
Т. 88, № 4                             ЖУРНАЛ ПРИКЛАДНОЙ СПЕКТРОСКОПИИ              ИЮЛЬ — АВГУСТ 2021 

V. 88, N 4                                  JOURNAL OF APPLIED SPECTROSCOPY                      JULY— AUGUST 2021 

 
 
 
ИДЕНТИФИКАЦИЯ ГРЕЧНЕВОЙ КРУПЫ СОЧЕТАНИЕМ МЕТОДОВ  
УФ-ВИДИМОЙ–БЛИЖНЕЙ ИК-СПЕКТРОСКОПИИ И МНОГОМЕРНОГО АНАЛИЗА 
 
Ю. Т. Платов 1*, Д. А. Метленкин 1, Р. А. Платова 1,  
В. А. Рассулов 2, А. Л. Верещагин 3, В. А. Марьин 3 

УДК 633.12:519.237:535.15 
1 Российский экономический университет им. Г. В. Плеханова, Москва, Россия;  
e-mail: Platov.YT@rea.ru   
2 Всероссийский институт минерального сырья им. Н. М. Федоровского, Москва, Россия 
3 Бийский технологический институт (филиал)  
Алтайского государственного технического университета им. И. И. Ползунова, Бийск, Россия 
 
 

(Поступила 16 февраля 2021) 
 
Проанализировано использование методов УФ-видимой–ближней ИК-спектроскопии в сочета-

нии с многомерным анализом для классификации и идентификации гречневой крупы. Методом кла-
стерного анализа образцы гречневой крупы, различающиеся временем урожая, размерами ядра, спо-
собом гидротермической обработки и сроками хранения, разделены на группы. Методом главных 
компонент выявлены полосы поглощения спектров УФ-видимой–ближней ИК-областей, соответ-
ствующие функциональным группам компонентов состава и вносящие наибольший вклад в разделе-
ние образцов на категории качества гречневой крупы. Методом дискриминантного анализа под-
тверждена гипотеза о разделении образцов на группы и построена классификационная функция для 
идентификации и сортировки гречневой крупы. 

Ключевые слова: гречневая крупа, идентификация, качество, оптическая спектроскопия, хемо-
метрика. 

 
The application of UV-VIS-NIR spectroscopy combined with multivariate analysis for the classification 

and identification of buckwheat groats was analyzed. Samples of buckwheat groats differing in harvest time, 
kernel size, roasting method and storage time were divided into groups using cluster analysis method. Meth-
od of principal components revealed absorption bands of the UV-VIS-NIR spectrum, corresponding to the 
functional groups of the components of the composition and making the greatest contribution to the differen-
tiation of samples into the quality categories of buckwheat. The method of discriminant analysis confirmed 
the hypothesis on dividing the samples of buckwheat into groups, and a classification function for the identi-
fication and sorting of buckwheat was built. 

Keywords: buckwheat, identification, quality, optical spectroscopy, chemometrics. 
 
Введение. Гречневая крупа играет важную роль в питании человека, что обусловлено содержа-

нием сложных углеводов, белка, жиров, пищевых волокон и минеральных веществ [1, 2]. Присут-
ствие в составе крупы флавоноидов положительно влияет на антиоксидантную активность и позволя-
ет рассматривать гречневую крупу в качестве продукта функционального назначения [3]. Большое 
количество пищевых волокон и отсутствие глютена в гречневой крупе улучшают самочувствие и 
снижают риск возникновения различных заболеваний [4]. 

Для увеличения объемов производства крупы при благоприятных климатических условиях воз-
можен сбор урожая, перезимовавшего под снегом, весной. Несмотря на это, качество зерна, убранно-
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го весной, значительно отличается от убранного осенью физическими и химическими показателями [5]. 
Ранее отмечалось, что время сбора урожая влияет на количество проросших и испорченных зерен, 
влажность, кислотность и кислотное число жира [5]. Проблемы идентификации гречневой крупы и 
зерна исследовались в работах [6, 7]. Изучено распределение ядер гречихи по фракциям и показано, 
что каждая фракция по крупности не может характеризоваться однородным составом [6], механиче-
ские свойства перезимовавшего зерна изменяются неравномерно, соответственно, такие данные 
необходимо принимать в расчет при шелушении и предпродажной подготовке зерна [7]. 

На основе методов многомерного анализа и спектроскопии проводят идентификацию зерновых 
продуктов [8]. Показана дискриминация разновидностей пшеницы, выращенных в Испании и Фран-
ции [9], проведена градация пшеничной муки в зависимости от хлебопекарных качеств на основе из-
мерений ближней ИК-спектроскопии (NIR) [10]. Использование производных NIR-спектров для клас-
сификации сортов ячменя, выращенных в Австралии, показано в работе [11]. С помощью ИК-Фурье-
спектроскопии и метода главных компонент проведен скрининг и дискриминация кукурузы различ-
ных химических составов [12]. 

Вопросы идентификации гречневой крупы в зависимости от времени урожая и размера ядра в 
настоящее время изучены недостаточно. Для обеспечения эффективной сепарации, шелушения и 
дальнейшей обработки гречневой крупы, используемой в пищевых целях, необходимо, во-первых, 
обосновать взаимосвязь физико-химических свойств крупы со спектральным характеристиками, во-
вторых, выявить полосы поглощения UV-VIS-NIR-спектра, вносящие наибольший вклад в разделе-
ние гречневой крупы по категориям качества. 

Цель настоящей работы — применение сочетания UV-VIS-NIR-спектроскопии и методов много-
мерного анализа для идентификации гречневой крупы в зависимости от времени урожая, размера яд-
ра и гидротермической обработки (ГТО). 

Эксперимент. В качестве объектов исследования взяты два набора образцов гречневой крупы: 
образцы пропаренной и непропаренной, различающиеся сроками хранения (n = 20); образцы, разли-
чающиеся временем урожая (осень/весна, 2019/2020 г.) и размером ядер (n = 12). Образцы из первого 
набора под номерами 1—4, 10, 18 — непропаренные, образцы 1 и 2 — длительного хранения, все 
остальные номера присвоены образцам пропаренной крупы, закупленным в розничных торговых се-
тях г. Москвы (коммерческие). Образцы пропаренной гречневой крупы осеннего и весеннего урожа-
ев из второго набора представлены в шести фракциях по размеру ядра (производство ООО “Бийский 
элеватор”, Алтайский край) (табл. 1). 

Измерение UV-VIS-NIR-спектров диффузного отражения проведено на портативном спектро-
метре ASD TerraSpec® 4 Hi-Res в диапазоне 350—2500 нм. Использование портативного спектро-
метра имеет ряд преимуществ: измерение диффузного отражения можно проводить in situ, без про-
боподготовки; при измерении спектров используется проба большого объема и массы, что повышает 
достоверность и репрезентативность результатов; сочетание видимого (VIS) и ближнего инфракрас-
ного (NIR) диапазонов позволяет, с одной стороны, определить по VIS-диапазону цветовые характе-
ристики и центры окраски, с другой — идентифицировать по NIR-диапазону функциональные груп-
пы компонентов химического состава гречневой крупы. 

 
Т а б л и ц а  1.  Размеры ядра и цветовые характеристики образцов гречневой крупы  

различных фракций осеннего и весеннего урожаев  
 

Образец Размер ядра фракции 
гречневой крупы, мм 

Цветовые координаты 
L*(O/V) а*(O/V) b*(O/V) 

O6,V6 4.5 48.0/44.3 8.0/9.5 20.4/19.7 
O5,V5 4.2 45.5/44.1 8.5/10.4 19.3/20.7 
O4,V4 4.0 41.2/43.2 11.2/10.2 19.9/19.4 
O3,V3 3.8 36.6/42.1 13.5/10.7 19.9/19.4 
O2,V2 3.6 37.4/40.5 13.9/11.5 20.8/19.9 
O1,V1 3.4 38.8/40.4 13.1/12.0 20.4/19.7 

П р и м е ч а н и е: O — осенний урожай; V — весенний урожай. 
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Измерение UV-VIS-NIR-спектров образцов 1—10 из первого набора проводилось в двух повто-
рениях, образцов 11—20 из первого и второго наборов — в пяти повторениях. На основе этих спек-
тров построена матрица данных X размерностью 130×2150 (130 — количество измерений спектров 
образцов, 2150 — отсчеты на длинах волн). Преобразование исходных UV-VIS-NIR-спектров приме-
нялось для повышения качества и точности моделей. По VIS-диапазону спектра рассчитаны цвето-
вые характеристики в колориметрической системе CIEL*a*b*: L* — светлота; a*– +a* — красный, 
 –a*— зеленый; b*– +b* — желтый, –b* — синий [13]. 

Многомерные методы. Иерархический агломеративный кластерный анализ (КА): правило объ-
единения между объектами — метод полных связей, мера сходства — евклидово расстояние; метод 
главных компонент (МГК): алгоритм — NIPALS, метод проверки — полная перекрестная валидация, 
применялись на основе программного комплекса Unscrambler X 10.0.4 (Camo Software); дискрими-
нантный анализ (ДА) на основе программного комплекса Origin 2019b (OriginLab Corporation). 

Результаты и их обсуждение. Анализ исходных UV-VIS-NIR-спектров. До многомерного моде-
лирования проведена предварительная обработка UV-VIS-NIR-спектров: преобразование коэффици-
ентов диффузного отражения (R) в коэффициенты поглощения по функции A = log(1/R); мультипли-
кативная коррекция рассеяния (MSC) света; удаление областей спектра (350—380 и 2400—2500 нм) 
для уменьшения влияния шума; усреднение спектральных данных. Соотнесение длин волн полос по-
глощения UV-VIS-NIR-спектра, приписываемых функциональным группам компонент и характери-
зующих химический состав образцов гречневой крупы, проведено по данным [14—18]. 

При анализе UV-VIS-NIR-спектров образцов гречневой крупы выявлено, что интенсивность по-
лос поглощения (ПП) 1933 нм выше у образцов весеннего урожая по сравнению с образцами осенне-
го урожая, что свидетельствует о большем содержании в таких образцах влаги (рис. 1). В свою оче-
редь образцы осеннего урожая имеют более высокую интенсивность ПП 1205, 1570, 1770, 2110 и 
2310 нм, ответственных за содержание белка, крахмала и липидов. Интенсивность ПП с максимумом 
при 1460 нм изменяется в зависимости от размера ядра и времени урожая крупы: при размере ядра 
крупы 4.2—4.5 мм интенсивность в среднем выше, чем при размере 4.2 мм; для образцов с разме-
ром ядра 4.2—4.5 мм интенсивность этой полосы у образцов осеннего урожая выше, чем весеннего.  

 

 

Рис. 1. Профиль спектров  в  UV-VIS-NIR-диапазоне  380—2400 нм  образцов  весеннего (сплошные  
линии) и осеннего (штриховые) урожаев: 1 — 666 нм, феофитин; 2 — 1205 нм, валентные колебания 
С=О, белок, липиды;  3 — 1460 нм, первый обертон валентных колебаний О–Н, крахмал; 4 — 1570 нм, 
первый обертон валентных колебаний N–Н, белок;  5 — 1933 нм, комбинация валентных и деформа-
ционных колебаний О–Н, крахмал; 6 — 2060 нм, второй обертон комбинации валентных и деформа-
ционных колебаний  N–Н, белок;  7 — 2110 нм, комбинация деформационных колебаний  О–Н и ва-
лентных колебаний С–O, крахмал; 8 — 2310 нм,  второй обертон деформационных колебаний  С–Н, 

деформационные колебания СН2, липиды; 9 — 2350 нм, валентные колебания С=О, липиды 
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Интенсивность ПП 1933 нм (вода) выше для образцов непропаренной гречневой крупы, что свя-
зано с частичным разрушением OH-связей в процессе ГТО. Интенсивность ПП 1205 нм (липиды, бе-
лок) у образцов непропаренной гречневой крупы также больше, что согласуется с [19]. Широкая и 
асимметричная ПП 1205 нм, приписываемая функциональной группе C=O, может соответствовать 
как липидам, так и белкам [16]. Среди образцов непропаренной гречневой крупы интенсивности ПП 
2310 и 2350 нм (липиды) меньше у образцов непропаренной гречневой крупы длительного хранения, 
что свидетельствует о протекании процесса окисления липидов при хранении. Выявленные различия 
в интенсивностях отдельных ПП, приписываемых функциональным группам компонент состава 
гречневой крупы, соответствуют данным [5]. 

Поглощение в диапазоне 350—840 нм образцов непропаренной гречневой крупы более низкое 
по сравнению с пропаренной, что объясняет их более светлую зеленовато-желтую окраску. Измене-
ние качественного состава хлорофилла гречневой крупы в зависимости от времени урожая (осеннего 
или весеннего) и ГТО подтверждается разной формой спектра в диапазоне 640—680 нм (рис. 2).  
В спектрах непропаренной гречневой крупы проявляются две ПП с максимумами при 650 и 678 нм, 
соответствующие хлорофиллу b и a (рис. 2, в). В спектрах образцов пропаренной крупы из коммерче-
ского набора (5—17, 19—20) и весеннего урожая (V1—V6) присутствует ПП феофитина a при 
666 нм [23], образовавшегося из хлорофилла a при пропаривании, и отмечается потеря вспомога-
тельного пигмента хлорофилла b [24, 25] (рис. 2, а). В спектрах образцов пропаренной крупы осенне-
го урожая ПП в этом диапазоне отсутствует (рис. 2, б). 

 

 
 

Рис. 2. UV-VIS-NIR-спектры образцов гречневой крупы в диапазоне 640—680 нм:  
весеннего (а) и осеннего урожаев (б), непропаренной гречневой крупы (в) 

 
Различия образцов гречневой крупы фракций осеннего и весеннего урожаев по цветовым харак-

теристикам. Различия по цветовым характеристикам между образцами пропаренной и непропарен-
ной гречневой крупы, включая непропаренную гречневую крупу с длительным сроком хранения, 
проанализированы ранее [20]. Координаты цвета в системе CIE L*a*b образцов гречневой крупы раз-
личных фракций весеннего и осеннего урожаев приведены в табл. 1. По координате желтизна b* об-
разцы имеют незначительные различия в зависимости от времени урожая и фракции крупы. С увели-
чением размера крупы отмечается повышение светлоты L*: для образцов осеннего урожая от 38.8 до 
48.0, весеннего — от 40.4 до 44.3. 
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Наибольший вклад в цветоразличение пропаренной гречневой крупы разных фракций вносит 
координата краснота a*, размах значений которой больше для образцов осеннего урожая (∆а* = 5.1) 
в отличие от образцов весеннего урожая (∆а* = 2.5). Коричневая окраска пропаренной гречневой кру-
пы, фиксируемая через повышение координат цветности, преимущественно красноты (+а*), связана 
как с реакциями карамелизации сахаров и меланоидинообразования [20], так и с образованием фео-
фитина a из хлорофила a. 

Классификация образцов гречневой крупы по UV-VIS-NIR-спектрам. По матрице Х усредненных 
UV-VIS-NIR-спектров методом КА выявлено семь групп в зависимости от ГТО, срока хранения 
непропаренной гречневой крупы, размера ядра и времени урожая: 1 — непропаренная гречневая кру-
па (образцы 3, 4, 10, 18); 2 — непропаренная гречневая крупа длительного хранения (1, 2); 3 — греч-
невая крупа осеннего сбора с размером ядра 4.2—4.5 мм (O6, O5); 4 — гречневая крупа весеннего 
сбора с размером ядра 4.2—4.5 мм (V6, V5) и образцы пропаренной гречневой крупы (5, 6, 20); 5 — об-
разец осеннего сбора с размером ядра 4.0 мм (O4) и образцы пропаренной гречневой крупы (8, 9, 11, 
13, 14, 17, 19); 6 — образцы весеннего сбора с размером ядра 3.6—4.0 мм (V2—V4) и образцы пропа-
ренной гречневой крупы (15, 16); 7 — образец весеннего сбора с размером ядра 3.4 мм (V1), образцы 
осеннего сбора с размером ядер 3.4—3.8 мм (O1—O3) и образцы пропаренной гречневой крупы  
(7, 12). Проведена декомпозиция X-матрицы усредненных UV-VIS-NIR-спектров (после их предва-
рительной обработки) образцов гречневой крупы (n = 32) на T-матрицу счетов — координат образцов 
по первой и второй главным компонентам (ГК) (рис. 3, а), и P-матрицу — факторных нагрузок длин 
волн спектра по 1 и 2 ГК (рис. 3, б). Две ГК объясняют 95 % от общей дисперсии (87 и 8 % соответ-
ственно). Расположение координат образцов и значения факторных нагрузок длин волн UV-VIS-NIR-
спектра плоскости 1 и 2 ГК представлены на рис. 3. По максимальным значениям факторных нагру-
зок длин волн ПП UV-VIS-NIR-спектра, которые информируют о корреляции с ГК, определен их 
вклад в разделение множества образцов на группы (табл. 2). 

Интерпретация двух ГК проведена по знаку (+/–) и значениям факторных нагрузок длин волн. 
Согласно знаку (+/–) и факторным нагрузкам длин волн по 1 ГК спектр разделен на два диапазона: 
знак (+) — имеют факторные нагрузки длин волн спектра, соответствующие VIS-диапазону, знак (–) 
— NIR-диапазону. Предложена следующая интерпретация ГК: 1 ГК объясняет степень зрелости про-
паренной крупы в зависимости от размера ядра, 2 ГК разделяет образцы в зависимости от времени 
урожая (осеннего или весеннего) и ГТО (непропаренная или пропаренная).  

Факторные нагрузки длин волн со знаком (+) в виде широкой ПП спектра по 1 ГК имеют два 
максимума, различающиеся знаками (–/+) по 2 ГК — при 520 и 678 нм, которые приписывают двум 
центрам окраски. Первый расположен в VIS-диапазоне и представлен широкой ПП с максимумом 
факторной нагрузки при 520 нм, которая захватывает видимую область, вплоть до 716 нм (рис. 3, б). 
Эта ПП (табл. 2) связана в основном с реакциями карамелизации сахаров и меланоидинообразования 
в процессе ГТО [20]. Второй центр окраски с максимумом факторной нагрузки длины волны при 678 нм 
соответствует ПП хлорофилла.  

 

 
 

Рис. 3. Расположение точек, соответствующих образцам гречневой крупы, в координатах 1 и 2 ГК (а);  
факторные нагрузки длин волн UV-VIS-NIR-спектра поглощения в координатах 1 и 2 ГК (б) 
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Ряд полос в NIR-диапазоне спектра со знаком (–) по 1 ГК, которые различаются по знаку (+/–) 
по 2 ГК, приписывают функциональным группам компонент, характеризирующих химический состав 
гречневой крупы (табл. 2). 

Разделение образцов гречневой крупы на группы. На рис. 3, а показано расположение кластеров 
(групп) образцов гречневой крупы, полученных методом КА, в координатах двух ГК. Согласно 
факторным нагрузкам длин волн, приписываемым функциональным группам компонент состава 
гречневой крупы, выявлены те, которые вносят наибольший вклад в разделение образцов на группы 
(табл. 2). При сопоставлении расположения по знаку (+/–) факторных нагрузок длин волн спектра и 
координат образцов из разных групп в плоскости 1 и 2 ГК выявлен ряд закономерностей. Во-первых, 
в зависимости от знака (+/–) координат образцов по 1 ГК увеличивается размер ядра, что характерно 
для пропаренной гречневой крупы осеннего и весеннего урожаев (от 3 до 7 группы образцов). 
Согласно [6, 7], размер ядра связан со зрелостью зерна. Расположение образцов пропаренной 
гречневой крупы осеннего и весеннего урожаев от O1/V1 до O6/V6 (табл. 1), различающихся 
размером ядра (от 3.4 до 4.5 нм), аналогично их расположению в плоскости координат цвета: с увели-
чением размера ядра повышается светлота L* (от 38.8/40.4 до 48.0/44.3) при уменьшении красноты а* 
(от 13.1/12.0 до 8.0/9.6). Этот порядок расположения в координатах двух систем хорошо согласуется 

 

Т а б л и ц а  2.  Факторные нагрузки длин волн UV-VIS-NIR-спектра  
поглощения модели МГК 

 

Макси-
мум, нм 

1 ГК 2 ГК Функциональная группа Компонент Источник 

Группы 1, 2
678 0.0091 0.0567 Хлорофилл a [14, 15]
965 –0.0029 0.01808 Второй обертон валентных коле-

баний OH (абсорбционная вода) 
Вода [16] 

1151 –0.0055 0.027 C=O Липиды [18]
1321 –0.0055 0.0263 Колебания метильных групп CH3 Липиды [18]
1933 –0.0274 0.0383 Комбинация валентных колебаний 

OH и деформационных колебаний 
HOH

Вода [16] 

2313 –0.0243 0.0079 Второй обертон деформационных 
колебаний C–H, деформационные 

колебания CH2

Липиды [18] 

2350 –0.0237 0.0057 Валентные колебания С=О Липиды [18]
Группы 3, 4

1444 –0.006 –0.0434 Первый обертон валентных 
колебаний OH

Крахмал (гидрок-
сильная группа) 

[16] 

1560 –0.0049 –0.0328 Первый обертон валентных  
колебаний N–H 

Белок [16] 

2042 –0.0154 –0.0198 Комбинация валентных  
колебаний N–H и C=O

Белок [16] 

2102 –0.0197 –0.0148 Комбинация деформационных  
колебаний OH и валентных  

колебаний C–O 
Третий обертон валентных  

колебаний C–O–O

Крахмал [17, 18] 

2233 –0.0127 –0.0212 Второй обертон деформационных 
колебаний N–H, комбинация  

валентных колебаний C–Н и С=О

Белок [18] 

Группы 5, 6, 7 
716 0.0227 –0.0273  Продукты меланои-

динообразования и 
карамелизации 

[20] 
520 0.0694 –0.0259 

470 0.059 0.0204 Каротиноиды [14, 15]
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с интерпретацией факторных нагрузок длин волн в диапазоне 380—716 нм (рис. 3, б). Во-вторых, 
образцы в координатах 1 и 2 ГК делятся в зависимости от ГТО на непропаренную (1 и 2) и про-
паренную (3—7). Образцы непропаренной гречневой крупы, включенные в группы 1 и 2, находятся 
в плоскости 1 и 2 ГК со знаком (–/+) аналогично знакам (–/+) факторных нагрузок длин волн при 965 
и 1933 нм (влага) и 2315 и 2350 нм (липиды), что соответствует данным о большом содержании влаги 
и липидов [18]. При этом образцы из групп 1 и 2 различаются по координатам 1 и 2 ГК, что объясня-
ется процессом ферментативного окисления органических соединений при длительном хранении 
крупы из группы 2, как указано в [20]. 

Группа 3, объединяющая образцы осеннего сбора с размером ядра 4.2—4.5 мм, расположена 
в координатах 1 и 2 ГК аналогично по знакам факторных нагрузок длин волн полос при 1444, 2042, 
2102 и 2233 нм, приписываемым функциональным группам крахмала и белков (табл. 2). Поэтому 
образцы этой группы пропаренной крупы в отличие от других групп содержат больше углеводных и 
белковых соединений, что согласуется с данными [5]. Группа 4, включающая в себя образцы весен-
него сбора с размером ядра 4.2—4.5 мм, также характеризуется высоким содержанием углеводов и 
белков, но меньшим, чем у образцов группы 3. Группы 5—7 пропаренной гречневой крупы взаимо-
связаны с факторными нагрузками ПП в диапазоне 380—716 нм, которые обусловлены реакциями 
меланоидинообразования и карамелизации при ГТО. 

Построение системы классификационной функции для идентификации гречневой крупы. Реше-
ние задачи идентификации и сортировки гречневой крупы подразумевает использование небольшого 
количества длин волн из широкого диапазона UV-VIS-NIR-спектра, вносящих наибольший вклад в 
разделение образцов по категориям качества. С помощью методов КА и МГК проведено разделение 
образцов на семь групп и определены длины волн с максимальным значением факторных нагрузок 
520, 678, 1444 и 1933 нм, использованные в качестве дискриминантных переменных. 

Идентификация гречневой крупы по качеству сведена к нахождению системы классификаци-
онных функций, полученных на обучающей выборке методом ДА. Для решения этой задачи 
использованы два блока данных: Х — матрица размерностью 1304, где 130 строк — количество 
образцов, четыре столбца — коэффициенты интенсивности на длине волны спектра поглощения;  
Y — матрица из 130 строк номеров групп для образцов. С помощью классификационной модели, 
связывающей блоки Х и Y, можно предсказать номер группы по интенсивности на длине волны 
спектра образца. 

По собственному значению классификационных функций, которые связаны с их дискриминант-
ной возможностью (% от общей), установлено, что основное различие — по первой и второй функ-
циям, менее значительно — по третьей (72.8, 23.6 и 2.6 % соответственно). Третья функция кроме 
низкой дискриминантной возможности имеет более низкие значения канонической корреляции (R2 = 0.65) 
против соответствующих значений первой и второй функций (0.98 и 0.93), поэтому, как следствие, не 
очень тесно связана с группами образцов и не является информативной. Общее количество правильно 
классифицированных образцов в каждой группе 100 %. Следовательно, результатами моделирования 
методом ДА подтверждено разделение образцов гречневой крупы на семь групп. 

Расположение координат объектов — образцов гречневой крупы — в пространстве двух канони-
ческих дискриминантных функций представлено на рис. 4. Как видно, области групп 1—3 разли-
чаются в координатах двух функций, а более близкое расположение между группами 4—7 объясня-
ется схожими спектральными характеристиками и, соответственно, химическим составом образцов 
пропаренной крупы. По первой функции, обладающей большей дискриминантной возможностью, 
образцы разделяются на группы непропаренной (1, 2) и пропаренной (3—7) гречневой крупы, а по 
второй функции — на группу (3) пропаренной крупы с большим размером ядра осеннего урожая 
против групп (4—7) пропаренной крупы. Градация образцов на группы объясняется различием по 
знаку (+/–) и значению структурных коэффициентов (520, 678, 1444 и 1933) двух дискриминантных 
функций (рис. 4, вставка). 

Методом канонического ДА с использованием блоков Х и Y данных рассчитаны константы bko  
и коэффициенты bk1, …, bkр, соответствующие классификационным функциям hk для семи выделен-
ных групп (k = 1, …, 7) образцов гречневой крупы. Система классификационных функций представ-
лена в виде hk = bkо + bk1Х1, …, bkрХр, где bk1, …, bkр — коэффициенты функций k-группы для р-коэф-
фициентов длин волн (р = 1, 2, 3, 4); Х1, …, Хр — коэффициенты интенсивности длин волн 520, 678, 1444 
и 1933 нм. 
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Рис. 4. Расположение  точек,  соответствующих  образцам  1—7 групп  
гречневой крупы, и структурных коэффициентов (вставка) в координатах  

двух канонических дискриминантных переменных 
 

Классификация образцов гречневой крупы, различающихся размером ядра, временем урожая, 
сроком хранения, в зависимости от ГТО сведена к нахождению системы классификационных функ-
ций hk, полученной по двум блокам данных X и Y. Идентификация образцов гречневой крупы 
осуществляется по их принадлежностям к одной из семи групп, которая устанавливается по наиболь-
шему значению классификационной функции hk. 

Заключение. Показан потенциал и преимущество использования портативного спектрометра 
для измерения UV-VIS-NIR-спектров диффузного отражения гречневой крупы in situ. По видимому 
диапазону (380—750 нм) определены цветовые характеристики, по UV-VIS-NIR-диапазону — функ-
циональные группы компонент, характеризующие химический состав и пищевую ценность гречне-
вой крупы. Для идентификации гречневой крупы по категориям качества (размеру ядра, времени 
урожая и гидротермической обработке) использованы методы предварительной обработки спектров 
и многомерного анализа — кластерный, главных компонент и дискриминантного анализа. Классифи-
кация гречневой крупы по UV-VIS-NIR-спектрам на группы по размеру ядра, времени урожая, сроку 
хранения и гидротермической обработке проведена методами кластерного анализа и главных компо-
нент. При декомпозиции матрицы UV-VIS-NIR-спектров методом главных компонент идентифици-
рованы длины волн полос поглощения по их соответствию функциональным группам компонент со-
става и определен их вклад в разделение образцов гречневой крупы на группы по качеству. Иденти-
фикация гречневой крупы по категориям качества сведена к построению системы классификации 
функции по дискриминантным переменным — коэффициентам интенсивности длин волн полос по-
глощения при 520, 678, 1444 и 1933 нм. 
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