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近红外光谱法快速检测婴儿配方奶粉中的 

脂肪酸含量 
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摘要：采用傅里叶近红外光谱结合偏最小二乘法（PLS）法建立了测定婴儿配方奶粉中的总脂肪酸、饱和脂肪酸和不饱和脂肪

酸含量的近红外数学模型，并通过交互验证和外部检验两种方式考察了近红外数学模型的可靠性。通过选择不同的波长范围，采用平

滑、矢量归一化、一阶求导、二阶求导和散射校正对近红外光谱进行处理，总脂肪酸、饱和脂肪酸和不饱和脂肪酸的校正模型相关系

数（R2）分别为 0.9337、0.9374、0.9020，RPD 分别为 3.63、3.65、2.90。结果表明近红外数学模型具有良好的预测性能。采用建立

的模型对验证集中的 20 个婴儿配方奶粉样品进行预测，总脂肪酸含量、饱和脂肪酸和不饱和脂肪酸的预测值与化学测定值之间经配

对 t 检验分析，与常规化学方法得到的检验结果无显著差异。 
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Abstract: A near-infrared mathematical model for the detection of the total fatty acid (TFA), saturated fatty acid (SFA), and unsaturated 

fatty acid (UFA) contents in infant formula was established using Fourier near-infrared (NIR) spectroscopy combined with partial least squares 

(PLS) regression prediction. The reliability of the model was verified by cross-validation and external validation. Different wavelengths and 

different correction algorithms, including smoothing, vector normalization, first derivative, second derivative, and multiple scatter correction 

(MSC), were used to process the NIR spectra. The correction model correlation coefficients (R2) for TFA, SFA, and UFA contents were 0.9337, 

0.9374, and 0.9020, respectively. The coefficient residual predictive deviations (RPDs) were 3.63, 3.65, and 2.90, respectively. These data 

demonstrated that this NIR mathematical model had good predictive performance. Twenty collected infant formula samples were p redicted 

using the established model. Paired sample t test analysis showed that the chemically measured and predicted values of TFAs, SFAs, and UFAs 

had no distinct statistical differences. 
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脂肪酸是膳食脂肪的重要组成部分，也是体内脂

肪代谢的中间产物。婴儿配方奶粉中总脂肪酸、饱和

脂肪酸和不饱和脂肪酸的含量与婴儿的健康息息相

关，充足、合理的摄入脂肪酸有助于婴儿的生长发育， 
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特别是 n-3 和 n-6 系列不饱和脂肪酸可以促进婴幼儿

视网膜、大脑和神经系统发育[1~2]。传统的婴儿配方奶

粉中脂肪酸含量测定大多基于分析化学方法，其存在

破坏样品、成本高、耗时长、操作复杂、无法实现在

线分析等缺点。近年来，关于奶粉中有毒有害物质的

检测多有报道[3~4]，而关于奶粉脂肪酸快速检测的文献

相对较少。随着化学计量学方法研究的发展, 近红外

光谱技术（NIRS）在过程分析和工业控制领域快速崛

起。NIRS 的核心之一是建立光谱信息和样品成分之
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间的函数关系，即建立校正模型。样品的性质如成分

含量及各种物化性质均取决于样品组成。同时 NIRS

具备无损、高效、快速、成本低等特点，利用 NIRS

测量婴儿奶粉中脂肪酸含量可以克服传统方法的诸多

弊端。王若兰等
[5]
采用近红外光谱法测定了稻谷的脂

肪酸值，所建立模型的定标相关系数为 0.9026，外部

验证相关系数为 0.948，且标准方法与近红外测定两种

方法经 T 检验无显著差异；刘景旺等[6]对奶制品中添

加三聚氰胺的近红外吸收光谱快速检测技术进行了可

行性研究，应用偏最小二乘法建立数学模型。研究结

果表明，应用近红外吸收光谱技术可以对奶制品中添

加三聚氰胺进行快速检测。吴燕涛
[7]
等利用偏最小二

乘法对婴儿乳粉中亚油酸和α-亚麻酸等必需脂肪酸进

行了测定，均取得较好的效果。 

本文主要是应用近红外光谱技术结合偏最小二乘

法对婴儿配方奶粉中的总脂肪酸、饱和脂肪酸和不饱

和脂肪酸进行快速分析，通过光谱的预处理方法选择，

模型的优化与验证，建立婴儿配方奶粉中总脂肪酸、

饱和脂肪酸和不饱和脂肪酸组成的快速检测方法，为

快速筛查婴儿配方奶粉中脂肪酸组成情况提供一种有

效可行的方法参考。 

1  材料与方法 

1.1  原料 

全部原料均由市场采集，样品来自产地为黑龙江、

陕西、内蒙古、山西、广东、浙江等地的婴儿配方奶

粉生产厂家生产的不同批次样品，共计 120个。根据

GB 5413.27-2010《食品安全国家标准 婴幼儿食品和

乳品中脂肪酸的测定》中第一法乙酰氯-甲醇甲酯化法
[8]，采用毛细管柱气相色谱法对婴儿奶粉中各脂肪酸

的含量进行外标法定量分析。100 个校正集样品的总

脂肪酸、饱和脂肪酸和不饱和脂肪酸含量见表 1。将

样品按照总脂肪酸含量排序，采用隔五选一的方法将

样品分为校正集 100 个，验证集 20 个。 

表 1 婴儿配方奶粉样品中不同脂肪酸含量 

Table 1 Contents of different fatty acids in infant formulae 

成分 Mean/‰ Min/‰ Max/‰ SD 

TFA 190.46 138.20 245.8 26.37 

SFA 87.7 43.30 123.00 15.93 

UFA 53.69 27.55 99.72 14.63 

Note: TFA, Total Fatty Acid; SFA, Saturated Fatty Acid, 

including C4:0, C6:0, C8:0, C10:0, C11:0, C12:0, C13:0, C14:0, 

C15:0, C16:0, C17:0, C18:0, C20:0, C21:0, C22:0, C23:0, C24:0.; 

UFA, Unsaturated Fatty Acid, including C14:1n5, C15:1n5, C16:1n7, 

C17:1n7, C18:1n9, C20:1, C22:1n9, C24:1n9, C18:2n6, C18:3n3, 

C20:2, C20:3n6, C20:4n6, C20:3n3, C20:5n3, C22:2n6, C22:6n3. 

1.2  主要仪器与试剂 

乙酰氯（分析纯）、甲苯（色谱纯）、碳酸钠（分

析纯）；Spectrum 400傅里叶变换近红外光谱仪（美国

PE公司)，配带积分球漫反射附件采样系统；GC 7890A

气相色谱仪(FID 检测器，美国 Agilent 公司)，配毛细

管色谱柱。 

1.3  近红外光谱数据采集 

将奶粉样品混合均匀后倒入样品皿中压实，置于

漫反射旋转台上进行近红外光谱反射扫描测定。光谱

采集参数为：扫描范围 10000~4000 cm
-1
，扫描次数

16 次，分辨率为 16 cm
-1。以空气作为背景，在环境

温度 25±1 ℃，湿度 45~60%的实验室中进行数据采

集。 

1.4  模型的建立及评价 

采用 Spectrum Quant+定量分析软件结合偏最小

二乘法（PLS）建立婴儿配方奶粉中各种脂肪酸测定

的数学模型。采用交互验证和外部检验两种方式对于

模型效果进行评价，以交互验证决定系数（R
2
）、校正

标准偏差 (SEC)、预测标准偏差(SEP)、相对分析误差

(RPD)作为衡量定标模型质量优劣的指标。根据 t检验

结果，衡量模型用于外部样品检验的可靠性。其中 R
2

越接近 1、SEC 和 SEP 越小且越接近，表明模型越稳

定，预测精度越高。RPD 值可用于进一步评价模型预

测精度，即 RPD=SD／SEP(SD 为标准偏差)。RPD 值

大于等于 2 时，说明预测效果良好；t 检验结果无显

著差异，则模型的预测可靠性好[9~11]。 

2  结果与讨论 

2.1  奶粉近红外光谱曲线 

从图 1 中可以看出，在 10000~8554 cm
-1之间具有

较强的噪音，在 7014~4000 cm
-1 之间具有明显的特征

吸收峰。4000 cm
-1附近为甲基 C-H的变形振动、伸缩

振动合频；4260 cm
-1
和4330 cm

-1
附近为亚甲基 C-H

的变形振动、伸缩振动组合频；4732 cm
-1 为 N-H的对

称弯曲振动和伸缩振动的组合频；5300~5100 cm
-1
为

水分 O-H的合频和 CH=CH的 C-H的合频；6660 cm
-1

和 6940 cm
-1 附近分别为 N-H和 O-H伸缩振动的一级

倍频，在 9000~8000 cm
-1 为-C-H伸缩振动的二倍频峰

[12~15]。 
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图 1 婴儿配方奶粉近红外光谱图 

Fig.1 NIR spectra of infant formulae 

2.2  光谱波长范围的选择 

表 2 不同脂肪酸的不同波长范围模型参数 

Table 2 Results of model parameters of different fatty acids at 

different wavelength ranges 

 

成分 
光谱区域 

/cm-1 

校正结果 

主因子数 R2 SEC SEP RPD 

 

TFA 

10000~4000 6 0.914 2 7.95 8.36 3.15 

8554~4000 7 0.922 6 7.58 8.08 3.26 

7054~4000 6 0.895 0 8.79 9.34 2.82 

 

SFA 

10000~4000 8 0.908 4 5.03 5.48 2.91 

8554~4000 8 0.909 5 5.00 5.42 2.94 

7054~4000 8 0.903 2 5.17 5.58 2.85 

 
UFA 

10000~4000 6 0.802 4 6.37 7.54 1.94 

8554~4000 8 0.884 3 5.84 6.33 2.31 

7054~4000 6 0.7672 7.94 8.78 1.67 

在建立校正模型时，并非所有的光谱数据对建立

模型都有用，如果波长范围选择过大，将包含大量的

无用信息，不能够提高模型的性能，甚至降低模型的

预测效果。因此本文根据图 1 样品的近红外光谱图，

选择 10000~4000 cm
-1、8554~4000 cm

-1、7054~4000 

cm
-1 三个样品波长范围进行考察。由表 2 可以看出，

选择不同的波长范围建立模型，将会产生不同的最佳

主因子数。而 10000~4000 cm
-1光谱范围内包含了大量

冗余信息，影响了模型的建立，同时降低了模型的性

能；在 7054~4000 cm
-1 光谱范围内波谱数据信息量不

够充分，不能够与相应的化学值建立最优的相关性。

而在 8554~4000 cm
-1
光谱范围内，3 类脂肪酸在该波

长范围内也均出现了较好的结果。因此饱和脂肪酸、

单不饱和脂肪酸及总不饱和脂肪酸的最优建模光谱范

围均为 8554~4000 cm
-1。 

2.3  光谱数据预处理 

在近红外光谱分析中，为了消除光谱数据受采集

时样品不均匀、高频随机噪音、基线漂移、杂散射光

等影响带来的误差，在建立模型时，常采用不同的光

谱预处理方式对光谱进行处理建模，可以提高模型的

精确性。本文主要采用平滑（smoothing）、 矢量归一

化（SNV）、一阶求导（first derivative）、二阶求导

（second derivative）、多元散射校正（MSC）对光谱

进行处理。表 3 为各脂肪酸采用不同的预处理方式下

模型的 R
2、SEC、SEP、RPD 评价参数。 

由表 3 可见，在处理的结果中，对光谱进行不同

的预处理建立模型，将会产生不同的最佳主因子数。

Smoothing 处理对饱和脂肪酸、不饱和脂肪酸、总脂

肪酸定量校正模型影响不大，而 Second derivative 处

理降低了 3 类脂肪酸的校正模型准确性能，可能因为

Second derivative 处理在提高信号强度的同时也提高

了噪声值，影响模型的性能[13]。SNV处理方法对三种

脂肪酸模型的预测能力均有所提高，且与其他预处理

方法比较，SNV为最佳处理方法，得到的结果分别为

饱和脂肪酸 R
2 为0.937 4，RPD 为 3.65；不饱和脂肪

酸 R
2 为 0.9020，RPD 为 2.90；总脂肪酸 R

2 为 0.9337，

RPD 为 3.63。3类脂肪酸校正模型均具有较高的 R
2，

而且RPD值均大于2，说明模型具有良好的预测性能。 

2.4  模型检验 

 
图 5 TFA 校正集预测值与化学测定值之间的相关性 

Fig.5 Correlation between chemically measured results and 

correction set predicted results for TFAs 

在 8554~4000 cm
-1的区间，3类脂肪酸的近红外

光谱经SNV处理后，运用PLS 建立最优的校正模型，

总脂肪酸、饱和脂肪酸、不饱和脂肪酸的近红外光谱

校正模型中预测值与化学测定值之间的相关性分别见

图 5、图 6、图 7。用已经建立的模型对 20 个验证集

中样品的 3 类脂肪酸含量进行预测，结果如图 8、图 9、

图 10，3 类脂肪酸结果显示，3类脂肪酸含量的分析

模型的预测值与化学测定值较为接近。将近红外的预

测值和化学测定值进行 t 检验，根据 t 检验的双边检

测结果，SFA、UFA、TFA的 P 值分别为 0.351、0.408、
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0.303，都大于 0.05，表明近红外光谱技术与常规化学

方法得到的检验结果无显著差异，说明采用 NIRS 方

法预测婴儿配方奶粉中饱和脂肪酸、不饱和脂肪酸和

总脂肪酸含量的方法是可行的。 

表 3 不同的预处理方式下模型结果 

Table 3 Results of models with different processing methods 

成分 光谱范围 cm-1 光谱预处理 主因子数 R2 SEC SEP RPD 

TFA 8554~4000 

无处理 7 0.922 6 7.58 8.08 3.26 

Smoothing 7 0.922 3 7.60 8.10 3.26 

SNV 6 0.933 7 6.99 7.27 3.63 

First derivative 5 0.927 8 7.25 7.49 3.52 

Second derivative 3 0.734 8 13.75 14.13 1.87 

MSC 5 0.924 2 7.43 7.68 3.44 

SFA 8554~4000 

无处理 8 0.909 5 5.00 5.42 2.94 

Smoothing 8 0.909 5 5.00 5.42 2.94 

SNV 8 0.937 4 4.16 4.36 3.65 

First derivative 5 0.884 3 5.56 5.82 2.74 

Second derivative 3 0.752 6 8.05 8.29 1.92 

MSC 5 0.863 5 6.04 6.22 2.56 

UFA 8554~4000 

无处理 8 0.884 3 5.84 6.33 2.31 

Smoothing 8 0.881 2 5.79 6.30 2.32 

SNV 7 0.902 0 4.68 5.04 2.90 

First derivative 6 0.885 3 5.34 5.48 2.66 

Second derivative 4 0.786 5 7.05 7.62 1.92 

MSC 8 0.894 8 5.29 5.24 2.79 

 
图 6 SFA 校正集预测值与化学测定值之间的相关性 

Fig.6 Correlation between chemically measured results and 

correction set predicted results for SFAs 

 

图 7 UFA 校正集预测值与化学测定值之间的相关性 

Fig.7 Correlation between chemically measured results and 

correction set predicted results for UFAs 

 
图 8 TFA 预测集预测值与化学测定值之间的相关性 

Fig.8 Correlation between prediction set predicted results and 

chemically measured results for TFAs 

 

图 9 SFA 预测集预测值与化学测定值之间的相关性 

Fig.9 Correlation between prediction set predicted results and 

chemically measured results for SFAs 

130 
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图 10 UFA预测集预测值与化学测定值之间的相关性 

Fig.10 Correlation between prediction set predicted results and 

chemically measured results for UFAs 

3  结论 

本文利用傅里叶近红外光谱结合偏最小二乘法

（PLS）法建立了婴儿配方奶粉中的饱和脂肪酸、不

饱和脂肪酸、总脂肪酸的近红外数学模型，通过不同

预处理方法和波段选择等优化手段，最终确定在波长

范围为 8554~4000 cm
-1，预处理方式为SNV时，3 类

脂肪酸校正模型可取得最好结果，其中总脂肪酸 R
2

为 0.9337，RPD 为 3.63，饱和脂肪酸 R
2
为 0.9374，

RPD为3.65，不饱和脂肪酸R
2 为0.902 0，RPD为2.90。

用已经建立的模型对验证集中的 20 个样品进行预测，

结果奶粉中 3 类脂肪酸含量的预测值与化学测定值较

为接近线性相关系数(r2)分别为 0.9764、0.9197、

0.9253；同时 t 检验结果表明近红外光谱技术与常规

化学方法得到的检验结果无显著差异。结果表明，近

红外光谱法可用于奶粉中SFA、UFA、TFA定量检测

分析，作为传统方法的有效补充，对于快速筛查婴儿

配方奶粉中SFA、UFA、TFA含量具有一定的实际应

用意义。 
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