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Abstract- In this research, the feasibility of using visible/near-infrared (Vis/NIR) spectroscopy combined with chemometrics 

was assessed for measurement of pesticide residues in agricultural products (a case study on Diazinon in greenhouse 

cucumber). Partial least squares (PLS) regression models were developed based on chemical reference measurements and the 

spectral information of the samples in 450-1000nm after performing different pre-processing methods. Results indicated that 

Vis/NIR spectroscopy combined with chemometrics have satisfactorily the potential for fast and non-destructive 

measurement of Diazinon residue in cucumber samples. Best prediction results were achieved with PLS model developed 

based on the combination of pre-processing methods of multiplicative scatter correction (MSC) and first derivative (D1) 

(rcv=0.91, SECV=3.22).  

Keywords: Visible/Near-Infrared Spectroscopy, Pesticide Residues, Chemometrics, Non-destructive  
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مقدمه -0

شیمیایی در محصولات کشاورزی و  مانده سموم باقی

های مکرر، نابجا و بیش  پاشی غذایی که نتیجه مستقیم سم

کننده  ، سلامت مصرفاز حد محصول در دوران رشد است

تعیین شناسایی و  بنابراین،کند.  را به طور جدی تهدید می

ا ه ها و سبزی مانده سموم در محصولات )به ویژه میوه باقی

ضمین سلامت، ت با هدفخوری دارند(  که مصرف تازه

ای برخوردار  از اهمیت ویژه ،ایمنی و کیفیت محصول

گیری  اندازهمرسوم برای  های روشاز سوی دیگر، . است

بر هستند  مشکل، مخرب، پرهزینه و زمان مانده سموم باقی

روش غیر مخرب، ساده، سریع، و نیاز مبرم به یک 

 .]۳[ینده برای این منظور وجود دارد هزینه، و ناآلا کم

از  که (NIR)اسپکتروسکوپی فرو سرخ نزدیک 

در آنالیزهای غذایی و  های غیر مخرب پرکاربردترین روش

به تازگی برای شناسایی و  ؛کاربردهای کشاورزی است

مانده سموم در محصولات کشاورزی مورد  تعیین باقی

در  .]3 ،6، 2، 4، 2 ،3[ است پژوهشگران قرار گرفتهجه تو

روش فیزیکی توانایی ز که ا اینپس از این پژوهش 

برای  (Vis/NIR)اسپکتروسکوپی مرئی/ فروسرخ نزدیک 

مانده سم دیازینون در محصول  تشخیص غیر مخرب باقی

های فاقد و  های جذبی سم، نمونه با مقایسه طیف خیار

اطمینان حاصل ف تلهای مخ مانده سم با غلظت دارای باقی

منظور بررسی توانایی کمیّ روش در تشخیص  به ؛]۳[ شد

های  مانده سم، آنالیزهای چندمتغیره مبتنی بر داده باقی

مانده سم  های شیمیایی تعیین باقی گیری طیفی و اندازه

 مد نظر قرار گرفت.

 هاموادوروش -2

خیار از یک گلخانه در اطراف شهر کرج   نمونه ۳31تعداد 

های مختلف  یابی به غلظتبرداشت و به منظور دست

 درصد 61سم دیازینون با ، در محصول مانده سم باقی

(C12H21N2O3PS) محلول  ،کهترتیب این به  .آلوده شدند

تهیه و تعدادی از  211به  ۳سم دیازینون با غلظت 

ور و تعداد دیگری  ها به مدت یک ساعت در آن غوطه نمونه

ها  نمونهاز  پاشی شدند. بخشی با آن به صورت اسپری سم

های فاقد سم  به عنوان نمونهپاشی  گونه سم بدون هیچنیز 

  مورد استفاده قرار گرفتند.

همه  روی Vis/NIR های اسپکتروسکوپی آزمونسپس 

 مدل اسپکترومتریک استفاده از  با های خیار نمونه

USB2000  مجهز به آشکارساز نوعCCD با قدرت تفکیک 

nm 2/۳ ، مدل نگستنت -هالوژنمنبع نورLS-1   با توان

شاخه  گر فیبر نوری دو یک کاوشو ، وات 2/6خروجی 

  انجام ]۳[به شیوه اجرا شده در  R400-7-VIS-NIRمدل 

و به ذخیره  nm ۳111-421در ناحیه ها  طیف نمونهو 

 ۳شکل  شدند.تبدیل  (Log(1/R))های جذبی  طیف

 دهد. نشان میرا های خیار  های جذبی همه نمونه طیف

 

فاقد و دارای  های خیار نمونه Vis/NIRهای جذبی  طیف: ۳شکل 

  های مختلف با غلظتمانده سم دیازینون  باقی

های طیفی  گیری ی خیار پس از انجام اندازهها نمونه

Vis/NIR، نونیازیسم د مانده یباق زانیم نییتع به منظور 

مرجع شیمیایی  یها یریگ موجود در آنها مورد اندازه

 کروماتوگرافی گازی به دستگاه قیو تزر یریگ ارهشامل عص

(GC) مانده سم مربوط به هر  و مقادیر باقی قرار گرفتند

 نیا یشده برا استفاده GC. دستگاه نمونه یادداشت شد

 ونیزاسیونیو مجهز به آشکارساز  3991Aمنظور مدل 

مربوط  یها یریگ از انجام اندازه شیپ ( بود.FID) یا شعله

درصد خلوص( به  2/99استاندارد ) نونیازیا، ده به نمونه

جدول شد.  ییمربوط به آن شناسا کیو پ قیدستگاه تزر

مانده سم در همه  های آماری مربوط به مقادیر باقی داده ۳

 دهد. ها را نشان می نمونه

 (ppm) نمانده دیازینو از نظر باقی ها های آماری نمونه داده: ۳جدول 

 SDمیانگینبیشینه کمینه

1 23 92/4 44/3 
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سپس، آنالیزهای چندمتغیره به منظور ایجاد ارتباط بین 

مانده سم  های شیمیایی باقی گیری های طیفی و اندازه داده

سازی رگرسیون چندمتغیره حداقل  با استفاده از مدل

ابتدا برای این منظور،  انجام شدند. (PLS)مربعات جزئی 

روش به کمک ی های طیف های پرت از نظر داده نمونه

. ، مشخص و حذف شدند(PCA)های اصلی  مولفه آنالیز

حذف اثرهای ناخواسته و فیزیکی در ، به منظور سپس

های  ، و افزایش قدرت تفکیک طیفی از روشها طیف

به شیوه تصحیح سازی  پردازش شامل نرمال مختلف پیش

و توزیع نرمال استاندارد  (MSC)پراکنش افزاینده 

(SNV) ،اول ری گی مشتق(D1)  و دوم(D2)  مبتنی بر

های آنها  و ترکیب، (SG)گلای -الگوریتم ساویتزیکی

های  . به منظور بررسی اثر این روش]9[ استفاده شد

سازی  بار هم مدل شده یک های تدوین مختلف بر دقت مدل

گونه  ها بدون انجام هیچ چندمتغیره برای طیف

، PLS ایه پس از تدوین مدلپردازش انجام شد.  پیش

           ها به روش اعتبارسنجی متقاطع ارزیابی مدل

(Full Cross Validation) انجام شد. به منظور  کامل

مانده سم  کننده باقی بینی تعیین بهترین مدل پیش

و خطاهای  (rcv)ها، ضرایب رگرسیون  دیازینون در نمونه

ها محاسبه و با هم  مدل (SECV)بینی  استاندارد پیش

 ه شدند.مقایس

 هاوبحثیافته -3

بر شده  تدوین PLSهای  مدلبینی  نتایج پیش 3جدول 

های  روشهای خیار را برای  نمونه Vis/NIRهای  پایه طیف

  دهد. شده نشان می کار گرفته بهپردازش  مختلف پیش

همه ضرایب رگرسیون شود،  گونه که مشاهده می همان

در مانده سم  تشخیص باقیبرای شده  های تدوین مدل

بودن غلظت  که با توجه به کم است 91/1ها بیش از  نمونه

رسد. از  ( مناسب به نظر میppmها )در حد  سم در نمونه

به جز روش پردازش  های پیش اعمال روشسوی دیگر، 

D2 ،که  ای به گونه ؛شدبینی  سبب بهبود نتایج پیش ،

شده  تدوین PLSبینی متعلق به مدل  بهترین نتایج پیش

نسبت به که  است MSC+D1های  پردازش بر پایه پیش

ترین ضریب  بیشدارای  پردازش، ی پیشها سایر روش

 بودبینی  در پیشترین خطای استاندارد  مبستگی و کمه

(9۳/1rcv= ،33/2SECV=).  

مانده  بینی باقی پیش برایشده  تدوین PLS  های نتایج مدل: 3جدول 

  های خیار  نهدر نمو سم دیازینون

 PC*SECVrcv پردازشپیش

- 3 ۳3/4 92/1 

MSC 2 34/2 9۳/1 

SNV 3 4۳/2 91/1 

D1 2 14/4 96/1 

D2 6 69/4 9۳/1 

MSC+D1 722/310/1

SNV+D1 2 29/2 99/1 

MSC+D2 2 92/2 93/1 

SNV+D2 2 1۳/4 96/1 

 بینی دارد. ا در پیشترین خطا ر کممدل  ،که در آن های اصلی تعداد بهینه مولفه *

ها با  پردازش شده نمونه های جذبی پیش طیف 3شکل 

مقدارهای  دهد. را نشان می MSC+D1های  روش

شده بر  تدوین PLSشده دیازینون توسط مدل  بینی پیش

در مقابل مقدارهای  MSC+D1های  پردازش پایه پیش

نشان  2نیز در شکل  GCشده به روش مرجع  گیری اندازه

 است.    داده شده

 
پس از های خیار  جذبی نمونه Vis/NIR  های طیفمشتق اول : 3 شکل

 MSCسازی با روش  نرمال
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در مقابل  GCشده دیازینون با روش مرجع  گیری مقادیر اندازه: 2 شکل

مبتنی  شده تدوین PLSشده دیازینون توسط مدل  بینی مقادیر پیش

 MSC+D1 های پردازش بر پیش

ایج این پژوهش در مقایسه با نتایج به این ترتیب، نت

 تواناییشده توسط دیگر پژوهشگران که  ارائه

گیری سطوح  اندازه برایرا به ترتیب  NIRاسپکتروسکوپی 

با استفاده از  فرنگی در سطح گوجه دیکلوفلوآنیدکش  قارچ

، و ]D2 (99/3SEP= )]2پردازش  پیش هیبر پا PLSمدل 

دیکلرووس در سطح  کش مانده حشره باقیگیری  اندازه

الگوریتم  هیبر پا PLSمدل با استفاده از پرتقال ناول 

انتخاب طول به منظور  (PSO)سازی انبوه ذرات  بهینه

بررسی کردند، بهتر  ]3[ (r=9323/1)  های مناسب موج

 بود.

 گیرینتیجه -0

ترکیب  در Vis/NIRاسپکتروسکوپی توانایی روش  بررسی

های مختلف  پردازش پیششامل با آنالیزهای چندمتغیره 

های طیفی و  مبتنی بر داده PLSسازی  طیفی و مدل

نشان داد مانده سم  های شیمیایی تعیین باقی گیری اندازه

گیری  بخش قادر به اندازه که روش مذکور به طور رضایت

های  مانده سم دیازینون در نمونه سریع و غیرمخرب باقی

بینی با مدل  ج پیشای که، بهترین نتای خیار است. به گونه

PLS های  پردازش شده بر پایه پیش تدوینMSC+D1  به

با این حال، به  .(=9۳/1rcv= ،33/2SECV)دست آمد 

در  شود پیشنهاد میتر  های دقیق مدلمنظور دستیابی به 

های   گیری بر پایه اندازههای طیفی  سازی داده مدل آینده

نند استفاده از مانده سم ما تر برای تعیین باقی مرجع دقیق

 سنجی جرمی با طیف ترکیب کروماتوگرافی گازی

(GC/MS)  به جای روشGC  تر  تعداد نمونه بیشانجام و

د ناستفاده شو برای این منظورتر  با تنوع غلظت سم بیش

پذیر  که در این پژوهش به دلیل محدودیت هزینه امکان

  نبود.

سپاسگزاری

وران کشور بابت از صندوق حمایت از پژوهشگران و فنا

 .شود حمایت مالی طرح پژوهشی سپاسگزاری می
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