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基于可见/近红外光谱技术快速检测 

花椰菜中硫代葡萄糖苷的含量 
 

黄亮，薛建新，穆炳宇 

（山西农业大学农业工程学院，山西晋中 030801） 
摘要：为了快速无损检测不同品种（“松花”、“雪白”）花椰菜中硫代葡萄糖苷的含量。本实验采集新鲜收获的“松花”、“雪白”

花椰菜样本进行可见/近红外光谱的采集、提取和分析。首先，采用基线校正（Baseline）、标准正态变量变换（Standard Nomal Variate 

transform，SNV）、中值滤波（MedianFilter，MF）、高斯滤波（GaussionFilter，GF）、S-G 平滑（Savitzky-Golay）五种方法进行原始

光谱的预处理分析。然后，分别采用连续投影算法（Successive Projections Algorithm，SPA）、回归系数法（Regression Coefficient，RC）

进行特征波段的提取，并采用主成分分析法（Principal Component Analysis，PCA）进行主成分的提取，在此基础上，结合最佳预处

理方法建立偏最小二乘回归（Partial Least Squares Regression，PLSR）模型。结果表明：“松花”花椰菜的光谱数据所建立的 MF-PCA-PLS

模型最佳，校正集模型参数Rc=0.89，RMSEC=1.23，预测集模型参数Rp=0.89，RMSEP=0.63。“雪白”花椰菜光谱数据所建的MF-RC-PLS

模型最优，校正集模型参数 Rc=0.87，RMSEC=1.31，预测集模型参数 Rp=0.73，RMSEP=0.46。由此可见，近红外光谱结合 PLSR 算

法能够快速、无损、准确地检测花椰菜中硫代葡萄糖苷的含量。 
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Visible/Near-infrared Spectroscopy 
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Abstract: In order to quickly detect the content of glucosinolates in different varieties of cauliflower (“Songhua” and “Snow-white”), in 

this experiment, fresh "Songhua" and "Snow-white" cauliflower samples were collected for visible/near-infrared spectrum collection, extraction 

and analysis. First, five methods, Baseline correction, Standard Nomal Variate transform (SNV), Median Filter (MF), Gaussion Filter (GF) and 

S-G smoothing (savitzky-golay), were used for the preprocessing analysis of the original spectra. Secondly, methods of extracting feature bands 

were respectively adopted, namely the Successive projection Algorithm (SPA) and the Regression Coefficient (RC) were used to extract the 

feature bands. Principal Component Analysis (PCA) was used to extract the Principal components. A Partial Least Squares Regression (PLSR) 

model was established based on the optimal preprocessing method. The results showed that the MF-PCA-PLS model established by the spectral 

data of "Songhua" cauliflower was the best, and the calibration set model parameter Rc=0.89, RMSEC=1.23, predictive set model parameters 

Rp=0.89, RMSEP=0.63.The MF-RC-PLS model based on the spectral data of "Snow-white" cauliflower was optimal, with calibration set model 

parameters Rc=0.87, RMSEC=1.31, predictive set model parameters Rp=0.73, RMSEP=0.46. It can be seen that the content of glucoside in 

cauliflower can be detected quickly, nondestructively and accurately by PLSR algorithm combined with visible/near-infrared spectroscopy. 
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花椰菜（Brassica oleracea L. var. botrytis L.），又

称花菜、菜花或椰菜花，是一种很受人们欢迎的蔬菜，

花椰菜富含蛋白质、脂肪、碳水化合物、食物纤维、

多种维生素和钙、铁、磷等矿物质，具有较高的食用

价值[1]和医药价值[2]。 

硫代葡萄糖苷（Glucosinolates），简称硫苷，是十

字花科蔬菜中的一种重要的次生代谢产物[3]。许多研

究表明：硫代葡萄糖苷水解后会产生一系列生物活性

物质，这类活性物质具有抵抗真菌、细菌、病毒和蚜

虫等功效[4-7]，同时还可阻碍早期癌细胞的生长[8]。基

于花椰菜中硫代葡萄糖苷的营养价值和抗癌的作用，

很多专家认为，花椰菜中硫代葡萄糖苷含量的多少是

评价其产后品质的重要依据之一[9]，因而近年来对硫

苷的提取、检测分析引起研究人员的极大兴趣。 
硫代葡萄糖苷通常存在于组织细胞的液泡中，细

胞壁的破裂能引起硫代葡萄糖苷的降解，从而导致营

养成分的流失。采用传统的检测方法检测硫代葡萄糖

苷的含量既耗时又损坏了样本的外部形态和内部结

构。因此，快速无损检测花椰菜中的硫代葡萄糖苷就

显得尤为重要。而目前，采用可见/近红外光谱技术进

行花椰菜中硫代葡萄糖苷含量预测的文献鲜有报道。

根据量子力学理论可知，可见/近红外光谱照射在花椰

菜表面后，硫代葡萄糖苷分子中含氢原子的基团对光

子产生吸收作用后从基态跃迁到第二或更高的激发

态。这种能级跃迁所产生的吸收光谱极易受到不同物

理性质及化学性质的影响，比如硫代葡萄糖苷的含量。

因此基于这项理论，采用近红外光谱测定花椰菜中硫

代葡萄糖苷的含量。 
近几年，近红外光谱分析目前已经广泛运用到蔬

菜 [10]、水果 [11]、肉类 [12]、谷物 [13]等农作物中。

Sahamishirazi S[14]等利用了近红外光谱技术测定 12 个

不同品种的西兰花中硫代葡萄糖苷的含量，结果表明，

近红外光谱技术可以对大样本西兰花中硫代葡萄糖苷

的含量进行定性和定量的测定。顾敏[15]利用近红外光

谱技术实现了西兰花表面农药残留种类的判别，表明

利用近红外光谱技术可以实现对西兰花外部品质的相

关检测。常静[16]等利用近红外光谱技术结合 PLS、PCR
两种方法分别建立了杜仲中松脂醇二葡萄糖苷的预测

模型，结果表明，两种方法建立的模型精度都较高。

郭泽慧[17]等人实现了利用可见/近红外光谱技术对萝

卜根、叶中的硫苷组分含量的快速无损检测。目前利

用可见/近红外光谱技术对花椰菜品质的检测研究较

少，对花椰菜中硫代葡萄糖苷的检测鲜有研究。偏最

小二乘回归算法主要是寻找一个线性回归模型，来探

索两个变量之间的线性关系，可在本实验中对光谱数

据与硫苷值进行偏最小二乘回归建模。基于此，本实

验拟采用可见/近红外光谱技术结合偏最小二乘回归

算法检测花椰菜中硫代葡萄糖苷含量，旨在为花椰菜

内部品质的价值评估提供一种无损检测途径。 

1  实验材料与方法 

1.1  试验样本 

实验材料花椰菜采自山西省太谷县农贸市场，采

后当天运达实验室，并对样本进行筛选。实验所需“松
花”花椰菜花球较圆整，花球尚紧实、大而松散，茎部

色泽浓绿。“雪白”花椰菜花球圆整、完好，花球紧实、

不松散，茎部色泽浅绿。花椰菜切割成样本后自然风

干，选定“松花”样本和“雪白”样本各 120 个（共计 240
个），运用 K-S（Kennard-Stone）算法分别在两种花椰

菜样本中选出 90 个样本作为校正集（共 180 个），30
个样本作为预测集（共 60 个）。 

1.2  试验仪器 

使用美国 ASD（Analytical Spectral Device）公司

的 Field Spec 3 型近红外光谱仪采集光谱，光谱范围为

350~2500 nm，每个样本采集三次光谱数据取平均值。 

1.3  硫代葡萄糖苷含量的测定方法 

硫代葡萄糖苷含量的测定采用分光光度法[17]。通

过硫苷在蔬菜中内源酶-芥子酶的作用下水解产生葡

萄糖且能用 3,5-二硝基水杨酸法测定所产生的葡萄糖

含量的原理来计算出硫苷的含量。 

1.4  数据处理 

本实验采用 Matlab 2019、The Unscrambler X 10.1
软件进行光谱数据的提取及后期数据处理，利用

OriginPro 8.5 软件进行图形绘制。 

2  结果与讨论 

2.1  硫代葡萄糖苷含量的分析 

采用分光光度法对 240 个花椰菜样本中硫代葡萄

糖苷的含量进行测量，测量结果如表 1 所示。经过样

本总量的平均计算，花椰菜中硫代葡萄糖苷的含量分

布在 2.44~10.62（μmol/100 g）之间，分布范围较广，

因此具有很好的代表性。“松花”花椰菜的预测集硫苷

含量范围为 4.21~9.98（μmol/100 g），校正集硫苷含量

范围为 3.26~11.19（μmol/100 g）。“雪白”花椰菜预测

集硫苷含量范围为 6.12~9.03（μmol/100 g），校正集硫
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苷含量范围为 4.89~12.31（μmol/100 g）。校正集含量

差异较大，反映了个别样本的差异性，但总体不影响

预测模型的精度。故“松花”和“雪白”花椰菜预测集中

硫代葡萄糖苷的含量均在校正集内，说明校正集和预

测集划分合理。 

2.2  近红外光谱数据的采集 

近红外光谱数据的采集均在自制的暗室中进行。

为了减少误差，提高光谱数据的准确程度，每个样本

的头部、茎部各采集三次，每次采集光谱时，旋转样

本 120°。入射光与样本表面成 90°角是为了减少样本

表面的角反射噪音。采用黑纸板固定样本来防止采集

到与样本无关的光谱信息。两个花椰菜品种的所有光

谱曲线取平均值后如图 1。由图 1 可知，两类不同品

种的花椰菜光谱走势基本相同，但 800 nm 后“松花”
花椰菜的光谱反射率普遍高于“雪白”花椰菜的光谱反

射率，这可能与品种、颜色、质地等因素有关。为了

去除光谱首尾的噪声对后期光谱数据分析造成的影

响，因此，本实验仅采用 450 nm~2250 nm 波段的数

据进行后续的预测分析。 

 
图1 “松花”、“雪白”花椰菜平均光谱曲线 

Fig.1 Mean spectral curves of "Songhua" and "Snow-white" 

cauliflower 

2.3  光谱数据预处理 

表1 硫代葡萄糖苷指标值统计结果 

Table 1 Statistical results of glucosinolates 

项目 样品数量/个 最大值/(μmol/100 g) 最小值/(μmol/100 g) 平均值/(μmol/100 g) 方差/(μmol/100 g)²

松花校正集 90 11.19 3.26 5.74 3.86 

松花预测集 30 9.98 4.21 6.70 1.57 

雪白校正集 90 12.31 4.89 7.71 2.47 

雪白预测集 30 9.03 6.12 8.21 0.48 

表2 “松花”、“雪白”花椰菜不同预处理后PLSR模型精度 

Table 2 PLSR model accuracy of "Songhua" and "Snow-white" cauliflower after different pretreatment 

品种 预处理方法 
校正集 预测集 

Rc RMSEC/% Rp RMSEP/% 

松花 

The original spectrum 0.90 1.19 0.89 0.63 

Baseline 0.89 1.22 0.89 0.63 

Median Filter 0.90 1.19 0.89 0.63 

GaussionFilter 0.90 1.19 0.89 0.63 

Standard Nomal Variate transform 0.88 1.27 0.85 0.71 

Savitzky-Golay 0.89 1.23 0.86 0.70 

雪白 

The original spectrum 0.86 1.34 0.72 0.47 

Baseline 0.86 1.36 0.67 0.50 

MedianFilter 0.86 1.34 0.75 0.44 

GaussionFilter 0.86 1.34 0.69 0.49 

Standard Nomal Variate transform 0.78 1.67 0.70 0.48 

Savitzky-Golay 0.86 1.34 0.75 0.45 

为了进一步消除可见/近红外光谱中噪声及环境

因素对实验精度的影响 [18]，分别采用基线校正

（Baseline）、标准正态变量变换（Standard Nomal 
Variate transform，SNV）、中值滤波（MedianFilter，
MF）、高斯滤波（GaussionFilter，GF）、S-G 平滑

（Savitzky-Golay）五种预处理方法对原始光谱进行预

处理。偏最小二乘回归（ Partial Least Squares 
Regression，PLSR）模型是近红外光谱分析中使用最

广泛的经典线性回归建模方法之一[15]，通过不同的预

处理方法处理后所建的 PLSR 模型精度如表 2 所示。
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经过中值滤波预处理后的“松花”、“雪白”花椰菜预测

集相关系数最高，其相关系数 Rp 分别为 0.89、0.75，
预测集均方根误差 RMSEP 分别为 0.63、0.44。即中

值滤波能较好地消除或减少环境噪音、样本大小不同

和表面散射带来的误差。 
中值滤波是一种能有效抑制噪声的非线性信号处

理技术，其原理是把数字序列中某个值用该值的一个

领域中各个值的中值代替，让周围的数据更接近真实

值，从而消除孤立的噪声点。马超[19]对贮藏期内滩羊

熟肉的肌红蛋白含量变化进行无损检测，光谱数据经

过中值滤波预处理后，所建模型效果最佳，其模型参

数分别为： Rc=0.79 ， RMSEC=1.81 ， Rp=0.87 ，

RMSEP=2.63。“松花”花椰菜经过中值滤波预处理后模

型参数优于滩羊熟肉模型的相应模型参数，说明对于

“松花”花椰菜而言，使用中值滤波进行预处理后，模

型更稳定、可靠性更高。但“雪白”花椰菜经过中值滤

波后，建模效果略低于滩羊熟肉的建模效果，可见，

经过中值滤波后，并未使“雪白”花椰菜模型获取更多

的有效光谱信息，这可能是由于花椰菜的品种差异较

大所导致的。综合比较后，采用经过中值滤波预处理

后的花椰菜来进行后续研究。 

2.4  模型优化 

2.4.1  SPA 法提取特征波长 
连续投影算法 SPA 可提高建模的速度和效率[20]。

SPA 作为一种特征波长提取方法在近红外光谱检测中

应用广泛。高明[21]在冬小麦叶片叶绿素含量可见/近红

外光谱检测研究中使用SPA法对冬小麦的反射叶片光

谱数据进行特征波长选择，显著提升了模型

（SPA-PLS）的建模精度。 
经 SPA 提取到的特征波长如图 2 所示。“雪白”花

椰菜中，设置最大变量数为 13，当特征波长数为 12
时，RMSE 最小，最小值为 2.48。所提取的 12 个波长

依次为 827、1069、968、760、532、2246、1692、1363、
2250、612、1842、683 nm（图 2a）；“松花”花椰菜中，

设置最大变量数为 10，当特征波长数为 7 时，RMSE
最小，最小值为 2.88。所提取的 7 个特征波长依次为

725、1121、1022、1364、2202、796、682 nm（图 2b）。
近红外光谱采集过程中，光源照射在样本表面，水分

蒸发将导致某些吸收峰发生偏移。682 nm 和 683、612、
725 nm 波段可能是水分特征波段 687、606、728 nm
发生位置偏移所致。另外，在花椰菜的采集、运输、

保存过程中，样本表面受到的机械损伤、内部物质含

量的降解也会导致某些吸收峰发生偏移。827 nm 处的

波段可能与蛋白质特征波段 832 nm 的位置偏移有关

[18]。532、1363 和 1364、1842 nm 波段可能是蛋白质

特征波段 526、1360、1834 nm 发生位置偏移所致。

2236、2250 nm 波段可能是硬度值特征波段 2246、2265 
nm 发生位置偏移所致。1692、1121、1022、1069 nm
波段可能是维生素特征波段 1698、1129、1030、1070 
nm 发生位置偏移所致。968、760、725、2202、796 nm
附近的吸收峰可能与硫代葡萄糖苷分子结构中 O-H
二级倍频（960 nm）、C-H 四级倍频（762 nm）、O-H
三级倍频（730 nm）、N-H 合频（2200 nm）、N-H 三

级倍频（785 nm）有关。 

 

 
图2 SPA法提取“松花”、“雪白”花椰菜特征波段 

Fig.2 Characteristic bands of "Songhua" and "Snow-white" 

cauliflower were extracted by SPA method 

注：a：“雪白”花椰菜在 SPA 算法下选择的最优特征波长；

b：“松花”花椰菜在 SPA 算法下选择的最优特征波长。 

2.4.2  RC 法提取特征波长 
回归系数法 RC[22]是将原始变量简化成少数变

量，且新的特征变量能包含原始光谱数据的有效信息，

从而产生比全波段变量更优的预测结果[22]。张筱蕾[23]

利用 RC 提取得到的特征波长建立 PLS 模型后，波段

数即自变量由全波段 1800 个降至 10 个，有效提高了

模型运行速度，从而实现油菜养分及产量信息的快速

获取。本实验利用经过中值滤波后的 PLSR 模型中的

回归系数进行“松花”、“雪白”花椰菜的特征波长提取，

结果如图 3 所示。其中，1912 nm 和 1064 nm 波段可

能是水分特征波段 1900 nm 和 1067 nm 发生位置偏移

所致，1661 nm 波段与可溶性固形物（SSC）含量特
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征波段重合。759、959、1467 nm 附近的特征吸收峰

可能与硫代葡萄糖苷分子结构中C-H基团的四级倍频

（762 nm）、O-H 二级倍频（960 nm）、O-H 一级倍频

（1450 nm）有关。 

 

 
图3 RC法提取“松花”、“雪白”花椰菜特征波段 

Fig.3 RC method was used to extract the characteristic bands 

of "Songhua" and "Snow-white" cauliflower 

注：a：“雪白”花椰菜；b：“松花”花椰菜。 

2.4.3  主成分提取 
主成分分析 PCA 是一种常用的数据降维的方法，

它的主要原理是使得提取出的新变量能够最大化的保

留原始数据内在信息的同时也能够降低维度[24]。利用

PCA进行降维后，得到15个主成分的累积贡献率，“松

花”、“雪白”花椰菜结果如表 3 所示。由表 3 可知，

“松花”、“雪白”花椰菜前 8 个主成分的累积贡献率

已达到 99.88%和 99.95%，能解释其光谱数据中

99.88%和 99.95%的信息量。因此，选定前 8 个主成分

进行后续的光谱建模。 

2.5  硫代葡萄糖苷含量的预测 

“松花”和“雪白”花椰菜原始光谱经过中值滤波后

分别采取上述的三种模型优化算法得到的有效光谱数

据建立 PLSR 预测模型。根据模型的相关系数（Rc、
Rp），校正均方根误差（RMSEC）和预测均方根误差

（RMSEP）对模型的建模精度进行分析[25]，结果如表

4 所示。 
由表 4 可知，利用“松花”和“雪白”花椰菜的有效

光谱数据分别建立 MF-PCA-PLS 模型和 MF-RC-PLS
模型后，其 RMSEP 值最小（分别为 0.63 和 0.46），
所以“松花”花椰菜经过 PCA 处理后所建模型的预测

精度最高，“雪白”花椰菜经过 RC 特征波长提取后所

建模型的预测精度最高，其 Rp 值分别达到 0.89、0.73。 
表3 前 15个主成分累积贡献率 

Table 3 Cumulative contribution rate of the first 15 principal 

components 

No.of PC Songhua cauliflower  
Percent/% 

Snow-white  
cauliflower Percent/%

PC1/% 64.87 73.60 

PC2/% 98.20 98.78 

PC3/% 99.30 99.70 

PC4/% 99.65 99.83 

PC5/% 99.78 99.89 

PC6/% 99.83 99.91 

PC7/% 99.85 99.93 

PC8/% 99.88 99.95 

PC9/% 99.90 99.96 

PC10/% 99.91 99.97 

PC11/% 99.92 99.98 

PC12/% 99.92 99.98 

PC13/% 99.94 99.98 

PC14/% 99.49 99.99 

PC15/% 99.95 99.99 

表4 经过不同提取特征波长的PLSR模型结果 

Table 4 results of PLSR model with different extracted 

characteristic wavelengths 

方法 
校正集  预测集 

Rc RMSEC/% Rp RMSEP/%

松花

MF-SPA-PLS 0.88 1.28  0.86 0.69 

MF-RC-PLS 0.89 1.24  0.84 0.74 

MF-PCA-PLS 0.89 1.23  0.89 0.63 

雪白

MF-SPA-PLS 0.85 1.41  0.70 0.48 

MF-RC-PLS 0.87 1.31  0.73 0.46 

MF-PCA-PLS 0.65 2.03  0.68 0.49 

3  结论 

本实验采用偏最小二乘回归法（PLSR）快速、无

损地对花椰菜中硫代葡萄糖苷的含量进行了预测，并

结合最优处理方法和提取特征波长法建立了最佳预测

模型。结果为“松花”花椰菜的光谱数据所建立的

MF-PCA-PLS 模型最佳，预测集模型参数 Rp=0.89，
RMSEP=0.63。“雪白”花椰菜的光谱数据所建立的

MF-RC-PLS 模型最优，预测集模型参数 Rp=0.73，
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RMSEP=0.46。结果表明。样本硫苷的实际含量与预

测值有很好的相关性，可以在一定程度上对不同品种

花椰菜的硫苷含量进行预测。该实验为在线无损检测

花椰菜内部品质提供了理论基础。 
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