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摘  要: 近红外光谱结合化学计量学技术由其独特的技术优势在食品掺假分析领域已得到广泛应用。本文对近

红外光谱结合化学计量学技术的原理及特点进行论述, 并综述了近 10 年来应用较为广泛、实用性较强的化学

计量学方法, 偏最小二乘法、人工神经网络及支持向量机结合近红外光谱技术在食品掺假分析中应用, 展望了

该技术的发展前景。 
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ABSTRACT: Near-infrared spectroscopy combined with chemometrics has been widely used in the field of 
food adulteration analysis because of its unique technical advantages. Principle and characteristics of the near- 
infrared spectroscopy combined with chemometric techniques were discussed. This article expounded the 
principles and characteristics of chemometric technology, reviewed the applications of chemometric methods 
with high practicality, practicality chemometric methods, partial least squares, artificial neural network and 
support vector machine, which were widely used in the past ten years, in combination near-infrared spe-
ctroscopy in food adulteration analysis. Finally, this article outlines the development prosepect of this 
technique. 
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对食品掺假和食品种类进行准确而快速的分析

和评估是食品检测研究的重要内容, 它对保障食品
安全, 维护食品生产与销售市场的正常秩序, 促进食
品行业健康发展具有重要意义。 

近红外光谱 (near-infrared spectroscope, NIR) 
(14000~4000 cm−1)是利用与价键连接的振动行为有

关的复杂结构信息快速检测样品中一种或几种化学

成分的新技术。由于该技术容易操作且运行成本相对

较低, 近年来被广泛用于农业[1,2]、医疗[3,4]、矿业[5,6]、

食品[7-9]等行业。化学计量学是化学、数学、统计学

与计算机科学的接口, 在实验设计、数据处理、信号
解析、化学分类决策及预报方面有着重要的作用。在
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食品的光谱检测中引入化学计量学方法可以分辨和

提取食品种类特征光谱信号, 揭示波谱数据中隐含
的信息, 如结构、种类、性状、含量等, 从而对食品
种类进行正确的预报, 为食品掺伪分析和食品种类
的区分提供科学依据。 

近 30 年来, 近红外光谱与化学计量学联用技术
在同时定性定量方面独特的优势受到广大研究者的

青睐, 成为该领域研究的热点和重点课题。本文对近
红外光谱结合化学计量学技术的原理及特点进行论

述, 并综述了近 10 年来应用较为广泛、实用性较强
的化学计量学方法, 偏最小二乘法、人工神经网络及
支持向量机结合近红外光谱技术在食品掺假分析中

应用, 展望了该技术的发展前景。 

1  化学计量学结合近红外光谱分析技术原

理及特点 

1.1  原理 

近红外光谱的产生, 是由于分子振动的非谐振
性, 使分子振动从基态向高能级的跃迁成为可能。不
同的分子具有表征其结构特性的振动频率, 即对应
特有的近红外吸收光谱, 这是近红外光谱定性分析
的物理基础。 

与绝大多数光谱定性分类的方法不同, 化学计
量学结合近红外光谱分析技术是一种间接的相对分

析, 通过收集大量具有代表性的标准样本, 进行严格
细致的化学分析测出必要的数据, 再通过计算机建
立数学模型以最大限度反映被测样本群体常态分布

规律,然后再通过该数学模型或定标方程, 预测未知
样品的所需数据。这类分析方法的建立必须具备三个

很重要的要素: (1)准确、稳定地测定样品的吸收或漫
反射光谱图的硬件技术, 要求其保持长时间的稳定
性; (2)利用多元校正方法计算测定结果的数学算法, 
即化学计量学方法; (3)要求校正集在组成分布范围
内应能覆盖待测样品。 

1.2  特点 

化学计量学结合近红外光谱作为一种新兴的分

析技术, 具有以下优点: (1)分析速度快, 一般可在 1 
min 内完成; (2)分析效率高, 通过一次光谱的测量和
已建立的相应的校正模型, 可同时对样品的多个组
成或性质进行测定。(3)分析成本低, 分析过程中不消
耗样品和试剂, 测试费用可大幅度降低; (4)无需前处

理, 通过相应的测样器件可以直接测量液体、固体、
半固体和胶状类等不同物态的样品; (5)可实现在线
实时监测, 通过光纤可以使仪器远离采样现场, 实现
远距离在线测量。 

化学计量学结合近红外光谱分析技术也存在一

些缺点: (1)测试灵敏度相对较低。这主要是由于红外
光谱和待测物的性质决定的; (2)方法的建立需要大
量有代表性的样本和一定的化学计量学专业知识才

能完成; (3)另外分析结果的准确性与模型建立的质
量和模型的合理使用息息相关, 需要的技巧性较强。 

2  在食品种类辨别和掺假分析中的应用 

2.1  偏最小二乘法结合近红外光谱分析技术的

应用 

偏最小二乘法是基于因子分析的多元校正分析

方法, 是在传统的多元线性回归的基础上发展起来
的一种回归方法, 有很强的提供信息的能力, 所建立
的模型更稳定, 有很强的抗干扰能力, 是应用最广泛
的定量建模方法。在各类食品掺假分析中的应用分为

两类: 一类是测定待测食品的特定成分的含量已确
定是否掺假。2007年 Pizarro等[10]利用测定咖啡中罗

布斯特豆的含量来判断咖啡是否有掺假。他们建立测

定咖啡中罗布斯特豆含量的偏最小二乘法近红外光

谱定量测定模型, 罗布斯特豆含量的预测均方根误
差为 0.79%, 能够准确的测定罗布斯特豆的含量, 进
而确定咖啡是否掺假。2005 年 Wang 等[11]建立了测

定山茶油中大豆油含量的偏最小二乘法模型来判断

是否有掺假 , 结果表明所建立模型的相关系数为
0.994,预测集的均方根误差为 0.667, 表明所建立的
方法能够很好地识别掺假的山茶油。2007年 Heussen
等 [12] 利用近红外光谱技术结合偏最小二乘法建模
对黄油中是否掺有植脂奶油进行检测, 结果表明近
红外方法的灵敏度度比气相方法低, 但是测试时间
要短, 操作容易, 能准确的实现掺假黄油的识别。
2009 年王右军等[13]利用近红外光谱技术, 采用偏最
小二乘法建立近红外光谱与牛奶中掺假物质含量之

间的定量模型, 结果表明, 对掺入的水解植物蛋白粉
的定量预测准确度较高, 相关系数为 0.969, 预测标
准差为 0.456 g/kg, 可以满足定量检测的需要。2012
年 Haughey 等[14]采用近红外光谱技术检测大豆中是

否掺有三聚氰胺, 并用偏最小二乘法、PCA等对光谱
数据进行解析, 能够实现掺有三聚氰胺大豆的识别。 
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另一类是联合偏最小二乘法和判别分析方法对

样品的真伪进行鉴定, 目前常用的判别分析方法有
马氏距离、K-最近邻法、Fisher线性判别分析等。2008
年荣菡等[15]以近红外光谱分析技术为基础, 构建了
PLS-马氏距离判别分析模型, 成功地将鲜乳、掺假植
物奶油牛乳的样品鉴别开来。2010 年李水芳等[16]利

用近红外光谱技术结合偏最小二乘-线性判别法对蜂
蜜用麦芽糖浆掺假进行了研究, 结果显示模型校正
集和预测集的预测正确率均为 100%。2010年郭美兰
等[17]利用偏最小二乘法结合差别分析、K-最近邻法、
Fisher 线性判别分析等模式识别方法对已进行过预
处理的纯奶和掺假牛奶的近红外光谱进行鉴别分析, 
结果表明采取适宜的近红外光谱预处理方法和模式

识别方法, 可以良好地对纯奶和掺假牛奶进行区分。
2010 年钟珍珍等[18]采用漫反射模式的近红外光谱, 
分别以 IS-KNN、KNN 以及 PLS-DA 法建立掺假原
奶的近红外判别模型。结果表明 IS-KNN 法可取得
良好效果, 该法对掺假原奶的判别正确率在 90%以
上, 对原奶的判别正确率在 81%以上, 对含三聚氰胺
假奶的判别正确率要高于含尿素假奶, 该法对不区
分假奶中伪蛋白种类所得真、假牛奶的识别正确率仍

可达 85%与 91%以上。 
当样品的成分比较复杂、存在非线性响应时, 偏

最小二乘法不能有效区分有效信息和噪声, 容易误
判或者不能进行判断, 此时可以采用非线性偏最小
二乘法优化模型的预测能力。2011 年彭攀等[19]利用

近红外光谱技术结合非线性迭代偏最小二乘法(non-
linear partial least squares method, NIPALS)对奶粉中
掺入植脂末, 天然大豆分离蛋白粉和麦芽糊精的情
况分别进行建模分析, 研究表明近红外光谱技术可
以对奶粉中的掺假情况进行快速判断。 

2.2  人工神经网络结合近红外光谱分析技术的

应用 

人工神经网络(artificial neural networks, ANN)是
由人工建立的以有向图为拓扑结构的动态系统, 通
过对连续或断续的输入作状态响应进行信息处理 , 
采用误差反向传播(back propagation, BP)算法的前馈
神经网络, 能够实现输入与输出之间的高度非线性
映射。在近红外光谱中, 往往光谱参数与样品含量化
学测定值之间具有一定的非线性, 特别是当样品含
量范围变化较大时, 样品的近红外光谱与其待测组
分含量之间的关系是非线性、多因子的复杂关系, 线

性模型不再适应, 这时就可以采用人工神经网络法。 
2008 年刘波平等[20]以近红外光谱分析技术为基

础, 构建自组织竞争神经网络, 成功地将鲜乳、掺假

植物奶油牛乳的样品鉴别开。2009 年李亮等[21]以牛

奶和分别掺有羊奶、豆浆的掺假奶为样品, 利用近红

外光谱仪对样品进行扫描并得到光谱数据, 应用主

成分分析结合人工神经网络技术对试验数据进行多

元统计分析, 分析结果表明所建三层神经网络模型, 

模型对建模集 84个样本的鉴别率为 96.23%, 对预测

集 21个样本的鉴别率为 95.24%, 说明该方法能快速

无损地鉴别原料乳中的蛋白掺假。此外, 人工神经网

络还可以与其他的化学计量方法联合使用对样品进

行分类, 充分利用各种方法对信息的提取和处理能

力, 以提高所建立方法的正确判别率。2011年楮莹等[22]

采用主成分分析结合神经网络法分别对纯山羊奶和

掺有奶油、还原奶的两类掺假山羊奶进行定性和定量

研究。结果表明, 将主成分分析与多层感知器(multi-

layer perception, MLP)神经网络相结合建立的定性判

别模型对样品建模集和预测集的正确判别率都达到

100%。2012年楮莹等[23]利用近红外光谱技术结合偏

最小二乘差别分析 (partial least squares difference 

analysis, PLS-DA ), fisher线性判别和 MLP神经网络

法建立校正模型并对掺假羊奶进行检验验证, 结果

表明, MLP神经网络的鉴别效果最好, 其校正模型的

正判率达到 99.4%, 验证集的正判率达到 100%。 

2.3  支持向量机结合近红外光谱分析技术的应用 

支持向量机(support vector machines, SVM)是

Vapnik 等人根据统计学理论提出的一类新型机器学

习方法。它是建立在统计学理论的 VC 维理论和结

构风险最小原理基础上的, 能够较好地解决小样本、

非线性、高维数和局部极小点等众多实际问题[24-26]。

由于其出色的学习性能和优良的泛化能力, 该技术

已成为机器学习界的研究热点之一, 并在食品掺假

和种类辨别分析领域得到了成功地应用。 

2007 年吴静珠等[27]将支持向量机与近红外光谱

分析技术相结合, 建立判别真假奶粉的近红外定性

分析模型, 对校正集和预测集样品的预测率均可达

到 100%, 为真假奶粉的判别提供一个方便快捷的分

析方法。2011 年屠振华等[28]应用近红外光谱结合 4

种化学计量学模式识别方法对蜂蜜掺假现象进行识
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别分析, 研究结果表明: 最小二乘支持向量机在蜂蜜

中掺入果葡糖浆和果葡糖水的情况下对校正集和验

证集的正确判别率均达到了 100%, 对以上两种掺假

情况下均能很好地识别出掺假蜂蜜样品。2006 年陈

全胜等[29]在主成分分析的基础上,利用基于径向基核

函数的支持向量机模式识别原理,建立了碧螺春茶真

伪的近红外光谱鉴别模型,该模型基本能正确鉴别碧

螺春茶叶的真伪,为支持向量机模式识别原理在近红

外光谱分析中的进一步应用奠定了基础。 

2.4  其它化学计量学方法结合近红外光谱技术

的应用 

偏最小二乘法、人工神经网络及支持向量机是近

年来在食品掺假分析中适用性强、应用较多的三种化

学计量学方法。除此之外, 主成分分析、聚类分析、
线性判别分析、k-最邻近、简易分类算法等在分类和
掺假分析中也有一些应用。然而, 主成分分析作为一
个独立的化学计量学方法的应用已越来越少, 在实
际应用中该方法已逐步演变成其他方法的一部分使

用。聚类分析、线性判别分析、k-最邻近、简易分类
算法等方法由于分类和辨别的原理较为简单, 对于
复杂样品的分辨能力有限, 使得其在实际应用中受
到限制, 已逐渐被分辨、泛化能力强的化学计量学方
法所取代。 

3  展  望 

近红外光谱结合化学计量学技术由其独特的技

术优势在食品掺假分析领域已得到广泛应用。然而, 
由于食品本身成分的复杂性, 食品成分随产地、采收
时间的差异性以及食品掺伪的手段和方式日趋复杂、

更加隐蔽等, 这些都给近红外光谱结合化学计量学
技术在食品的掺伪分析中的应用带来了困难。因此, 
进一步优化化学计量学方法, 创新更加有效的算法
和分类理论, 以促进近红外光谱结合化学计量学技
术分析食品掺假方法的完善和发展是当前相关研究

者的研究方向和着力解决的问题; 此外, 对于非常复
杂的食品样品或者特征物质含量非常低情况下, 考
虑适当、简单的前处理方法以提高该方法的准确度也

是值得研究的方向。 
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 “食品安全追溯信息系统”专题约稿 

 
 “食品安全追溯信息系统”是指运用规模化养殖技术、计算机技术、自动识别技术等现代化技术, 来完

成对食品从生产源头到销售终端安全控制与追溯体系的建立, 从而满足人们对安全食品的需求。《中华人民
共和国食品安全法》明确了食品安全追溯的要点, 规定企业在食品生产环节、加工环节、流通环节都要有能
够实现追溯所要记录的内容, 强化了“从农田到餐桌”的全程监管。“食品安全追溯信息系统”在 2008年北
京奥运会期间已成功应用。目前, 食品安全追溯系统正逐步走进普通市民的生活。 

鉴于此, 本刊特别策划了“食品安全追溯信息系统”专题, 围绕食品安全追溯信息系统的功能、构建、
应用、管理等问题展开讨论, 计划在 2013年出版。编辑部特向各位专家诚征惠稿, 综述、研究论文均可, 以
期进一步提升该专题的学术质量和影响力。请在 2012年 12月 31日前通过网站或 Email投稿。我们将快速处
理并优先发表专题论文。 

投稿方式： 
网站：www.chinafoodj.com 
Email：tougao@chinafoodj.com 
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