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傅里叶近红外光谱法快速检测 5种常见的 

食源性致病菌 
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(1. 西北农林科技大学食品科学与工程学院, 杨凌  712100; 2. 浙江省检验检疫科学技术研究院, 杭州  310016) 

摘  要: 目的  建立傅里叶近红外光谱法快速检测 5 种常见的食源性致病菌。方法  将 5 种常见致病菌的标

准菌株和分离株分别富集培养, 再经冷冻干燥制备成菌粉, 利用傅里叶近红外光谱仪全波长扫描, 得其原始

特征光谱, 由仪器自带 OPUS 软件进行光谱图预处理, 再对用软件进行主成分分析和偏最小二乘法判别分析, 

最后建立起快速鉴别菌种的模型。结果  最终显示偏最小二乘法模型优于主成分分析模型。偏最小二乘法模

型提取的特征波段为 7506.1~6098.1 cm1, 选择的预处理方式是一阶求导和扣除一条直线, 其决定系数的平方

(R2)为 93.14%较为接近 1, 交叉验证均方根的值为 0.361 较为接近零, 预测偏差大于 3.82, 正确率达到 90%, 模型

拟合良好。结论  该方法分析速度快, 产出多, 不用试剂, 不污染坏境, 不破坏样品, 适合在线实时检测。 
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Rapid detection of 5 common foodborne pathogens by Fourier near 
infrared spectroscopy 
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ABSTRACT: Objective  To establish a rapid detection method for 5 common food-borne pathogens by Fourier 

near-infrared spectroscopy. Methods  The standard strains and isolates of 5 common pathogens were enriched and 

cultured respectively, and then their cell powders were collected by freeze-dry. Their original characteristic spectra 

were obtained by full-wavelength scanning with Fourier near infrared spectrometer. The spectrogram was pretreated 

by OPUS software, and the processed data were subdivided into principal components. With partial least squares 

discriminant analysis, a rapid identification model finally establish for these 5 pathogens. Results  The results 

showed that the partial least-square model was superior to the principal components analysis model. The 

characteristic band was extracted by the partial least-square model from 7506.1 to 6098.1 cm1. The prefabrication 

method adopted first derivation and deduction of a straight line. The square of the coefficient of determination (R2) 
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was 93.14%, which was close to 1. The root mean square error cross validation value was close to zero, residual 

predictive deviation was greater than 3.82, and the accuracy was 90%, which suggested that the model fitted well. 

Conclusion  This method has the advantages of fast analysis speed, high output, no reagent, no pollution to the 

environment, no damage to samples, and is suitable for on-line and real-time detection. 

KEY WORDS: Fourier near-infrared spectroscopy; food-borne pathogens; rapid detection; principal components 

analysis; partial least-square method 
 
 

1  引  言 

目前食品安全问题频发, 食源性致病菌对人们的健

康和生命安全造成了巨大威胁, 其中沙门氏菌、金黄色葡

萄球菌、蜡样芽孢杆菌、副溶血性弧菌、单核增生李斯特

菌是我们日常生活中 5 种常见的食源性致病菌。 

在食源性致病菌检测方面, 传统的微生物检验方法

需要经过细菌培养、分离与鉴别、生化分析和血清学鉴定

等过程, 检测结果虽较为准确, 但操作繁琐且耗时长, 特

异性较差。近年来发展起来的各种新方法也各有优劣, 例

如: 免疫学方法[13]快速简便但灵敏度不高; 分子生物学

方法[4,5]灵敏度高, 但是需要专业人员及仪器; 生物传感器

检测技术[69]可用于检测致病菌及其产生的毒素, 样品不

需要预增菌, 但传感器制备复杂等等, 这些都不适合现场

的快速检测和大力推广[10]。 

基于傅里叶近红外光谱技术的食源性致病菌快速检

测方法分析速度快, 产出多[11], 且不破坏样品, 不用试剂

也不污染环境, 适合在线实时检测。当前寻求一种快速灵

敏简便可靠的检测方法迫在眉睫, 且对整个食源性致病菌

检测也有很大意义。目前将傅里叶近红外光谱技术应用于

沙门氏菌、金黄色葡萄球菌、蜡样芽孢杆菌、副溶血性弧

菌、单核增生李斯特菌这 5 种常见的食源性致病菌的同时

快速检测的研究相对较少。 

本实验以这 5 种常见食源性致病菌标准菌光谱特征

信息做基础, 建立基于里叶近红外光谱技术(fourier near- 

infrared spectroscopy, FT-NIR)的快速分析模型, 并对其建

模结果进行分析, 得到具有信息完善、代表性的鉴定模型。

利用主成分分析法(principal components analysis, PCA)先

行建模增强模型预测性能 , 结合偏最小二乘法 (partial 

least-square method, PLS), 为近红外快速检测几种常见食

源性致病菌提供新方法。 

2  材料与方法 

2.1  仪器与试剂 

MPA 傅里叶变换近红外光谱仪(德国布鲁克公司); 

DGX-9143BC 电热恒温鼓风干燥箱(上海福玛试验设备

有限公司); HC-3018R 高速冷冻离心机(安徽中科中佳仪

器有限公司); ES-315 高压蒸汽灭菌锅(日本 TOMY 公司); 

MCFD 真空冷冻干燥机(美国 SIM 公司) 

胰蛋白胨、酵母浸粉、蛋白胨、脱水小牛脑浸粉、脱

水牛心浸粉(北京陆桥技术股份有限公司); 无水乙醇、氯化

钠、生理盐水、葡萄糖、磷酸氢二钠(分析纯, 国药集团化

学试剂有限公司); 实验室用水为 Milli-Q 超纯水。 

标 准 菌 株 : ATCC13076 沙 门 氏 菌 (Salmonella) 、

ATCC25923 金黄色葡萄球菌 (Staphylococcus aureus)、

ATCC17802 副溶血性弧菌 (Vibrio parahaemolyticus) 、

ATCC10890 单增李斯特菌(Listeria monocytogenes)(美国典

型菌株保藏中心); CMCCB76330 蜡样芽孢杆菌(Bacillus 

cereus)(中国医学细菌保藏管理中心)。 

2.2  实验与方法 

2.2.1  溶液配制 

LB 液体培养基: 胰蛋白胨 10 g/L, 酵母浸粉 5 g/L。

氯化钠 10 g/L。 

BHI 液体培养基: 蛋白胨 10.0 g/L、脱水小牛脑浸粉

12.5 g/L、脱水牛心浸粉 5.0 g/L、氯化钠 5.0 g/L、葡萄糖

2.0 g/L、磷酸氢二钠 2.5 g/L。 

2.2.2  样品前处理 

选取沙门氏菌、金黄色葡萄球菌、蜡样芽孢杆菌、副

溶血弧菌, 单核增生李斯特菌的标准株和分离株各一株接

种于 5 mL 培养基中, 在 37 ℃恒温培养箱培养 12 h。后取

出 1 mL 接种于 200 mL 培养基中, 扩大培养 24 h。将富集

培养后的菌液以离心力 6000×g 离心 10 min, 去上清收集

菌体。再用 0.9%的生理盐水洗涤 3 次, 置于80 ℃冰箱预

冷 12 h。用真空冷冻干燥机干燥 48 h 后, 用玛瑙研钵研磨

成粒度均一的菌粉备用。 

2.2.3  样品检测 

将制备好的菌粉置于近红外光谱仪自带的细管中进

行全波长光谱扫描, 模式设定为积分球漫反射模块,  由

于 Rodriguez-saona等[12]已经比较了脱氧核糖核酸, 卵磷脂, 

糖原, Ｎ-乙酰胞壁酸标准品的近红外光谱和全细胞扫描

近红外光谱, 并且对全细胞扫描光谱的主要谱峰进行了归

属分析, 发现微生物细胞近红外原始光谱主要吸收峰为: 

5776、5154、4866、4606、4334、4259 和 4048 cm1, 故本

次实验的全细胞光谱扫描范围设定为 10000~4000 cm1, 

扫描 64 次。 
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3  结果与分析 

3.1  5 种常见致病菌的近红外光谱图 

本实验收集了 5 种常见致病菌的近红外光谱 60 个, 

图 1 是 5 种菌在 7000~4000 cm1 波数范围内得平均光谱。 

 

 
 

图 1  5 种常见致病菌的近红外光谱 

Fig.1  FT-NIR spectra of 5 common pathogens 

 

3.2  主成分分析模型建立 

由图 1 可知, 几种菌的光谱信息相似, 肉眼不可辨

其差别, 根据相关文献[13]选用 4000~7000 cm1 波段的光

谱信息进行分析 , 在预处理数据阶段选用了基线校准 , 

平滑 , 最大最小归一化 , 一阶求导这几种预处理方法。

将一阶求导后的结果导入到 SPSS 软件中进行主成分分

析 , 提取出的第一主成分的特征值是 8.991, 占总体变

异的 81.740%; 同理, 第二主成分的特征值为 1.005, 占

总体变异的 13.369%; 虽然第三主成分的累计贡献率没

有达到 99%, 但是因为其值小于 1, 其并不是我们要提

取的主成分。故最后用本次实验提取的 2 个主成分进行

PCA 二维处理 [14]。发现 5 种菌大部分都聚集在一起, 不

能很好的进行聚类分析。 

3.3  偏最小二乘法模型建立 

本研究运用 OPUS 软件, 选择 Setup Quant 2 method 进

行 PLS 模型建立。此种模型通过留一法交互验证法来评价

所建立的 PLS 模型质量的好坏, 其中决定系数的平方(R2)越

接近于 1, 交叉验证均方根的值(root mean square error cross 

validation, RMSECV)越接近零, 预测偏差(residual predictive 

deviation, RPD)的值越大, 说明该模型越准确[15]。 

光谱数据通过初步建模, 判断此种模型的可行性, 并

依据 RMSECV 的值作为各模型的精度衡量标准[15], 自动

为数据选择不同的预处理方式, 进行建模优化。最终, 提

取波段 7506.1~6098.1 cm1 为特征波段，选择的预处理方

式为一阶求导和扣除一条直线进行正式建模, 决定系数的

平方(R2)增大, 为 93.14%较为接近 1, 交叉验证均方根的值

变小, 为 0.361 较为接近零, RPD＞3.82, 相比较预处理前

的模型更为精确。 

最后对模型进行验证, 按照训练集和验证集 2:1 的比

例, 随机选择 20 条光谱作为训练集, 10 条光谱作为验证集

对模型的准确性进行考察。可以看出由于选择的样品量减

少, 模型的准确度逐渐增加。模型的正确率达到 90%, 在

设置置信区间是 95%的情况下, P=0.343﹥0.05, 说明近红

外光谱的预测值和真值无显著性差异(如表 1)。其中真值为

3 的菌是沙门氏菌, 被误判为单核增生李斯特菌。综合考

虑, 这次误判可能是因为光谱的采集环境, 或是由于随机

误差, 系统误差等等的影响造成。 
 

表 1  PLS 模型验证 
Table 1  Results of PLS model 

编号 样品名 真值 预测值 

1 CMCCB76330-1 1 1 

2 ATCC10890-2 4 3 

3 774-2 2 2 

4 ATCC17802 2 2 

5 201000293-3 1 1 

6 11101-2 3 3 

7 ATCC17802 3 3 

8 CMCC54002-1 4 4 

9 CNF00001 5 5 

10 ATCC19118 4 4 

P=0.343＞0.05 

 

4  结  论 

本实验利用傅里叶近红外光谱仪对五种常见食源性

致病菌全细胞扫描, 结合化学计量法, 运用主成分分析和

偏最小二乘法判别分析分别建模, 结果显示 PLS 模型优于

PCA 模型。在此基础上我们可以探究更多食源性致病菌的

无损快速检测。目前由食源性致病菌引起的食品安全问题

频发, 类似的研究对于寻求更方便快捷的现场检测方法具

有重要作用。 
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