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I

前 言

本文件按照GB/T 1.1—2020《标准化工作导则 第1部分：标准化文件的结构和起草规则》的规定

起草。

请注意本文件的某些内容可能涉及专利。本文件的发布机构不承担识别专利的责任。

本文件由广东省农业标准化协会提出并归口。

本文件起草单位：广东省农业科学院设施农业研究所。

本文件主要起草人：徐赛、陆华忠、梁鑫、范长湘、丘广俊、黄熹。
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菠萝黑心病、水心病无损检测 可见/近红外光谱法

1 范围

本文件规定了用可见/近红外光谱无损检测法检测菠萝黑心病和水心病的原理、仪器、样品集的选

择、分析步骤等。

本文件适用于菠萝黑心病、水心病品质参数同步无损检测，不适用于仲裁检验。

2 规范性引用文件

下列文件中的内容通过文中的规范性引用而构成本文件必不可少的条款。其中，注日期的引用文件，

仅该日期对应的版本适用于本文件；不注日期的引用文件，其最新版本（包括所有的修改单）适用于本

文件。

GB/T 29858 分子光谱多元校正定量分析通则

NY/T 4236 菠萝水心病测报技术规范

T/GDNB 95.4 徐闻菠萝等级规格

3 术语和定义

下列术语和定义适用于本文件。

3.1

黑心病 blackheart disease

菠萝果实纵切后果肉出现黑褐色色素沉着现象。

3.2

水心病 water core

菠萝果实纵切后果肉呈腐烂、水浸状。

3.3

校验集 validation set

在机器学习中，研究和构建算法用来对数据进行学习和预测是一个常见任务，这些算法是通过基于

数据驱动的预测或决策工作，即对输入的数据搭建数学模型。校验集用于用来调参、选择特征以及调整

其他和学习算法相关的选项。

3.4

预测集 calibration set

测试集检验最终选择最优的模型的性能如何。

3.5

决定系数 coefficient of determination（R2）

可见/近红外光谱法测定值与标准理化分析方法测定值之间相关系数的平方。

3.6

均方根误差 root mean square error（RMSE）

均方根误差是可见/近红外光谱法测定值与标准理化分析方法测定值偏差的平方与观测次数n比值

的平方根。衡量两者之间的偏差。

4 原理

可见/近红外光谱（Visible Near Infrared，Vis-NIR）波长范围为 350 nm～2526 nm，可见光对

被测样本颜色变化较敏感，近红外光是介于可见光和中红外之间的电磁波，对含氢基团 X-H （X=C、N、
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O）振动的倍频和合频吸收，使得经过被测样本反射或者透射的近红外光携带被测样本相关品质信息。

分析原理是，通过建立光谱与待测参数之间的对应关系（称为分析模型），通过光谱和对应关系，能很

快得到所需要的质量参数数据。本标准为校正模型建立，校正模型验证以及用校正模型进行预测提供指

导。模型建立、验证过程主要包括：首先，收集一组可代表菠萝黑心病、水心病变化范围的校正样品和

验证样品，组成校正集和验证集；使用仪器测定校正集和验证集的光谱，采用参考方法测定样品的黑心

病、水心病参考值；然后，用 Savitzky Golay（SG）、标准正态变量（SNV）和概率神经网络（PNN）

进行预处理，选择合适的化学计量学方法将预处理后的校正集光谱数据和黑心病、水心病参考值进行关

联，在光谱图和其参考数据之间建立起一一对应映射关系，建立校正模型；将验证集光谱输入检测模型

得到预测结果，并与实际理化值比对，评价检测模型的预测能力和有效性，根据评价结果决定模型能否

使用或更新。

5 仪器

卤素灯（100 W）、可见/近红外透射光谱检测系统：计算机、QE pro（400-1100 nm）和 NIR QUESR

（900-1700 nm）光谱仪、实验暗箱、光源、光纤、自动校准黑白参考板、电源和托盘等。

6 样品集的选择

精选大小均一无损伤的菠萝果实，剔除外部破损和畸形的样品，留下 100 个以上。

7 分析步骤

7.1 光谱采集

按照适合的光谱采集参数，采集菠萝透射光谱，每次测定要求连续测量不少于 3 条的样品透射光谱。

样品的透射光谱经过预处理(Savitzky Golay（SG）、标准正态变量（SNV）和概率神经网络（PNN）），

计算平均光谱作为最终测量光谱。

7.2 黑心病和水心病理化分析测定

将菠萝纵切两半，再平均切分成 12 小片平铺在桌面，按照 T/GDNB 95.4 规定的方法测定菠萝黑心

病，按照 NY/T 4236 规定的方法测定水心病。

7.3 校正模型的建立

用于建立模型的校正样品应具有代表性，其因素包含不同月份、不同采摘时间、环境因素、存放期

等，能涵盖待测样品的变化范围。校正样品数量不少于 100 份。按照 GB/T 29858 规定建立校正模型，

校正模型的有效性利用决定系数（the coefficient of determination，R2）和均方根误差（root mean

square error，RMSE）指标评价，相关评价指标的要求见附录 A。

7.4 校正模型的验证

用于评价模型的验证样品独立于校正集，数量不少于 40 份，其代表性与校正样品要求一致。选择

R2 以及 RMSE 的指标评价校正模型验证预测效果，相关评价指标的要求见附录 A。检测结果应在近红外

光谱测量分析仪使用的校正模型所覆盖的黑心病和水心病范围内。

8 异常测量结果的确认和处理

8.1 异常测量结果的来源

异常测量结果的来源包括但不限于：

——样品品种与校正模型要求不匹配；

——仪器故障；
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——样品光谱测量条件与校正模型要求不匹配；

——样品光谱测量参数与建立模型时参数不匹配；

——样品黑心病和水心病超过校正模型范围。

8.2 异常测量结果的确认

测量结果出现以下任一条件，均可确认其为异常测量结果：

——测量结果超出校正模型覆盖的黑心病和水心病范围；

——仪器或化学计量学软件出现预警情况下的测量结果。

8.3 异常测量结果的处理

出现异常测量结果的样品，进行样品复测（包括样品黑心病和水心病标准理化分析方法测定、光谱

测量、校正模型预测分析）或用新样品进行替换，并汇总统计。
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A
A

附 录 A

（规范性）

校正模型校正评价指标

检测模型的决定系数、均方根误差见表A.1。

表 A.1 校正模型校正评价指标

参数指标
决定系数 R

2
均方根误差 RMSE

校验集 预测集 校验集 预测集

黑心病 ≥0.95 ≥0.80 ≤0.19 ≤0.38

水心病 ≥0.96 ≥0.83 ≤0.17 ≤0.35
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