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摘　要 　用通用紫外2可见分光光度计的短波近红外光谱区域 (800～1 100 nm) , 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 25 个校正集样品和 9 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 12123～61114 mg ·mL - 1 , 12150～62150 mg ·mL - 1 , 12109～60144 mg

·mL - 1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 1143 % , 4151 %和 1159 % , 预测集的

相对标准偏差分别为 3140 % , 3173 %和 2180 %。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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引 　言

　　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 [1 ] 。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 [2 , 3 ] 。近红外是指波长范围在 800

～2 500 nm 的光谱区域 , 在此区域内 , 主要是含氢集团

C —H , N —H , O —H 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 [4 ] 。在近红外光谱

分析中 , 通常将波长范围在 800～1 100 nm 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 [5 ] ; 而将波长范围在 1 100～

2 500 nm 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 Bruker 公司的 Vec2
tor 22/ N 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 [6 ] 。目

前 , 许多类型的紫外2可见光谱仪 , 其波长均可扩展到 800～

1 100 nm , 因此可用常见的色散型紫外2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2可见分光光度计 , 在 800～1 100 nm 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。

1 　实验部分

111 　仪器和试剂

TU21800SPC 紫外2可见分光光度计 (北京普析通用仪器

有限责任公司) ; 3 cm 玻璃样品池 ; 电子天平 (精确到 011

mg) 。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。

112 　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

100 mL , 然后按照正交设计法配制三种溶液的混合液样品

34 个 , 每个混合液样品定容到 10 mL 。葡萄糖、果糖和蔗糖

的浓度范围分别为 12123～61114 mg ·mL - 1 , 12150～62150

mg ·mL - 1 , 12109～60144 mg ·mL - 1 。其中校正集样品按 3
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因素 5 水平配制 25 个样品 , 预测集按 3 因素 3 水平配制 9 个

样品。

光谱测定及建立定量分析模型 : 使用 3 cm 样品池 , 用去

离子水为空白 , 在波长 800～1 100 nm 的短波近红外区域 ,

波长间隔 2 nm , 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。

2 　结果与讨论

211 　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

图 1。

Fig11 　The NIR spectra of glucose , fructose and sucrose

of difference concentration in water

Concent ration : a : Glucose : 121 23 mg ·mL - 1 ,

f ructose : 371 50 mg ·mL - 1 , sucrose : 361 26mg ·mL - 1 ;

b : Glucose : 361 68 mg ·mL - 1 ,

f ructose : 50100 mg ·mL - 1 , sucrose : 12109 mg ·mL - 1 ;

c : Glucose : 611 14 mg ·mL - 1 ,

f ructose : 121 50 mg ·mL - 1 , sucrose : 601 44 mg ·mL - 1

212 　用偏最小二乘法建立定量分析的校正模型

对校正集中的 25 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

Table 1 　Results of calibration models of glucose , fructose

and sucrose in calibration set ( mg ·mL - 1 )

成分 相关系数 标准偏差 相对标准偏差/ %

葡萄糖 01999 6 01 52 11 43

果糖 01995 5 11 69 41 51

蔗 01999 5 01 58 11 59

如表 1 所示 , 校正集中葡萄糖、果糖和蔗糖含量预测值与实

际值的相关图分别见图 2、图 3 和图 4。

Fig12 　The correlation plot of predicted values and

actual values of glucose in calibration set

Fig13 　The correlation plot of predicted values and

actual values of fructose in calibration set

Fig14 　The correlation plot of predicted values and

actual values of sucrose in calibration set

213 　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 9 个样品进行定量分析 , 得到的预测

统计结果如表 2 所示。预测集中 9 个样品的真实值、预测值

及相对误差如表 3 所示。

Table 2 　Predicted results of glucose , fructose

and sucrose in prediction set ( mg ·mL - 1 )

成分 相关系数 标准偏差 相对标准偏差/ %

葡萄糖 01997 2 11 25 3140

果糖 01996 5 11 40 3173

蔗糖 01997 8 11 01 2180

Table 3 　The predicted results of 9 samples in prediction set ( mg ·mL - 1 )

序号
葡萄糖

真实值 预测值 相对误差/ %

果糖

真实值 预测值 相对误差/ %

蔗糖

真实值 预测值 相对误差/ %

1 181 34 181 38 - 01 22 18175 17147 6183 181 13 181 95 - 4152

2 181 34 171 87 21 56 37150 35102 6161 361 26 341 64 41 47

3 181 34 181 31 01 16 56125 54184 2151 541 39 541 73 - 0163

4 361 68 351 86 21 24 18175 18129 2145 361 26 361 11 01 41

5 361 68 361 42 01 71 37150 39156 - 5149 541 39 531 31 11 99

6 361 68 341 43 61 13 56125 57103 - 1139 181 13 171 21 51 07

7 551 02 561 84 - 31 31 18175 17180 5107 541 39 521 18 41 06

8 551 02 541 74 01 51 37150 38125 - 2100 181 13 171 25 41 85

9 551 02 571 56 - 41 62 56125 57147 - 2117 361 26 361 98 - 1199
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3 　结 　论

　　在紫外2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 :

01999 6 , 01995 5 , 01999 5 , 相对标准偏差分别为 1143 % ,

4151 % , 1159 % ; 预测集的相关系数分别为 : 01997 2 ,

01996 5 , 01997 8 , 相对标准偏差分别为 3140 % , 3173 % ,

2180 %。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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Simultaneous Determination of Glucose , Fructose and Sucrose in Aqueous
Solution by Short2Wavelength Near Infrared Spectroscopy
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Abstract 　The calibration model for simultaneous determination of glucose , f ructose and sucrose in aqueous solution was built by

partial least squares and short2wavelength near inf rared spect roscopy (80021 100 nm) . Twenty five samples in calibration set and

9 samples in prediction set were designed by orthogonal design. Building models f rom calibration set and validation for prediction

set obtained the better result s. For concentrations of glucose , f ructose and sucrose in the ranges of 12123261114 mg ·mL - 1 ,

12150262150 mg ·mL - 1 and 12109260144 mg ·mL - 1 , the relative standard deviations in the calibration set are 1143 % , 4151 %

and 1159 % respectively , and the relative standard deviations in the prediction set are 3140 % , 3173 % and 2180 % respectively.

The advantages of the method are simple and effective , with low cost for the simultaneous determination of multi2component sys2
tem. It may be applied in practice easily.
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