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Abstract

PEKARKOVA J., HRUSKOVA M., NOVOTNY F., JURECKA D., MORAVKOVA E. (2000): Use of spectrograph NIRS 6500 for
prediction of wheat flour quality characteristics. Czech J. Food Sci., 18: 235-238.

Quality of 64 spring variety wheat flour samples from the Central Institute for Supervising and Testing in Agriculture tests
prepared under standard laboratory conditions was assessed by estimation of some milling (flour humidity, yield of flour, ash
content) and baking characteristics (indirect falling number, gluten and protein content, Zeleny sedimentation value, swelling
number and farinograph hydration, stability, weakness and development and direct-loaf volume by baking test RMT). On spec-
trograph NIRSystems 6500 were measured NIR spectra of all samples. Calibration equations with cross validation for all char-
acteristics above were computed by NIR Software ISI Presents Winisi I1. using mPLS a PLS methods. The quality of prediction
was evaluated by correlation coefficients between laboratory measured values and those predicted from cross validation. Statis-
tically significant dependence between predicted and laboratory measured values (with probability higher than 99%) was ob-
served in all mentioned characteristics except falling number. The order of characteristics on dependence of correlation coefficient
value is as follows: protein content, flour humidity, hydration of flour, gluten content, farinograph stability of flour; swelling
number, yield of flour and Zeleny sedimentation value; time of dough development, ash content and dough weakness; loaf
volume (RMT). Differences of flour samples from common Czech commercial white flours were probably due to wheat grain

material and milling technology. It is necessary to verify the obtained calibration equations for the prediction of common com-
mercial flour characteristics.
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Souhrn

PEKARKOVA J., HRUSKOVA M., NOVOTNY F., JURECKA D., MORAVKOVA E. (2000): PouZiti analyzatoru NIRS 6500 pro
sledovani vybranych jakostnich ukazateli pSeniné mouky. Czech J. Food Sci., 18: 235-238.

Vlastnosti 64 vzorku mouk ziskanych mletim jarnich odrid pSenice pfipravenych za standardnich laboratornich podminek byly
zhodnoceny referenénimi analytickymi metodami (vlhkost, vytéZnost mouky, obsah popele, Cislo poklesu, obsah hrubych bilkovin,
obsah mokreho lepku, bobtnavost lepku, Zelenyho sedimentaéni hodnota), farinografem a pokusnym peenim (RMT). Na
spektrofotometru NIRSystems 6500 byla u vSech vzorkl naméfena spektra v blizké infraervené oblasti (NIR) a pro uvedené
jakostni ukazatele byla pomoci softwaru NIR Software, ISI Presents WINISI II. provedena metodami mPLS a PLS kalibrace
sou¢asné s kfiZovou validaci. Kvalita pfedpovédi byla posuzovana podle hodnot korelagniho koeficientu z vysledku kfiZzové
validace. Statisticky vyznamna zavislost mezi predpovédénymi a naméfenymi hodnotami s pravdépodobnosti vyssi nez 99 %
byla zj15téna kromé €isla poklesu u viech sledovanych ukazateli. V daném souboru je poradi ukazatelu podle t€snosti zavislosti
nasledujici: obsah bilkovin, vlhkost, vaznost mouky, obsah mokrého lepku, stabilita t&€sta; bobtnani lepku, vyté€Znost mouky
a Zelenyho sedimentadni hodnota; doba vyvinu tésta, obsah popela a stupen zméknuti té€sta; objemova vydatnost (RMT). Zrejmé
vlivem suroviny a technologie mleti se vzorky ve sledovaném souboru odliSovaly jakosti od mouky pekatské svétlé (dfive
hladké). Proto nelze pro tyto mouky pouZit kalibraéni rovnice bez ov&feni.

Kli¢ova slova: pSeni¢na mouka,; analytické znaky; reologické znaky; NIRS 6500; predikce vlastnosti mouky




Vol. 18, No. 6: 235-238

Pro technologickou kvalitu pSeni¢né mouky je dulezita

jeji sila dana jakosti a mnozstvim lepku v mouce, a dale
vlastnosti sacharido-amylasového komplexu, tj. aktivita
amylasovych enzymu a poSkozeni 8krobovych zrn. Tyto
vlastnosti se sleduji pomoci riznych metod (POMERANZ

1988).
Ukazatele ziskané t€émito metodami Ize rozdé€lit napri-

klad z chemického hlediska zjednodusené na kvantitativ-
ni, vyjadfujici obsah ur€ité slozky v mouce (napf. vlihkost,
obsah popele, bilkovin, lepku), a kvalitativni, souvisejici
s kvalitou (konkrétnim sloZenim) sou¢asné né€kolika slo-
zek mouky a s jejich procentualnim zastoupenim v mouce
(vysledky pekaiského pokusu, méfeni na farinografu, ex-
tenzografu, alveografu, sedimentaéni hodnota, bobtnani,
Cislo poklesu, slozeni lepku).

Stanoveni jakostnich ukazatelti mouky je narofne na Cas.
Proto se vyvijeji metody, které umozni pfedpovédét hod-
notu téchto ukazateli mnohem rychleji. Jednou z nich je
spektroskopie v blizké infraervené oblasti (NIR) (WIL-
LIAMS, NORRIS 1987).

MATERIAL A METODY

Soubor obsahoval 64 vzorki mouky, které byly ziskany
pokusnym mletim zrna z 16 jarnich odrud pSenice obecné
péstovanych na Etyfech lokalitach (dvé fepaiské a dveé obil-
narské) ze sklizné 1998. VSechny vzorky pochazely z po-
kust UKZUZ z tzv. odetfené varianty (oSetieni proti

chorobam, zékladni davka dusiku upravena podle pudnich
podminek byla zvySena vZdy o stejné mnoZstvi 40 kg/ha).
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Stanoveni byla provadéna v laboratofich UKZUZ Brno

a VSCHT Praha.

K méieni spekter v blizké infraCervené oblasti byl pou-

zit spektrofotometr NIRSystem 6500 (Perstorp Analyti-

cal). Ziskana data byla zpracovana na pocita¢i programem
NIR Software, ISI Presents NIRS 3 Version 3.10 (Infra-
soft International, USA).

Reflektance byla méfena v kyveté ,,Small Ring Cup®.

Ziskané spektrum se skladalo ze 173, resp. 171 spektral-

Tab. 1. Charakteristika souboru vzorki mouk — Characteristics of a set of flour samples

Ukazatel’ Jednotka'® Primér'” . Rozpétizo Variaéni koeficient”’
IMI1I. Imax.

Analytické ukazatele:

Vytéznost mouky? % 72,1 64,8 80,0 4,2

Obsah popele? % v sudin&?2 0,71 0,56 0,88 100

Vlhkost’ % 14,2 13,2 15,1 2.9

Cislo poklesu® % V suSind 362 285 440 9,0

Obsah mokrého lepku’ % v susiné 25,1 18,5 31,8 13,9

Obsah hrubych bilkovin® ml 12,3 10,9 14,3 5,6

Bobtnani® ml 11 6 16 24,3

Zelenyho sediment' S 33 20 43

Farinografické ukazatele '’

Vaznost mouk!? % 54,2 66,5 4.4

Doba v{vinu!3 min 4,0 1,8 3,1 34,9

Stabilita!? min 8,2 1,8 18,8

Stupeni zméknuti'? F.J. 67 32 113 27,4

Pokusné peéeni (test RMT) 16

Objemova vydatnost!’ cm>/100 g 517 438 593 7,3

lcharacteristic: 2analytical characteristics; 3yield of flour; 4ash content; Shumidity; falling number; "wet gluten content; ®protein content;
%swelling; !°Zeleny sedimentation value; !!farinograph characteristics; !?farinograph hydration; *time of dough development; 4stability;
5dough weakness; 'Sbaking test (RMT); !7loaf volume; '®unit; °mean; ?°range; %! coefficient of variation; #? in dry matter
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nich bodi [x=A, y=log (1/R)] v pasmu vinovych délek
A.=1108-2492,8 nm

Vysledky byly zpracovany metodami mPLS a PLS. Pro
vyhodnoceni byly zadany tyto parametry: pocet termu —
maximalné 16 (vychozi zadani) a poCet cyklu vyrazeni od-

lehlych vzorku — maximalné 6. Spektra byla upravena

korekci SNV a Detrend (SNV, Detrend), standardni MSC,
bez korekce; matematicky postup 1.4.4.1 a 1.8.8.1
(MCCLURE 1994).

P11 vyhodnoceni byla provadéna kfiZzova validace. Po-
¢et skupin pi1 kfiZove validaci byl zvolen tak, Ze hodnota
SEP pri kfiZové validaci byla minimalni. Optimalni para-
metry zji1Sté€ne pi1 kiizove validaci (v€etn€ upravy spek-
ter) byly pouzity pro vypocet koneénych kalibraénich
rovnic.

Rozhodujicim méfitkem pro posouzeni kvality kalibra¢ni
rovnice jsou vysledky validace, pfipadné krizové valida-
ce, nikoliv vSak kalibrace.

Tab. 2. Vysledky ziskané metodou NIR — Results of NIR method

Ukazatel' n Pocet

(bez OL) ol
VytéZnost mouky? 57 8 0.8
Obsah popele? 64 5 0,04
Vlihkost? 62 3 0,07
Cislo poklesu’ 64 1 30
Obsah mokrého lepku® 60 7 0,9
Obsah hrubych bilkovin’ 61 7 0,09
Bobtnani® 60 d Lt
Zelenyho sediment” 63 11 2,0
Vaznost mouky!? 61 9 0,6
Doba vyvinu! 59 5 0,73
Stabilita!? 63 12 1,40
Stupeit zméknuti'? 60 2 13,6
Objemova vydatnost'4 62 7 15,8
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Tésnost linearniho vztahu (1) mezi hodnotami naméie-
nymi a pfedpovédénymi vyjadiuje korelacni koeficient R.

Xy =8+bx (1)

NIR
Kolisani velikost1 rozdilu mezi naméfenymi a pfedpo-
védénymi hodnotami vyjadiuje hodnota smérodatné od-
chylky pfedpovédi SEP. Vysledky jsou bez korekce a a b.

VYSLEDKY A DISKUSE

Soubor zahrnoval vzorky mouk z jarnich odrid pSeni-
ce, ktere byly ziskany pokusnym mletim na jednom zafi-
zeni za stejnych podminek. Nejedna se tedy o soubor, ktery
by reprezentoval mouky primyslové vyrabéné. Odlisnost
mouk v porovnani s béZnymi obchodnimi moukami typu
svétla (dfive hladka) je patrna 1 z vysledki referenénich
metod (tab. 1).

Nejnizsi a nejvyssi dosazené hodnoty u vétSiny farino-
grafickych ukazateli (doba vyvinu, stabilita a stupné zmeék-

Kalibrace " K¥iZova validace'®
SEP/X] olet SEP/X]
o dupin SE2 ) F
1,1 0,968 6 2,1 2,9 0,732
5,6 0,825 S 0,05 7,3 0,675
0,5 0,985 3 0,08 0,6 0,982
8,3 0,392 5 34,0 9.5 0,298
3,6 0,971 4 1,6 6,3 0,901
0,7 0,992 3 0,12 1,0 0,984
11,5 0,879 4 1,6 1,6 0,764
6,2 0,935 4 4.0 12,4 0,731
0,9 0,977 S 0,9 1,5 0,944
18,4 0,846 6 1,01 25,5 0,681
17,1 0,964 5 2,88 35,1 0,834
20,3 0,677 3 13,7 20,4 0,664
3,1 0,909 3 314 6,1 0,566

Korelagni koeficient hodnoti zavislost x\,, = a@ + b x; ,5 (bez korekce a, b) — The relation x,p, =a + b x, ,, is assessed by correlation

cocfficient (without a, b correction)

Hodnoty kritickych korela¢nich koeficientd!” (Ryp;r): poet vzorki'®

62

57
Xxyir = hodnota zj18t&¢na metodou NIR — NIR value

XLAB

podet stupiiti volnosti'? Rerir (@ =0,01)  Rypyr (0 =0,05)
60 0,325 0,250
93 0,261

= hodnota naméfena referenéni metodou — value of reference method

n (bez OL) = podet vzorkl kalibratniho souboru po vyfazeni vzorka s odlehlymi hodnotami — (without OL) = sample size of a calibration set

after exclusion of samples with boundary values

polet termi = polet vektorl (stupiii volnosti) kalibrani rovnice — number of terms = number of vectors (degrees of freedom) of calibration

equation

d. = rozdil mezi hodnotami nam&enymi x, , ; a zji¥t€énymi metodou NIR xyp — difference between recorded values x, , 5 and values determined

by NIR x\r

SEP = smérodatna odchylka rozdilu d, - standard deviation of difference d,
SEP/Xp (%) = smérodatna odchylka rozdilu d; (%) vztaZena na primé&r Xp — standard deviation of difference d; (in %) related to the mean Xp

Xp = prumér hodnot x, , , — means of values x; .

poet skupin = pocet skupin, na které byl rozdélen kalibra&ni soubor pfi kfiZové validaci — number of groups = number of groups the calibra-

tion set was classed to for cross validation

For 1-14 see Table 1: calibration; Scross validation; !7 values of critical corelation coefficients; !* number of samples; *number of degrees

of freedom
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nuti) naznacuji zastoupeni dost1 slabych 1 velmi silnych
mouk v souboru. Primérné hodnoty jsou charaktenistické
spiSe pro silné mouky.

Velké rozdily mezi vzorky byly zji§tény u bobtnavosti,
Zelenyho sedimentaéniho testu a obsahu mokrého lepku.

Pruimémé kolisaly hodnoty u obsahu popele, €isla po-
klesu, objemové vydatnosti a obsahu hrubych bilkovin
(varia¢ni koeficient mezi 10 az 5 %).

Hodnoty vaznosti mouk se z hlediska hodnoceni jakosti
pohybovaly v Sirokém rozmezi, ale varia¢ni koeficient je
maly. V pruméru bylo dosaZzeno vysoké hodnoty vaznos-
ti. Nizka hodnota variaéniho koeficientu byla zj$téna
1 u vytéZnosti mouk a vlhkost.

Vzorky mouk (s vyjimkou ¢tyi') dosahovaly vy3sich hod-
not obsahu popele nez udava Vyhlaska €. 333/97. Vytéz-
nost mouk byla vysoka. Primémé hodnoty vlhkosti, obsahu
mokrého lepku, hrubych bilkovin, bobtnani lepku a Zele-
nyho sedimenta¢niho testu neodpovidaji poZadavkum nor-
my PN 01/92. VSechny hodnoty Cisla poklesu byly vysoké.

Vysledky kiiZzové validace a zédkladni udaje o kalibrac-
nich rovnicich shmuje tab. 2.

Pi1 pouziti kalibra¢nich rovnic pro stanoveni nezavis-
lych vzork, jejichz kvalita se bude pohybovat v mezich
kalibra¢niho souboru, Ize predpokliadat pfesnost vyplyva-
jici z hodnot SEP kfiZové validace pfislusného ukazatele.

Statisticky vyznamna zavislost mezi predpovédénymi
a nameéfenymi hodnotami s pravdépodobnosti vyssi nez
99 % byla zj1§t€na u vSech sledovanych ukazatelu (kromé
Cisla poklesu). Pi1 pfedpovédi vlhkosti a obsahu bilkovin
se potvrdily moznosti techniky NIR zname z literatury
a praxe prumyslovych mlynt. Velmi dobrého vysledku bylo
dosazeno také u vaznosti mouky.

Relativné nizka hodnota smérodatné odchylky SEP byla
zj1S8téna u vytéznostt mouky (az po vyrazeni sedmi vzor-
k). Tésnost zavislostt mez1 naméfenymi a pfedpovéde-
nymi hodnotami nebyla silna.

Ze vSech ukazatelu, které se dnes jiz metodou NIR béz-
né stanovuyi, byla v daném souboru neyméné presna pred-
povéd u obsahu popele. Dusledkem muzZe byt sloZeni
souboru a zpusob pripravy mouky.

Dobré presnosti bylo z kvantitativnich ukazatell dosa-
zeno u obsahu mokrého lepku (lepsi nez obsah popele).

S mensi presnosti byly pfedpové€zeny hodnoty spise
kvalitativnich ukazateli — Zelenyho sedimenta¢niho testu
a bobtnavosti lepku. Vyss§i obsah popela (tyto metody se
provadéji u mouk do obsahu popela 0,60 %) mohl ovliv-
nit vysledky.

U vSech typicky kvalitativnich ukazatelu ziskanych fa-
rinografickym méfenim, tj. u doby vyvinu, stability a stup-
né zméknuti byly zji§tény vétSi rozdily mezi
pfedpovédénymi a naméfenymi hodnotami. Piesto zavis-
lost mezi nimi byla statisticky vyznamna (pfedevSim
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u stability). MoZnost jejich predikce metodou NIR je vhod-
né testovat na rozsahlejSich souborech (nad 100 vzork).

U objemové vydatnosti byla zavislost mezi naméfeny-
mi a predpovédénymi hodnotami méné statisticky vyznam-
na (pouze tésné nad hranici 99 %), avSak hodnota SEP
(v porovnani s prumérné dosahovanymi hodnotami toho-
to ukazatele) do budoucnostt nevylucuje moznost pred-
povidani tohoto ukazatele metodou NIR.

U hodnot ukazatelu, jejichz pfedpovéd’ metodou NIR
byla nejpresné)si, byly v sledovaném souboru zjistény
nejmensi hodnoty variaéniho koeficientu naméfenych hod-
not (vlhkost, obsah bilkovin, vaznost mouky). Je mozné, ze
v pfipadé velkeho kolisani hodnot referenéni metody byl
pro vytvofeni kvalitnéjSich kalibraénich rovnic poCet vzor-
ki v souboru nedostateny (napiiklad u obsahu popele).

Zavér

Jakost vzorkl mouk ze zrna jarnich odrud z testovaného

souboru se li$1la od prumérnych vzorku vyrabénych ve mly-
nech. Proto nelze pro tyto mouky ziskane kalibraéni rov-
nice pouzit bez overeni.
Statisticky vyznamna zavislost mezi pfedpoveédénymi
a namérenymi hodnotami s pravdépodobnosti vySSi nez
99 % byla zj15té€na krome Cisla poklesu u vSech sledova-
nych ukazatelu.

Pt1 predpovédi vlhkosti, obsahu bilkovin 1 vaznosti
mouky se potvrdily moZnosti techniky NIR zname z lite-
ratury a praxe.

MozZnost predikce kvalitativnich ukazatelu bude tfeba
testovat na dalSich souborech, presné€jsi stanoveni bude
vyZadovat kalibrace vice vzorku. Vzhledem k rychlosti
stanoveni a malé¢ spotrebé vzorku jsou dalsi vyzkumy v této
oblasti nezbytné.

Perspektivni se jevi predikce obsahu mokrého lepku,
z kvalitativnich ukazateli pfedev§im bobtnavost lepku
a Zelenyho sedimentacni test.

Zajimave jsou do budoucna moznosti predikce reolo-
gickeého chovani tésta a vysledku pokusnéeho peceni.
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