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低场核磁共振结合主成分分析法在食用油脂 

品质分析中的应用 
 

赵婷婷，王欣，卢海燕，刘宝林 

（上海理工大学食品质量与安全研究所，上海 200093） 

摘要：应用主成分分析法（PCA）对多种不同品质油脂样品的 LF-NMR 弛豫特性数据（T21、T22、T23、S21、S22、S23）进行了

分析。研究表明，应用 PCA 可明显区分正常大豆油和棉籽油，但棕榈油和猪油样品分布范围有一定的重合；无论是轻度煎炸还是深

度煎炸，不同种类的煎炸油脂在 PCA 得分图中能够明显分区；随煎炸时间的延长，油样在 PCA 得分图上的分布逐渐向左上方移动，

四种油脂能够明显分为两类：棕榈油和猪油，大豆油和棉籽油；食用猪油与掺伪猪油样品在 PCA 得分图上能够明显区分，掺伪比例

愈高，二者的区分效果愈好，试验验证正确。说明基于油脂的 LF-NMR 弛豫特性，结合主成分分析可实现对食用油脂种类、煎炸油

程度及掺伪猪油的品质区分。 
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The Quality Assessment of Edible Oils and Fats by LF-NMR Coupled with 

PCA 
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Abstract: Principal component analysis (PCA) was used to analyze the low field nuclear magnetic resonance (LF-NMR) relaxation 

characteristics (T21, T22, T23, S21, S22, S23) of a variety of different oil samples. The results indicated that application of PCA to the LF-NMR data 

allowed a good differentiation between edible soybean oil and cottonseed oil; while palm oil and lard could not be obviously distinguished. 

Different kinds of fried oil samples could be properly differentiated, regardless of the frying degree. As the frying process prolonged, the 

distribution of the fried oil samples moved to upper right based on the principal component scores. And the fried oil samples could be obviously 

divided into two groups: palm oil and lard, soybean oil and cottonseed oil. In addition, it was easy to distinguish adulterated lard from edible lard 

according to their corresponding principal component scores. With adulteration ratio of fried lard increased, higher distinguish ability was found 

and experimentally verified correctly. Therefore, LF-NMR combined with PCA is feasible to analyze the variety of edible oil, the degree of fried 

oil, and the quality of adulterated lard. 
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主成分分析（Principal Components Analysis，

PCA）的目的是在不丢失原始变量信息的前提下选择

为数较少的新变量来代替原来较多的变量，以排除众

多化学信息共存中相互重叠的信息，并对降维后的特

征向量进行线性分类，最后在PCA分析的散点图上显 
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示样品之间的整体品质差异[1]。近年来，主成分分析

等化学计量学技术与仪器分析等测试技术有机结合，

已成功应用于农业[2~3]、地质[4]和食品检测[5]等多个科

学领域。 

随着市场上油脂及其相关产品种类不断增多，油

脂品质的鉴别和分析难度增加。若将化学模式识别方

法应用于油脂品质定性或定量分析，有利于从大量的

测量数据中提取有用信息，以“数学分离”代替经典

的化学分离，实现油脂复杂多组分体系的定性或定量

检测。如 Yang[6]等利用傅里叶中红外（FTIR）、近红

外（FT-NIR）和拉曼光谱法（FT-Raman），结合主成

分分析法（PCA）和偏最小二乘法（PLS）等化学计
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量学方法，对黄油、猪油、鱼肝油、初榨橄榄油、玉

米油、花生油、菜籽油、大豆油、红花油和椰子油进

行了分析，结果表明典型变量分析（CVA）模型结合

FTIR 的分类准确率可达 98%。Van[7]等对多种动植物

油脂（乳脂、牛油、猪油、家禽脂肪、花生油、棕榈

油和棕榈仁油）的脂肪酸组成、甘油三酯组成和挥发

性有机组分进行气相色谱和质谱检测，并结合最小二

乘判别分析法（PLS-DA）建立的脂肪酸组成、甘油

三酯组成的模型预测准确率为 100%，挥发性有机组

分模型的预测准确率可达 89%。Indrasti[8]等在气相色

谱-质谱联用法（GC-MS）对猪油、牛油、鸡油和羊

油的脂肪酸组分进行检测的基础上，利用主成分分析

方法有效识别了动物脂肪。Dourtoglou[9]等利用气相色

谱法检测不同掺伪比例橄榄油的脂肪酸组成后，采用

主成分分析法结合判别分析可实现对橄榄油品质的检

测，检出限为 5%。 

低场核磁共振技术（Low-field nuclear magnetic 

resonance，LF-NMR）是基于原子核磁性的一种弛豫

谱分析技术,价格低，分析检测快速、高效、无损，已

成功应用于食品中水分和脂肪等信息检测[10]。姜潮[11]

等利用 LF-NMR 结合主成分分析检测掺假牛乳，结果

表明纯牛乳和掺入不同物质的掺假牛乳在主成分得分

图上得到很好的区分，同时各种掺伪牛乳样品随掺伪

比例在图中呈规律性分布。史然[12]对正常食用油、煎

炸大豆油和餐饮废弃油脂的 LF-NMR 弛豫特性数据

进行分析，证明主成分分析在不同种类正常食用油样

本及不同程度的煎炸油样本的区分中效果较好。 

本文主要运用主成分分析法对 4 种新鲜食用油、

煎炸油脂和掺伪油脂的 LF-NMR 弛豫特性进行分析，

以达到对油脂进行有效分类、鉴别的目的。 

1  材料与方法 

1.1  材料与方法 

1.1.1  材料 

大豆油，棉籽油，棕榈油和纯香猪油，购自益海

嘉里食品工业有限公司；煎炸猪油，自制（取 4.0 kg

纯香猪油加热 180±2 ℃并保持 30 min。煎炸过程中物

料比（0.036 kg 薯条/kg 油）恒定，每批薯条煎炸 3 min，

每小时煎炸 4 批，每天煎炸 8 h，共持续 5 d。试验过

程中无油料添加，取煎炸 32 h 的煎炸油样品，滤去沉

淀后冷却至室温，-20 ℃存放备用）；煎炸大豆油、棉

籽油和棕榈油 由江南大学提供（取 10 L 油脂加热

180±2 ℃并保持30 min。每小时煎炸100 g，每天煎

炸 12 h，共持续5 d。试验过程中无油料添加，滤去沉

淀后冷却至室温，-20 ℃存放备用）。 

1.1.2  主要仪器设备 

LF-NMR 核磁共振分析仪（PQ001 型，氢核，共

振频率 23 MHz，磁体温度 32 ℃）上海纽迈电子科技

有限公司；HH.S21 型恒温水浴锅 上海博讯实业有限

公司；XW-80A 型微型旋涡混合仪，上海沪西分析仪

器厂有限公司；09款流线型 5.5 L电炸炉 广州汇利有

限公司。 

1.2  试验方法 

1.2.1  猪油掺伪样品的配置 

将食用猪油定义为掺伪量 0%，煎炸 32 h 的猪油

定义为掺伪量 100%，按照体积百分比分别配置不同

比例的模拟掺伪油样，即将煎炸猪油按 5%、10%、

15%、20%、30%、35%、40%、50%、55%、60%、

70%、75%、80%、90%、95%的比例分别掺入食用猪

油，充分震荡使其混合均匀后，在-20℃冰箱内存放备

用。 

1.2.2  LF-NMR 横向弛豫时间（T2）检测条件 

大豆油和棉籽油样品的测定参照史然[13]等的研

究，分别吸取 2.5 mL试验样品置于核磁试管中，设定

平行样品三份，于 32 ℃恒温10 min，再置于核磁探

头中稳定 1min 后采样，采样完毕后将样品重新置于

32 ℃恒温 5 min，以便下次采样。设备参数如下：TR

＝2000 ms，τ＝200 μs，EchoCount＝5000 个，NS＝4

次，SW＝250 kHz。 

棕榈油、猪油和猪油掺伪样品的测定参照赵婷婷
[14]等的研究，分别吸取 2.5 mL试验样品置于核磁试管

中，设定平行样品三份，50 ℃水浴30 min 以保证油

样完全融化，在以下参数（TR＝2 000 ms，τ＝250 μs，

EchoCount＝6000 个，NS＝4 次，SW＝250 kHz）条

件下采集样品的 LF-NMR 信号，每个样品重复采样三

次。 

1.2.3  试验设计 

参照 1.2.2 所述 LF-NMR 检测方法，采集油脂样

本的 LF-NMR 信号，并利用 T-invfit 软件对 LF-NMR

测量得到的自由诱导指数衰减曲线进行反演拟合，得

到油脂样品信息的 6 个变量（T21、T22、T23 峰起始时

间及其相应的峰面积比例 S21、S22、S23）的数据，并

应用 SPSS 17.0 软件对样品数据进行主成分（PCA）

分析。 

1.2.3.1  LF-NMR 结合主成分分析对不同种类食用油

的区分：选用 4 种食用油脂共24 个样本（棕榈油、猪

油、大豆油和棉籽油各 6 个）的 LF-NMR 信号进行主

成分分析，研究食用油种类在主成分得分图中的分布
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情况； 

1.2.3.2  LF-NMR 结合主成分分析对不同煎炸程度油

脂的区分：选用不同煎炸程度的油脂样本共48 个（分

为轻度煎炸和深度煎炸，每种煎炸程度的棕榈油、猪

油、大豆油和棉籽油均 6 个），对样本的 LF-NMR 弛

豫特性进行主成分分析，研究在相同煎炸程度下，煎

炸油脂种类在主成分得分图中的分布情况； 

1.2.3.3  LF-NMR 结合主成分分析对不同种类油脂煎

炸过程的区分：选用煎炸过程中的 4种油脂样本共 48

个（棕榈油、猪油、大豆油和棉籽油均 12个），对样

本的 LF-NMR 弛豫特性进行主成分分析，研究在煎炸

过程中，煎炸油脂种类和煎炸时间对样本主成分得分

的影响； 

1.2.3.4  LF-NMR 结合主成分分析对猪油掺伪样品的

区分：准备不同掺伪比例的猪油样品共36 个（掺伪比

例分别为 0%、5%、10%、20%、30%、40%、50%、

60%、70%、80%、90%和 100%，每个掺伪比例设置

三个平行样品），对样本 LF-NMR 弛豫特性进行主成

分分析，研究煎炸猪油的掺伪比例对样本主成分得分

的影响。并将掺伪比例为 15%、35%、55%、75%和

95%的油样作为验证样品，将其 LF-NMR 检测结果应

用主成分分析法（PCA）对掺伪比例进行预测分析。 

1.3  数据处理 

每个试验设置三个平行样品，应用SPSS 17.0 软

件对样品数据进行主成分（PCA）分析，应用Origin 8.0

进行绘图。 

2  结果与讨论 

2.1  LF-NMR结合主成分分析对不同种类食

用油的区分 

表 1 油脂 LF-NMR 弛豫特性在主成分中的载荷及 

累积方差贡献率 

Table 1 Principal component loading and cumulative variance 

contribution rate of oils and fats LF-NMR characteristics  

变量 主成分 1 的载荷 

S21 
-0.881 

T21 -0.884 

S22 
-0.854 

T22 0.963 

S23 
0.876 

T23 0.983 

累计贡献率/% 82.5% 

将四种食用油脂（棕榈油、猪油、大豆油和棉籽

油）的 LF-NMR 弛豫特性标准化数据进行主成分分

析，并得到相应变量在该主成分中的载荷及方差贡献

率，如表 1 所示。 

主成分贡献率表示该主成分反映原始指标的信息

量，累计贡献率表示相应的几个主成分累计反映原始

指标变量的信息量[15]。表 1 中获得了特征值大于 1 的

1 个主成分，记为主成分 1（PC1），其累积贡献值占

总油样信息的 82.5%，说明 PC1 保留了 82.5%的原始

数据信息，能较好的反映所有变量的原有信息。载荷

值是各LF-NMR弛豫特性与主成分PC1之间的相关系

数，由表 1 可知，PC1 与T22、S23 和 T23呈高度正相关

关系，与 S21、T21 和 S22 呈高度负相关关系。因此，

选择 PC1对油脂的 LF-NMR 弛豫特性数据进行分析，

建立各指标的综合评价模型为： 

F= -0.396S21-0.397T21-0.384S22+0.433T22+0.393 

S23+0.442T23                                （1） 

以 PC1的综合评价指标得分值绘制不同种类食用

油脂的PC1 得分图（见图1）。如图 1 所示，每一个圈

代表一种样品的整体特性，其中 3 个记号点分别代表

此样品的 3 个平行样品。四种正常食用油脂在图中被

分为 3 类，大豆油和棉籽油的样品分布可以明显与其

他种类油脂区分，而棕榈油和猪油样品分布范围有一

定程度的重合，这可能是由于食用棕榈油和猪油主要

由棕榈酸和油酸组成（占脂肪酸总量的 70%~80%），

两者的不饱和度 U/S 基本相同，因此，两种油脂的T2

多组分弛豫图谱的弛豫特性相似，区分度较低。 

 
图 1 不同种类食用油脂的 PC1得分图 

Fig.1 PC1 scores of different edible oils and fats samples 

2.2  LF-NMR结合主成分分析对不同煎炸程

度油脂的区分 

对不同煎炸程度的四种油脂的 LF-NMR 弛豫特

性数据进行主成分提取，结果如表 2 所示。不同煎炸

程度下，油脂 LF-NMR 弛豫特性各变量在各主成分中
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的载荷分布见表 3。（注：将煎炸时间为 0~12 h 的煎

炸系列记为轻度煎炸，TPC 含量<12%；将煎炸时间

为 30~50 h 的煎炸系列记为深度煎炸 , TPC 含

量>30%。） 

表 2 不同煎炸程度油脂 LF-NMR 弛豫特性的主成分提取 

Table 2 Principal component extraction of oils and fats LF-NMR characteristics of different frying degree 

轻度煎炸  深度煎炸 

主成分 特征值 贡献率/% 累计贡献率/% 主成分 特征值 贡献率/% 累计贡献率/% 

PC1 3.591 59.857 59.857  PC1 4.061 67.688 67.688 

PC2 1.540 25.668 85.524  PC2 1.794 29.896 97.584 

PC3 0.670 11.168 96.692  PC3 0.091 1.515 99.099 

PC4 0.137 2.288 98.980  PC4 0.042 0.699 99.798 

PC5 0.057 0.944 99.925  PC5 0.012 0.202 100.000 

PC6 0.005 0.075 100.000      

从表2中可知，两种煎炸程度的油脂LF-NMR弛豫

数据经主成分提取后发现，PC1和PC2的累计贡献率分

别可达到85.5%和97.6%，基本保留了原始6个变量的原

始信息。由表2和表3可以看出，轻度煎炸中，PC1的贡

献率占总样品信息的59.9%，与T22呈最大正相关关系，

与S21呈最大负相关关系；PC2的贡献率占总样品信息的

25.7%，与S22呈最大正相关关系，与S23呈最大负相关

关系，由此可以发现，S21、S22、S23和T22对四种轻度煎

炸油脂样品区分的贡献最大。与轻度煎炸相比，深度

煎炸中，PC1的贡献率占总样品信息的67.7%，PC2的贡

献率占总样品信息的25.7%，与两个主成分呈最大相关

的变量为S21、S22、S23、T21和T22。 

表 3 油脂 LF-NMR弛豫特性各变量在各主成分中的载荷 

Table 3 Principal component loading of oils and fats LF-NMR 

characteristics 

轻度煎炸  深度煎炸 

变量 
载荷 

变量 
载荷 

PC1 PC2 PC1 PC2 

S21 -0.865 -0.150  S21 -0.976 -0.088 

T21 0.771 0.502  T21 0.979 0.066 

S22 -0.696 0.676  S22 -0.178 0.981 

T22 0.901 -.0005  T22 0.973 0.140 

S23 0.603 -0.733  S23 0.608 -0.793 

T23 0.767 0.521  T23 0.894 0.413 

对轻度煎炸油脂的LF-NMR弛豫特性数据进行分

析，建立各指标的主成分表达式如下： 

F1=-0.456S21+0.407T21-0.367S22+0.476T22+0.318S23

+0.405T23                                   （2） 

F2=-0.121S21+0.404T21+0.544S22-0.004T22-0.590S23

+0.420T23                                   （3） 

同理，深度煎炸油脂各指标的主成分表达式如下： 

F1=-0.484S21+0.486T21-0.088S22+0.482T22+0.302S23

+0.444T23                                   （4） 

F2=-0.066S21+0.049T21+0.733S22+0.104T22-0.592S23

+0.309T23                                   （5） 

以PC1、PC2的综合评价指标得分值（F1, F2）绘制

不同种类食用油脂的主成分得分图，如图2所示： 

 

 

图 2 不同煎炸程度油脂的 PC1和 PC2得分图 

Fig.2 PC1 and PC2 scores of oils and fats samples of different frying 

degree 

注：a：轻度煎炸；b：深度煎炸。 

如图2所示，每个圈代表一种煎炸油脂样品的整体

特性，其中6个记号点分别代表不同煎炸时间的6个油

脂样品。如图2a和图2b所示，主成分分析法对不同种类

及煎炸程度的油脂样品的区分效果良好。不同样品类

间品质差异可以通过主成分得分图上的间隔距离表

征，间隔越远说明其品质特性差别越大[11]。在图2a和

图2b中，棕榈油和猪油均集中于PC1轴右侧，其中猪油
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的主成分1得分值比棕榈油整体偏大，处于棕榈油的右

侧，同时，在PC2轴上，棕榈油主要集中正半轴，猪油

主要集中在负半轴，其中，棕榈油和猪油在得分图中

的位置与Fang[16]等的研究结果是一致的；大豆油和棉

籽油集中于PC1轴左侧，这与大豆油和棉籽油含较高比

例的亚油酸有关[16]，虽然两者在PC2轴上无法进行明显

的区分，但在PC1轴存在显著差异，能够实现油脂种类

的区分。综上所述，对试验选用的4种油脂而言，

LF-NMR技术结合PCA法对不同煎炸程度油脂的区分

效果较好。 

2.3  LF-NMR结合主成分分析对不同种类油

脂煎炸过程的区分 

棕榈油、猪油、大豆油和棉籽油煎炸过程LF-NMR

的主成分分析结果如表4所示。 

表 4 油脂 LF-NMR 弛豫特性各变量在各主成分中的载荷量及累

积方差贡献率 

Table 4 Principal component loading and cumulative variance 

contribution rate of oils and fats LF-NMR characteristics 

变量 主成分 1 主成分 2 

S21 -0.979 -0.056 

T21 0.956 0.128 

S22 -0.560 0.822 

T22 0.901 0.397 

S23 0.790 -0.611 

T23 0.812 0.504 

累计贡献率/% 71.3 24.7 

由表4可知，煎炸过程中四种油脂的LF-NMR弛豫

特性可以用2个主成分表示，其中PC1和PC2的贡献率分

别为71.3%和24.7%，累积贡献值达到了96.0%，S21、

T21和T22对PC1中起决定性作用，而S22对PC2贡献显著。

对不同油脂煎炸过程中LF-NMR弛豫特性数据进行分

析，建立各指标的主成分表达式如下： 

F1=-0.473S21+0.462T21-0.271S22+0.435T22+0.382S23

+0.392T23                                   （6） 

F2=-0.046S21+0.105T21+0.676S22+0.326T22-0.502S23

+0.414T23                                   （7） 

以PC1、PC2的综合评价指标得分值（F1, F2）绘制

四种油脂在煎炸过程中的PCA得分图如图3所示： 

如图3所示，不同油脂煎炸过程中LF-NMR弛豫特

性的PCA得分图中，四种油脂能够明显分为两类：棕

榈油和猪油，大豆油和棉籽油。但棕榈油与猪油之间、

大豆油与棉籽油之间无法明显区分。同时，随着煎炸

时间的延长，每一种油样的主成分得分分布逐渐向左

上方移动，这与Vaclavik[17]等对橄榄油热氧化过程的主

成分得分的变化趋势类似。 

 
图3 不同油脂煎炸过程的PC1和PC2得分图 

Fig.3 PC1 and PC2 scores of oils and fats during frying processes 

2.4  LF-NMR 结合主成分分析对不同种类油

脂煎炸过程的区分 

2.4.1  掺伪比例对猪油样品主成分分析结果的

影响 

不同掺伪比例的51个猪油样品LF-NMR弛豫特性

的主成分分析结果如表5所示。 

表 5 猪油掺伪样品各 LF-NMR 弛豫特性在各主成分中的载荷量

及方差贡献率 

Table 5 Principal component loading and cumulative variance 

contribution rate of LF-NMR characteristics of adulterated lard 

变量 主成分 1 主成分 2 

S21 0.854 -0.484 

T21 0.311 0.471 

S22 0.910 0.359 

T22 -0.861 0.368 

S23 -0.946 -0.267 

T23 0.596 0.764 

T2W -0.831 0.543 

累计贡献率/% 67.0 23.8 

由表5可知，不同掺伪比例油样的弛豫特性可以由

2个主成分表示，S21、S22、S23、T22和T2W在PC1中起决

定作用；T23对PC2贡献显著。其中PC1和PC2的贡献率分

别为67.0%和23.8%，累积贡献值达到了85.8%，即这两

个主成分保留了85.8%的原始数据信息，可以对不同掺

伪比例煎炸猪油造成的猪油品质变化情况进行很好的

区分。对不同掺伪比例猪油样品的LF-NMR弛豫特性数

据进行分析，建立各指标的主成分表达式如下： 

F1=-0.410S21+0.149T21+0.437S22-0.413T22-0.454S23

+0.286T23-0.399 T2W                           （8） 

F2=-0.375S21+0.365T21+0.278S22+0.284T22-0.206S23
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+0.591T23+0.420 T2W                          （9） 

以PC1、PC21的综合评价指标得分值（F1, F2）绘制

不同掺伪比例猪油样品的PC1和PC2得分图如图4所示： 

 
图 4 不同掺伪比例猪油样品的 PC1和 PC2得分图 

Fig.4 PC1 and PC2 scores of adulterated lard during different 

adulteration ratios 

如图4可知，即使在掺伪比例为5%时，食用猪油与

掺伪猪油样品亦能够明显区分。随着掺伪比例的增加，

样品在PC1和PC2得分图中逐渐向右下推移，当然，掺

伪比例相近的样品之间距离很近，有部分重合的现象。

这说明，主成分分析法能够对猪油是否掺伪进行定性

分析，检测限度为5%，掺伪比例愈高，与食用猪油样

品的区分效果愈好。 

2.4.2  未知猪油样品的验证 

将未知猪油样品的LF-NMR弛豫特性数据应用主

成分分析法（PCA）进行分析，结果如图5所示。 

 

图 5 未知猪油样品的 PC1和 PC2得分图 

Fig.5 PC1 and PC2 scores of unknown lard samples 

由图5所示，根据未知猪油样品在得分图中的位

置，可以明显判断出5个未知样品与食用猪油的得分有

显著差异，其可根据其在主成分得分图中的位置大致

判断出煎炸猪油的掺伪比例分别为接近20%、40%、

60%、70%和100%，这与其真实掺伪浓度（15%、35%、

55%、75%、95%）也是相符的。说明该方法不仅可以

对猪油是否掺伪进行定性分析，也可以实现猪油样品

掺伪比例的初步定量预测。 

 

3  结论 

论文以4种食用油（棕榈油、猪油、大豆油和棉籽

油）为研究对象，应用主成分分析法（PCA）对正常

食用油、不同煎炸程度油脂样本、煎炸过程中的油脂

样本及掺伪猪油样本的LF-NMR弛豫特性数据（T21、

T22、T23、S21、S22、S23）进行了分析。结果表明，应

用PCA可明显区分正常大豆油和棉籽油，但棕榈油和

猪油样品分布范围有一定的重合；无论是轻度煎炸还

是深度煎炸，不同种类的油脂在PCA得分图中能够明

显分区；随着煎炸时间的延长，油样LF-NMR弛豫特性

的PCA得分图中，样品的得分分布逐渐向左上方移动，

四种油脂能够明显分为两类：棕榈油和猪油，大豆油

和棉籽油，但棕榈油与猪油之间、大豆油与棉籽油之

间难以明显区分；食用猪油与掺伪猪油样品在PCA得

分图上能够明显区分，掺伪比例愈高，二者的区分效

果愈好，验证试验也证明了此点。研究总体表明，基

于油脂的LF-NMR弛豫特性，应用主成分分析对食用油

脂、煎炸油及掺伪油脂进行区分是可行的。 
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