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一种水溶液中果糖含量的近红外光谱分析法 

邹振民, 孙  茂, 董海平* 
(山东金璋隆祥智能科技有限责任公司, 济南  250102) 

摘  要: 目的  建立一种水溶液中果糖含量的近红外光谱分析仪(near-infrared spectroscopy analysis, NIRSA)

检测方法。方法  实验中所用的样品数量为 30 个, 随机选取 26 个作为校正集样品, 用于建立果糖的校正模型; 

4 个作为验证集样品, 用于校正模型的验证。将待测样品放入样品杯中, 利用 GSA201 型近红外光谱仪采集样

品的光谱。得到样品的化验值, 将光谱数据和化验值导入到 NIRSA 化学计量学软件, 经过一阶微分 S-G 平滑

处理, 利用成分的含量数据和光谱数据一一对应, 创建校正模型。为验证模型的预测能力, 选取 4 个果糖水溶

液样品作为验证, 调用校正模型对该样品进行预测。结果  本研究中样品的含量范围在 0.4171%~0.4431%之

间, 样品的含量比较低且范围较窄, GSA 近红外光谱仪测量的绝对偏差为 0.000024。结论  GSA 近红外光谱

仪利用光谱数据和校正模型完全能够有效检测水溶液中果糖的含量, 且预测的准确度较高。 
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A near-infrared spectroscopy analysis method for the detection of fructose 
content in aqueous solution 

ZOU Zhen-Min, SUN Mao, DONG Hai-Ping* 
(Shandong Jinzhang Longxiang Intelligent Technology Co., Ltd., Ji’nan 250102, China) 

ABSTRACT: Objective  To establish a method for detecting fructose content in aqueous solution by near infrared 

spectroscopy analysis (NIRSA). Methods  The number of samples used in the experiment was 30, and 26 samples 

were randomly selected as calibration set samples to establish a calibration model for fructose; and 4 were used as 

validation set samples to verify the validation of the model. The sample to be tested was placed in a sample cup, and 

the spectrum of the sample was collected using a GSA201 near-infrared spectrometer. The test value of the sample 

was obtained, and the spectral data and the test value were imported into the NIRSA chemo metrics software, and the 

calibration model was created by first-order differential 9-point smoothing processing, using the content data of the 

component and the spectral data in a one-to-one correspondence. In order to verify the predictive ability of the model, 

4 samples of aqueous fructose solution were selected for verification, and the calibration model was called to predict 

the sample. Results  The content of the sample in this experiment ranged from 0.4171% to 0.4431%. The content of 

the sample was relatively low and the range was narrow. The absolute deviation measured by the GSA near-infrared 

spectrometer was 0.000024. Conclusion  GSA NIR spectrometer can effectively detect the content of fructose in 

aqueous solution by using spectral data and calibration model, and the prediction accuracy is also very high. 
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1  引  言 

果糖是一种最为常见的己酮糖, 常存在于蜂蜜、水果

中。果糖已经广泛应用于食品[1,2]、医药、保健品中, 一些

发达国家在糖果与饮料中基本不用蔗糖而用果糖。药用糖

浆、药片糖包衣中的葡萄糖也都改用结晶果糖, 以使药品

适用于糖尿病患者和慢性肝病患者。但是口服大剂量的果

糖也会引起腹痛、腹泻; 静脉注射过多果糖会导致乳酸中

毒和血中尿酸过多, 甚至可能危及生命。因此, 果糖含量

的检测十分重要。目前常用的检测方法主要有色谱法, 包
括薄层色谱法[3]、气相色谱法[4]、高效液相色谱法[5]、液相

色谱—质谱联用[6]、基质辅助激光解吸离子化质谱法[7]、

气相色谱质谱联用法[8]、核磁共振法等[9]、纸层析法[10]。

薄层色谱法测定误差较大, 不易进行定量分析, 所需样品

数量多; 色谱法检测过程耗时且复杂; 纸层析法检测重现

性差、稳定性差。其余方法有速度慢, 复杂等缺点。因此, 
亟需开发出一种新的果糖含量快速检测方法。 

近红外光谱检测技术具有检测效率高、检测范围广、

检测速度快、绿色、环保等优点, 近年来发展迅速, 已经

广泛应用于农产品[11,12]、纺织[13,14]、制药[15,16]、石化[17,18]

等领域。本研究采用近红外光谱分析技术通过对含有果糖

的水溶液进行光谱采集、光谱预处理、建立校正模型并调

用模型进行外部验证 以期提高果糖生产企业的检测效率, 
及时发现问题, 为果糖生产的在线监控提供依据。 

2  材料与方法 

2.1  实验设备 

GSA201 型近红外光谱仪(near-infrared spectroscopy 
analysis, NIRSA)(主要部件包括: 光学部分、控制部分、

电源适配器、笔记本电脑、石英样品杯、反射砝码)(山
东金璋隆祥智能科技有限责任公司)。 

2.2  材料与试剂 

果糖葡萄糖粉末、超纯水(山东保龄宝生物技术有限

公司)。 

2.3  实验方法 

2.3.1  溶液配制 
用电子电平(0.0001 g)准确称取一定质量的果糖葡萄

糖粉末, 各自质量和果糖所占百分含量如表 1 所示。将混

合粉末转移至 50 mL 的容量瓶中并用超纯水定容, 得到 30
个含量为 0.4171%~0.4431%的果糖水溶液样品, 各样品的

含量如表 2 所示。 
2.3.2  GSA 近红外光谱仪条件及实验方法 

仪器使用山东金璋隆祥智能科技有限责任公司自主

研发的 GSA 光谱扫描软件进行光谱采集。将配制好的果糖

葡萄糖溶液倒入石英样品杯中, 再放入反射砝码。实验中所

用的样品数量为 30 个, 随机选取 26 个作为校正集样品, 用
于建立果糖的模型; 4 个作为验证集样品, 用于模型的验证。 

 
表 1  称取样品的质量及果糖在总糖中的百分含量表 

Table 1  The weight of the sample and the percentage of fructose in the total sugar 

编号 果糖质量/g 葡萄糖质量/g 果糖百分含量 编号 果糖质量/g 葡萄糖质量/g 果糖百分含量 

1 0.2123 0.2903 42.24% 16 0.2162 0.3123 42.94% 

2 0.2153 0.2857 42.97% 17 0.2139 0.3153 42.44% 

3 0.2162 0.2825 43.35% 18 0.2194 0.3156 43.04% 

4 0.2161 0.2833 43.27% 19 0.2189 0.307 43.66% 

5 0.2177 0.2823 43.54% 20 0.2171 0.3069 43.47% 

6 0.2193 0.2803 43.90% 21 0.2239 0.3102 43.72% 

7 0.2145 0.2854 42.91% 22 0.2174 0.3153 42.59% 

8 0.2111 0.286 42.47% 23 0.2121 0.3067 42.67% 

9 0.2108 0.2871 42.34% 24 0.2198 0.3029 43.85% 

10 0.2112 0.2905 42.10% 25 0.2119 0.3111 42.30% 

11 0.2161 0.2854 43.09% 26 0.2208 0.3149 43.00% 

12 0.2177 0.2834 43.44% 27 0.2177 0.3188 42.36% 

13 0.2182 0.3052 43.73% 28 0.2168 0.3111 42.85% 

14 0.2107 0.306 42.81% 29 0.2166 0.3154 42.50% 

15 0.2138 0.3115 42.73% 30 0.2145 0.316 42.21% 
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波长范围从 1550~1950 nm, 波长增量为 2.0 nm。为有

效消除基线和其他背景干扰, 分辨重叠峰, 提高分辨率和

灵敏度, 光谱数据经过一阶微分 S-G 平滑处理, 然后将数

据导入 NIRSA 化学定量分析软件, 利用成分的含量数据

和光谱数据一一对应, 创建校正模型。 

3  结果与分析 

3.1  光谱处理 

为获得良好的光谱数据, 在稳定的实验条件下进行

光谱扫描。实验中所用的 26 个校正集样品, 每个样品采样

20 次, 每一张光谱中每个波长点的光谱数据都是采样 20
次得到的平均值, 这些光谱都对应该样品的同一个理化含

量数据。实验采用漫透射的测样方式, 每一张光谱都是 30
次扫描的平均结果。图 1 所示即为 GSA 近红外光谱仪采集

到的果糖水溶液的原始光谱。 
在建模过程中, 光谱的预处理往往是必不可少的, 是

近红外定量分析与定性分析中非常关键的一步, 采用适当

的近红外预处理方法可有效提高模型的适用能力。本研究采

用了一阶微分 S-G 平滑的方法对光谱进行预处理, 微分光

谱可以有效地消除基线和其他背景的干扰, 分辨重叠峰, 提

高分辨率和灵敏度。平滑的数学原理是认为光谱的噪声是白

噪声, 符合均值为零的正态分布, 经过平滑之后可以有效地

减少光谱的噪声, 经过预处理之后的光谱如图 2 所示。 

3.2  建立偏最小二乘模型 

校正模型是建立分析仪器响应值与物质浓度之间定

量数学关系的一类算法。近红外光谱分析中常用的定量建

模方法包括多元线性回归(multi-linear regression, MLR)法、

主成分回归(principal component regression, PCR)和偏最小

二乘回归(partial least-squares regression, PLSR)法等线性校

正方法, 以及人工神经网络(artificial neural network, ANN)
和支持向量机(support vector machine, SVM)方法等非线性

校正方法。 
在 PLSR 方法中, 将把矩阵分解和回归并为一步, 即

对光谱阵和浓度阵分解的同时, 将浓度阵的信息引入到光

谱矩阵分解过程中, 在每计算一个新主成分前, 将光谱阵

的得分与浓度阵的得分进行交换, 使得光谱阵主成分直接

与浓度关联。因此, 本文选用 PLSR 方法建立校正模型, 校
正模型如图 3 所示, 由图 3 可以看出, 样品成分含量模型

的线性关系非常明显 , 有非常高的相关性 , 其相关性为

0.9273。 
 

表 2  水溶液中果糖的质量百分含量表 
Table 2  Table of mass percentage of fructose in aqueous solution 

样品编号 百分含量/% 样品编号 百分含量/% 样品编号 百分含量/% 

1 0.4204 11 0.4279 21 0.4431 

2 0.4263 12 0.4311 22 0.4302 

3 0.4281 13 0.4319 23 0.4198 

4 0.4279 14 0.4171 24 0.4351 

5 0.4311 15 0.4232 25 0.4194 

6 0.4343 16 0.4279 26 0.4369 

7 0.4248 17 0.4233 27 0.4308 

8 0.4180 18 0.4342 28 0.4291 

9 0.4174 19 0.4332 29 0.4286 

10 0.4182 20 0.4297 30 0.4245 
 

 
 

图 1  果糖水溶液的原始光谱图 
Fig.1  Original transmission spectrum of fructose aqueous solution 
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图 2  果糖水溶液的一阶微分光谱图 
Fig.2  First-order differential spectrum of fructose aqueous solution 

 
 

 
 

图 3  水溶液中果糖含量的 PLSR 模型图 
Fig.3  PLSR regression model of fructose content in aqueous solution 

 
 

3.3  模型验证 

为了验证模型的预测能力, 选取了 4 个果糖水溶液样

品作为验证, 然后调用校正模型对该样品进行预测, 预测

结果如表 3 所示。 

 
表 3  验证集样品的预测结果(n=3) 

Table 3  Prediction results of validation set samples (n=3) 

编号 预测值/% 参考值/% 绝对偏差/% 相对偏差/%

1 0.4273 0.4204 0.0070 1.66 

5 0.4307 0.4311 0.0004 0.10 

26 0.4297 0.4369 0.0073 1.66 

28 0.4293 0.4291 0.0003 0.06 

  平均值 0.0037 0.87 

3.4  精密度实验 

取 1 个预测样品, 重复扫描 20 次, 将所得光谱带入建

立的校正模型计算含量, 以考察方法的精密度, 结果果糖

的 RSD 值为 0.7178%, 说明仪器精密度良好。 

4  结  论 

本研究中样品的含量范围在 0.4171%~0.4431%之间, 
样品的含量比较低且范围较窄, 0.0024%的绝对偏差说明

仪器能够准确检测水溶液中万分之几的果糖含量, 因此可

以得出结论: GSA201 型近红外光谱仪利用光谱数据和校

正模型完全能够有效检测水溶液中果糖的含量, 且预测的

准确度较高。 
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