉品种作为样品，难以

保障所构建模型的适用性。 
综合上述，本文选取三种品牌面粉，采集样本在

900~1700 nm 这一较窄波段范围的原始光谱，采用多

种波长优选方法提取建模最优波长变量，并构建相应

的多光谱简化模型并对其性能进行比较，以便为研制

脱离成品光谱仪的价格低廉的、简易、易于实现并具

有现场快检能力的面粉中滑石粉含量的便携式检测仪

器提供理论基础。 

1  材料与方法 

1.1  材料 

从当地某大型超市购买了三种不同品牌面粉（a、
b、c）用于样本制备，选用不同品牌的面粉是为了所

建模型的通用性。具体方法是 0%用的面粉 a，配 0.5%
用的面粉 b，配 1%用的面粉 c，配 3%用的面粉 a，配

5%用的面粉 b，如此类推。实验中使用精度为 0.01 g

的电子天平配制获得滑石粉质量分数为 0%、0.5%、

1%、3%、5%、10%、15%和 20%的样本。每个质量

分数配制 27 份样本，共获得 27×8=216 份，再按 2:1
随机划分为校正集和验证集，则验证集有 216/3=72
份，训练集有 72×2=144 份。 

1.2  近红外光谱数据采集 

实验使用 NIRQuest 512 型近红外光谱仪采集光

谱数据，采集模式为积分球漫反射模式。数据光谱范

围为 900~1700 nm，光谱分辨率为 3.1 nm，扫描次数

为 64 次，积分时间为 6 ms。同时采集白参考和黑参

考数据，用以对采集的样本数据进行反射率校正，校

正公式如下所示。 

dw

d
c RR

RRR
−
−

= 0                            （1） 

式中：R0：原始的高光谱图像；Rc：校正后的图像；Rd：

黑参考数据；Rw：白参考数据。 

1.3  光谱预处理方法 

近红外光谱数据中通常包括由数据采集过程中的

物理特性而引入的与内部成分信息无关的干扰信息，

如光程差异、样本表面颗粒大小不均导致的杂散光、

外部环境光变化、暗电流噪声等[17]。因此，本实验选

取了 7 种光谱预处理方法对数据进行去噪处理，通过

对比不同预处理的效果，选取最优预测模型。7 种预

处理方法分别为基线校正（baseline correction，BLC）、
归一化（normalisation，NOR）、移动平均平滑（moving 
average smoothing，MAS）、标准正态变量（standard 
normal variate，SNV）、多元散射校正（multiplicative 
scatter correction，MSC）、一阶导数（Savitzky-Golay 
first derivative，SGD1）和 Savitzky-Golay 二阶导数

（Savitzky-Golay second derivative，SGD2）。 

1.4  模型建立与评估 

实验采用偏最小二乘回归方法（partial least 
squares regression，PLSR）建立面粉中滑石粉含量的

预测模型。PLSR 方法是近红外光谱分析中使用最广

泛的经典线性回归建模方法之一[18]。PLSR 是典型相

关分析、多元线性回归和主成分分析的集成，在输入

变量数量较多且呈高度相关的情况下，所建模型具有

较好可靠性和鲁棒性的多元统计分析方法。PLSR 对

自变量和因变量矩阵同时进行分解变换，生成新的数

量较少且相互正交的变量，成为潜变量（ latent 
variables，LVs），潜变量按照方差百分比从大到小排

列[19,20]。 
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实验中最优潜变量数的确定是基于校正集交叉验

证预测误差最小的原则。采用校正集的决定系数

（determination coefficient of calibration set，R2
c）、预

测均方根误差（root mean square error of calibration set，
RMSEC）和偏差（bias of calibration set，biasc），五折

交叉验证集的决定系数（determination coefficient of 
cross-validation，R2

cv）、预测均方根误差（root mean 
square error of cross-validation，RMSECV）和偏差（bias 
of cross-validation，biascv），以及验证集的决定系数

（determination coefficient of prediction set，R2
p）、预测

均方根误差（root mean square error of prediction set，
RMSEP）和偏差（bias of prediction set，biasp）对回

归模型的预测效果进行评估。 

1.5  最优波长选择 

1.5.1  竞争自适应重加权采样 
竞争自适应重加权采样方法（competitive adaptive 

reweighted sampling，CARS）是一种基于达尔文进化

论“适者生存”的原则进行变量优选的方法[21]。它以全

波长 PLS 模型中每个波长对应的绝对回归系数为标

准，选取保留系数较大的变量，删除较小的变量。对

获得的不同变量子集做交叉验证，当对应的交叉验证

结果最小时为最终选取的最优波长结果。 
1.5.2  连续投影算法 

连续投影算法（successive projections algorithm，

SPA）也是一种多变量建模中常用的变量优选方法。

它的选取原理为对建模变量进行迭代循环做正交子空

间投影计算，选取共线性最小的波长子集。同样地，

对选取的波长子集做多元线性回归，验证集预测标准

偏差最小所对应的波长子集为选取的最优波长结果
[22]。 
1.5.3  无信息变量消除 

无 信 息 变 量 消 除 （ uninformative variable 
elimination，UVE）是分析化学领域中应用最广泛的

变量优选方法之一[23]。它的选取原理为去除建模信息

量小于噪声的变量。它定义 PLS 模型中每个波长对应

的系数向量的平均值与标准偏差的商为稳定性。通过

稳定性的大小对该波长变量进行评选。 

1.6  数据分析软件 

实验中对光谱数据进行不同预处理是在化学计量

学软件 Unscrambler X 10.1（Camo ASA，奥斯陆，挪

威）中实现的。模型的建立评估以及 3 种波长优选方

法的应用实现在 MATLAB r2013b（MathWorks，美国）

中进行。 

2  结果与分析 

2.1  原始光谱分析 

近红外反射光谱数据首先被转换为吸收光谱数

据，以便更好地对原始光谱特征进行分析。纯面粉和

滑石粉以及不同掺杂含量的样本的吸收光谱曲线如图

1 所示。面粉样本在 900~1160 nm 范围内的吸光度值

几乎为 0，无吸收特征。因此之后的数据分析只针对

1160~1700 nm 范围的光谱。由图 1a 得面粉在 1160~ 
1700 nm 范围内存在明显的吸收特征，而无机物滑石

粉在该范围的光谱特征为 0，仅存在 1393 nm 波长出

现微小的吸收值，该吸收可能是滑石粉结晶水中 O-H
键的振动导致的。图 1b 表明随着掺杂样本中滑石粉质

量分数的增大，样本在 1160~1700 nm 范围内的整体

光谱曲线的幅值逐渐下降。且在掺杂质量分数为 20%
样本的光谱曲线中，1393 nm 附件处表现出新的微小

吸收峰特征，这是由于滑石粉质量分数增大导致的。 

 

 
图1 纯样本和掺杂样本的原始吸收光谱曲线 

Fig.1 Original absorption spectra curves of pure samples and 

doped samples 

2.2  预处理与全波长模型 

基于 7 种预处理方法对应的全波长 PLSR 模型的

预测结果如表 1 所示。与无预处理方法的模型结果相

比，MAS 对应模型效果略低，BLC 模型结果相近，

表明MAS和BLC 预处理方法对光谱数据中噪声的去
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除效果较差。SGD1和 SGD2对应模型决定系数等结果

与无预处理对应模型结果相近，但最优潜变量数最小。

NOR、SNV 和 MSC 均提高了模型的预测结果，SNV
对应模型的验证集决定系数最高，对应模型最好，且

潜变量数最小，为面粉中滑石粉质量分数预测的最优

预处理方法。原因可能在于，近红外光谱 SNV 预处

理方法能够较好的消除固体颗粒大小，表面散射以及

光程变化对漫反射光谱的影响。 
表1 不同预处理方法对应全波长模型的预测结果 

Table 1 Prediction results of different pretreatment methods corresponding to the full wavelength model 

预处理方法 LVs 
校正集 交叉验证集 验证集 

R2
c RMSEC/% biasc/% R2

cv RMSECV/% biascv/% R2
p RMSEP/% biasp/%

NON 8 0.998 0.416 -0.005 0.998 0.454 -0.013 0.995 0.510 -0.066

BLC 8 0.998 0.394 -0.002 0.998 0.419 -0.008 0.996 0.464 0.000 

MAS 8 0.997 0.494 -0.006 0.997 0.534 -0.007 0.994 0.571 -0.108

SGD1 6 0.998 0.422 -0.004 0.998 0.433 -0.008 0.995 0.486 -0.027

SGD2 6 0.998 0.379 -0.000 0.998 0.416 -0.012 0.997 0.408 -0.049

NOR 8 0.999 0.340 0.000 0.999 0.359 -0.003 0.997 0.371 0.067 

SNV 7 0.999 0.302 0.000 0.999 0.318 -0.001 0.997 0.405 -0.023
MSC 7 0.999 0.280 0.000 0.999 0.296 -0.001 0.996 0.424 -0.071

表2 CARS、SPA和 UVE的波长选择结果 

Table 2 Results of wavelength selection of CARS, SPA and UVE 

波长优选方法 数量/个 波长/nm 

CARS 9 1203，1390，1393，1397，1407，1411，1414，1428，1588 

SPA 6 1161，1323，1390，1404，1545，1602 

UVE 13 1368，1372，1376，1379，1386，1390，1393，1397，1404，1407，1411，1414，1418

2.3  不同波长优选方法对比 

 

 

 
图2 最优波长在平均光谱曲线上的分布 

Fig.2 Distribution of optimal wavelengths  

注：a：CARS；b：SPA；c：UVE。 

为了有效降低建模输入变量，构建具有较好预测

能力的多光谱模型，实验中采用了 3 种多元统计分析

中常用的变量优选方法。CARS、SPA 和 UVE 三种方

法最优波长选择的结果如表 2 所示。 
从数量上来说，UVE 选择了 13 个最优波长，数

量最多，SPA 选择了 6 个最优波长，数量最小，CARS
方法选择了 9 个波长，数量介于两者之间。选择的最

优波长在全光谱曲线上的分布情况如图 2 所示。UVE 
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方法选择的波长分布情况最密集，变量之间相关性较

高，SPA 方法选择的波长分布最分散，变量之间相关

性较低，CARS 选择波长变量的分布密集情况介于两

者之间。原始可能是 SPA 方法基于投影算法选择共线

性最低的变量。结果表明 CARS、SPA 和 UVE 三种方

法中，SPA 方法在降低建模变量个数方面效果最好，

CARS 次之。选取的最优波长中 1404 和 1600 nm 附近

处波长变量出现的次数最多。其中有研究表明 1411 
nm 波长与水有关[24]，可能与滑石粉中结晶水有关。 

2.4  多光谱预测模型 

 

 

 
图3 UVE、CARS和 SPA对应多光谱模型对验证集的预测结果 

Fig.3 Prediction results of validation set by multi-spectral 

model corresponding to UVE, CARS and SPA methods 

利用 CARS、SPA 和 UVE 所选最优波长下光谱数

据建立多光谱 PLS 模型，不同模型的预测结果如表 3
所示。虽然 UVE 方法选择的最优波长数量最多，但

其建模潜变量数最小数量为 2，CARS 方法对应的建

模潜变量数为 6 多于 SPA 方法对应的建模潜变量数。

UVE 方法对应模型的决定系数最低，均方根误差最

高，偏差绝对值最大，模型预测效果最差，CARS 方

法对应模型的决定系数最高，均方根误差最低，偏差

的绝对值较低，模型的预测效果最好。结果表明，三

种方法中CARS挑选的最优波长对应的预测模型效果

最好。3 种方法对应模型对验证集的预测结果如图 3
所示。图 3 中三个模型对滑石粉质量分数大于等于

0.5%的样本的预测值大于 0，表明 3 个多光谱模型的

检测限均可达到 0.5%。实际生活中，面粉中滑石粉的

掺杂质量分数一般大于 0.5%，表明所建多光谱模型具

有较好的实际应用价值。 

表3 CARS、SPA和 UVE所选最优波长对应的多光谱模型预测结果 

Table 3 Prediction results of multi-spectral models corresponding to optimal wavelengths selected by CARS, SPA and UVE 

波长优选方法 LVs 
校正集 交叉验证集 验证集 

R2
c RMSEC/% biasc/% R2

cv RMSECV/% biascv/% R2
p RMSEP/% biasp/%

UVE 2 0.973 1.595 -0.010 0.973 1.600 -0.012 0.952 1.535 0.061 

CARS 6 0.999 0.233 -0.000 0.999 0.260 -0.009 0.998 0.282 -0.044

SPA 5 0.995 0.712 -0.001 0.994 0.742 0.002 0.988 0.769 0.026 

3  结论 

提出了一种从面粉中检测过量掺入无机物滑石粉

的近红外光谱检测方法。从原始吸收光谱曲线可见，

在 900~1700 nm 波长范围，纯滑石粉除了在 1393 nm
处出现微小吸收值外，在其它波长范围的光谱特征为

0；随掺杂滑石粉质量分数的增大，面粉样本在

1160~1700 nm 范围的整体光谱曲线幅值逐渐下降；过

量掺杂滑石粉样本在 1393 nm 附近同样表现出新的微

小吸收峰。通过对比基线校正（BLC）、归一化（NOR）、
移动平均平滑（MAS）标准正态变量（SNV）、多元

散射校正（MSC）、Savitzky-Golay 一阶导数（SGD1）

和 Savitzky-Golay 二阶导数（SGD2）7 种预处理方法，

选取了 SNV 为实验中掺杂滑石粉面粉样本近红外光

谱数据的最优预处理方法。通过对竞争自适应重加权

采样方法（CARS）、连续投影算法（SPA）、无信息变

量消除（UVE）三种变量优选方法选取特征波长，并

据此分别建立了面粉中滑石粉含量的近红外多光谱
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PLSR 定量检测模型并对模型的预测效果进行对比，

进一步综合三种变量优选方法所选择波长的数量、波

长分布密集情况进行分析的结果表明：CARS 方法对

应多光谱预测模型的效果最好，验证集决定系数 R2
p

为 0.998，均方根误差 RMSEP 为 0.282%；而 SPA 方

法选择的波长数量最少且彼此间共线性最小；依托三

种波长优选方法所构建的多光谱模型的检测限均可达

0.5%，对实际面粉中添加过量滑石粉的情况具有较好

的检测应用价值，研究结果可为今后便携式或在线式

检测仪器的开发提供了理论基础。 
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