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现代近红外光谱分析技术在农业研究中的应用
                曹 干
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    摘 要:简述了近红外光谱分析技术的发展历史、应用原理和技术特点，对该项技术在作物品质育种、品种资源的鉴

定与分类、生物样品的非破坏性测定、作物施肥与土壤养分测定、作物抗虫性鉴定等方面的应用进行了综述。
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    近红外谱区是指从可见光谱区到中红外谱区之间

的电磁波，波长范围为0.75一2. 5 Km，波数范围为13
330- 4 000 cm-1。近红外谱区是在1800年由Her-

schel发现的，是人类认识最早的非可见光光谱区111.
如今，现代近红外光谱分析技术已经成为发展最快、最

引人注目的光谱分析技术。近红外光谱分析技术与计

算机技术和化学计量学的有机结合，仪器测量信号的

数字化和分析过程的绿色化程度的不断提高，使该项

技术具有典型和鲜明的时代特征[2la

1 发展历史

11技术的发展
    近红外光谱技术的发展大体上可分为5个阶段。

在近红外谱区被发现后的一个半世纪中，受技术水平

的限制，无法将光谱信息充分提取出来，其应用受到了

很大的限制。直到20世纪50年代以后，随着近红外

光谱仪器的进步和Norris等所做的大量研究工作，近

红外光谱分析技术首先在农产品品质快速分析的研究

中得到了广泛应用。到60年代中期，经典近红外光谱

分析存在灵敏度低、抗干扰性差的弱点，而当时的技术

水平无法克服这些弱点，使该项技术的研究和应用进
人了一个沉默时期。在此期间，由于美国农业部研究

部门在农产品和食品品质分析上大力推广近红外光谱

分析专用仪器，使近红外光谱分析的研究和应用得以

维持和延续。80年代以后，随着现代计算机硬件和软

件技术的飞速发展，带动了分析仪器的数字化和化学

计量学(Chemometrics)学科的发展，很好地解决了近

红外谱区谱峰重叠、提取光谱信息困难和背景干扰的
问题，使以弱信号和多元信息处理为基本特征的近红

外光谱分析获得了坚实的技术支持。在该时期近红外

光谱分析技术在各个领域中的应用研究陆续展开。进

人90年代，近红外光谱分析技术步人一个快速发展时

期。在该时期计算机硬软件技术日益成熟，数字化的
光谱仪器与化学计量学方法有机结合，形成了现
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代近红外光谱技术。近红外光谱仪器数字化程度亦在

不断提高，并配备有功能强大的计算机和化学计量学

分析软件，使其应用更为广泛。在欧美等发达国家中

近红外光谱仪已被视为品管实验中必备的仪器。目前

在石油、纺织、制药、食品、饲料等行业中，近红外光谱

分析技术被广泛应用于复杂物质的定量和定性分析、

生产流程中品质的实时监控和在线分析等方面。在农

业生产和科研中，近红外光谱分析技术的应用也极为

广泛。

1.2 仪器的发展
    近红外光谱分析技术的发展与仪器的发展密切相

关。在长期的发展过程中近红外光谱仪器结构和技术

水平也发生了很大的变化。近红外光谱仪器已由传统

的滤光片型和光栅色散型，发展到现在的主流产品傅

立叶变换型。90年代初出现一种新仪器类型，即声光

可调滤光器(AOTF)，但因价格贵昂，目前还未成为应

用的主流仪器。

    近红外光谱仪主要由光源、测样部件、光色散元件

和检测器4个部分组成。不同类型仪器在结构上有很

大差别。滤光片型近红外光谱仪是从光源发出的光先

经过样品池，再通过滤光片，最后进人检测器。扫描式
光栅型近红外光谱仪，通常采用光栅分光，通过光栅的

转动，使得到的单色光在不同时间依次通过样品池后，

最后进人检测器被检测。傅立叶变换近红外光谱仪的

主要光学元件是干涉仪，从光源发出的光，先经过干涉

仪产生干涉光，干涉光通过样品池后被检测器检测。

    滤光片型仪器是早期的主要仪器，在农产品分析

中应用较多。滤光片型仪器的构造简单、价格便宜，易
于维修。但波长准确性差，扫描谱区极为有限，无法任

意选择波长范围，对不太复杂的物质体系，如能选择适

合的谱区范围也可获得较好的结果。由于其光分辨能

力较差，光谱信息的提取能力受到限制，不适合复杂物

质体系分析。对定量分析而言，很难建立理想的分析

数学模型。主要用于专用分析仪器，如粮食水分测定

仪、油分专用分析仪。

    光栅色散型仪器是70-80年代最常用的仪器类
型，其采用全息光栅分光、PbS或其他光敏元件作检测
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器，可连续扫描光谱，有较高的信噪比，但波长准确度

仍不够高，数学模型仍不能传递。数学模型可因仪器

关键部件的更换或仪器的报废而不能再使用。仪器中

可动部分可能磨损，影响光谱采集的可靠性，不适合应

用于在线分析。

    傅立叶变换近红外光谱仪是目前近红外光谱仪器

的主导产品，在90年代以后逐渐发展成熟，其较传统
的滤光片型和光栅色散型近红外光谱仪有更为明显的

优点。表现为波长准确度和分辨率更高、辐射通量大、

扫描速度更快、不受自然散光影响、检出限量高等[[3]0
建立的近红外定量分析数学模型在同类仪器间转移成

为可能，数学模型具有继承性。

    现代近红外光谱仪器的另一典型特征是有各种不

同的测定附件相匹配，诸如积分球、漫反射探头、透射

探头等测定附件的推出，使该项技术在应用上更为灵

活方便。如近红外光导纤维探头的出现，使待测样品

不需进人样品暗室，样品的形态可以是固体、粉末状、

颗粒状或液体等，可远离主机提取样品光谱信息。这

些配套技术的出现和发展，大大拓宽了近红外光谱分

析的应用范围。

能实现复杂物质的定性鉴定和定量分析。

    近红外谱区适合采用漫反射方式进行光谱分析，

可以得到较高的信噪比和较宽的线性范围。利用光导

纤维传输技术，可以很方便地收集样品的近红外漫反

射光谱，克服样品透光能力差、物质状态差异的障碍。

2 近红外光谱分析的原理

    近红外光谱分析的应用对象主要是针对以含氢基

团为主的有机化合物。近红外谱区的谱带主要是有机

分子的倍频和合频振动引起。这些分子中各种基团

(如C=C,N=C,O=C,O=H,N=H)的伸缩、振动、
弯曲等运动都有它固定的振动频率。在红外光的照射

下有机分子受激发而产生共振，同时近红外光的能量

一部分被吸收‘，测量被吸收后的近红外光，可以得到复
杂的近红外光谱图。有机物质在近红外谱区有丰富的

吸收光谱，每种物质成分都有特定的吸收特征，这就为

近红外光谱定量分析或定性分析提供了基础。

    与中红外光谱一样，近红外谱区不但可以得到有

机分子的结构、组成状态的信息，还可以得到有机样品

的密度、粒度、高分子聚合度和纤维直径等信息。有机

分子中含氢基团吸收频率的特征性强，受分子内部和

外部环境因素影响小，在近红外谱区中有稳定的光谱

吸收特性。

    近红外光谱信息处理必须依靠现代化学计量学方

法。由于倍频和合频的吸收谱带比基频吸收谱带宽得

多，使多成分复杂样品在近红外光谱中不同组分的谱

带、同一组分中不同基团的谱带，以及同一基团不同形

式的倍频和合频谱带发生严重重叠，造成近红外光谱

的图谱解析异常困难。严重的谱峰重叠，使近红外光

谱分析不同于经典的光学分析，必须依靠现代化学计

量学和计算机技术，利用近红外光谱全谱区的信息，才

3 近红外光谱分析技术的特点

    与传统的化学分析方法相比，近红外光谱技术有

其独特之处，其主要技术特点是:(1)分析速度快。由
于扫描速度快，可在很短时间内获得一个样品的全光

谱图，扫描时间的长短可根据试验的需要自行设定，平

均光谱扫描时间为1.60 s，将采集到的光谱输人建立

好的数学模型就可迅速测定出样品的某种成分浓度。

(2)多组分同时测定。通过一次全光谱扫描，即可获得

样品中各种化学成分的光谱信息，再由相应的数学模

型计算，就可得到样品多种化学成分的含量。(3)样品

不需预处理。由于近红外光有较强的穿透能力和散射

效应，可根据样品的物质状态和透光能力采用透射或

漫反射测定方式，直接测定不经预处理的液态、固态或

气态样品。(4)非破坏性分析。在测定光谱时不破坏

或消耗样品，对样品的外观和内在结构都不产生影响。

可直接对样品进行活体测定。该特点在生物学研究中

对采样技术、试验设计有特别意义。(5)远距测定和实

时分析。具有远距离采集样品光谱和实时分析能力，

特别适用于在线分析。利用光导纤维技术远离主机取

样，将光谱信号实时传送回主机，可直接计算出样品成
分的即时含量或确定样品的性质。(6)测定重现性好。

光谱测定有很好的重现性，测试结果受人为干扰少，与

常规的化学方法相比，近红外光谱分析一般可显示出

更好的重现性和精确性。(7)低分析成本和操作简单。

近红外光谱分析除需要电能外，不需要任何耗材，避免

了有毒化学试剂的使用，是一种绿色的分析方法，测试

费用可以大大降低。在操作上也不需要专门的技能和

特别的训练，通过简单的培训即可操作。

    近红外光谱分析技术虽然有上述许多独特的优
点，但也有其固有的弱点。使用者仅拥有了近红外光

谱仪是不能进行任何品质成分测定的。使用者必须为

光谱仪安装相应的“软件”(定量分析或定性分析数学

模型)，才能进行特定成分分析测定。由于专业知识限

制和科学研究的多样性，仪器商很少能为使用者提供

可通用的数学模型。绝大多数情况下，使用者需要根

据自身专业特点和应用目的自行建立特定的数学模

型。往往由于使用者对近红外光谱分析技术的陌生或

缺乏深人了解，限制了近红外光谱分析技术的应用。

另外，数学模型的建立不是一项轻松的工作，尤其是用

于天然复杂有机物质成分分析的数学模型，这也是限
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制近红外光谱分析技术应用的另一个因素。
    同时也要注意，近红外光谱分析技术是一种间接

的分析技术，它必须依赖常规的化学分析方法测定出

特定背景范围内多个标准样品成分的化学值或性质，

利用化学计量学方法建立数学模型，并通过数学模型

计算待测样品的成分含量或确定性质。数学模型的预

测准确性与常规化学分析方法准确性、建模样品是否

有代表性、数学模型的校正和使用是否合理等因素有

很大的关系。另外，与常规化学分析相比，近红外光谱

分析的测试灵敏度较低，待测样品的成分含量一般不

少于0.1%0

4 在农业研究中的应用

    80年代以前近红外光谱技术的研究应用领域仅
限于农产品的品质分析，而目前其应用范围已迅速向

农业和生物学研究的其他领域扩展。

4.1 作物的品质分析

    60年代初，美国农业部仪器研究室Norris等[4〕首
先利用近红外光谱技术测定谷物中的水分、蛋白质、脂

肪等含量，并致力于近红外光谱技术在农牧产品品质

分析中应用的研究。由于近红外光谱技术在分析复杂

物质成分时具有操作简便、非破坏性测定、速度快，以

及测定一次光谱可同时获得多种品质成分含量的独特

优点，使该项技术在作物品质分析上的应用越来越广

泛。国外研究者在该领域做了大量的研究工作，已非

常成功地应用近红外光谱技术来分析测定多种农牧产

品的品质成分。许多近红外光谱分析的实验方案和计

算方法已成为AOCA(Association of Official Analytical
Chemists)的标准方法[‘〕。美国谷物化学协会于1982
年10月批准了近红外方法用于小麦蛋白质的测定，国

际谷物科学技术协会规定了近红外测定小麦及面粉蛋

白质和水分含量的详细程序。以化学计量学为基础的

定性与定量分析标准实用细则已陆续由美国ASTM

(American Society for Testing and Materials)于1995、

1996年公布。
    在国内，近红外光谱技术在作物品质分析上的应

用研究也十分活跃。严衍禄等[5」基础理论到实践对
傅立叶变换近红外漫反射光谱分析的应用基础作了系

统的研究，其研究组应用近红外方法测定了谷子、玉

米、小麦等作物的蛋白质、氨基酸、脂肪等17种成分，

取得了很好的效果[6-91。李大群等仁‘“了利用近红外漫
反射光谱分析技术测定大豆和小麦的蛋白质含量，分

别使用了35个大豆品种和77个小麦品种作为定标

样品建立预测模型，近红外测定值与实际值的相关系

数分别达0.967和0.984，标准偏差分别为0.826和

0.348。彭玉魁等〔’‘〕用近红外方法对124个小麦品种

籽粒品质成分进行了比较测定，表明用近红外光谱分

析技术测得小麦样品的水分、粗蛋白、粗纤维、赖氨酸

含量与常规方法测定结果之间有较高的相关程度。王

成[12」利用傅立叶变换近红外漫反射光谱测定大麦籽

粒粗蛋白含量，以40个大麦样品建立预测数学模型，
预测值和实测值的相关系数为0.989;对40个独立样

品进行预测，预测值和测定值的相关系数为0.969，证
实所建立的模型有较好的预测准确度。水稻种子的直

链淀粉和支链淀粉含量的测定，大豆、油菜脂肪成分的

测定，以及水果蔬菜中维生素、糖类的测定都成功地应

用了近红外光谱分析技术〔13--1610
    对植物中成分含量较低的次生代谢物质，诸如类

胡萝卜素、茵香脑、草高脑、柠檬油精、石碳酸和单宁酸
等，利用近红外光谱分析技术测定其含量亦取得较好

的结果[17,181a
    在国外近红外光谱分析技术在甘蔗品质分析上应

用的研究也很多，不仅在糖厂原料蔗的品质管理上应

用，在甘蔗选育种无性系的品质分析上也有应

用〔19-231。巴西等许多产糖国已将近红外光谱技术作
为糖料作物按质论价的关键技术。美国佛州甘蔗种植

者协会与佛州的克里思吐尔斯企业合作，采用近红外

光谱分析方法作为蔗汁品质分析的标准方法〔241。在
日本甘蔗糖厂是按重量来收购甘蔗的，因而不能合理

估算甘蔗的蔗糖分。为改善甘蔗的品质和提高蔗农的

生产积极性，日本政府在1989年引人了甘蔗品质检测

系统，以近红外方法快速测定蔗汁转光度，并以此来确

定原料蔗的价格，从而实现了原料蔗的按质论价[2510
4.2 快速和非破坏性测定在作物育种中的应用

    利用近红外光谱分析不破坏样品、测定速度快的

特点，在作物品质育种中检测完整单粒种子的品质成

分。Delwiche[26〕研究了近红外方法非破坏性测定小
麦单粒种子蛋白含量的可行性。Velasco等[27-29〕应
用近红外反射分析技术非破坏性测定了向日葵单粒完

整瘦果的脂肪酸组分、油菜单粒种子的含油量、脂肪组

分和蛋白质含量，认为近红外非破坏性分析可得到可

靠的结果。张哗晖等〔30〕利用近傅立叶红外光谱技术
无损伤测定完整单粒玉米种子的油分，获得了肯定性

的结果，认为测定结果的准确性完全可以满足育种和

资源评价的要求。

    在首蓓的育种策略中，提高中性洗涤溶性纤维

(NDSF)含量可改良牧草的质量，但测定NDSF的常

规方法十分费时繁琐，致使在育种上无法对NDSF性

状进行筛选。Fonseca等[311应用近红外光谱分析技
术，由多元线性回归方法建立NDSF含量的预测模

型，从而能简便快速测定出大量首蓓育种材料的

NDSF含量。认为通过近红外方法来选择高NDSF含
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量的亲本可以改良后代的草料质量。

    在小麦育种中，需要快速和非破坏性地将高或低

蛋白含量的小麦单粒种子从大量的育种材料中分开。

利用近红外光谱技术，根据小麦种子的颜色和玻璃质

体的差异进行分类，可将高或低蛋白含量的个体分

开〔32]。
4.3 在土壤养分测定和作物施肥上的应用

    Morra等L '33〕研究了近红外方法预测较为均质土

壤的有机碳和总氮的能力。Den一Dor等{34」发现有机
质含量分别为0一4%和4%一14%的两组土壤样本

间，近红外预测结果存在着明显的偏差;认为通过分析

土壤有机质的C/N比率来了解土壤有机质的分解阶

段，从而改进 LAIRS预测土壤有机质的准确度。

Ehsani等[35〕应用近红外方法快速分析土壤中的矿物
氮含量。Confalonieri等L '36」用近红外反射测定方法测
定不同土壤中的总有机碳、总氮、可交换钾和有效磷，

认为近红外方法可以准确测定土壤中的氮和碳含量，

可以代替常规的化学分析方法。Reeves等[37〕研究了
近红外光导纤维技术测定农业土壤中多种组分的有效

,胜，认为用光导纤维技术获得的近红外光谱数据可以

成功测定出土壤中的各种组分含量。Kenichiro等〔38]
采用近红外反射测定方式测定发酵堆肥中的氮和碳含

量，认为在堆肥发酵过程控制中近红外光谱技术是一

种有用的方法。彭玉魁等[[39]应用近红外光谱分析技
术对我国黄土区土壤水分、有机质和总氮含量进行了

研究，认为我国黄土区土壤水分、有机质和总氮含量的

近红外测定值与化学法测定值之间有显著相关性，可

以用于黄土区土壤有关养分含量的快速测定。于飞健

等[40]应用近红外光谱技术测定土壤中的全氮、有机质
和碱解氮3个参数，结果表明近红外光谱与土壤有机

质、全氮、碱解氮具有良好的相关性，用近红外光普法

测定土壤有机质、全氮、碱解氮的含量是可行的。

    有研究者试图利用近红外光谱分析简便快速的技

术特点，解决常规化学分析繁琐费时的问题。利用近

红外方法快速测定作物植株的氮、磷、钾含量，与叶面

诊断相结合来指导作物施肥。吉川年彦等〔41]应用近
红外分光法测定水稻叶片的氮、磷、钾含量。Saranga
等〔42用近红外方法测定棉花叶片的氮含量并以此来
指导施肥。在南非的甘蔗栽培中，近红外方法被用于

快速测定蔗区土壤和甘蔗植株中的氮状态，并以此作

为指导蔗农施肥的依据，从而提高氮肥的施用效

率〔211 o Chen等[43]试图用近红外方法快速测定甘蔗
叶片中的磷含量，建立的模型显示了较好的预测准确

度，有希望用于指导甘蔗大田生产的磷肥施用。

4.4 作物品种的鉴定和分类
    不同品种种子之间的化学成分和组织结构有明显

的差异，这些差异在近红外光谱上可能有特殊的谱带。

利用品种种子化学成分和组织结构特征与近红外光谱

之间的关系建立近红外判别模型，就有可能对品种进

行快速鉴定。也可以根据不同品种种子的近红外光谱
特征的差异进行聚类分析，达到简便快速对品种进行

分类的目的。

    Kwon等[44;研究了利用近红外光谱技术鉴别稻
米的品种和来源的可能性。近红外光谱能反映单粒水

稻种子的内在品质特性，为品种的鉴别提供有用的信

息，通过采用合适的光谱测定方法和应用主成分分析，

可以提高鉴别的准确率。认为近红外光谱技术能够用

来区分水稻品种，尽管鉴定的准确性有待改善和提高。

    Osborne等〔45〕试图应用近红外透射分析将水稻
Basmati品种与其他长粒型品种区分开来。由近红外
光谱分析的前几位的主成分得分计算得出Fishe:线性
判别函数，并由函数建立品种判别标准。该近红外判

别标准对Basmati品种的误判率为8%，对其他品种的

误判率为14%。

    Sczndo:等[46〕以近红外光谱技术为基础，根据大豆
籽粒中脂肪和蛋白质性状的差异，采用多变量分析方

法，对不同大豆品种进行分类，从中选择脂肪/蛋白比

适合于加工的类型。几年的研究结果表明所选类型的

脂肪/蛋白比稳定，适合加工的要求。

    黄宝康等[47」应用近红外漫反射光谱技术和聚类
分析方法对褚实子药材及其伪品进行研究，结果表明

不同产地褚实子之间指纹图谱存在一定差异，认为近

红外方法可用于褚实子药材的指纹图谱鉴定，方法快

速简便。吴拥军等〔48}探讨了近红外漫反射光谱技术
在前胡族植物分类中应用的可能性，用聚类分析获得

的分类结果与传统的植物学分类结果相近，认为近红

外方法应用于前胡植物中三亚族的分类基本可行。

    Kallenbach等[49〕应用近红外漫反射光谱技术对
首猎品种的秋季休眠性进行分类评价，将11个不同首

信品种的叶片烘干磨粉，测定叶片粉末的近红外漫反

射光谱，由改良偏最小二乘法建立光谱与休眠性的多

元回归数学模型，最佳数学模型的R2为0.90，标准误

差为7.93士1.14。由个体植株评估秋季休眠性的准
确性与由品种群体分类的相当，认为近红外光谱法在

首猎品种秋季休眠性的分类评价上有潜在的应用价

值。

    Zsolt等〔so〕应用近红外光谱技术检测不同瓜类基
因型的杂种性和重要品种的种性，采用定性判别方法，

通过比较分类敏感度的大小，可以从大量的甜瓜和西

瓜基因型中辨别出不同品种，认为近红外方法可用于

瓜类品种的鉴定和保护。

4.5 作物抗虫性株系的鉴定和筛选
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    在传统上作物抗虫株系的鉴定多采用田间自然感
虫或人工接种法，存在鉴定周期长、耗时费工的问题。

吴秀琴等「51〕以78个谷子品种作为定标样品，建立栗
芒蝇抗性鉴定近红外定标方程，近红外鉴定结果与田

间鉴定结果吻合率达94.7%;利用74份谷子品种建

立玉米螟抗性鉴定近红外定标方程，近红外鉴定结果

与田间鉴定结果的吻合率达82.7%0

    Rutherford等〔52-541根据甘蔗芽鳞中类黄酮物质
和蜡质与抗鳞翅目螟虫(Eldana Saccharina)有关的原

理，以甘蔗抗螟虫株系为定标样品，应用滤光片型近红

外光谱仪对甘蔗的表面蜡粉和芽鳞抽提物进行扫描测

定，建立了甘蔗抗螟虫鉴定的近红外模型，通过建立的

模型快速筛选抗螟虫甘蔗无性系。该项研究有助于抗

螟虫栽培品种的选育和育种计划中抗性亲本的选择。

认为采用人工神经网络方法建立的模型可提高预测效

果。近红外光谱技术有可能成为农作物抗虫鉴定的一

种新方法。

5 结语

    近红外光谱技术、化学计量学方法和计算机软硬

件技术仍在不断改良和发展中。除了一般实验室通用

的光谱仪外，各种能满足不同需要的专用近红外光谱

测定仪和应用软件不断出现。在应用近红外光谱技术

时，除需要对该项技术有全面的了解外，同时还需要应

用者在特定领域内有丰富的专业知识相配合，这样才

能将近红外光谱分析技术的特点发挥达到极至。有学

者认为，近红外光谱分析技术如能为作物育种家、农学
家所充分利用，将会给人类粮食生产和作物的品质改

良带来极大好处〔551。随着近红外光谱分析技术的不
断发展和成熟，以及人们对近红外光谱分析技术特点

和仪器性能有更深的了解和认识，该项技术在作物品

质分析、种质资源评价、品质育种，以及生物学研究中

的应用前景将更为广阔。
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