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用通用紫外
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可见分光光度计的短波近红外光谱区域#
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$!测量了葡萄糖%果糖和蔗糖

混合水溶液的近红外光谱!并用偏最小二乘方法建立了同时定量分析水溶液中葡萄糖%果糖和蔗糖的模型"

用正交设计法配制了
!*

个校正集样品和
+

个预测集样品!通过对校正集样品的建模和对预测集样品的检

验!结果良好"对浓度范围分别在
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P;的葡萄糖%果糖和蔗糖水溶液!校正集的相对标准偏差分别为
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!预测集的

相对标准偏差分别为
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和
!'D.a

"该方法对同时定量分析多组分体系!具有简便%快速价廉%

易于推广应用等优点"
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糖在提供生命过程所需能量%控制和调节细胞的分裂和

生长%增强人体的免疫功能等方面具有重要的作用"糖的含

量一般采用高压液相色谱法来测定!其所需的时间较长!费

用也较高'
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"随着近红外技术和化学计量学的发展!可对复

杂体系不经分离!而直接建立各组分的定量分析模型!具有

简便快捷%节省费用等优点'
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的伸缩振动的倍频及合频吸收!因此

可分析糖类物质"但分子在近红外区的倍频及合频的吸收

弱%谱带复杂%重叠严重!因此常测量物质在多个波长点或

全谱区的吸光度!采用逐步回归分析%偏最小二乘法等化学

计量学方法来建立各组分的定量分析模型'
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"在近红外光谱

分析中!通常将波长范围在
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区域叫做短波近

红外区!此区域的近红外光主要用作对液体或整粒农作物籽

粒等样品的透射或漫透射分析'
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的区域叫做长波近红外区!此区域主要用作对粉末

样品的漫反射光谱分析"史月华等使用
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型傅里叶变换近红外光谱仪!用傅里叶变换近红外

光谱法同时定量分析水溶液中乙醇%果糖和葡萄糖'
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"目

前!许多类型的紫外
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可见光谱仪!其波长均可扩展到
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!因此可用常见的色散型紫外
-

可见光谱仪的短波近

红外光谱区域!来定量测定水溶液中葡萄糖%果糖和蔗糖等

成分的含量"而国产的此种仪器的价格相对又较低!易于普

及推广应用!此方面的研究尚未见报道"本文采用国产的紫

外
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可见分光光度计!在
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的短波近红外区域!

扫描葡萄糖%果糖和蔗糖水溶液的透射光谱!采用偏最小二

乘法建立了各组分的定量分析模型!取得较满意的结果"对

同时定量分析多组分体系!该方法具有简便%快速价廉%易

于推广应用等优点"
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玻璃样品池&电子天平#精确到
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$"葡萄糖%果糖和蔗糖均为分析纯!三种成分按所需浓

度用去离子水配制成混合体系的水溶液"
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实验方法

混合溶液配制*首先配制葡萄糖%果糖和蔗糖溶液各
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水平配制
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个样品!预测集按
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水平配制
+

个

样品"

光谱测定及建立定量分析模型*使用
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样品池!用去

离子水为空白!在波长
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的短波近红外区域!

波长间隔
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!扫描不同浓度混合样品的近红外光谱!用偏

最小二乘法进行定量分析"
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结果与讨论
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三组分体系"葡萄糖)果糖和蔗糖#的近红外光谱图

三组分体系#葡萄糖%果糖和蔗糖$的近红外光谱图见
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用偏最小二乘法建立定量分析的校正模型

对校正集中的
!*

个混合样品!用偏最小二乘法分别建

立葡萄糖%果糖和蔗糖的定量分析的模型"建模的统计结果
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用预测集样品对校正模型的检验

用校正集中建立的葡萄糖%果糖和蔗糖的定量分析模

型!分别对预测集中的
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个样品进行定量分析!得到的预测

统计结果如表
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结
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在紫外
-

可见分光光度计的短波近红外光谱区域!使用

近红外光谱和偏最小二乘法!同时定量分析水溶液中葡萄

糖%果糖和蔗糖的含量!得到校正集中的相关系数分别为*

.'+++"
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.'++**
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.'+++*

!相对标准偏差分别为
;'#,a
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#'*;a
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&预测集的相关系数分别为*

.'++E!
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!相对标准偏差分别为
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,'E,a

!

!'D.a

"该方法在同时定量分析多组分体系时!具有分析结

果准确%简便%快速价廉%易于推广使用等优点"
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