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1. 1. 实实 验验 目目 的的

• 掌握利用近红外光谱作定性分析的基本原理

– 合格性测试

– 聚类分析

– 定性鉴定

• 掌握利用NIR进行定性鉴定的基本过程

– 定性模型的建立、验证、维护、更新

– 光谱扫描

– 光谱分析

• 了解使用近红外光谱仪的主要操作步骤



2. 基 本 原 理

怎么产生？



告诉我们什么
信息呢？…

NIR吸收光谱



对光谱的分析——定性、定量



对光谱的分析——定性



对光谱的分析——定性



•2850~3000cm-1 C-H伸

缩振动

•720~725cm-1的平面摇
摆弯曲振动(-CH2-)

•1450~1470cm-1的箭式弯曲振动(-CH2-,-CH3) ;

•1370~1380cm-1平面摇摆弯曲振动(-CH3)

例：正辛烷的红外光谱



对光谱的分析——定性



对光谱的分析——定性



对光谱的分析——定性



对光谱的分析——定性



对光谱的分析——定性



对光谱的分析——定量



3. 3. 实验结果及光谱分析实验结果及光谱分析
————鱼粉样品的鱼粉样品的NIRNIR吸收光谱吸收光谱



3.定性分析示例

• 3.1 合格性测试 ：

– 待测样品的光谱必须每个波长都在参比样
品的置信范围 (CI)内。

– CI = (Areference,i - Asample,i)/ δreference,I

– 合格性测试主要用于特定产品的质量控制



3.1 合格性测试结果示意



• 3.2 聚类分析

• 利用标准算法、因子法、第一范围标定
法、重现水平归一化法等计算光谱距离

• 标准算法：

• 光谱的距离表明了谱图的相似度，两张
谱图的光谱距离为零则表明它们是一样
的 ；



3.2 聚类分析结果示意



• 3.3 定性鉴定：

• 待测样品的光谱与
参比标准样品的光
谱的阈值的关系

• 阈值：对库中每一
条平均参考光谱所
定义的一个欧氏距
离限度。例如：



不同物质的近红外光谱图
红色：泥土

蓝色：鱼粉
黄色：豆粕

紫色：尿素

绿色：三聚氰胺

3.3 定性鉴定结果示意



鱼粉中添加不同浓度的三聚氰
胺光谱图

6815波数

放大



在鱼粉中分别添加1%－5%的三聚氰胺的近红外光谱图

鱼粉 鱼粉+1%三聚氰胺

鱼粉+2%三聚氰胺

鱼粉+3%三聚氰胺

鱼粉+4%三聚氰胺

鱼粉+5%三聚氰胺



豆粕中添加不同浓度三聚氰胺光谱图

6815波数



在鱼粉中添加不同浓度的杂质（泥土
+三聚氰胺）



注：添加泥土后用三聚氰胺将粗蛋白调至原来的水平

6815波数



6822cm-1
6684cm-1

6545cm-1

尿素的基准振动、倍频及合频

• 6803cm-1是NH的非对称伸缩

振动的第一倍频；

• 6667cm-1是NH的对称-非对称

伸缩振动的组合频；

• 6536cm-1是NH的对称伸缩振

动的第一倍频

尿素

三聚氰胺



6815波数 6712波数

6551波数

将三聚氰胺光谱向上平衡，在此

波段，三聚胺的三个吸收波段与

尿素的吸收波段非常接近。

6815波数是NH的非对称伸缩振动的第一倍

频；
6712波数是NH的对称-非对称伸缩振动的组

合频；
6551波数是NH的对称伸缩振动的第一倍频



定性鉴定结果



定量分析模型



①近红外光谱中6810‾6550cm-1处的吸收峰可能是三聚氰

胺的吸收峰,而6815cm-1可能是特征吸收峰。

②可以用近红外仪器来鉴别饲料原料是否掺假，并作定
量分析。

结论:



完全配置的完全配置的MPAMPA

4.MPA4.MPA™™ -- 多用途近红外光谱分析仪的使用多用途近红外光谱分析仪的使用

••几乎集成所有采样技术几乎集成所有采样技术

––光纤探头光纤探头

––积分球积分球

––液体透射液体透射

––固体透射固体透射

––自动进样盘自动进样盘

––样品旋转器样品旋转器

••全部智能控制全部智能控制

••完全满足完全满足GLPGLP、、ISOISO、、FDAFDA技术技术
规范规范



食品与饲料

石化与高分子
化妆品与药物

造纸

广阔的应用领域



4. 4. 仪仪 器器 操操 作作 步步 骤骤

• 4.1  开机、联机

• 4.2  自检及自检参数、报告

• 4.3  扫描参数的设定

• 4.4  光谱扫描及光谱分析

• 4.5  分析报告

• 4.6  关机

• 4.7  注意事项及日常维护



5.  5.  实验总结及问题实验总结及问题
• 5.1 鉴定结论：

–– 掺假鱼粉，掺入物为玉米蛋白粉掺假鱼粉，掺入物为玉米蛋白粉

• 5.2 思考

– 模型的建立与维护…
– 影响分析的因素有哪些？

– 会误判吗？为什么？

– …
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