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近红外光谱技术在食用油种类鉴别及

脂肪酸含量检测中的应用

吴静珠, � 刘翠玲, � 李 � 慧, � 孙晓荣
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摘 � 要: 应用近红外光谱分析技术分别建立了快速鉴别食用植物油种类的定性分析模型以及测定

食用植物油主要脂肪酸含量的定量分析模型. 实验根据 19份食用植物油样品的近红外光谱, 结合

系统聚类方法建立了纯橄榄 -芝麻 -花生油定性识别模型, 识别率和预测率可达 100%. 根据 59

个食用植物油样品的近红外光谱, 结合模型优化方法建立了食用植物油中棕榈酸、硬脂酸、油酸 3

种主要脂肪酸含量的近红外定量分析模型,且模型指标较好. 实验表明近红外光谱分析技术在食

用植物油品质快速检测领域有很好的应用前景.
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� � 我国是食用植物油的消费大国. 食用植物油是

人们膳食结构中不可缺少的组成部分,其质量优劣

对人体健康有着重要的影响. 花生油、大豆油、菜籽

油、芝麻油等是我国人民食用的主要油类品种. 为

保护合法生产经营者和消费者的利益,食用油掺伪

鉴别及品质的在线检测势在必行. 目前国内外检测

食用油品质方法主要有气相色谱、高效液相色谱及

筛析色谱法等常规化学分析方法, 这些方法具有较

高的准确度和可靠性,但需借助于昂贵的设备和严

格的实验室条件对样品进行复杂的前处理, 且分析

速度慢,不能满足市场快速检测的需要.

20世纪 70年代迅速发展起来的近红外光谱分

析技术是利用近红外谱区包含的物质信息, 用于有

机物质定性和定量分析的一种分析技术
[ 1 ]
. 该方法

操作简单、前处理简便、检验成本低, 可进行多组分

测量,还可以进行在线检测, 在农产品和食品品质分

析方面是一种首选技术. 近红外光谱分析技术在油

脂中的应用目前也有一些研究报道, 主要用于油脂

的品质检测
[ 2]
.

本文应用近红外光谱分析技术分别建立了快速

鉴别纯橄榄 -芝麻 - 花生油近红外定性识别模型,

以及测定食用植物油主要脂肪酸 (酸棕榈酸、硬脂

酸、油酸 )含量的近红外定量分析模型.

1� 实验部分

1�1� 实验材料

食用油定性鉴别实验样品: 19个超市购买的不

同品牌不同批次食用植物油样品, 其中纯花生油

(福临门、鲁花、龙大等 ) 6个, 纯芝麻油 (福临门等 )

5个,纯橄榄油 (多力、PONDS等 ) 8个.

食用油脂肪酸定量分析样品: 59个样品及其 4

种主要脂肪酸含量 (棕榈酸、硬脂酸、油酸 )均由中

国农业大学提供. 实验样品是由不同品牌、不同批

次的食用植物油样品组成, 包括花生油、玉米油、棕

榈油、橄榄油、大豆油、调和油等. 3种脂肪酸含量

按国标 (气相色谱法 )测定.

1�2� 植物油近红外光谱采集方法

实验采用北京工商大学计算机与信息工程学院

的光谱分析与品质检测研究室购买的 VERTEX 70
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红外光谱仪 (德国 Bruker公司 )采集近红外全谱.

光谱波数范围: 4 000 cm
- 1

~ 12 500 cm
- 1
. 分辨

率: 8 cm
- 1
. 每个样品重复扫描次数: 32次. 采样

点: 1 102个. 使用液体光纤探头采样, 光程: 2mm.

全部样品未经任何化学处理,将光纤探头插入

装有样品的小瓶中,逐一扫描样品,每次测量前均用

石油醚清洗探头,避免样品间交叉污染. 植物油样

品近红外光谱如图 1.

图 1� 食用植物油样品近红外光谱图

F ig. 1� Near� infrared spectrum of edible vegetab le o il samples

2� 结果与讨论

2�1� 食用油种类的定性识别

食用油因其种类不同, 营养价值不同而价格差

异很大. 一些不法商家为追求利润, 常以低价位的

植物油掺兑到高价位的植物油中来降低生产成本,

从中牟取暴利. 掺假食用油不仅影响卫生品质和营

养成分,而且严重危害消费者健康. 本实验重点研

究基于近红外光谱的食用油种类 (橄榄油、花生油

和芝麻油 )的定性识别.

实验研究的定性分类是基于样品的近红外光谱

特征的. 近红外光谱能反映被测样品的组成和结构

性质,相同或近似的样品有着相同或接近的光谱;反

之, 则其近红外光谱存在较大的差异. 聚类分析属

于模式识别方法中的无管理方法之一. 它可以根据

 物以类聚 !的道理, 在没有先验知识的情况下, 能

合理地按样品各自的特性来进行合理的分类. 实验

将样品的近红外光谱与系统聚类法相结合
[ 3]
, 来建

立橄榄 -芝麻 - 花生油定性识别模型. 其中, hs01

~ hs06为纯花生油样品, g l01 ~ gl08为纯橄榄油样

品, zm0~ zm05为纯芝麻油样品. 光谱预处理采用

FirstD erivate( 9 pts) + Vector N orma lize. 系统聚类

方法较多,本实验采用 OPU S软件提供的 7种不同

的聚类方法: s ing l linkage, average linkage, w e ighted

Av. L inkage, med ian a lgorithm, centro id algo rithm

和W ard∀ s a lgorithm. 经过比较分析结果,采用 aver�
age linkage方法聚类效果较为理想,聚类结果如图 2.

图 2� 聚类结果

F ig. 2� C luste r analysis

从图 2中分析可得, 只要令类间距大于 0�062,
小于 0�088, 则样品集可以聚类为 3类, 即芝麻油、

花生油和橄榄油. 识别率为 100%. 实验另外收集 6

个不同的植物油样品即纯芝麻油 ( zm06)、纯花生油

( hs07)、纯橄榄油 ( g l09)、纯大豆油 ( d0)、纯菜籽油

( c0)、纯棕榈油 ( z0)作为预测集. 预测结果如图 3.

从预测集样品的预测结果可以得出, 当聚类模

型类间距确定在 0�062~ 0�076之间, 则纯芝麻油

( zm06)、纯花生油 ( hs07)、纯橄榄油 ( g l09)均能被

正确识别和归类,纯大豆油 ( d0)、纯菜籽油 ( c0)、纯

棕榈油 ( z0)则可以被确认为不属于芝麻油、花生油

和橄榄油的任一种,所有样品的预测率达到 100% .

因此综合建模和预测两者的结果, 可将聚类模型的

类间距在 0�062~ 0�076之间, 则模型的识别率和预

测率均可达 100%.

因此基于近红外光谱的纯橄榄 -芝麻 -花生油

聚类模型的建立可以为定性识别植物油的类别提供

一个快速简便的检测方法.

2�2� 食用油脂肪酸的定量分析

随着营养学研究发展,人们对植物油中脂肪酸

认识不断增加. 中国营养学会也推荐膳食中必需脂

肪酸摄入理想比值,市场上也出现大量调和油,为了

评估食用植物油营养价值, 研究分析常用食用植物

油中脂肪酸组成是很有必要的. 本实验重点研究基

于近红外光谱的食用油脂肪酸 (棕榈酸、硬脂酸和

油酸 )含量的定量分析.

近红外光谱分析技术中定标建模样品的选择

是,定标样品的选取直接影响所建模型的适用性和

准确性
[ 4]
. 实验采用基于样品近红外光谱差异的

duplex法划分定标集和预测集. 按照定标集和预测

集样品个数的比例为 3#1划分, 则定标集样品 45
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图 3� 预测集分析结果

F ig. 3� Resu lt of test ana lys is

个, 预测集样品 14个,脂肪酸含量分布如表 1. 从表

1中可以看出, 定标集样品的浓度范围涵盖了预测

集样品的浓度范围.

表 1� 定标集 -预测集 4种脂肪酸含量分布

Tab. 1� Four fatty ac id con tent in ca libra tion and test

脂肪酸 定标集 /% 预测集 /%

棕榈酸 5�6~ 16�8 8�5~ 15�1

硬脂酸 1�8~ 5 2�4~ 4�7

油酸� 22�7~ 79�9 27�9~ 73�2

� � 实验采用偏最小二乘法分别建立了 3种脂肪酸

含量和其近红外光谱相关的近红外定量分析模型.

每种脂肪酸含量的近红外模型的建立均经过模型优

化, 包括谱区的选择以及光谱预处理方法比较等,采

用最佳主成分数 nf, 交叉校验定标标准差 RMSECV

( roo tmean square error of cross va lidation),相关系数

R, 预测标准差 RMSEP( roo tmean square error of pre�
d ict ion)作为模型的评价指标, 建模结果如表 2.

表 2� 3种脂肪酸近红外定量分析模型

Tab. 2� four N IR quantitativ em ode ls of fatty acid

脂肪酸 � � 模型优化方法 nf RMSECV R RM SEP

棕榈酸
7 501�9~ 5450 cm- 1

Second d erivative
9 0�409 0�987 0�596

硬脂酸
6 101�8~ 5450 cm- 1

F irst derivative
8 0�127 0�986 0�128

油酸 �
12 492�9~ 6098 cm - 1

Straigh tL in e Sub tract ion
7 1�710 0�992 1�710

� � 从脂肪酸含量的近红外定量分析模型的指标可
以得出, 模型的相关系数 R较高, 且 RMSECV, RM �
SEP的值较低,模型具有较好的预测效果.

因此基于近红外光谱的 3种脂肪酸含量的定量

分析模型建立,可以为定量分析植物油脂肪酸含量

提供一个快速简便的检测方法.

3� 结 � 论

1)将近红外光谱分析与系统聚类法相结合,建
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立了纯橄榄 -芝麻 -花生油定性识别模型. 本实验

中对于测试集样品定性识别的预测率可达 100% .

2)建立了食用植物油 3种主要脂肪酸 (棕榈

酸、硬脂酸和油酸 )的近红外定量分析模型, 相关系

数 R分别为 0�987, 9�986, 0�992; 交叉校验定标标
准差 RMSECV分别为 0�409, 0�127, 1�71; 预测标准
差 RMSEP分别为 0�596, 0�128, 1�71. 模型具有较
好的预测效果.

基于上述前期工作的结果可知, 近红外光谱分

析技术在食用油品质快速检测领域有较好的应用前

景, 后期的深入研究工作可以大有作为.
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APPLICATION OF NIR TECHNOLOGY ON IDENTIFYING

TYPES AND DETERM ININGMAIN FATTY ACID CONTENT

OF EDIBLE VEGETABLE OIL

WU Jing�zhu, LIU Cu i�ling, LIHu,i SUN X iao�rong
(College of C omputer S cience and Information E ngineering, B eijing T echno logy and Business University,

B eijing 100048, China )

Abstract: Near infrared spectroscopy ana lysis techno logy w as app lied on edible vegetable o il quality de�
tection in th is paper. The qualitative mode l of ident ify ing pure o live– sesame�peanut o ilw as estab lished

based on 19 edible vegetable o il samples o f near infrared spectra, combining w ith the system clustering

method. The recognit ion and prediction rate reach 100% . The quantitative ana lysis mode l of determ in ing

palm itic, stear ic, and o leic acid content o f edible vegetab le o il w as estab lished accord ing to 59 ed ib le

vegetable o il samples of near infrared spectra, combining optim ization m ethod. Corre lation coeff icients

( R ) of the three fatty ac id are 0�987, 0�992, and 9�986, respect ively, cross validat ion calibrat ion

standard dev iation (RM SECV) are 0�409, 0�127, and 1�71, and roo tmean square erro r of pred ict ion

( RM SEP) are 0�596, 0�128, 1�71. The results indicated that near in frared spectral ana lysis techno logy

may have good app lication prospects in ed ib le vegetab le oil qua lity test ing f ie ld.

Key words: N ear Infrared Spectroscopy; Edible V egetab le O i;l fatty ac id; qua litat ive identificat ion;

quant itat ive ana lysis
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