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摘 要
随着社会对食品安全问题的关注度不断提高，食品安全检测技术的市场需求也在持续扩大和成熟。光谱检测技
术以其无损、高效的优势，在食品安全检测领域的应用日益广泛。这些技术包括红外光谱（NIRS、FTIR）、拉
曼光谱、高光谱成像（HSI）和太赫兹时域光谱（THz-TDS）。每种技术在食品安全检测的不同领域都有不同的
应用，其应用范围受到穿透力、准确性、检测速度以及区分有机物质能力等因素的影响。本文将系统综述光谱
检测技术在食品安全检测中的应用及研究进展。这些技术凭借其独特的优势，如高灵敏度、无损检测、快速分
析等，为食品安全检测提供了新的思路和方法。综述将分别介绍这些技术的基本原理、在食品安全检测中的具
体应用，并探讨其研究进展和未来发展方向。
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Abstract

With the increasing attention to food safety issues in society, the market demand for food safety detection
technologies is also continuously expanding and maturing. Spectroscopic detection technologies, with their
advantages of being non-destructive and efficient, are increasingly widely used in the field of food safety de-
tection. These technologies include infrared spectroscopy (NIRS, FTIR), Raman spectroscopy, hyperspectral
imaging (HSI), and terahertz time-domain spectroscopy (THz-TDS). Each technology has different applica-
tions in different areas of food safety detection, and its scope of application is affected by factors such as pen-
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etration power, accuracy, detection speed, and the ability to distinguish organic substances. This paper will
systematically review the applications and research progress of spectroscopic detection technologies in food
safety detection. These technologies, with their unique advantages such as high sensitivity, non-destructive
detection, and rapid analysis, provide new ideas andmethods for food safety detection. The reviewwill intro-
duce the basic principles of these technologies, their specific applications in food safety detection, and discuss
their research progress and future development directions.
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1 光谱技术概述
1.1 光谱技术的分类与原理

随着现代高新技术的迅猛发展，分析技术和分析仪器日新月异，光谱检测为食品安全检测技术革新带来新
的可能。这些技术不仅提高了检测的灵敏度、特异性和便捷性，还推动了食品安全检测从传统的实验室检测向
现场快速检测转变。未来，多学科和多技术的相互渗透融合、相互补充，将进一步提升食品安全检测的效率和
准确性。
（1）高光谱成像技术（HSI）利用高光谱分辨率的光谱仪将入射光分解为多个波长通道，每个通道记录特

定波长范围内的光强度。在成像过程中，目标物体的光谱信息非均匀且内在地耦合到每个像素。通过智能重建
算法，从每一帧中恢复多通道图像，从而实现具有高空间和时间分辨率的实时高光谱成像。
（2）近红外光谱（NIR）是一种基于分子振动和旋转吸收光谱的分析技术，主要用于分析有机分子中的 X-H

化学键（如 C-H、O-H、N-H）。其原理是测量样品在近红外区域（780–2500nm）的吸收光谱。这些吸收带对
应于分子振动的倍频和组合频，能够快速、无损地分析样品成分 [2]。
（3）傅里叶变换红外光谱（FTIR）是一种基于分子振动和旋转吸收光谱的分析技术。其原理是利用干涉仪

（如迈克耳孙干涉仪）生成干涉图，然后通过傅里叶变换技术将其转换为光谱。FTIR 的波长范围通常为 400–
4000cm�¹，涵盖中红外区域，适用于分析有机和无机化合物中的各种化学键和官能团。通过测量样品在红外区
域的吸收光谱，可以获得关于分子结构和化学键的详细信息，从而快速准确地分析样品成分 [3]。
（4）拉曼光谱是一种基于分子振动和旋转散射光谱的分析技术。其原理是用激光照射样品，使入射光与样

品中的分子相互作用，导致光子能量发生变化，从而产生拉曼散射光。这些散射光的频率与样品分子的振动和
旋转模式有关。通过测量这些散射光的频率变化，可以获得样品的化学和结构信息。拉曼光谱仪主要由几个部
件组成，包括激发光源、样品室、滤光片、色散系统、探测器和信号处理模块。根据原理，它们主要分为基于
光栅光谱仪的拉曼光谱仪和傅里叶变换拉曼光谱仪 [4]。
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（5）太赫兹时域光谱（THz-TDS）是一种基于太赫兹波的光谱技术。其原理是利用飞秒激光脉冲激发非线
性电光晶体（如 LiNbO�）产生太赫兹脉冲。这些脉冲与样品相互作用，然后被电光（EO）探针晶体检测。通
过应用傅里叶变换（FFT），将时域信号转换为频域信号，从而获得样品的光谱信息。太赫兹波的频率范围通常
从 0.1到 10THz，位于微波和红外光之间。太赫兹波具有低光子能量、高透过率和独特的光谱指纹特性，使其
在材料分析和无损检测方面具有很高的价值 [4]。

1.2 光谱技术在食品安全检测中的优势
光谱技术在食品安全检测中具有诸多显著优势，使其成为该领域的重要工具。首先，光谱方法能够实现无

损检测，无需损坏样品，这对于保持样品完整性尤为重要。例如，高光谱成像可用于评估水果的新鲜度和成熟
度而不造成任何损害。其次，这些技术检测速度快，能够显著提高检测效率。例如，拉曼光谱可以在几分钟内
检测食品中的特定成分。此外，光谱技术具有高灵敏度和分辨率，能够检测食品中微量有害物质，并提供详细
的光谱信息，以准确识别和定量食品中的成分。它们还可以同时分析食品中的多种成分，减少多次检测的需求，
这对于复杂的食品样品尤其有价值。从环境影响来看，光谱方法通常不需要化学试剂，从而减少了试剂的使用
和废物的产生，更加环保。

先进的数据处理方法，多元散射校正（MSC）、标准正态变换（SNV）以及 SG平滑算法对所采集光谱数据
预处理;采用连续投影算法（SPA）、主成分分析（PCA）以及竞争性自适应重加权采样（CARS）进行特征波
段选择;采用偏最小二乘（PLS）、支持向量机（SVM）以及人工神经网络（ANN）对检测结果数据进行分析，
能够有效处理光谱数据，提高检测的准确性和可靠性 [5][11][12][13][14]。

便携式光谱设备的出现使检测更加灵活方便，能够实现食品样品的现场快速分析，及时发现潜在的安全问
题。总之，光谱技术在食品安全检测中具有无损性、快速性、精确性、多组分分析、环保性、数据处理和便携
性等多重优势，有效提高了检测效率和准确性，为食品质量和安全监管提供了有力的技术支持 [6]。

2 光谱技术在食品安全检测中的应用
光谱技术在食品安全检测中的应用广泛且多样。这些技术在水果和蔬菜、肉类和乳制品、粮食和油脂以及

饮料和酒类的检测中表现出无损、快速和环保的优势。它们能够有效提高食品安全检测的效率和准确性，为食
品质量和安全监管提供更有力的技术支持。

2.1 年份检测
水稻是全球关键的粮食作物之一，为世界能源需求贡献了重要份额。然而，在储存期间，稻米会逐渐变质

和老化。这主要表现为酶活性降低、细胞呼吸强度减弱，营养价值下降，以及长时间储存可能导致的质量下降
[7][8]。老化对大米的化学成分和整体质量产生不利影响，通常会导致颜色加深、风味变差、营养严重流失，以
及黄曲霉毒素等有毒物质的产生 [9][10]。

刘翠玲等人利用高光谱技术快速无损地鉴定水稻贮藏年份，通过收集不同年份水稻样本的高光谱图像和近
红外光谱数据，采用多种预处理方法（如乘法散射校正、标准归一化变量和一阶导数）去除噪声和干扰信号，
使用主成分分析和 t分布随机邻域嵌入进行数据降维可视化。通过竞争性自适应重加权采样和最小绝对收缩选
择算子筛选光谱特征波长，利用灰度共生矩阵、局部二值模式和 Tamura算法提取纹理特征。基于提取的光谱
和纹理特征，分别使用鲸鱼优化算法-支持向量机和极限梯度提升模型进行分类建模，并通过混淆矩阵评估模
型性能，最终发现融合光谱和纹理特征的模型具有更高的分类准确性，其中MSC-CARS-LBP-WOA-SVM模型
准确率最高，可达 98.89%。

在具体操作上，光谱数据预处理采用了三种方法：乘法散射校正（MSC）、标准归一化变量（SNV）和一阶
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导数（1st Derivative）。这些方法分别用于消除光散射效应、消除颗粒大小和固体表面散射的影响以及消除基线
和其他外部背景的干扰。通过这些预处理方法对原始光谱数据进行处理，以提高预测模型的准确性和稳定性。

光谱数据降维方面，研究使用了主成分分析（PCA）和 t分布随机邻域嵌入（tSNE）两种方法。PCA通过
将高维数据投影到低维平面来简化计算量和存储空间；tSNE是一种基于流形学习的非线性降维算法，能够恢
复数据在高维样本空间中的低维流形结构。将 224维的光谱数据通过 PCA和 tSNE降维到 2维，并进行可视
化展示，以便更直观地观察不同贮藏年份水稻样本之间的差异。

光谱特征选择方面，研究采用了竞争性自适应重加权采样（CARS）和最小绝对收缩和选择算子（Lasso）
两种方法来筛选光谱特征波长。CARS基于光谱数据的特征，通过计算特征波长之间的相关性来确定它们的依
赖关系；Lasso则是一种用于处理高维数据集的线性回归算法，能够自动选择数据中最重要的特征。

纹理特征提取方面，研究使用了灰度共生矩阵（GLCM）、局部二值模式（LBP）和 Tamura算法来提取图
像纹理特征。GLCM通过计算图像中像素灰度值在一定距离和方向上的相关性来提取纹理特征；LBP是一种
描述图像局部纹理特征的算子，具有旋转不变性和灰度不变性；Tamura算法则通过提取图像的粗糙度、对比
度和方向性等特征来描述图像的纹理。

分类方法方面，研究使用了鲸鱼优化算法-支持向量机（WOA-SVM）和极限梯度提升（XGBoost）两种分
类方法。WOA-SVM通过鲸鱼优化算法对支持向量机的参数进行优化，以提高模型的预测准确性；XGBoost则
是一种优化的梯度提升算法，通过引入正则化项和对目标函数进行二阶泰勒展开来提高模型的训练精度、速度
和泛化能力。

模型评估方面，研究采用了混淆矩阵来可视化监督算法的分类结果，并基于混淆矩阵中的真正例（TP）、真
负例（TN）、假正例（FP）和假负例（FN）四个重要指标，扩展得到了准确率、精确率、召回率和 F1-score四
个重要的多分类模型评估指标。通过计算模型在测试集上的预测结果与真实标签之间的混淆矩阵，得到上述四
个评估指标，从而全面评估模型的分类性能 [15]。

洪绍勇等人近红外光谱（NIRS）与三种机器学习方法相结合，包括最小二乘支持向量机（LSSVM）、随机
森林（RF）和主成分神经网络（PC-NN）。通过对相关参数的网格搜索进行具体设计，LSSVM模型在区分 3个
标记存储年时以 95.7%的最高准确率进行了最优分类，RF模型和 PC-NN模型在模型训练和优化过程中具有
接近的准确性。与 PLS方法（NIRS数据分析中的典型化学计量学方法）相比，提出的三种机器学习方法在模
型训练和模型测试方面都优于 PLS模型。特别是 RF和 PC-NN模型通过超参数训练进行了优化，获得了 90%
的测试准确率，并将模型训练和测试之间的误差差异降低到 ∼5.0%[16]。

钱成静等人共分析了 482个水稻样品，其中包括 2015-2016年、2017-2018年和 2020-2021年期间生产的
74、100和 308个样品。最初对光谱应用了五种预处理方法，以提高鉴别模型的准确性。随后，使用二维相关
光谱和竞争性自适应重加权采样（CARS）提取与存储时间相关的特征光谱。最后，比较了三种模式识别方法
（K-最近邻分析、线性判别分析和最小二乘支持向量机（LS-SVM））在构建分类模型方面的有效性。结果表明，
对标准正态变量和一阶导数进行光谱预处理，使用 CARS算法选择特征波长，并应用 LS-SVM建模方法，共同
得到校准和验证集的正确识别率分别为 99.72%和 91.67%，从而建立了识别水稻贮藏时间的最佳模型 [17]。

2.2 蛋白质检测
准确且快速地测定蛋白质含量对于食品的质量控制和法规符合至关重要。传统方法，如凯氏定氮法和杜马

斯燃烧法 [18]，尽管可靠，但存在耗时、劳动密集以及需要大量样品制备的缺点，难以满足大规模食品生产场
景下的快速分析需求 [18]。近年来，近红外光谱（NIR）和傅里叶变换红外光谱（FTIR）技术因其快速、无损、
成本低等优势，成为食品样品分析的有力工具。这些技术能够提供食品基质中各种成分的详细信息，包括蛋白
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图 1. 预处理结果：（A）MSC光谱（B）SNV光谱（C）一阶导数光谱 [15]

质。此外，一些无需色谱的质谱方法，如流式注射质谱 [19][20]和MALDI[21]，凭借其高灵敏度和特异性，也
展现出快速分析食品样品的潜力。这些方法因其无损分析和它们提供的关于样品组成的详细分子见解而受到重
视 [22][23][24]。化学计量学方法，尤其是偏最小二乘法（PLS）和偏最小二乘判别分析（PLS-DA），在光谱
数据分析中的应用日益广泛 [25]。PLS回归能够建立稳健模型，将光谱数据与参考值相关联，从而实现对特定
分析物的定量分析。这些技术的结合不仅提高了分析效率，还为食品质量控制提供了更精准的解决方案 [25]。

唐宁等人运用 FTIR-ATR技术结合 PCA和 PLS方法，对掺杂了乳清粉的乳清蛋白浓缩物进行检测和定量
分析。通过制备不同比例的WPC和MWP混合样品，利用 FTIR-ATR光谱技术获取其光谱特征，经过去背景
和归一化处理后，使用 PCA对样品进行区分和表征，结果显示蛋白质和碳水化合物区域是主要的变异来源。进
一步采用 PLS回归模型对蛋白质含量及WPC和MWP的添加量进行预测，模型表现出低预测误差和高精度，
表明 FTIR-ATR与化学计量学方法结合能够准确检测WPC中的掺杂情况。

在具体操作上，研究中分析了 38个样本，其中 36个是不同比例的WPC和MWP混合物，WPC的替代水
平从 0到 100%（以 2.5%为间隔）。每个样本的粉末混合至总重量为 10克，并通过旋涡混合器进行 5次强烈均
质化处理，每次 2分钟。然后称取 250毫克的样本，用研钵和研杵重新均质化，并使用自动液压机在 3吨压力
下压制 3秒，制成直径 10mm、厚度 1mm的片剂，用于后续的 FTIR-ATR光谱分析。

光谱数据采集后，进行背景扣除以消除环境背景噪声，并对选定的光谱区域进行归一化（0-1）处理，以标
准化变量，减少大尺度变量的影响并突出光谱中的细微差异。使用 OriginPro 8.0、Minitab 16.1.1和MS-Excel
进行数据分析。将归一化的光谱数据输入到 PCA和 PLS模型中，PCA用于表征不同掺杂水平的样本的光谱特
征，PLS用于建立基于分析方法获得的定量结果的预测模型，以预测样本中的蛋白质含量以及WPC和MWP
的添加量 [26]。

乔纳森·安德拉德等人评估了使用衰减全反射（FTIR-ATR）的傅里叶变换红外光谱在表征和检测乳清蛋白
浓缩物（WPC）掺假方面的潜在应用。通过用牛奶乳清粉（MWP）代替WPC来掺假样品。主成分分析（PCA）
用于表征光谱。应用偏最小二乘法（PLS）回归对样品中蛋白质含量以及WPC和MWP的克数进行建模和预
测 [27]。

弗朗切斯科 G.根蒂利将 Lowry和 BCA蛋白质测定以及通过N比率进行蛋白质测定与更新颖的光谱方法
进行了比较。采用漫反射红外傅里叶变换光谱（DRIFTS）的酰胺 II波段下高度或积分面积的线性回归预测海
藻蛋白，具有良好的预测性能。对 DRIFTS和近红外（NIR）光谱均进行偏最小二乘回归（PLSR），预测精度
更高。光谱学的性能与计算的蛋白质预测 4.14的 N比相似或更好。这些光谱预测方法需要最少的样品制备和
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化学品使用，并且易于执行，使其在环境中具有可持续性和经济可行性，可用于快速估计海藻蛋白 [28]。

图 2.（Ａ）米粉样品的原始近红外光谱（Ｂ）米粉样品的近红外光谱一阶导数（Ｃ）米粉样品的原始傅里叶变换红外光
谱（Ｄ）米粉样品的傅里叶变换红外光谱一阶导数 [26]

2.3 添加剂检测
世界上超过 95%的钛（Ti）矿石被提炼成二氧化钛（TiO2）[29]。TiO2因其光学特性而用于各种应用，包

括油漆、化妆品、制药和食品包装 [30]。只有一小部分专门用于食用色素。TiO2，在欧盟称为 E171，几十年
来一直在全球范围内用作食品添加剂。然而，由于担心其安全性和潜在的健康影响，2022年 1月 14日，根据
欧盟委员会法规，欧盟不再授权将其用作食品添加剂。伊万娜·比安奇及其团队专注于使用 ICP技术在完全消
化样品后定量测量钛（Ti）水平。或者，拉曼光谱可以快速筛选钛白粉残留物，提供定性见解。遵守欧盟限制
需要检测颗粒状 TiO2，拉曼光谱能够巧妙处理。重要的是，拉曼方法避免了 ICP分析中 TiO2消化所需的强酸。
该研究有两个目标：一是描绘典型食品中的 Ti水平，二是探索一种新的拉曼协议，通过温和的食品酸消化来
检测 TiO2——一种快速、安全的定性筛选方法。通过将宏观拉曼定性数据与相同样品的 ICP结果进行比较，验
证了这种拉曼方法是否符合欧盟标准。分析了来自意大利、比利时和法国的六种食品类型的 22个样本，这些
样本在欧盟 E171禁令前后采集。定性检测阈值为 50mgkg�¹，由文献支持，基本涵盖了含有 E171的食品。拉
曼筛选结果与标签声明和参考定量数据非常接近 [44]。近年来，被禁用的食品添加剂因其对人体健康的危害而
在食品安全领域引起了越来越多的关注。苏丹 I染料和罗丹明 B被用作食品着色剂，因为它们成本低且易于获
得。此外，孔雀石绿已被证明对卵菌 Saprolegnia具有活性，广泛用于商业水产养殖 [39]。然而，据报道，这
三种食品添加剂被怀疑具有致癌或有害性，因此被禁止用于食品添加剂和商业水产养殖 [40][41][42][43]。

张伟等人采用一种将迭代三次样条拟合基线校正方法与判别偏最小二乘定性分析相结合的新策略来分析
禁用的表面增强拉曼散射（SERS）光谱食品添加剂，如食品中的苏丹 I染料和罗丹明 B，养殖鱼中的孔雀石绿
残留物。采用多元定性分析方法，分别将光谱预处理迭代三次样条拟合（ICSF）基线校正与主成分分析（PCA）
和判别偏最小二乘法（DPLS）分类相结合，研究 SERS光谱预测未知禁用食品添加剂类别分配的有效性。PCA
不能用于预测未知样本的类分配。然而，DPLS分类可以使用相对强度差异的信息来区分未知禁用添加剂的类
别分配。结果表明，SERS光谱结合 ICSF基线校正法和探索性分析方法DPLS分类可用于区分食品安全领域禁
用的食品添加剂 [45]。

微塑料（MP）被定义为直径小于 5mm的塑料碎片和颗粒。它们分布广泛，比表面积大，并且很容易吸附
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环境污染物 [31]。它们在环境和食物中的污染引起了全球的广泛关注 [32][33]。微塑料的微观尺寸和物理特性
决定了它们很容易进入人类的食物链。除了微塑料带来的直接健康风险 [34][35][36]，塑料制造中使用的化学
添加剂以及对环境污染物、重金属和有害微生物的吸收也存在潜在危害 [37][38]。因此，检测食品中的微塑料
含量对于确保人类食品安全具有相当重要的意义。

陈全生提出了一种基于便携式拉曼光谱仪结合混合变量选择方法（siPLS和MFE-LASSO）的微塑料含量
非破坏性检测方法，用于检测面粉中的聚苯乙烯（PS）和聚乙烯（PE）微塑料含量。通过制备不同丰度的 PS
和 PE掺杂面粉样品，采集拉曼光谱并进行 ALS基线校正、SNV散射校正和高斯滤波器平滑处理等预处理步
骤，使用 siPLS和MFE-LASSO等方法进行变量选择，建立 PLS回归模型。结果表明，siPLS-MFE-LASSO模
型在预测集上表现最佳，能够准确预测面粉中 PS和 PE的含量，为微塑料的非破坏性检测提供了新方法。

在具体操作上，研究中使用了 10个不同品牌的面粉样品，分别添加不同丰度的 PS和 PE微塑料颗粒（0.01%
到 1%），通过迷你混合器充分混合，制备出 120个 PS含量的面粉样品和 120个 PE含量的面粉样品。光谱采
集使用团队自制的便携式拉曼光谱仪，波数范围为 200-3100cm�¹，激光波长为 785nm，功率为 150mW，积分
时间为 5000ms。每个样品取 10克面粉，直接用金属勺取出并平整后进行光谱采集，每个样品取三个不同点的
平均光谱作为代表光谱。光谱数据采集后，进行 ALS基线校正、SNV散射校正和高斯滤波器平滑处理，以提
高光谱数据的质量和信噪比。具体步骤为：使用不对称最小二乘（ALS）算法进行基线校正，参数设置为不对
称权重 p=0.01，平滑参数 λ=100；使用标准正态变量（SNV）算法处理基线校正后的数据，以减少散射效应；
使用高斯滤波器对数据进行平滑和去噪处理，标准差设为 1。

数据分析采用偏最小二乘法（PLS）回归、协同区间偏最小二乘法（siPLS）、最小绝对收缩和选择算子
（LASSO）以及基于最小绝对收缩和选择算子的多个特征空间集成（MFE-LASSO）等方法。首先使用 siPLS对
原始光谱数据进行初步筛选，选择最佳的子区间组合；然后应用 LASSO和MFE-LASSO对特征区间进行最终
筛选，选择最佳的特征子集。模型评估采用五折交叉验证方法选择潜在变量数量，使用 RMSEC、R²C、RMSEP
和 R²P作为评价指标 [46]。

图 3. 面粉样品的原始光谱（A）PS（C）PE经过 ALS-SNV-Gaussian滤波处理后的光谱（B）PS（D）PE[46]

2.4 质量分级
太赫兹光谱学已经证明了它在研究分子的振动特性（包括扭转和旋转模式）方面的宝贵用途。各种分子在

太赫兹范围内表现出独特的吸收或散射模式，使太赫兹辐射成为 X射线的特殊非电离替代方案，用于生成物体
内部结构的详细图像 [47]。太赫兹光谱揭示了许多软物质和生物系统中不同的光谱特征 [48][49][50][51]。最
近，它也成为农业应用中的有力工具 [52]。
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图 4. （A）小麦样品的频域光谱（B）小麦样品的折射率光谱（C）小麦样品的吸收系数光谱 [54]

多梅尼科·帕帕罗及其团队研究了太赫兹时域高光谱成像（THz-TDHIS）与无监督学习相结合，用于检测
栗子中的真菌感染。这种方法与传统的光衰减技术不同，利用感染区域的独特光谱特征。利用主成分分析、K-
Means聚类和层次聚类算法，他们成功区分了栗子的健康和患病部分。研究表明，光谱细微差别，而不仅仅是
简单的强度变化，是感染的更可靠指标。此外，这些分析工具还能够测量栗子中真菌侵入的程度。无监督学习
算法在处理广泛和多样化的数据集方面的韧性，突出了它们在农业领域的适用性。THz-TDHIS与机器学习的
结合为保护栗子产品的质量和安全提供了一条可行的途径 [53]。

沈寅等人利用太赫兹时域光谱技术（THz-TDS）结合化学计量学和机器学习方法，对不同类型面筋强度的
小麦进行识别。通过采集小麦样本的时域光谱信息，计算得到频域光谱、折射率光谱和吸收系数光谱。采用竞争
自适应重加权采样（CARS）方法选择特征频率，建立基于支持向量机（SVM）、反向传播神经网络（BPNN）、改
进的卷积神经网络（CNN）和麻雀搜索算法优化的支持向量机（SSA-SVM）的判别模型。结果表明，SSA-SVM
模型对面筋强度的判别性能最佳，准确率达到 100%。

在具体操作上，实验使用 163个小麦样本（61个低面筋、61个中面筋和 41个高面筋）。样本被研磨成粉
末，与聚乙烯粉末混合后压制成均匀的薄片。采用Menlo Systems GmbH生产的 TERA K15太赫兹时域光谱
仪采集样本的时域光谱数据。光谱仪的中心波长为 1550nm，光功率为 33mW。样本被放置在充满氮气的封闭
太赫兹透射单元中进行扫描，采集的时域信号范围为 0至 80皮秒（ps），通过快速傅里叶变换（FFT）获得 0
至 6.394太赫兹（THz）的频域光谱信息。使用 Savitzky-Golay滤波器（SG滤波器）对光谱数据进行预处理，
以提高信噪比和数据质量。采用 CARS算法进行特征频率选择，通过连续迭代计算，满足预设收敛条件后，选
择最佳波长组合结果。在 0.2THz至 1.5THz的频率范围内，CARS算法经过 30次迭代，最终选择了 58个特征
频率。基于 SVM、BPNN、改进的 CNN和 SSA-SVM建立模型。模型训练过程中，以折射率和吸收系数等参
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数的模型分辨率准确度作为评估指标，同时采用交叉验证均方根误差（RMSECV）和均方误差（MSE）作为辅
助评价指标 [54]。

熊侃林等人提出了一个使用卷积神经网络（CNN）机器学习方法的太赫兹波成像系统。太赫兹波能够穿透
种子壳以识别花生的质量，而不会对种子造成任何损害。研究了太赫兹波图像上种子质量的特异性，并总结了
5种不同质量的图像特征。太赫兹波图像被数字化并用于卷积神经网络的训练和测试，从而在质量识别方面实
现了 98.7%的高模型准确率。经过训练的 THz-CNNs系统可以准确识别标准种子、霉变种子、缺陷种子、干
燥种子和发芽种子，平均检测时间为 2.2s。该工艺不需要任何样品制备步骤，例如浓缩或培养。我们的方法可
以快速准确地无损地评估带壳种子的质量 [55]。

2.5 农药残留检测
由于每年在农业中使用数百万吨农药，确保食品安全已成为一个主要问题 [56][57]可食用作物表面存在

的农药残留可能对人类健康构成威胁 [58]，因此需要快速有效的程序来监控和规范农药的应用。目前，食品中
农药的检测方法主要依赖于分光光度法 [59]、色谱法 [60]、电化学方法 [61]和酶联免疫吸附测定法 [62]等。
尽管这些传统的分析技术表现出高灵敏度和准确性，但它们存在一些缺点，因为它们价格昂贵，需要繁琐耗时
的样品预处理和样品分析前的大量培训，因此限制了现场应用 [63][64][65]。虽然他们在准确检测低浓度的复
杂农药组合方面也面临挑战，这需要高度灵敏的方法才能获得可靠的结果 [66]。

马本雪等人利用微观荧光高光谱成像（MF-HSI）技术结合机器学习算法，开发了一种用于检测哈密瓜中
农药残留的新方法。通过在新疆石河子的实验田中对 92个哈密瓜样本进行喷洒处理，收集了 368张光谱图像，
并使用掩膜方法提取感兴趣区域（ROI）。研究选择了 400-1000nm波长范围作为研究区域，以识别哈密瓜中的
农药种类。通过顺序投影算法（SPA）选择最优特征波长，并将通过颜色统计方法提取的图像信息与最优特征
波长融合，以优化模型的分类结果。

研究比较了三种模型（ELM、PLS-DA和 KNN），以寻找最佳分类结果。基于 SPA特征提取的 PLS-DA模
型表现更好，训练集和测试集的准确率分别为 89.35%和 86.99%，比全波长数据高出 2.76%和 1.74%。基于融
合数据的优化 SPA-PLS-DA模型在所有性能评估指标（特异性、敏感性、精确度和准确度）上均取得了最佳结
果。其中，基于 4个重要图像特征（GBVL）融合的 PLS-DA模型测试集的准确度为 93.48%，分别比全波长和
特征波长高出 8.23%和 6.49%。这些结果表明，融合图像信息与光谱数据构建的 PLS-DA模型优于仅使用单光
谱数据构建的 PLS-DA模型。因此，MF-HSI可以通过融合光谱和图像数据构建快速、高精度的模型，用于识
别哈密瓜中的农药残留。

在具体操作上，研究中使用了 120个哈密瓜样本，分为三组，分别喷洒了三种农药：Beta-Cypermethrin、
Difenoconazole和 Acetamiprid。农药在果实设定和果实膨胀两个关键生长阶段施用，共进行了 7次喷洒。样
本在成熟度达到 80%时被收集，共收集了 92个样本。样本被切成 2.5×5×0.8cm的薄片，每 90度切取一片，共
4片。使用冷冻干燥机进行冷冻干燥，冷阱温度设置为-45°C，真空过程从大气压降至 15Pa，冷冻时间为 10小
时。编号后，将切片存放在-20°C的冰箱中 12小时。光谱数据采集使用MF-HSI成像系统（HSI-RS2-sCMOS，
Isuzu Optics Corp，台湾，中国），光谱带范围为 400-1000nm，共 474个波段。在暗室中进行测量，以消除杂
散光的干扰。通过袖套透镜将激发光聚焦到样本表面，实现扫描。相机曝光时间设置为 200毫秒，以减少过曝
或欠曝导致的图像噪声。最终，共采集了 368张MF-HSI图像。

光谱和图像特征提取方面，通过MATLAB R2016a软件处理MF-HSI图像，选择完整的荧光区域作为感兴
趣区域（ROI）。从 ROI图像中提取 9个图像特征参数，包括 RGB颜色空间的红（R）、绿（G）、蓝（B）通道，
HSV颜色空间的色调（H）、饱和度（S）、亮度（V），以及 Lab颜色空间的亮度（L）、红-绿轴（a）、黄-蓝
轴（b）。使用标准正态变量（SNV）算法对原始光谱数据进行预处理，以减少背景噪声和杂散光的影响。通过
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CARS、GA和 SPA算法从预处理后的光谱数据中提取特征波长，以降低数据维度并提高模型的检测准确性和
速度。

模型建立与评估方面，使用 k-最近邻（KNN）算法、极限学习机（ELM）和偏最小二乘判别分析（PLS-DA）
建立分类模型。采用 10折交叉验证，将样本集按 3:1比例分为训练集和测试集。使用特异性、敏感性、精确度
和准确度作为指标评估模型的可靠性和稳定性 [67]。

李阳等人为了动态维持银纳米颗粒的表面活性，设计了一种增强基底，提出了结合机器学习策略区分果皮
上农药的“表面热点”两步增强表面增强拉曼散射（SERS）检测平台。首先，将银纳米颗粒与硼氢化钠（Ag@B）
孵育，以防止表面氧化，并吸附农药中的氮和硫以获得初始增强的拉曼信号。随后，引入钠离子作为聚集剂形
成银纳米颗粒的“热点”，进一步增强目标农药的 SERS信号。在增强基底系统中，农药没有添加任何额外的标
记基团。Ag@BNNPs被应用于从水果表面检测农药，如苯并咪唑类、有机磷类、氨基甲酸酯类、拟除虫菊酯类、
有机锡类、沙蚕毒素类和氯代烟碱类农药。此外，尝试对噻苯达唑和噻虫嗪进行多组分检测以进行定量分析。
此外，还尝试在五种农药的混合物中识别单个农药。结合 t分布随机邻域嵌入（t-SNE）、主成分分析（PCA）、
层次聚类分析（HCA）和卷积神经网络（CNN）来区分和预测水果表面十种农药的 SERS信号。该策略为多种
农药残留的原位检测提供了一种快速、高效、通用且可行的方法 [68]。

曾朝元等人设计并合成了一种新型的近红外荧光探针 PT-CES，它对 CES具有极强的响应性。该探针可瞬
间达到最强荧光强度，并长期保持稳定。此外，PT-CES表现出优异的特异性和抗干扰能力，对 CES高度敏感，
检测限低至 0.00396u/mL。值得注意的是，PT-CES基于酶抑制原理在检测OPS方面具有显着的潜力。此外，我
们成功地将 PT-CES应用于蔬菜中农药残留的检测。实现了对敌敌畏和敌百虫的准确、快速、稳定检测。此外，
我们采用 PT-CES研究OPS对细胞线粒体中 CES的影响，并监测肝组织中 CES的动态变化。总之，PT-CES为
快速、准确和直接检测食品和生物样品中的 CES和 OPS残留物提供了一种新方法 [69]。

图 5. （A）全部样本的光谱曲线（B）平均光谱曲线 [67]

2.6 鱼类新鲜度评估
鱼类产品通常具有含水量高且极易变质的特点。在储存、加工、运输和销售过程中，鱼类产品在自身的酶

水解和微生物的作用下易腐烂，导致鱼类产品质量下降 [70]。随着鱼类产量的增加，活鱼的销售已经无法满
足市场的需求。为了延长保质期并避免因距离和季节造成的短缺，鱼类产品被冷冻出售。解冻是冰晶融化的过
程，使解冻的食物难以恢复到原来的新鲜状态。因此，人们致力于研究新的解冻方法，以更好地解决冷冻食品
在解冻过程中的质量变化。如果解冻方法不合适或解冻时间过长，可能会导致水分流失 [71]和风味 [72]，质
地变化 [73]，脂质氧化 [74]并导致食品质量下降。新鲜度是最重要的质量属性之一。因为鲜鱼很易腐烂，受到
生产者和消费者的高度关注，也是决定价格的关键参数之一。评估新鲜度的两种方法是感官评估和客观分析评
估。感官评估通常由高技能的分析进行，但是一种主观评估，提供了关于样品研究的感官特性的定性和定量信
息 [75]。分析技术包括高效液相色谱法（HPLC）[76]和气相色谱法（GC），它们只能间接评估新鲜度，包括
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TVB-N、pH值和 TVC。然而，它们是破坏性的、耗时的和不合适的。

图 6.不同解冻方法下测试鱼片的平均光谱特征（A）不同解冻方法下大口黑鲈鱼片的（B）使用全光谱范围的电导率（C）
PLSR模型的预测和实测电导率值，以及使用 SPA确定的特征光谱的（D）SPA-PLSR回归模型的预测和实测电导率值

“a–c”字母表示显著差异（p<0.05）。误差条表示标准差 [78]

因此，为了满足快速无损检测肉类新鲜度的要求，Mike Hardy等人利用高光谱成像技术结合机器学习算
法，对鲑鱼片在连续四天储存过程中的新鲜度进行评估。通过高光谱相机在 400-1000nm范围内进行吸收光谱
测量，采集了 12个不同区域的高光谱图像，并使用 K-Nearest Neighbours（KNN）算法和主成分分析（PCA)
等方法对数据进行处理和分析。研究发现，高光谱成像技术能够有效检测鱼片不同区域的新鲜度变化，为鱼类
新鲜度评估提供了新的方法。

在具体操作上，研究中使用了一块鲑鱼片，从新鲜鱼店获取后，真空包装并存放在聚苯乙烯容器中，附带
冰袋。鱼片被分为头部和尾部两部分以便于测量。设置了一个中央鱼片部分，进一步分为参考 A和参考 B切
片。参考 A切片在-20°C下冷冻保存，直至核苷酸测定分析；参考 B切片在第 1、2和 3天取出解冻，并进行
高光谱成像测量，之后再放回冰箱。主要的鱼片部分（头部和尾部）在不进行分析时存放在 4°C的冰箱中。

光谱数据采集使用HinaLea4250高光谱相机，光谱分辨率为 4nm，波长范围为 400-1000nm。相机镜头与
样本的距离约为 40cm，测量的样本面积约为 100cm²。通过在样本上标记贴纸来确保每天测量的区域大致相同。
在四天的实验期间，每天对鱼片的 12个不同区域进行高光谱成像测量。

数据处理方面，使用HinaLea HSI集成软件包进行初步数据分析。采用HinaLea标准缩放算法（K-Means
聚类）对数据进行分类，设置相似性分类阈值为 3%或 5%。匹配区域在图像上显示为灰色，其余部分显示为黑
色，用于直方图像素分析。使用 KNN算法对所有波长（变量）的数据进行分类分析，设置 k值为 5。为了减
少数据维度，还使用 PCA对数据进行降维处理，保留前五个主成分（PCs）构建 PCA-KNN模型。研究发现，
高光谱成像技术能够有效检测鱼片不同区域的新鲜度变化，特别是尾部区域的新鲜度下降趋势最为明显。通过
KNN模型和 PCA分析，研究揭示了鱼片在储存过程中不同区域的新鲜度变化规律，表明高光谱成像技术在鱼

11



自然科学学报

类新鲜度评估中的应用潜力 [77]。
蔡陆云等人探讨使用 HSI（400–1000nm）无损快速测定不同解冻方法下大口黑鲈鱼片的电导率（EC）值

的适用性。为了改进HSI的应用，需要连续投影算法（SPA）结合多变量线性逐步回归（MLSR）（SPA-MLSR）
和 SPA结合偏最小二乘回归（PLSR）（SPA-PLSR）来建立预测模型。此外，还采用光谱算法的最优预测模型
建立 EC的视觉分布图 [78]。

陈金丽等人通过商用MQ系列气体传感器和 AS7265x光谱传感器的组合，开发了一种用于评估鱼类新鲜
度的传感系统。传感器生成的信号由机器学习模型进行处理，例如多元线性回归（MLR）、偏最小二乘回归
（PLSR）和支持向量回归（SVR）。为了校准这些模型，真正的鱼新鲜度由 T-VBN和 K值确定，然后将其提供给
机器学习算法。这种开发的传感系统不仅提供了经济高效的解决方案，而且表现出了高精度。在整个研究过程
中，利用 T-VBN、K值和传感器信号等指标监测、估计和讨论石斑鱼片的新鲜度变化，从活鱼状态到变质 [81]。

2.7 对比分析
表 1对比了太赫兹时域高光谱成像、近红外光谱法（NIR）与傅里叶变换红外光谱法（FTIR）、高光谱技术

以及拉曼光谱四种常用光谱检测技术的主要优点与缺点。各技术在光谱分辨率、结构信息提取、无损检测能力
以及操作复杂性等方面各有优势和局限 [79-80]。通过该比较，有助于根据具体应用需求选择合适的光谱检测
方法。

表 1. 常用光谱检测技术的优缺点比较
技术名称 技术优点 技术缺点
太赫兹时域高光
谱成像

可获取丰富的光谱和空间信息，能识别物质的独
特光谱特征，对复杂样本的分析具有优势，且无
监督学习方法在处理大型异构数据集方面表现
出色。

设备成本较高，技术相对复杂，对操
作人员的专业要求较高。

近 红 外 光 谱 法
（NIR）和傅里叶
变换红外光谱法
（FTIR）

分析速度快，无需复杂的样品预处理，可实现对
样品的快速无损检测，适合现场快速筛查和在线
监测；FTIR的分辨率和信噪比较高，能够提供更
丰富的结构信息。

对于成分复杂的样品，可能存在光谱
重叠等问题，影响分析的准确性；NIR
的定量分析精度相对较低，FTIR对
样品的制备要求较高。

高光谱技术 同时获取图像和光谱信息，能够实现对物质的空
间分布和成分信息的同步分析，具有较高的空间
分辨率和光谱分辨率。

数据量大，处理和分析较为复杂，需
要借助专业的软件和算法；成像速度
相对较慢，不适合实时在线检测。

拉曼光谱 具有较好的分子结构特异性，能够提供丰富的化
学信息，适用于对物质的定性和定量分析；无需
复杂的样品前处理，可直接对固体、液体等不同
状态的样品进行检测。

拉曼信号较弱，检测灵敏度相对较低，
易受荧光干扰；仪器成本较高，且对
操作环境的要求较为严格。

3 总结与分析
3.1 应用分析

快速筛查：对于需要快速现场筛查的场景，如农贸市场、食品加工车间等，试纸条检测和免疫检测是较好
的选择，它们操作简便、快速，能够快速判断食品中是否含有目标成分或成分含量是否超标。
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成分分析：若要对食品中的特定成分进行准确的定量分析，如蛋白质、重金属、农药残留等，色谱法、质
谱法、近红外光谱法等较为合适，这些方法准确性高，但操作相对复杂，适合在实验室环境中使用。

质量分级与品质评估：对于农产品等的质量分级和品质评估，太赫兹时域高光谱成像和高光谱技术能够提
供丰富的空间和光谱信息，有助于实现对食品品质的全面评估。

复杂体系分析：在面对成分复杂、需要获取详细分子结构信息的食品检测任务时，拉曼光谱可以发挥其优
势，尽管灵敏度相对较低，但其特异性强，能提供独特的化学指纹。

3.2 面临的挑战
成本方面：光谱检测设备通常价格昂贵，如高光谱成像仪、傅里叶变换红外光谱仪等，这限制了其在一些

小型检测机构或发展中国家的广泛应用。此外，光谱设备的运行需要消耗大量的电能，且对环境条件要求较高，
如温度、湿度等，需要专门的实验室环境，增加了运行成本。设备的维护和维修也需要专业的技术人员和昂贵
的零部件。

技术复杂性方面：光谱数据通常是高维度、复杂的，需要进行大量的数据预处理和特征提取工作，如散射
校正、平滑处理、特征波段选择等，这对数据分析人员的专业知识和技能要求较高。为了准确地从光谱数据中
提取有用信息，需要建立复杂的数学模型，如偏最小二乘法、支持向量机、人工神经网络等。这些模型的参数
选择、优化和验证过程较为繁琐，且模型的适用性和可移植性较差。光谱技术涉及到光谱学、化学计量学、计
算机科学等多个学科的知识，操作人员需要具备扎实的理论基础和丰富的实践经验，才能正确地进行设备操作、
数据采集和结果分析。

标准化方面：目前，光谱技术在食品安全检测中的应用还缺乏统一的标准和规范，不同实验室之间采用的
方法和参数可能不同，导致检测结果的可比性和重复性受到限制。光谱检测模型通常是针对特定的食品种类和
检测目标建立的，缺乏通用性。当检测对象或检测条件发生变化时，需要重新建立模型，这增加了实际应用的
难度。

其他方面：光谱检测对环境条件较为敏感，如实验室中的光照、温度、湿度等都会对光谱数据的采集产生
影响，需要严格控制实验环境，这在实际应用中可能会受到限制。为了获得准确的光谱数据，样品需要进行严
格的制备和处理，如均匀性、平整度等要求较高，这在实际检测中可能会增加工作量和难度。

3.3 结论与展望
光谱技术作为现代分析检测的关键参与者，在提高食品安全检查方面具有重大潜力。未来需要持续研究将

光谱方法与智能控制和人工智能等新技术相结合。迅速推进和部署这些集成技术对于提高光谱方法的可靠性和
影响力至关重要。这一进步将推动检测技术的持续改进和创造性飞跃，为确保我们食品供应的安全提供更强有
力和更可靠的支撑系统。随着技术的不断发展，光谱技术在食品安全检测中的应用将更加广泛和深入。例如，
高光谱成像技术（HSI）可以实现对食品成分的快速、无损检测，而近红外光谱（NIR）和傅里叶变换红外光谱
（FTIR）则能够提供更精确的成分分析。此外，拉曼光谱和太赫兹时域光谱（THz-TDS）等技术也在不断拓展
其应用范围，为食品安全检测提供了更多可能性。未来的研究方向不仅包括技术本身的优化和创新，还应注重
多学科的交叉融合。例如，将光谱技术与大数据分析、机器学习等技术相结合，可以进一步提高检测的准确性
和效率。此外，开发便携式和现场快速检测设备，也将是未来的重要发展方向。总之，光谱技术在食品安全检
测中的应用前景广阔，通过持续的技术创新和多学科合作，有望为食品安全提供更加全面和高效的保障
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