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Спектроскопия ближней инфракрасной области
(БИК-спектроскопия) представляет собой совре-
менный инструментальный метод количественного
и качественного анализа разных объектов, осно-
ванный на сочетании спектроскопии и статисти-
ческих методов исследования многофакторных за-
висимостей. Это молекулярная спектроскопия,
применимая для определения состава объекта без
его разложения, что обычно составляет суть хими-
ческого анализа.

В БИК-спектроскопии анализ можно прово-
дить по спектрам пропускания (8000…12500 см–1)
или отражения (4000…9000 см–1). Основную
часть исследований сложных объектов биологичес-
кого происхождения проводили с помощью спек-
троскопии диффузного отражения. Применение
спектров пропускания позволяет не измельчать и
не высушивать анализируемые образцы, что зна-
чительно упрощает пробоподготовку и уменьшает
время анализа.

В настоящее время в России инфракрасные
анализаторы используют в основном для решения
проблемы контроля качества кормов, комбикормо-
вого сырья и комбикормов. Они применяются
также и для анализа почв, продукции растение-
водства, яиц и яичного порошка, жидкого и по-
рошкового молока, мясных изделий и ряда других
продуктов питания [1]. Метод довольно широко
применяется для анализа не только сельскохозяй-
ственной и пищевой продукции, а также полиме-
ров, нефтей и битумов,  c его помощью опреде-
ляют ряд показателей, косвенно связанных с хи-
мическим составом (температура вспышки, вяз-
кость) [2]. Показано, что методом БИК-спектро-
скопии можно провести количественный анализ
смеси, состоящей из алканов гомологов С5–С18.

Показана возможность количественного анализа
водных растворов, содержащих смесь двух неорга-
нических солей [3, 4] и углеводов [5]. БИК-спек-
троскопия широко используется для быстрого ка-
чественного анализа медицинских препаратов [6, 7].
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В работах, связанных с определением качества
силосов и кормов, используют отражательную
БИК-спектроскопию [8, 9]. В одной из работ
рассматривалось влияние заморозки на питатель-
ные характеристики силоса [10]. БИК-анализ
можно использовать для контроля гидролиза крах-
мала в режиме on-line[11].

В большинстве работ, связанных с БИК-спек-
троскопией, рассматривается спектроскопия от-
ражения. Для расчета калибровок используются в
основном метод наименьших квадратов PLS
(partial least squares) и регрессия на главных ком-
понентах (principal component regression). В одних
работах используется множественная линейная
регрессия MLR (multiple linear regression), в дру-
гих – “модификация” обычных методов (stepwise
polynomial PCR, PLS). Для обработки БИК-спек-
тральных данных используют метод нейронных
сетей [2, 12].

Для определения качества зерна в России ис-
пользуют такие показатели, как количество и ка-
чество клейковины, а за рубежом – содержание
белка. В связи с тем, что зарубежные БИК-ана-
лизаторы не откалиброваны на определение содер-
жания клейковины в зерне, представлялось перс-
пективным изучить возможности создания калиб-
ровок на определение клейковины в зерне пше-
ницы. Поскольку климатические условия на тер-
ритории России существенно отличаются, исполь-
зовали образцы зерна, выращенного в различных
регионах. Было проведено также исследование ра-
ботоспособности калибровок, построенных с ис-
пользованием зерна из одного региона на образ-
цах из другого региона.

Экспериментальная часть
Измерение БИК-спектров пропускания проводи-

ли на приборе “Инфралюм ФТ 10” (8000–14000
см–1, Россия).

В работе использовали около 500 образцов из
Ростовской, Воронежской областей, Краснодарско-
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го, Ставропольского краев, Карачаево-Черкессии и
Казахстана. В качестве референтных данных ис-
пользовали результаты ГОСТ-анализов лабораторий
элеваторов и комбинатов хлебопродуктов.

Содержание белка определяли методом Кьельда-
ля по содержанию общего азота. Содержание
клейковины определяли путем ручной отмывки
растворимых компонентов размолотого зерна. Ка-
чество клейковины, так называемый индекс де-
формации клейковины (ИДК), определяли путем
измерения упругости отмытой ранее клейковины.
Содержание влаги определяли по потере веса раз-
молотого зерна при нагревании. Расчет калибровок
велся до тех пор, пока разница между стандарт-
ной ошибкой калибровки (SEC) и стандартной
ошибкой кросс-валидации (SECV) не становилась
менее 10%.

Обсуждение результатов
Одним из первых приложений метода БИК-

спектроскопии было определение влажности раз-
личных материалов. Как правило, проблемы с со-
зданием калибровок на влажность не возникают.

В ходе работы было показано, что при созда-
нии калибровок на влажность возможно использо-
вание образцов пшеницы из разных регионов
(рис. 1). На точность калибровки значительное
влияние оказывает точность референтных анали-
зов. Было также установлено, что при создании
калибровок на клейковину возможно использова-
ние образцов пшеницы из соседних регионов, ко-
торые схожи по климатическим условиям и близ-
ки по географическому положению (например,
Тамбовская и Воронежская области, SEC 0,99).

Использование образцов из разных по услови-
ям регионов при создании калибровки, как пра-
вило, снижает точность анализа. В качестве при-

мера можно привести калибровку с использовани-
ем образцов из 6 регионов (рис. 2).

В ходе работы не всегда удавалось получить ра-
ботоспособную калибровку на ИДК с удовлетвори-
тельной погрешностью. Скорее всего это связано
со сложностью “химической” интерпретации данно-
го параметра. Два образца зерна, имеющие одина-
ковое содержание клейковины, могут значительно
отличаться по ИДК. Вероятно, величина ИДК
связана со средней длиной цепи белков, входящих
в состав клейковины, и степенью их гидратации.
Тем не менее некоторая корреляция между данны-
ми референтных анализов и ИК-спектрами суще-
ствует (рис. 3).

При расчете калибровок на белок для референт-
ных анализов используется более точный метод и

Рис. 1. Калибровка на влажность, Тамбовская обл,
Краснодарский кр., Ставропольский кр. SEC 0,25

Рис. 2. Калибровка на клейковину (Краснодарский кр.,
Ставропольский кр., Ростовская обл., Рязанская обл.,

Тамбовская обл., Белгородская обл. SEC 1,22

Рис. 3. Калибровка на клейковину (Курская обл,
г. Дмитриев), SEC 5,4
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The features of calibrations using wheat grain samples from different regions of Russia
for feed value were studied. The results were used for attestation of wheat grain analysis
by NIR spectroscopy.

результаты анализа в значительно меньшей степени
зависят от оператора и внешних условий, поэтому
SEC на белок ниже, чем на клейковину. Посколь-
ку на немногих предприятиях проводят анализ
пшеницы на содержание белка, при создании ка-
либровки на белок в большинстве случаев исполь-
зовали образцы пшеницы из разных регионов. На-
пример, SEC калибровки на белок, построенной с
использованием образцов из Ставропольского,
Краснодарского краев и Тамбовской области, со-
ставляла 0,25.

При использовании для создания калибровок
на белок образцов из большого числа регионов
точность получаемой калибровки, как и в случае
с клейковиной, начинает снижаться. SEC калиб-

ровки, рассчитанной с использованием образцов
из Краснодарского, Ставропольского, Алтайского
краев, Тамбовской, Белгородской, Ростовской об-
ластей, составляла 0,34.

Таким образом, проведенное исследование по-
казало возможность создания калибровок для
анализа пшеницы на содержание белка, влаги,
количество и качество клейковины. В работе
были изучены особенности использования образ-
цов из разных регионов России при создании
общих калибровок на пшеницу. Полученные в
ходе работы результаты использовали при созда-
нии методики анализа пшеницы при помощи
метода БИК-спектроскопии. Описанная в настоя-
щей работе методика успешно аттестована.
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