
Homepage: http://ifstrj.um.ac.ir 
 

Full Research Paper 

 

Aflatoxin contaminated cocoa beans classification using near-infrared 
spectroscopy 

 

Ali Saeidan1, Mehdi Khojastehpour1* , Mahmood Reza Golzarian1, Marzieh Moeinfard2  
 

Received: 2021.01.27 

Accepted: 2021.02.23 

 

 

 
 

 
 

Abstract 
1Introduction: Due to the fact that the presence of high doses of aflatoxin in agricultural products such as cocoa beans 

is unacceptable in terms of national and international standards, appropriate quality control tests should prevent such 
products to entering in the process of processing cocoa beans. Conventional methods of detecting aflatoxins such as 
ELISA and HPLC are very time consuming, expensive and require expertise, so replacing these tests with non-destructive 
and rapid methods such as near-infrared spectroscopy can increase the detection efficiency. Brado et al. (Berardo et al., 
2005) used infrared spectroscopy to evaluate and diagnose Fusarium verticillium, which produces fumonicin toxin in 
maize. Manvar et al. (Mohammadi Manvar, 2015) used transmission and reflection Infrared spectroscopy to detect 
aflatoxin levels in Iranian pistachios. Singh et al. (2012) used hyperspectral imaging in the range of 700-1100 nm to detect 
fungal contamination of Penicillium SPP, Aspergillus Glaucus, and Aspergillus Niger in wheat. Kandpal et al. (Kandpal 
et al., 2015) in a research work using hyperspectral imaging in the range of 700-1100nm classified grains of maize 
contaminated with aflatoxin toxin using PLS-DA into five groups. In current study, an attempt was made to detect the 
amount of aflatoxin in cocoa beans using infrared spectroscopy and to classify healthy and infected beans into groups. 

 
Materials and Methods: In this research, 180 cocoa beans, each weighing 1 gram, were selected to do analyses. One 

mg of aflatoxin B1 powder (A. flavus, A 6636, Sigma-Aldrich, St. Louis, Mo USA) was prepared from Sigma Aldrich 
representative in Iran and by dissolving this powder in absolute ethanol and concentrations of 20µg/kg, 500µg/kg was 
obtained as mentioned. For cocoa bean spectroscopy, a near infrared spectrometer in Shiraz University Central Laboratory 
(NIRS XDS Rapid Content Analysis) was used, which has the ability to spectroscopy in the range of 400-2500 nm. PLS-
DA method was used to classify aflatoxin-infected samples from healthy samples. All 180 experimental samples were 
divided into two groups of training (120 samples) and test (60 samples) and the constructed model was first calibrated 
with training values and then evaluated with test data. Due to the fact that some noise is always stored in the spectral data 
and in order to remove this noise, a series of mathematical pretreatment, including: first and second derivatives was used 
(Chen et al., 2013; Nicolai et al., 2007). 

 
Results and Discussion: Comparing the average amount of infrared reflection spectrum, it is revealed that healthy 

grains have less reflection intensity than infected grains. Also, there are a number of local maximums and minimums 
where the difference in reflective intensity is more pronounced than elsewhere, and this phenomenon is due to the different 
concentrations of toxins in cocoa beans. After applying the second Savitzie Golay derivative pretreatment and performing 
PLS-DA classification using two latent variables, the distinction between classes can be clearly seen. The separation rate 
of the samples on the second LV is more specific, however, the second and first class samples in this LV have a closer 
score to each other. The peaks observed at 1440 nm and 1482 nm according to the first Everton O-H bond can be related 
to fungal contamination (Berardo et al., 2005; Sirisomboon et al., 2013). Also, the peak at 1838 nm is related to the tensile 
C-H bond, which can be related to the CH2 groups. According to the results obtained from the calibration, cross-validation 
and testing sections, it is determined that the degree of calibration error (ER) and the degree of error-free calibration 
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(NER) in the pretreatment mode with the second-order derivative of Savitz Golay are the lowest and highest values, 
respectively. Also, in this pretreatment for the calibration model and testing, the specificity index for the first-, second- 
and third-class samples are equal to 1.00, which means that all classes are correctly classified. In the cross-validation 
model, the value of the specificity index for the third class (samples with 500 ppb contamination) is equal to 97%. This 
indicates that 97% of infected seeds are correctly classified in the third group and only 3% in the other groups are 
incorrectly classified. 

 
Conclusion: The present study demonstrates the feasibility of near-infrared spectroscopy to identify and classify 

cocoa beans contaminated with aflatoxin. The results showed that the coefficients of independent variables (spectral 
wavelengths including 1440, 1482 and 1838 nm) decreased according to increasing in the concentration of toxin. Finally, 
it can be said that the method of detecting aflatoxin contamination using infrared spectroscopy is an efficient, non-
destructive and fast method. 

 
Keywords: Aflatoxin, Cocoa bean, Spectroscopy, PLS_DA. 



پژوهشی-مقاله علمی  

 زدیکن سنجی مادون قرمزهای کاکائو آلوده به آفلاتوکسین با استفاده از طیفبندی دانهدرجه
 

 4فردمعین مرضیه -3گلزاریان محمودرضا -2*پورخجسته مهدی -1سعیدان علی
 

 80/11/1911تاریخ دریافت: 
 80/11/1911تاریخ پذیرش: 

 چکیده 
ند وانتقارچی می شود. این سمومتولید می پارازیتکوس آسپرژیلوس و فلاووس آسپرژیلوسای هآفلاتوکسین یک ترکیب شیمیایی سمی است که توسط قارچ

لذا تشخیص سریع و صحیح  هستند.صورت بالقوه دارای خطرات زیادی برای سلامتی انسان و حیوان هبکه  شونده محصولات کشاورزی دباعث آلودگی گستر
شی عنوان روسنجی مادون قرمز نزدیک بهدر این تحقیق از طیف ، از اهمیت بالایی برخوردار است.ایمنیهای آلوده به آفلاتوکسین به لحاظ اقتصادی و دانه

صورت مصنوعی آلوده هب (ppb 022و 02) کاکائو با دو غلظت سمهای های کاکائو آلوده به آفلاتوکسین استفاده شد. دانهغیرتخریبی و سریع، برای تشخیص دانه
 0022الی  022دامنه سنج و در های آلوده و سالم با دستگاه طیفصورت سطحی با اتانول پاکسازی شدند. هر دو دسته دانههنیز ب های بدون آلودگیشدند و دانه

ز های آلوده و غیرآلوده مورد استفاده قرار گرفت و پیش ابندی دانهبرای دسته زی حداقل مربعات جزئیتجزیه و تحلیل تمای نانومتر مورد ارزیابی قرار گرفتند. مدل
طای بندی نشان داد که کمترین میزان خها با مشتق مرتبه اول و دوم ساویتزی گولی مورد پیش تیمار قرار گرفتند. نتایج درجههای طیفی، این طیفآنالیز داده

ترتیب تست به واعتبارسنجی متقابل های کالیبراسیون، عنوان پیش تیمار استفاده شده بود و این مقادیر برای دادههبود که از مشتق مرتبه دوم ب بندی در حالتیدرجه
 ppbبه  02از ای کاکائو نشان داد که با افزایش غلظت سم در دانه ه دستهگزارش شد. همچنین نتایج بررسی نمودار ضرایب تاثیر در هر  22/2و  20/2، 22/2 برابر
کارا،  سنجی مادون قرمز روشیتوان گفت که روش تشخیص آلودگی آفلاتوکسین با استفاده از طیفمقادیر ضرایب تاثیر کاهش پیدا کرد. در نهایت می، 022

 های سنتی شود.تواند جایگزین مناسبی برای روشباشد که میغیرمخرب و سریع می
 

 .PLS_DA سنجی مادون قرمز،طیف دانه کاکائو، آفلاتوکسین، کلیدی: هایواژه

 

 1مقدمه 
دانه کاکائو در اصل میوه درخت تئوروبروما است و در آمریکای 

ود. شهایی از آسیا و آفریقا کشت میمرکزی و جنوبی و نیز قسمت
میلیون تن در سال است  89/3حدود  دانه کاکائومجموع تولید جهانی 

های مهم در تولید مواد غذایی و این محصول کشاورزی یکی از افزودنی
شکلات و  ،بستنی، کودکانغذای  ،بیسکوئیت ،همچون کیک

علت ه ب. (Magan & Aldred, 2005) رودشمار میهجات بشیرینی
وری دانه ردهای بهداشتی در مراحل مختلف فرآعدم رعایت استاندا

کاکائو و نیز حمل و نقل و انبارکردن ناصحیح آن احتمال آلوده شدن 
 ها به انواع سموم قارچی از جمله آفلاتوکسین وجود دارددانه

(Broadent & Oyeniran, 1968; Roelofsen, 1958). 
ها آفلاتوکسین نوعی متابولیت ثانویه است که توسط برخی قارچ

شود. د میتولی پارازیتیکوس آسپرژیلوس و فلاووس آسپرژیلوسمانند 
نوع(،  40انواع مختلفی از آفلاتوکسین در طبیعت وجود دارد )بیش از 

                                                           
دانشجوی دکتری، استاد و دانشیار گروه مهندسی بیوسیستم، ترتیب به -3و  0، 4

 دانشگاه فردوسی مشهد، مشهد، ایران.دانشکده کشاورزی، 
صنایع غذایی،دانشکده کشاورزی، دانشگاه فردوسی مشهد، استادیار گروه علوم و  -0

 .مشهد، ایران

 لحاظ سلامتی برای انسانبه G2و  B1 ،B2 ،G1 اما چهار نوع آن یعنی
که در اغلب محصولات کشاورزی  تر هستند چراو حیوانات خطرناک

ابع با وجود اینکه در من .شوندیافت میها، مورد استفاده توسط این گروه
متعدد، وجود آلودگی قارچی در دانه کاکائو مشاهده شده ولی خوشبختانه 
میزان آفلاتوکسین در این موارد کم گزارش شده است. با این حال باید 

 قادیرمهای آلوده به آفلاتوکسین حتی در در نظر گرفت که مصرف دانه
باعث ایجاد سرطان، مسمومیت کبدی، جهش دت در دراز مپایین آن نیز 

 ,Ardhana & Fleet)شود و اختلالات ژنتیکی برای انسان و حیوان می

2003; Mounjouenpou et al., 2008; Ribeiro et al., 1986; 

Sánchez-Hervás et al., 2008). بررسی منابعCopetti   و همکاران
 بیانگر وجود آفلاتوکسین به میزان 0240و  0243های در سال

mg/kg41  همچنین .نمونه دانه کاکائو مورد آزمایش بود 8نمونه از  0در 
آمده  دستهبا در نظر گرفتن احتمال وجود آفلاتوکسین در محصولات ب

ج ای انجام شد و نتایاز دانه کاکائو مانند شکلات، در کشور آلمان پروژه

 ( mkhpour@um.ac.ir                       :  )* ایمیل نویسنده مسئول

DOI: 10.22067/IFSTRJ.2021.68475.1016 

 نشریه پژوهشهای علوم و صنایع غذایی ایران 

 129-138ص. 1401اردیبهشت -، فروردین1، شماره 18جلد 

Iranian Food Science and Technology 

Research Journal  

Vol. 18, No. 1, Apr. May. 2022, p. 129-138 

 

https://dx.doi.org/10.22067/ifstrj.2021.68475.1016


 1401اردیبهشت  -، فروردین1، شماره 18نشریه پژوهشهای علوم و صنایع غذایی ایران، جلد     031

 

محصول مورد آزمایش  330درصد از  0/13این تحقیق نشان داد که 
 .باشندقرار گرفته، رد پایی از آفلاتوکسین را دارا می

 امواج از ایهمحدود 4(NIR) نزدیک قرمز مادون امواج

. در نانومتر 0022 الی 122 حدود با طول موج است الکترومغناطیسی
 منجر به ماده توسط تابش جذب ک،قرمز نزدی مادون سنجیطیف

 روش این. شودمی هامولکول ارتعاشی انتقالات الکترونی در ترازهای

 گیریاندازه و ساختار تعیین برای افتهیتوسعه و کارا روشی عنوانهب

 یسنجطیف . کاربرددارد قرار شیمیدانان اختیار در های شیمیاییگونه
منظور بهمخرب غیر و سریع روشی عنوانبه نزدیک قرمز مادون

 به محصولات از بسیاری شیمایی در ترکیبات گیریاندازه شناسایی و

 نزدیک قرمز مادون سنجیطیف اصلی هایمزیت. است رسیده اثبات

 در باندها آنجائیکه از، نمونه سازیآماده به نیاز عدم الف( :از عبارتند

 نمونه ترکیبات و فرعی هایلایه عمده طوربه نزدیک قرمز مادون

 دارا را قرمز مادون میانه ناحیه باندهای از کمتری شدت لذا باشند،می

 گونههیچ بدون مستقیم ورطبه وانتمی را هانمونه دلیل این بهند. اشبمی

 ضایعات و اتلاف عدمب( . نمود گیری اندازه محلول تهیه و سازیرقیق

 شود،می حفظ و گیریاندازه مستقیم طوربه نمونه آنجائیکه از: نمونه

 هیچ هاروش این در بنابراین،. باشندمی آلایده سنجیطیف هایروش

 مانند مضر مواد گونهو هیچ نمونه کنندهخسته سازیآماده گونه

 ,.Khodabakhshian et al) ندارد ندارد وجود سمی هایحلال

های یرمخرب است و برخلاف روشسریع، دقیق و غ این روش،. (2016
کروماتوگرافی به مهارت بسیار بالای کاربر نیاز ندارد. این روش برای 

میزان قند در  .(Zhang et al., 2007)آنالیز میزان پروتئین در برنج 
ای ژاپنی میزان پکتین در هلوه (Camps & Christen, 2009)ها میوه

(Sirisomboon et al., 2007)  ها در آبمیوه میکروارگانیزمو شناسایی
(Al-Holy et al., 2006) قرار گرفته است. این روش  مورد استفاده
های گیها و آلودآمیزی برای تشخیص مایکوتوکسینصورت موفقیتهب

ناشی از سموم قارچی در تعدادی از محصولات کشاورزی استفاده شده 
ی اکساست. برخی از این تحقیقات عبارتند از: بررسی محتویات دی

تشخیص  (Pettersson & Åberg, 2003)های گندم نیوانول در دانه
-Hernández)در پاپریکای قرمز  Aآفلاتوکسین و آکراتوکسین 

Hierro et al., 2008)  و همچنین شناسایی آفلاتوکسینB1  در ذرت
 همکارانو   Berardo.(Fernández-Ibañez et al., 2009) و جو

سنجی مادون قرمز را برای ارزیابی و تشخیص فوساریوم طیف (0220)
کار ود بهشورتیسیلیود را که در ذرت باعث تولید سم فومونیسین می

استفاده از  با (2016) و همکاران Mohammadi Monavarبردند. 
سنجی عبوری و بازتابی مادون قرمز توانستند میزان آفلاتوکسین طیف

 HPLCها در کار خود از روش های ایرانی تشخیص دهند. آنرا در پسته
عنوان روش مرجع برای ارزیابی آلودگی آفلاتوکسین استفاده نمودند هب

                                                           
1 Near Infrared Spectroscopy (NIR) 

 های اصلی وهای طیف از روش تحلیل مؤلفهو در تجزیه و تحلیل داده
همچنین رگرسیون حداقل مربعات جزئی استفاده کردند. نتایج 

های دارای درصد نمونه 80ها نشان داد که بیشتر از های آنبررسی
از  (0240) و همکاران  Singhبندی شدند.درجهآلودگی به درستی 

نانومتر استفاده کردند تا  4422-122 دامنهدر  0تصویربرداری ابرطیفی
 Aspergillus Glaucus، Penicillium SPP های قارچیآلودگی

Aspergillus را در گندم شناسایی کنند . Kandpal(0240) و همکاران 
-4422در یک کار تحقیقی با استفاده از تصویربرداری ابرطیفی در دامنه 

های آلوده ذرت به سم آفلاتوکسین را با استفاده از دانه انومترن 122
و گروه ppb4222و  022، 422، 42به پنج گروه  PLS-DAبند کلاس

بند بندی کردند. نتایج نشان داد که کلاسکنترل )بدون آلودگی( تقسیم
های صحیح ها را در گروهدرصد توانست دانه 8/89پیشنهادی با دقت 

 بندی کند.خود طبقه
ا توجه به اینکه وجود دوزهای بالای سم آفلاتوکسین در ب

عنوان مواد اولیه همحصولات کشاورزی مانند دانه کاکائو که ب
آیند از نظر استانداردهای ملی و شمار میهکارخانجات صنایع غذایی ب

ی باشد باید با انجام آزمایشات کنترل کیفالملی غیرقابل قبول میبین
وری دانه کاکائو شد. آمناسب مانع ورود چنین محصولاتی در مراحل فر

های مرسوم و سنتی تشخیص آفلاتوکسین مانند تست الایزا و روش
پرهزینه و نیازمند نیروی متخصص ، بسیار زمانبر HPLCآنالیز به روش 

هایی همین جهت جایگزینی این آزمایشات با روشباشند به می
سنجی مادون قرمز نزدیک غیرمخرب و سریع مانند استفاده از طیف

تواند بازده تشخیص را افزایش دهد. با بررسی منابعی که در مقدمه می
سنجی مادون قرمز ها اشاره گردید مشخص شد که کاربرد طیفبه آن

کار هاز محصولات کشاورزی ببرای تشخیص آفلاتوکسین در تعدادی 
که از این روش برای رفته است ولی موردی گزارش نشده است 

های کاکائو آلوده به آفلاتوکسین استفاده بندی دانهتشخیص و درجه
شده باشد. به همین علت در این تحقیق سعی شد تا با استفاده از روش 

ائو های کاکسنجی مادون قرمز میزان آفلاتوکسین در دانهطیف
ی بندهایی جداگانه درجههای سالم و آلوده درگروهتشخیص و نیز دانه

 شوند.
 

 ها مواد و روش
 هانمونه کردن آماده

در حدود یک کیلوگرم دانه کاکائو تخمیر شده و بدون عیوب 
د ایران خریداری ش-وری دانه کاکائو در تبریزآظاهری از یک کارخانه فر

طور عدد دانه که وزن هرکدامشان به 492و پس از وزن کردن دقیق، 
گرم پودر . یک میلیمیانگین یک گرم بود برای آزمایش انتخاب گردید

 ,B1 (A.flavus, A 6636, Sigma-Aldrich, st.Luisآفلاتوکسین 

2 Hyperspectral Imaging (HIS) 



با  نیکاکائو آلوده به آفلاتوکس یهادانه یبنددرجه و همکاران/ سعیدان ...     133 

 
Mo USA)  از نمایندگی سیگما آلدریچ در ایران تهیه گردید و با حل

 µg/kg 022 و  02های درصد غلظت 422کردن این پودر در اتانول 
گرم (. یک میلیBو  A-4شکل ) دست آمدهشود بصورتی که ذکر میهب

درصد حل  422لیتر اتانول را در یک میلی A6636پودر آفلاتوکسین 
 دستهلیتر از محلول بسپس یک میلی. (µg/𝜇𝑙4 غلظت برابر) گردید

ابطه رو با استفاده از نموده ر اتانول خالص حل لیتمیلی 488آمده را با 
دست آید. با اضافه کردن هب µg/μl 220/2محلول استوک  غلظت 4

دانه کاکائو گروه اول  92میکرولیتر از این محلول به هر کدام از  422
µg/kg 022 (ppb022 )میزان سم را در هر دانه به مقدار 0رابطه طبق 

  دست آمد.به
(4                                                             )𝑊 = 𝐴 × 𝑞 

 

(0                                                                       )𝑄 =
𝑊

𝑚
 

 =Wوزن سم در یک دانه کاکائو بر حسب میکروگرم 

=A422 ضریب ثابت( میکرولیتر( 

=q غلظت محلول استوکس بر حسب میکروگرم بر میکرولیتر 

=m وزن یک دانه کاکائو بر حسب گرم 
دست آمده هلیتر از محلول بدو میلی، µg/kg 02برای تهیه غلظت 

رابر تا غلظت سم بنموده لیتر اتانول خالص حل را با چهل و هشت میلی
خطرات ناشی از برای جلوگیری از  دست آید.هب µg/kg 02 (ppb02)با 

دانه  هایسازی مصنوعی نمونهکلیه عملیات آلوده ،سم آفلاتوکسین
 کاکائو در زیر هود آزمایشگاهی و در یک آزمایشگاه تخصصی میکروبی

 (. C -4شکل انجام گرفت ) در شهر تبریز

 
(C) 

(A) 

(B) 

(D) 

 دو در سم محلول سازی آماده -(A): ها نمونه از سنجی طیف سپس و آفلاتوکسین سم به ها نمونه مصنوعی کردن آلوده مختلف مراحل -1شکل 
 طیف دستگاه -(D) آزمایشگاهی هود زیر ها نمونه سازی آلوده -(C) سیگما شرکت A6636 آفلاتوکسین پودر -ppb022  .(B) و ppb02 غلظت

 نزدیک قرمز مادون سنج
Fig. 1. Different stages of artificial contamination of samples with aflatoxin and then spectroscopy of the samples. 

(A) Preparation of toxin solution at two concentrations of 20 and 500 ppb. (B) Aflatoxin A6636 powder from 
Sigma Company. (C) Contamination of samples under fume hood. (D) Near infrared spectrometer. 

 
 (NIR)سنجی مادون قرمز نزدیک طیف

سنجی شود برای طیفمشاهده می (D -4شکل )همانطور که در 
ر نزدیک د مادون قرمز -سنج مرئیدانه کاکائو از یک دستگاه طیف
 NIRS XDS Rapid Content) آزمایشگاه مرکزی دانشگاه شیراز

Analysis) جی سنکه مجهز به پراب فیبر نوری است و قابلیت طیف
استفاده گردید. یک منبع نوری  ،نانومتر را دارد 022-0022در محدوده 

 کار گرفته شد و از هرهعنوان منبع نوری بهاز نوع هالوژن تنگستن ب
نمونه دانه کاکائو دو طیف از دو طرف سطح دانه ثبت شده و برای انجام 
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مراحل بعدی مورد استفاده قرار گرفت. در این تحقیق از روش بازتابی 
 استفاده شد

تجزیه و تحلیل تمایزی حداقل مربعات در این تحقیق از روش 
سالم  هایوکسین از نمونههای آلوده به آفلاتبرای جداسازی نمونه جزئی

بندی خطی برای طبقه یک روشPLS_DA در حقیقت، استفاده شد. 
بازشناسی الگوی نظارت شده است که بر اساس رگرسیون کمترین 

 دنبال متغیرهای پنهانیاین روش به. مربعات جزئی بنا نهاده شده است
ها نهواست که بیشترین کوواریانس را با متغیرهایی دارند که عضویت نم

مختلف  غلظتهای آلوده با گروه کنترل و گروه)های مختلف در گروه
علاوه این روش قادر به تحلیل مسائل هب دهدرا نشان می آفلاتوکسین(
خصوص مسائلی که مقادیر زیادی اطلاعات طیفی را دارند هچند متغیره ب

ای دسته (Y) باشد. در این روش، متغیر پاسخصورت کمی و کیفی میهب
شود. این ها مربوط مینمونه دستهاست که به  4دوتایی از متغیرهای

 شود.بیان می 3رابطه صورت هروش معمولا ب
(3)                                                       𝑌 = 𝑋 × 𝑏 + 𝐸 

 
را  دستهاست و مقادیر طیفی هر  n× p یک ماتریس X که در آن

ضرایب رگرسیونی   =T(b1, b2, …, bn)b، در خود نگه داشته است
بیانگر مقادیر خطا  Eنشانگر ماتریس ترانهاده و  Tحرف  .باشدمی
اطلاعات طیفی  PLS-DAباشد. در این تحقیق برای ساختن مدل می

 های آلودهنمونه دستهکه بیانگر  Y قرار گرفت و ماتریس Yدر ماتریس 
  زیر مرتب گردید. صورتههای سالم بود ببه آفلاتوکسین و نمونه

𝑌 =

{
 
 

 
دانه کاکائو بدون آلودگی                       2 

4       02 𝑝𝑝𝑏دانه کاکائو  دارای آلودگی

0     022 𝑝𝑝𝑏دانه کاکائو  دارای آلودگی

 

}
 
 

 
 

 

نمونه( و تست  402نمونه آزمایش به دو گروه آموزش ) 492تمام 
مقادیر آموزش  نمونه( تقسیم شدند و مدل ساخته شده ابتدا با 92)

 کالیبره گردید و سپس با داده های تست مورد ارزیابی قرار گرفت

(Kandpal et al., 2015; Mobli et al., 2020).  

 
  طیفیپیش تیمار 

های در داده (Noiseاختلال ) همواره مقداری با توجه به اینکه
 منظور حذف این نویزها از یکشود بهسنج ذخیره میطیفی توسط طیف

های ریاضی پیش تیمار طیف که شامل: هموارسازی سری روش
گیری که استفاده گردید. مشتق 3مشتق اول و دوم ،0ساویتزی گولی

زمینه و افزایش شامل مشتق اول و دوم است برای از بین بردن پس

                                                           
1 Binary 

2 Savitzy Goly Smoothing 

3 Derivative 

4 Sensitivity 

شود. مشتق مرتبه اول با محاسبه شیب بر هر ها استفاده میدقت طیف
نقطه  جاییهعلاوه بر یکنواخت کردن اثرات جاب ،نقطه طیف اکتسابی

کند. با استفاده از پیش پردازش مشتق ها را نیز برطرف میشروع طیف
دن یکنواخت شدوم علاوه بر از بین رفتن اثرات جابجایی نقطه شروع و 

های ایجاد شده در ظاهر طیف )ناشی از تغییر فاصله تغییر فرمها، طیف
ود های ضعیف موجآشکارساز با نمونه( از بین رفته و علاوه بر آن پیک

 شوندتر نشان داده میتر و برجستهصورت واضحدر طیف به
 (Chen et al., 2013; Nicolai et al., 2007) . 

 
 بندی ارزیابی دقت درجه

از معیارهای ضریب دست آمده، به PLS -DAمدل برای ارزیابی
 1بندی بدون خطاو درجه 9بندیخطا در طبقه ،0ضریب تعیین ،0حساسیت

 اندنشان داده شده 1تا  0استفاده گردید. این معیارها بصورت روابط 
(Mobli et al., 2020). 

ضریب حساسیت                                              (0) =
𝑇𝑃

𝑇𝑃+𝐹𝑁
 

 

ضریب تعیین                                               (     0) =
𝑇𝑁

𝑇𝑁+𝐹𝑁
 

 

خطا(                                   9) = 1 − (
ضریب حساسیت+ضریب تعیین

2
) 

 

درجه بندی بدون خطا(                        1) = (
ضریب حساسیت+ضریب تعیین

2
) 

 
TP :بندی آنها را به درستی به تعداد رکوردهایی که روش طبقه

 .ای که به آن تعلق دارند، تشخیص داده استدسته
TN :بندی آنها را به درستی به تعداد رکوردهایی که روش طبقه

 .ای که به آن تعلق ندارند، تشخیص داده استدسته
FP  :بندی آنها را به نادرستی به تعداد رکوردهایی که روش طبقه

 .ای که به آن تعلق دارند، تشخیص داده استدسته
FN :ه نادرستی ب بندی آنها را بهتعداد رکوردهایی که روش طبقه

 .ای که به آن تعلق ندارند، تشخیص داده استدسته

 

 نتایج و بحث
در شرایط طبیعی و در مواردی که میزان رطوبت دانه کاکائو از 

کنند که حدی بیشتر باشد کپک های قارچی شروع به رشد و تکثیر می
ور و نمعین در نتیجه در صورت مهیا شدن شرایط ویژه از قبیل میزان 

5 Specificity 

6 Error Rate 

7 Not Error Rate 
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م های قارچی سوقوع برخی فعل و انفعالات شیمیایی این کپکدما و 

اما در مورد  (Copetti et al., 2013) کنندآفلاتوکسین تولید می
تحقیقی حاظر با توجه به اینکه سم آماده آفلاتوکسین مستقیما بر روی 

ود تکثیر کپک قارچی وجگونه تولید و ها ریخته شده است لذا هیچدانه
ی بندنداشته است و صرفا وجود سم و میزان آن مورد بررسی و دسته

 قرار گرفته است.

های های کاکائو سالم و دانهمقدار متوسط طیف خام مربوط به دانه
ال پیش ها بعد از اعمکاکائو آلوده به آفلاتوکسین و نیز مقادیر این طیف

ترتیب به Cو  A ،B-0شکل در  ولیساویتزی گ تیمار مشتق اول و دوم
با مقایسه میزان متوسط طیف انعکاسی مادون نشان داده شده است. 

های سالم دارای شدت انعکاس کمتری شود که دانهقرمز مشاهده می
 C-3و  B-0شکل های آلوده هستند. همچنین از نمودار نسبت به دانه

شود که در این نقاط محلی مشخص می اکثر و حداقلحدتعدادی 
علت هاختلاف شدت انعکاسی بارزتر از جاهای دیگر است و این پدیده ب

 های کاکائو است.متفاوت بودن غلظت سم در دانه

 
 

(A) (B) 

 
(C) 

 با شده ماریت شیپ فیط نمودار( B) آلودهیرغ یهادانه و نیافلاتوکس به آلوده کاکائو یهادانه یبرا قرمز مادون فیط نیانگیم نمودار( A) -0شکل 
 یگول –یتزیساو اول مشتق از استفاده با شده ماریت شیپ فیط نمودار (C) یگول –یتزیساو دوم مشتق از استفاده

Fig. 2. (A) Graph of mean infrared spectrum for aflatoxin-contaminated cocoa beans and non-contaminated 
beans. (B) Graphs of pretreated spectra using the Savitzky-Golay second derivative. (C) Graphs of pretreated 

spectra using the Savitzky-Golay first derivative. 
 

مشخص است پس از اعمال پیش تیمار  A-3 شکلهمانطور که از 
کار هبا ب PLS-DAبندی مشتق دوم ساویتزی گولی و انجام کلاس

 هادسته( تمایز بین Latent Variable) بردن دو متغییر پنهان اولیه
-3کل )شخوبی قابل رویت است. با نگاه کردن به نمودار امتیازات در هب

A) ر . همانطوکردها مشاهده توان الگوی جالبی را در پراکنش نمونهمی
های پوشانی بین نمونهبندی مشخص است مقداری همکه از نتایج درجه

دوم وجود دارد ولی مقدار آن خیلی کم است.  دستهسوم با  دسته
سوم و اول تقریبا وجود ندارد و  دستهپوشانی بین همچنین میزان هم
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م های کلاس سوبین کلاس دوم و اول نیز به میزان ناچیز است. نمونه
های کلاس دوم روی اول امتیاز منفی دارند ولی نمونه LVو اول روی 

LV ها بر روی اول امتیاز مثبت دارند. میزان جدایش نمونهLV  دوم
 LVوم و اول در این د دستههای تر است با این وجود نمونهمشخص

 تری به هم دارند. امتیاز نزدیک

ها طول موج 4منظور توضیح بیشتر نتایج، نمودار ضرایب تاثیربه
های بدون آلودگی اول )نمونه دسته های کالیبراسیونداده برای

( در ppb 022های دارای آلودگی سوم )نمونه دستهآفلاتوکسین( و 

های نمایش داده شده است. در این نمودار طول موج Cو  B-3شکل 
های آلوده به آفلاتوکسین و ها اختلاف بین دانهکلیدی که در آن

های اند. پیکهای سالم به بیشترین میزان رسیده نشان داده شدهدانه
نانومتر مطابق با  4090نانومتر و  4002های مشاهده شده در طول موج

تواند به آلودگی قارچی ربط کششی است که می O-H داورتون اول پیون
. (Berardo et al., 2005; Sirisomboon et al., 2013)داده شود 

کششی  C-Hنانومتر مربوط به پیوند  4939همچنین پیک موجود در 
 مربوط باشد. 2CH هایتواند به گروهاست که می

 
(A) 

  
(B) (C) 

نمودار ضرایب رگرسیونی  -(B) (برای داده های کالیبراسیون Score on latent variablesنموار امتیاز بر روی متغیرهای پنهان ) -(A) -3شکل 
)نمونه های دارای آلودگی آفلاتوکسین به  3نمودار ضرایب رگرسیونی برای کلاس  -(C)نمونه های بدون آلودگی آفلاتوکسین(. ) 1برای کلاس 

 (ppb022میزان 
Fig. 3. (A) Score on latent variables for calibration data. (B) Regression coefficients for class 1 (samples without 

any infections). (C) Regression coefficients for class 3 (samples infected with 500ppb aflatoxin poison) (c). 

 
 PLS-DA بندی براساس مدلدسته، پارامترهای 4جدول در 

دست آمده از قسمت هاست. با بررسی نتایج ببندی شده جمع
ه میزان گردد کو تست مشخص میمتقابل سنجی اعتبارکالیبراسیون، 
در  (NER) ندی بدون خطابو نیز میزان درجه (ER) بندیخطای درجه

ب کمترین ترتیحالت پیش تیمار با مشتق مرتبه دوم ساویتزی گولی به

چنین در این پیش تیمار برای مدل باشد. همو بیشترین مقدار را دارا می
، اول تهدسهای برای نمونه ضریب تعیینکالیبراسیون و تست میزان 

ها دستهباشد و این بدین معنی است که همه می 22/4دوم و سوم برابر 
 اند.بندی شدهصورت صحیح درجههب

 

                                                           
1 Coefficients 
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 PLS-DA از استفاده با کاکائو دانه نیآفلاتوکس یهاداده یبندهطبق جینتا -1 جدول

Table 1- The result of infected and healthy cocoa bean classification using PLS-DA 
3 دسته  0 دسته  1 دسته       
Not assigned Sensiti

-vity 
Specifi
-city 

Sensiti
-vity 

Specifi
-city 

Sensiti
-vity 

Specifi
-city 

ER NE
R 

  

0.01 0.98 1.00 1.00 0.99 1.00 1.00 0.01 0.99 Calibration  
Raw Data 0.11 0.97 0.98 0.90 0.96 0.95 0.97 0.06 0.94 Cross validation 

0.15 0.92 1.00 1.00 0.95 1.00 1.00 0.03 0.97 Test set 
0.01 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 0.00 1.00 Calibration  

First 
derivative 

0.06 0.98 0.97 0.95 0.99 1.00 1.00 0.02 0.98 Cross validation 

0.12 0.86 0.96 0.90 0.95 1.00 1.00 0.08 0.92 Test set 

0.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 0.00 1.00 Calibration  
Second 
derivative 

0.08 1.00 0.97 0.95 1.00 1.00 1.00 0.02 0.98 Cross validation 

0.09 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 0.00 1.00 Test set 

 
سوم  هدستبرای  ضریب تعییندر مدل اعتبارسنجی متقابل مقدار 

درصد است. و بیانگر این  81( برابر ppb022)نمونه های دارای آلودگی 
سوم  دستههای آلوده بصورت صحیح در درصد دانه 81نکته است که 

 بندیدرجهها به اشتباه درصد در سایر گروه 3بندی شده اند و تنها درجه
همچنین در پیش تیمار . (Ballabio & Consonni, 2013)اند شده

 ضریب حساسیتبرای پارامتر  22/4مشتق دوم عدد  طیفی با روش
و تست  Cross Validationداده: کالیبراسیون،  گروهسوم در سه  دسته

لط صورت غههای دسته سوم ببیانگر این است که هیچ کدام از نمونه
ت عدد توان گفبندی نشدند. به همین ترتیب میها طبقهدستهدر سایر 

 داده ذکر گروهدوم در سه  دستهضریب حساسیت  برای پارامتر 80/2
دوم  های مربوط به دستهنمونه 20/2شده بیانگر این است که تنها 

 اند.بندی شدهدیگر طبقه دستهصورت غلط در دو هب
 

 گیرینتیجه

 سنجیدهنده قابلیت استفاده از روش طیفمطالعه حاضر نشان
ده های کاکائو آلوبندی دانهمادون قرمز نزدیک برای شناسایی و دسته

 ( وppb 02) به سم آفلاتوکسین است. در این تحقیق غلظت های بالا
سنجی مادون آفلاتوکسین توسط روش طیف ( سمppb 02) و پایین

کار بردن پیش هقرمز نزدیک مورد آزمایش قرار گرفت. این روش با ب
با  توانست PLS-DAتیمار مشتق مرتبه دوم ساویتزی گولی و مدل 

های آلوده به آفلاتوکسین و گروه های کاکائو را به گروهموفقیت دانه
بندی نماید. نتایج بررسی نمودار ضرایب تاثیر بدون آلودگی دسته

و  4090، 4002های طیفی از جمله متغییرهای مستقل )طول موج
نانومتر نشان داد که با افزایش غلظت سم، مقدار ضریب تاثیر  4939

فت توان گیابد. در نهایت میکاهش می دستهمتغییرهای مستقل در هر 
نجی مادون سکه روش تشخیص آلودگی آفلاتوکسین با استفاده از طیف

تواند جایگزین باشد که میغیرمخرب و سریع می ،قرمز روشی کارا
ندی و بهمچنین با درجهدستی و سنتی باشد.  هایمناسبی برای روش

ا در اتخاذ نمود ت هاییروش توانتشخیص دقیق سم آفلاتوکسین می
زدایی )دتوکسیفای( های سمهای آلوده با انواع روشمراحل بعدی دانه
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