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近红外光谱技术分析草鱼营养成分
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摘  要：采用化学计量学方法，测定107个草鱼样品鱼肉的粗蛋白、粗脂肪、水分含量，并采集各样品的近红外光

谱，以建立基于近红外光谱技术的草鱼营养成分的检测方法。结果表明：在107个样品中，草鱼鱼肉蛋白质含量为

18.00%～26.00%，粗脂肪含量为2.08%～4.36%，水分含量为70.80%～81.20%，数据范围较大，可满足建模要求。

比较多种光谱预处理方法，确定数据多元散射校正与Savitzky-Golay导数结合适宜分析鱼肉水分含量，而鱼肉粗蛋

白和粗脂肪含量的近红外光谱的最佳预处理方法是数据多元散射校正，并采用偏最小二乘法分别建立鱼肉粗蛋白含

量、粗脂肪含量和水分含量的近红外定量分析模型。所建立的鱼肉粗蛋白、粗脂肪和水分含量的近红外光谱模型的

相关系数分别为0.9806、0.9968和0.9372，模型具有较好的预测能力，采用该方法能较为准确、快速地测出草鱼鱼

肉中粗蛋白、粗脂肪和水分的含量。
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Abstract：Protein, fat and moisture in 107 grass carp samples were analyzed by chemometric methods. Meanwhile, near 

infrared spectra (NIRS) of these samples were investigated in order to obtain quantitative analysis methods for grass carp 

nutrients. The protein content in grass carp ranged from 18.00% to 26.00%, fat content from 2.08% to 4.36%, and mois-

ture content from 70.80% to 81.20%. The results showed that the nutrient values met the modeling requirements. Various 

spectral preprocessing methods were tested, and the best preprocessing method was multiplicative scatter correction (MSC) 

together with Savitzky-Golay derivatives for grass carp moisture spectra, and standardization for protein and fat spectra. The 

near-infrared quantitative analysis models were obtained for fish protein, fat and moisture contents by partial least square 

regression. The correlation coefficients of the models were 0.9806, 0.9968 and 0.9372 for protein, fat and moisture contents, 

respectively. These results indicate the acceptable fitting accuracy and prediction capability of the models for the analysis of 

protein, fat and moisture contents in grass carp by NIRS.
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我国是淡水鱼生产大国，2010年我国淡水鱼总产量

2346.5万t，其中草鱼422.22万t，已成为我国产量最大的淡

水鱼品种[1]。随着我国水产品物流业和加工业的发展，水

产品的感官品质、营养品质以及安全品质已成为消费者关

注焦点[2]。目前多采用测定鱼肉理化指标[3-5]及风味物质[6-8]

综合评定鱼类品质的好坏，但这些方法耗时长、操作复

杂。因此，探寻一种简便、快速的分析技术对建立鱼肉品

质评价体系、确保水产食品安全具有重要意义。

近红外光谱(near infrared spectroscopy，NIRS)分析技

术是一种快速、无损检测技术，具有操作简单、分析快

速、分析过程无污染、对操作人员无专业要求等优点。

已有多位学者利用NIRS建立肉制品营养指标检测模型，

如Ripoll等[9]利用NIRS检测牛肉中的水分、蛋白质含量；

Prieto等[10]利用NIRS测定牛肉的水分和脂肪含量来区分牛
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肉的来源；Uddin等[11]利用NIRS测定鱼糕的凝胶终点温

度；Shimamoto等[12]则利用NIRS检测冷冻和解冻鲭鱼的

脂肪含量。本实验在测定107个草鱼样品鱼肉的水分、

粗蛋白、粗脂肪含量和采集各样品近红外光谱的基础上，

采用近红外光谱技术和化学计量学方法定量分析建模，以

期建立基于近红外光谱技术检测草鱼营养成分的方法。

1 材料与方法

1.1 材料与试剂

草鱼，从武汉市集贸市场采集到不同批次、不同规

格的鲜活草鱼样品107个，鱼体质量1000～3000g/尾，样

品采集时间为2011年10月和11月。

硼酸、甲基红、次甲基蓝等均为分析纯 国药集团

化学试剂有限公司；浓盐酸、浓硫酸(分析纯) 信阳市

化学试剂厂。

1.2 仪器与设备

Supnir-2720近红外光谱仪 杭州聚光科技股份有限

公司；AC2IOS型分析天平 德国赛多利斯公司；K600

食物调理机 德国博朗电器公司；烘箱 上海精宏实

验设备有限公司。

1.3 方法

1.3.1 草鱼肉样本的制备

将市场上购买到的鲜活草鱼样品于10℃左右宰杀，

取鱼背脊肉、绞碎、分装、随机编号后放置到0℃冰箱中

保存备用，放置时间不超过2d。

1.3.2 近红外光谱扫描

取按1.3.1节制备的草鱼鱼肉样品装入样品盒内并

用样品盒盖轻轻压平，排除样品盒底部的气泡。用近

红外光谱仪进行光谱采集。样品的光谱曲线取3次扫描

所得光谱曲线的平均值。光谱采集条件为扫描波长：

1000～1799nm；仪器带宽：1nm；扫描间隔：1nm；光

谱重复性：优于0.2nm；信噪比：优于2000:1；测量方

式：漫反射测量；工作温度范围：15～25℃；测量时

间：3s。

1.3.3 水分的测定

取按1.3.1节制备的草鱼鱼肉样品2～5g，按GB 5009.3—

2010《食品中水分的测定》[13]中的直接干燥法(101～105℃)

测定。取3次平行结果的平均值。

1.3.4 粗蛋白的测定

取按1 .3 .1节制备的草鱼鱼肉样品2～5g，按GB 

5009.5—2010 《食品中蛋白质的测定》[14]中的凯氏定氮法

测定(F = 6.25)。取3次平行结果的平均值。

1.3.5 粗脂肪的测定

取按1.3.1节制备的草鱼鱼肉样品10g左右，按GB 

5009.6—2010《食品中脂肪的测定》[15]中的索氏抽提法测

定。取3次平行结果的平均值。

1.3.6 建模方法与异常样品剔除

1.3.6.1 鱼肉营养成分的近红外光谱定量模型的建模方法

依据107个草鱼肉样品的粗蛋白、粗脂肪和水分含量

和近红外光谱数据，采用偏最小二乘(partial least squares 

regression，PLS)回归方法建立粗蛋白、粗脂肪和水分含

量的定量模型，并对模型进行优化，寻找最佳光谱预处

理方法、最佳波段范围和最佳主因子数。通过定标相关

系数(Rc)、验证相关系数(Rp)、验证标准偏差(SECV)、预

测标准偏差(SEP)等参数对模型进行内部验证，最后通过

外部验证考察模型的准确性和适应性[16]。

1.3.6.2 异常样品剔除

建立模型过程中，发现异常样品时需要对其进行分

析。剔除异常样本一般要遵循预测浓度残差、重构光谱

残差、光谱PLS分解主成分得分的聚类分析以及杠杆值与

学生残差等标准[17]。

1.3.7 光谱数据处理与分析

光谱数据采用近红外光谱仪自带的RIMP化学计量学

软件进行处理。各定量分析模型分别采用PLS建立，PLS

是NIRS定量分析中应用最多的多元校正方法[18]。PLS不

仅可以对光谱矩阵进行分解，同时也可以对浓度矩阵进

行分解[19-20]，因此PLS可以过滤掉原始数据矩阵中的无用

信息，以保证保留的主成分一定与组分浓度相关，此外

PLS适用于多变量模型的建立可有效消除噪声，减少误

差，提高模型稳定性和模型的预测精度[21]。

2 结果与分析

2.1 样品的光谱采集与化学分析结果

107个草鱼样品所对应的近红外光谱见图1，鱼肉的

粗蛋白、粗脂肪和水分含量见表1。
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图 1 草鱼肉样本近红外反射光谱

Fig.1 NIRS of fish samples
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表 1 草鱼肉样本粗蛋白、粗脂肪、水分的化学测量值

Table 1 The measured contents of protein, fat and moisture in 

grass carp samples

序号
蛋白含
量/%

脂肪含
量/%

水分含
量/% 序号

蛋白含
量/%

脂肪含
量/%

水分含
量/% 序号

蛋白含
量/%

脂肪含
量/%

水分含
量/%

1 21.20 2.52 74.50 39 21.00 3.53 74.60 76 22.40 2.60 72.60 

2 21.70 2.48 74.70 40 21.20 3.52 74.70 77 23.40 2.54 73.00 

3 21.10 2.45 74.70 41 20.40 3.60 74.10 78 25.30 3.14 72.50 

4 21.80 2.44 75.10 42 21.30 3.52 74.50 79 23.50 3.08 73.00 

5 20.80 2.38 75.00 43 26.00 3.04 70.80 80 22.50 3.14 72.50 

6 21.60 2.35 75.30 44 24.40 3.06 72.70 81 23.40 3.11 72.50 

7 20.60 2.49 74.60 45 23.30 2.98 72.90 82 24.10 3.02 73.00 

8 20.20 2.37 75.30 46 24.30 2.84 73.50 83 22.50 3.02 73.30 

9 19.70 2.38 75.00 47 22.90 2.93 73.40 84 21.10 4.36 72.20 

10 21.80 2.33 75.50 48 23.90 2.85 73.60 85 21.00 4.29 72.30 

11 20.60 2.31 75.20 49 23.60 2.96 72.60 86 22.70 4.32 72.10 

12 20.20 2.27 75.90 50 22.90 2.49 74.30 87 21.60 4.21 72.50 

13 18.40 2.24 77.60 51 24.20 2.63 74.20 88 21.40 4.25 72.60 

14 18.20 2.15 78.30 52 22.50 2.39 74.80 89 22.60 4.20 72.40 

15 18.70 2.18 78.00 53 21.30 2.53 75.00 90 20.20 2.35 81.20 

16 18.80 2.15 78.10 54 22.50 2.40 74.50 91 19.00 2.70 78.90 

17 18.00 2.11 78.50 55 23.20 2.46 74.90 92 18.30 2.59 78.40 

18 18.70 2.08 78.10 56 25.80 3.62 71.70 93 19.10 2.63 77.10 

19 22.80 2.62 74.10 57 25.70 3.60 71.90 94 19.90 2.54 78.50 

20 23.30 2.49 75.10 58 25.60 3.52 72.30 95 19.90 2.60 79.70 

21 22.10 2.53 74.70 59 25.00 3.45 72.60 96 24.10 3.17 72.20 

22 22.40 2.49 74.60 60 22.20 2.77 75.50 97 24.40 3.10 72.60 

23 21.90 2.38 75.50 61 22.00 2.66 75.80 98 23.40 3.17 72.20 

24 21.50 2.40 75.00 62 21.70 2.71 75.80 99 24.10 3.10 72.10 

25 20.70 2.62 75.50 63 21.50 2.57 76.40 100 24.00 3.11 72.20 

26 20.30 2.49 76.30 64 20.10 2.59 76.50 101 22.10 3.06 72.40 

27 20.00 2.56 75.60 65 20.90 2.53 76.60 102 18.80 3.59 76.10 

28 19.90 2.51 76.10 66 20.00 2.62 76.60 103 20.00 3.48 76.80 

29 20.30 2.52 75.50 67 19.80 2.55 76.80 104 19.20 3.53 76.50 

30 19.30 2.47 76.00 68 19.90 2.55 76.80 105 19.70 3.50 76.50 

31 22.70 3.98 73.10 69 19.50 2.59 76.50 106 20.00 3.44 76.90 

32 22.40 4.01 73.10 70 20.00 2.54 76.70 107 19.70 3.46 76.60 

33 21.80 4.04 72.70 71 19.80 2.58 76.30 最大值/% 26.00 4.36 81.20 

34 21.80 4.00 73.00 72 22.10 2.51 73.60 最小值/% 18.00 2.08 70.80 

35 22.30 3.98 73.10 73 22.40 2.55 73.40 平均值/% 21.63 2.93 74.77 

36 22.00 3.87 73.70 74 23.50 2.49 73.50 方差/% 1.86 0.59 2.03 

37 21.70 3.65 74.10 75 22.40 2.52 73.20 极差/% 8.00 2.28 10.40 

38 20.60 3.61 74.20 

2.2 数据处理

对表1中107个草鱼样品鱼肉的粗蛋白、粗脂肪和水

分进行统计分析，可知107个草鱼样品的蛋白质含量为

18.00%～26.00%，平均为(21.63±1.86)%，粗脂肪含量

为2.08%～4.36%，平均为(2.93±0.59)%，而水分含量为

70.80%～81.20%，平均为(74.77±2.03)%，数据范围较

大，可满足近红外光谱技术定量建模的需要。

对107个数据进行K-S分组，定标集为80%，验证集为

20%。根据鱼肉样本的近红外光谱特性，从中选取22个样本

作为验证集，其余为定标集。定标集样本用于建立NIRS定

标模型，验证集样本用于检验所建NIRS定标模型的准确性

和可靠性。定标集和验证集鱼肉营养指标数据统计见表2。

表 2 定标集和验证集草鱼肉样本营养指标数据统计

Table 2 Statistical analysis of nutrients for the calibration set and validation 

set of samples

组分

定标集  验证集

样品
数

最大
值/%

最小
值/%

平均
值/%

方差/
%

样品
数

最大
值/%

最小
值/%

平均
值/%

方差/
%

粗蛋白 85 26.00 18.00 21.51 1.80 22 25.80 18.70 22.06 2.07
粗脂肪 85 4.36 2.11 2.93 0.01 22 4.19 2.08 2.89 0.01
水分 85 81.20 70.80 74.87 2.07 22 78.10 71.70 74.26 1.84

2.3 草鱼营养指标模型的建立

将各样品化学测定值与所采集的样品光谱一一对

应。分别比较各个营养指标的多种光谱预处理方法，得

到鱼肉营养指标的最佳光谱预处理方法，并以RMSECV

为评价指标对模型最佳波段进行选择，RMSECV值越

小，表明模型精确度越高，预测性越好。在最优的光谱

预处理方法和最优的光谱区域下，采用留一法交互验

证，根据交互验证的标准差PRESS值来确定模型的最佳

主因子数，PRESS值越小，说明定标模型的预测能力越

强。利用近红外仪自身配备软件(导向功能)得到了粗蛋

白、粗脂肪和水分建模的最佳光谱数据预处理方法、最

佳图谱范围和最佳主因子数，结果见表3。

表 3 草鱼肉粗蛋白、粗脂肪和水分模型的最佳条件

Table 3 The optimal parameters of the models for moisture, protein and fat

组分 波段范围/nm 预处理方法 回归方法 最佳主因子数
粗蛋白 1000～1200，1300～1650 数据多元散射校正 PLS 13
粗脂肪 1000～1799 数据多元散射校正 PLS 14
水分 1000～1799 数据多元散射校正和Savitzky-Golay导数 PLS 10

利用RIMP化学计量学软件，计算出鱼肉样本中的粗

蛋白、粗脂肪和水分的马氏距离值和学生化残差值，对

异常样品进行剔除。由此而建立的粗蛋白、粗脂肪和水

分模型预测性能比剔除异常样品之前的模型都有一定的

提高。最终经过优化后的粗蛋白、粗脂肪和水分模型的

各项统计参数值见表4。

表 4 草鱼肉粗蛋白、粗脂肪和水分模型的内部验证结果

Table 4 Internal validation of the models for moisture, protein and fat

组分
定标集 验证集

Rc SECV Rp SEP
粗蛋白 0.980580 0.009897 0.684300 0.015399
粗脂肪 0.996810 0.123380 0.857450 0.307450
水分 0.937230 0.012171 0.625850 0.016108

由表4可知，定标集在草鱼粗蛋白、粗脂肪和水分定

量模型的相关系数分别为0.9806、0.9968和0.9372，说明

粗蛋白、粗脂肪和水分数学模型的预测值和实测值之间

具有较高的相关性。

将光谱数据与鱼肉营养指标的实测值在以上最优

设置条件下一一对应，拟合出鱼肉粗蛋白模型、粗脂

肪模型和水分模型，见图2。其中鱼肉粗蛋白模型的线

性方程为y1=0.96166x1＋0.0082069，粗脂肪模型的线性

方程为y2=0.99364x2＋0.0181，水分模型的线性方程为

y3=0.87842x3＋0.090885。
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图 2 基于近红外光谱参数的草鱼肉粗蛋白(a)、粗脂肪(b)和水分(c)的

预测模型

Fig.2 Prediction models of fish moisture, protein and fat based on near 

infrared spectral parameters

2.4 草鱼营养指标模型的检验

表 5 预测模型对草鱼肉样本粗蛋白、粗脂肪和水分含量的预测结果

Table 5 Predicted values from the models for moisture, protein and fat 

contents in grass carp

粗蛋白含量/% 粗脂肪含量/% 水分含量/%
真实值 预测值 偏差 真实值 预测值 偏差 真实值 预测值 偏差

19.70 19.31 0.39 2.38 2.43 －0.05 75.00 76.88 －1.88 
20.20 20.87 －0.67 2.27 2.62 －0.35 75.90 76.37 －0.47 
18.70 18.96 －0.26 2.18 2.20 －0.02 78.00 77.12 0.88 
18.70 20.04 －1.34 2.08 2.15 －0.07 78.10 76.92 1.18 
22.10 21.24 0.86 2.53 2.47 0.06 74.70 75.44 －0.74 
22.40 20.48 1.92 2.49 2.45 0.04 74.60 75.51 －0.91 
19.90 18.73 1.17 2.51 2.48 0.03 76.10 76.27 －0.17 
21.80 22.42 －0.62 4.04 4.06 －0.02 72.70 72.92 －0.22 
21.00 21.36 －0.36 3.53 3.52 0.01 74.60 73.10 1.50 
21.20 21.22 －0.02 3.52 3.55 －0.03 74.70 73.17 1.53 
23.30 23.56 －0.26 2.98 2.89 0.09 72.90 74.30 －1.40 
24.30 22.71 1.59 2.84 2.89 －0.05 73.50 74.50 －1.00 
22.90 22.61 0.29 2.49 2.63 －0.14 74.30 73.34 0.96 
21.30 23.23 －1.93 2.53 2.76 －0.23 75.00 73.46 1.54 
25.80 20.56 5.24 3.62 3.52 0.10 71.70 74.59 －2.89 
19.50 21.75 －2.25 2.59 2.59 0.00 76.50 73.23 3.27 
22.40 21.76 0.64 2.52 2.50 0.02 73.20 73.78 －0.58 
25.30 21.93 3.37 3.14 2.53 0.61 72.50 73.70 －1.20 
24.10 21.97 2.13 3.02 3.07 －0.05 73.00 73.64 －0.64 
22.60 21.64 0.96 4.20 3.20 1.00 72.40 73.58 －1.18 
24.10 20.41 3.69 3.17 2.49 0.68 72.20 76.18 －3.98 
24.10 22.69 1.41 3.10 3.03 0.07 72.10 74.19 －2.09 

随机选取一些模型之外的样品对模型进行外部验

证。采集验证集中22个样本的近红外光谱，采用2.3节
中所建立的粗蛋白、粗脂肪和水分模型分别对各样品的

粗蛋白、粗脂肪和水分进行计算得到预测值，并与验

证集中各样品的粗蛋白、粗脂肪和水分的实测值进行

比较，结果见表5，并对其进行t检验，3者的t值分别为

1.21580、0.24544和1.51378，均小于t0.05(21)=2.07961，表

明近红外光谱预测值与实测值之间不存在显著差异，模

型具有较好的预测能力。

3 结 论

在 1 0 7 个 草 鱼 样 品 中 ， 鱼 肉 蛋 白 质 含 量 为

18.00%～26.00%，粗脂肪含量为2.08%～4.36%，水分含量

为70.80%～81.20%，数据范围较大，可满足建模要求。

采用偏最小二乘法(PLS)分别建立草鱼肉粗蛋白含

量、粗脂肪含量和水分含量的最优模型，所建立的近红

外光谱定量模型预测值与实测值的相关系数分别0.9806、
0.9968和0.9372。对模型进行外部验证，草鱼肉粗蛋白、

粗脂肪和水分含量的预测标准偏差分别为0.015399、
0.307450和0.016108，t检验证明近红外光谱预测值与实测

值之间不存在显著差异，表明模型具有较好的预测能力。
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