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摘要!为了对油茶籽油品质控制及评价提供支撑!以纯油茶籽油和掺假油茶籽油"分别掺入菜籽

油%花生油%棕榈油和高油酸花生油$为试验材料!采用气相色谱法"+H$分析其脂肪酸组成!采用

低场核磁共振技术"QX#OPf$测定其横向弛豫特性数据!结合主成分分析"hHN$%偏最小二乘判

别分析"hQG #̂ N$和偏最小二乘分析"hQG$等化学计量学方法建立油茶籽油掺假的定性和定量分

析模型& 结果表明'$ 种植物油的脂肪酸组成和 QX#OPf横向弛豫特性数据存在显著区别#油茶

籽油和其他 ( 种植物油在hHN得分图上可清晰区分#hQG #̂ N模型可有效区分油茶籽油和掺假油

茶籽油!判别正确率均可达 %""_#建立的油茶籽油中掺入菜籽油%花生油%棕榈油%高油酸花生油

的hQG定量预测模型!真实值与预测值的相关系数"#

!

$分别为 "7))( %%"7)). &%"7))/ &%"7)/. %&

综上!+H和QX#OPf结合hHN%hQG #̂ N以及hQG等化学计量学方法可用于油茶籽油掺假类别

判定及掺假量分析&
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EE油茶"$-/;,,+- %,;+@;&-#是我国长江及其以南地

区重要的油料经济树种& 以油茶种子制取的油茶籽

油是一种营养价值较高的食用油$受产量%采收成

本%营养价值等因素的影响$油茶籽油的市场价格远

高于普通植物油$有不法商贩向油茶籽油中掺入廉

价植物油冒充纯油茶籽油出售& 随着市场监管力度

的加强和检测技术的升级$近年来掺假手段也层出

不穷$如掺入脂肪酸组成和含量接近油茶籽油的植

物油等$因此建立快速%准确的掺假油茶籽油检测技

术对于油茶籽油品质控制具有重要意义&

近年来$发展了多种食用油掺假检测技术$传统

的分析方法如气相色谱法"+H#

(%)

%高效液相色谱

法",hQH#

(!)和气相色谱 #质谱法"+H#PG#

(')等

已经被证实是优秀%高效和准确的$非破坏性检测方

法如低场核磁共振 "QX#OPf#

(()

%电子舌 "0#

V9@C;K#

($)

%近红外光谱法"OIf#

(&)和差示扫描量热

法" ĜH#

(/)被认为是快速%简单和有效的$被广泛

应用于食品质量控制和材料性能测量& GL4等(.)利

用脂肪酸%角鲨烯和甾醇的组成及含量鉴别掺假油

茶籽油$结果显示$当掺假量高于 '"_时其判别准

确率高于 )!7'%_!王欣等())通过提取二维 QX#

OPf图谱中丰富的特征信息$对不同氧化程度的油

茶籽油及掺兑油茶籽油进行判别及定量预测$其定

量模型相关系数"#

!

#可达 "7)( 以上& 然而采用单

一检测技术$结果只能反映部分特征值的差异$在检

测精度和重复性方面难以满足实际检测要求$而多

种检测技术的组合使用则能有效提高识别率(%")

&

色谱检测技术应用已相当普遍$脂肪酸组成及含量

范围是国标中推荐的真实性判定依据(%% #%!)

$QX#

OPf检测技术所能获取的样品信息是有限的$脂肪

酸组成可以弥补QX#OPf检测技术特征信息少的

不足$为油茶籽油掺假识别提供足够的特征指标&

目前$未见应用 +H和 QX#OPf结合主成分分析

"hHN#%偏最小二乘法判别分析"hQG #̂ N#以及偏

最小二乘分析"hQG#等化学计量学方法对油茶籽油

掺假进行检测的研究报道&

本文以油茶籽油掺假种类判别及定量分析为目

标$对植物油的脂肪酸组成和低场核磁共振横向弛

豫特性数据进行整理$结合hHN%hQG #̂ N以及hQG

等化学计量学方法$分别建立油茶籽油掺假其他植

物油的判别模型及掺假比例预测模型$为油茶籽油

品质控制及评价提供理论依据和数据支撑&

;<材料与方法

%7%E试验材料

油茶籽油"HǸ #$以产自贵州省主产区的 %$ 种油

茶籽经液压压榨机压榨制取!菜籽油"f̀ $压榨一级

油#%花生油"h0̀ $压榨一级油#%棕榈油"hǸ $棕榈超

级液油#%高油酸花生油",̀ #h0̀ $压榨一级油#$样

品各 $ 个$购自正规网络销售平台和本地超市&

'/ 种脂肪酸甲酯标准品"纯度
$

)._#$上海安

谱实验科技股份有限公司!异辛烷%甲醇%氢氧化钾%

硫酸氢钠等&

+H)/!" 福立气相色谱仪$浙江福立分析仪器

股份有限公司!PG %"( FG 万分之一电子天平$梅

特勒 #托利多仪器有限公司!Hh#G45.. 毛细管柱

"%"" 2j"7!$ 22$"7!"

!

2#$美国安捷伦科技公

司!OPI!" N@35DTV型低场核磁共振分析仪%核磁

共振样品管$苏州纽迈分析仪器股份有限公司!

0[[K@U9Y>移液枪$德国艾本德股份公司!aP#

$""G多功能混匀仪$群安科学仪器 "浙江#有限

公司&

%7!E试验方法

%7!7%E掺假油茶籽油制备

向油茶籽油中添加其他 ( 种植物油"' t$#$置于

混匀仪上混匀 '" T$制备 %." 个掺假比例为 %"_ c

)"_"体积分数#的掺假油茶籽油&

%7!7!E油样脂肪酸组成分析

参照+W$"")7%&.*!"%& 采用 +H分析样品的

脂肪酸组成&

待测样品制备'以 (7" 2Q异辛烷稀释 &" 2C油

样$加入 "7! 2Q! 295?Q氢氧化钾甲醇溶液混合$

摇匀后加入 % C硫酸氢钠中和氢氧化钾$通过

!&
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"7!!

!

2膜过滤后待测&

+H条件'载气为高纯氮气$流量 % 2Q?24@!进

样口温度 !/"d!分流比 %""i%!进样量 %7"

!

Q!升

温程序为初始 %""d$保持 %' 24@$以 %"d?24@ 升

至 %."d$保持 & 24@$然后以 %d?24@ 升至 !""d$

保持 !" 24@$最后以 (d?24@ 升至 !'"d$保持

%"7$ 24@!检测器温度 !."d&

通过与 '/ 种混合脂肪酸甲酯标准品溶液的出

峰时间比对确定脂肪酸种类$以峰面积归一化法对

脂肪酸进行定量&

%7!7'E油样弛豫特性分析

采用低场核磁共振分析仪分析油样的弛豫

特性&

取油样于水浴中恒温至 '!7""d$吸取 !7$ 2Q

油样注入核磁共振样品管"直径 !$ 22#中待测&

检测参数'磁场强度 "7$" F!质子共振频率 !% P,B!

谱宽 !$" A,B!)"�脉冲宽度 /7$!

!

T!%."�脉冲宽度

%$7$!

!

T!回波个数 . """!回波时间 !$"

!

T!累计采

样 . 次$重复采样等待时间 % $"" 2T& 样品放入检

测器后等待 % 24@$再使用HhP+脉冲序列测量自由

诱导指数衰减曲线&

通过系统自带的 F#4@Z>4V反演软件将自由诱

导指数衰减曲线转换成横向弛豫特性数据$将样品

看作一个整体组分分析时$可得到样品的单组分弛

豫时间"

)

!J

#!将样品看作多组分分析时$可得到样

品的多组分弛豫图谱"

)

!

#$即峰顶点时间"按出峰

时间从小到大命名为
)

!%

%

)

!!

22

)

!+

#%峰比例面积

"3

!%

%3

!!

223

!+

#%信号幅度峰值"H

!%

%H

!!

22H

!+

#%

峰宽"N

!%

%N

!!

22N

!+

#等弛豫特性数据&

%7!7(E掺假油茶籽油定性定量分析模型的建立

将所有样品 !?' 的数据用作建模的校准集$其

余 %?' 用作验证集$使用 Ra缩放 "R@4VZ3Y43@8K

T8354@C# 对数据进行归一化处理& 将油样脂肪酸

组成和横向弛豫特性数据作为变量导入 G4283#

h%(7" 软件"R2KVY48T$G:KUK@#$结合 hHN%hQG #

N̂以及 hQG 建立掺假油种类及掺假量的预测

模型&

%7!7$E数据处理

应用 GhGG !&7" 软件对数据进行统计分析$并

应用 Ỳ4C4@ !"!%<软件绘图及线性拟合&

=<结果与分析

!7%E油样脂肪酸组成及含量

油茶籽油 "HǸ #% 菜籽油 " f̀ #% 花生油

"h0̀ #%棕榈油"hǸ #%高油酸花生油",̀ #h0̀ #

的脂肪酸组成及含量如表 % 所示&

表 ;<A 种纯植物油的脂肪酸组成及含量 E

脂肪酸 HǸ f̀ h0̀ hǸ ,̀ #h0̀

H%!i" EE Ô "7"% m"7""< EE Ô "7!% m"7""3 "7"% m"7""<

H%(i" ""7"' m"7"%8 ""7"( m"7""< ""7"! m"7""8 ""7." m"7"!3 ""7"! m"7""8

H%&i" ".7'! m"7)(8 (7%" m"7"(K %"7'' m"7!"< !/7"& m"7!/3 $7)) m"7!&U

H%&i% ""7") m"7"(8 "7%) m"7"%3 ""7"& m"7"%8 "7!" m"7""3 "7%" m"7"'<

H%/i" ""7"/ m"7"&8U "7"( m"7""U ""7"$ m"7"%<8 "7"& m"7""< "7") m"7"%3

H%/i% ""7"& m"7"%< "7"$ m"7""< ""7"( m"7""8 "7"' m"7""8 "7"/ m"7"%3

H%.i" "%7). m"7'$8U %7&& m"7""U "'7$( m"7%/3 !7.' m"7"'< !7"% m"7"/8

H%.i%')6 /)7&. m%7.)3 $$7/$ m"7!/< (/7'. m"7"%U $!7.' m"7(!8 /.7%/ m"7"(3

H%.i!'&7 ""7"( m"7"" Ô EE EE Ô Ô EE Ô EE

H%.i!'&6 ".7$. m%7!(U !"7'% m"7!"< '%7&& m"7%.3 %(7&) m"7'%8 /7%& m"7%%K

H!"i" ""7"' m"7"%K "7$/ m"7"'8 "%7(. m"7"&3 "7!. m"7"'U %7!. m"7%(<

H%.i''& EE Ô "7!) m"7"%3 EE Ô "7%! m"7")< "7"& m"7""8

H!"i% ""7($ m"7"(U !7!( m"7'/3 ""7)( m"7"/8 "7!" m"7"!K %7&$ m"7%!<

H%.i''' ""7') m"7%%<8 .7%. m"7'/3 ""7&& m"7'.<8 "7%" m"7"&8 "7)! m"7."<

H!!i" EE Ô "7'' m"7"%8 "!7&. m"7%"3 Ô EE !7!% m"7'%<

H!"i''& EE Ô "7"! m"7"%< ""7!( m"7'(3 Ô EE Ô EE

H!!i%') ""7"' m"7""< $7"" m"7(!3 ""7") m"7""< Ô EE Ô EE

H!"i''' EE Ô 3"7". m"7"%3 EE Ô Ô EE EE Ô EE

'&
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续表 ; E

脂肪酸 HǸ f̀ h0̀ hǸ ,̀ #h0̀

H!"i('& EE Ô E EÔ EE ""7"/ m"7""< Ô EE 3"7%. m"7"!3

H!!i! EE Ô ""7"( m"7"'3 EE Ô Ô EE EE Ô

H!"i$ ""7"' m"7"%U ""7%& m"7"%< EE Ô "7". m"7""8 3"7%. m"7"'3

H!(i% ""7%% m"7")< ""7!/ m"7"%3 ""7"% m"7"%8 Ô EE E EÔ EEE

H!!i&'' ""7%! m"7%!3 ""7"! m"7"%3<8 ""7"$ m"7"!3< Ô EE 3"7"% m"7""<8

GXN %"7($ m%7%.U "&7.! m"7"(K %.7/! m"7!)< '%7'% m"7!$3 %%7.( m"7'"8"

PRXN ."7') m%7.$3 &'7$' m"7/"< (.7$% m"7"/U $'7'' m"7(!8 ."7"( m"7%'3"

hRXN ")7". m%7!/U !)7!" m"7($< '%7)& m"7!(3 %$7"" m"7!'8 3/7&" m"7".K

E注'Ô 表示未检出!同行数据不同小写字母表示差异显著"!k"7"$#& 下同

EE由表 %可知$$种植物油样品中的主要脂肪酸棕

榈酸"H%&i"#%硬脂酸"H%.i"#%油酸"H%.i%')6#%亚

油酸"H%.i!'&6#和
!

#亚麻酸"H%.i'''#的总含量

均达到 )"_以上& $ 种植物油中共检出 !' 种脂肪

酸$其中'棕榈油中月桂酸"H%!i"$"7!%_#%肉豆蔻

酸"H%(i"$"7."_#%棕榈酸"H%&i"$!/7"&_#和棕

榈油酸"H%&i%$"7!"_#含量最高$其 GXN含量也最

高$常作为煎炸用油! 菜籽油中
"

#亚麻酸

"H%.i''&$"7!)_#%顺 #%% #二十碳烯酸"H!"i%$

!7!(_#%

!

#亚麻酸"H%.i'''$.7%._#%芥酸"H!!i%')$

$7""_#%顺 #%%$%($%/ #二十碳三烯酸"H!"i'''$

"7"._#%顺 #%'$%& #二十二碳二烯酸 "H!!i!$

"7"(_#和神经酸"H!(i%$"7!/_#含量最高$可作为

菜籽油的特异识别物质& 亚油酸"H%.i!'&6#作为人

体必需脂肪酸$在 $ 种植物油中的含量差异比较大$

高油酸花生油中亚油酸含量"/7%&_#最低$花生油中

亚油酸含量"'%7&&_#最高& 植物油中还含有少量高

级饱和脂肪酸$$ 种植物油中菜籽油的硬脂酸含量

"H%.i"$%7&&_#最低$花生油的硬脂酸 "H%.i"$

'7$(_#%花生酸"H!"i"$%7(._#和山嵛酸"H!!i"$

!7&._#含量最高$对掺假油样的分类鉴别具有指示

作用& 相对而言$高油酸花生油和油茶籽油的主要脂

肪酸组成和含量都非常接近$高油酸花生油中山嵛酸

"H!!i"$!7!%_#在油茶籽油中未检出$是两种油脂肪

酸组成最大的区别&

!7!E低场核磁共振横向弛豫特性

$ 种纯植物油的多组分弛豫图谱如图 % 所示&

图 % 不同位置的弛豫峰代表 ,原子核受束缚的状

态不同$峰宽反映了油样中三酰甘油等组分的性

质(%')

& 由图 % 可知$棕榈油%花生油和高油酸花生

油均呈现出相似的三峰分布$而油茶籽油和菜籽油

只能被识别出双峰$这可能是油脂复杂分子结构中

双键的含量和分布影响了质子 OPf响应的不均匀

度(%()

$使得不同油脂的弛豫峰个数不同&

图 ;<A 种纯植物油的多组分弛豫图谱

EE图 ! 为掺假种类及掺假比例对油茶籽油单组分

弛豫时间的影响& 由图 ! 可知$随着掺假比例的增

加$HǸ 中掺入hǸ %,̀ #h0̀ 样品的单组分弛豫

时间"

)

!J

#总体呈线性减小的趋势-相关系数"#

!

#

分别为 "7.'! '%"7)'. !.$HǸ 中掺入 h0̀ %f̀ 样

品的单组分弛豫时间"

)

!J

#呈线性增大的趋势"#

!

分别为 "7)(( !%"7)"' %#&

图 =<掺假种类及掺假比例对油茶籽油

单组分弛豫时间的影响

EE$ 种纯植物油的横向弛豫特性数据见表 !& 由

表 ! 可知$$ 种纯植物油的弛豫参数差异明显& 油

茶籽油和菜籽油的多组分弛豫数据中机器未识别出

)

!'

峰$因此 3

!!

达到 )._以上$菜籽油的 N

!!

与其他

油脂差异显著!花生油的
)

!'%

N

!'

与其他油脂差异显

著!棕榈油的
)

!J

与花生油差异显著!高油酸花生油

的H

!'

与棕榈油差异显著$这些差异可作为识别各类

油脂的特异性标志物&

(&
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表 =<A 种纯植物油的横向弛豫特性数据

项目 HǸ f̀ h0̀ hǸ ,̀ #h0̀

)

!J

?2T

%%(7%. m%7.(< %%.7.' m(7"(3 %%/7&& m!7'%3 "%".7'' m!7"(8 %")7). m%7!/8"

)

!%

?2T

%%'7)) m$7.)3 "%$7%! m'7$$3 "%%7/& m!7($3 ""%"7/) m%7)&3 %%7'! m!7(!3"

)

!!

?2T

%.&7). m"7""3< ")"7"& m&7%'3 ".$7() m'7!/< ""."7./ m'7"$8 ."7./ m'7"$8"

)

!'

?2T

EEEÔ EEEÔ !/"7/& m%'7!)3 ""!(!7! m)7!/< !!)7'! m%'7&$<

3

!%

?_

%%"7/" m"7!/< """7)) m"7(/3< """7)& m"7%(3< """%7"/ m"7"&3 %7%$ m"7%%3"

3

!!

?_

"))7"$ m"7%$3 ").7&. m"7!!3 "/$7/' m'7!/8 ""/.7'. m!7."< //7"! m!7%!<8

3

!'

?_

EEEÔ EEEÔ "!!7./ m!7(%3 ""%)7/" m%7%)< !"7/' m%7/.3<

H

!%

"%.7&/ m!7!(< "!(7". m%'7"%3< "!(7!! m%"7'"3< ""!)7&! m%(7$%3< '&7". m!%7!!3

H

!!

$.$7.$ m.7&&8 &!&7($ m$&7)$<8 &$"7.) m/(7%"< "&.%7&% m/!7)&3< /!/7(' m$&7..3

H

!'

EEEÔ EEEÔ ("&7&. m$/7//3< "')(7&. m('7)&< (&$7'& m'(7))3

N

!%

?2T

"%$7$/ m'7$$3 "%$7($ m'7(/3 "%%7"/ m(7%'3< """.7(" m%7&!< %%7&$ m$7'.3<

N

!!

?2T

')&7)! m'&7).< (/"7&' m!%7$)3 %&.7.$ m%&7'&8 %&'7%($ m%%7)''8 %$&7&. m%"7'"8

N

!'

?2T

EEEÔ EEEÔ !((7/) m.7%.3 "!"$7%/ m%(7$"< %.'7%$ m/7!/8"

!7'E掺假油茶籽油的定性分析

!7'7%EhHN

为了简化数据集$本文采用hHN技术将各特征

指标进行降维$使变量之间的关系更加清晰& 为了

更好地可视化$通过得分图和载荷图对不同纯植物

油进行分组$评估油茶籽油和其他植物油之间关键

标记的差异&

将脂肪酸组成及横向弛豫特性数据作为输入变

量对 $ 种纯植物油进行分类$$ 种纯植物油的 hHN

得分图和载荷图如图 ' 所示&

EEE

图 ?<A 种纯植物油的H57得分图和载荷图

EE由图 '3可见$hH% 和hH! 解释了数据集总变异

的 $/7)_$$ 种纯植物油可清晰区分$油茶籽油和菜

籽油分布于得分图的右半区域$而花生油%棕榈油%

高油酸花生油则分布于得分图的左半区域& 花生油

在距离油茶籽油最远的位置$这是因为两者脂肪酸

组成中的棕榈酸"H%&i"#%硬脂酸"H%.i"#%油酸

"H%.i%')6#%亚油酸"H%.i!'&6#%花生一烯酸"H!"i%#

等和横向弛豫参数中的
)

!J

%

)

!'

%3

!!

%3

!'

%H

!!

%H

!'

%

N

!!

%N

!'

的差异显著"!k"7"$#& 由图 '< 可见$

N

!!

% 3

!!

及 顺 #%%$ %($ %/ #二 十 碳 三 烯 酸

"H!"i'''#在hH% 上有较大的正载荷值$山嵛酸

"H!!i" #% GXN在 hH% 上有较大的负载荷值$

hRXN%N

!'

及
)

!'

在 hH! 上有较大的正载荷值$花生

四烯酸"H!"i('&#%油酸"H%.i%')6#在 hH! 上有

较大的负载荷值&

!7'7!EhQG #̂ N

hQG #̂ N是一种广泛应用于食品科学等领域

的有监督模式识别模型$根据观察或测量到的若干

变量值来判断研究对象如何分类的常用统计分析方

法(%$ #%&)

& 本文以校准集建立 hQG #̂ N模型$以 #

!

-

和#

!

M

衡量模型的整体分类能力& 使用默认的 / 倍

交叉验证对模型进行检验$结果以O

!

8;2

表示$当O

!

8;2

大于 "7$ 时$说明模型具有良好的预测性$而当O

!

8;2

接近于 % 时$说明模型的预测性能完美(%/)

& 通过

!"" 次随机置换检验来评估模型是否过拟合$当 #

!

和O

! 的截距分别小于 "7( 和 "7"$ 时即表示模型未

过拟合&

基于油茶籽油和掺假油茶籽油的脂肪酸组成和

横向弛豫特性数据建立hQG #̂ N% 模型& 油茶籽油

及掺假油茶籽油的hQG #̂ N% 得分图如图 ( 所示&

$&
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图 @<油茶籽油及掺假油茶籽油的HS$D!7; 得分图

EE由图 ( 可知$纯油茶籽油"HǸ #%掺入菜籽油

的油茶籽油"HǸ sf̀ #%掺入高油酸花生油的油茶

籽油"HǸ s,̀ #h0̀ #分布于得分图的右半区域$

而掺入花生油的油茶籽油"HǸ sh0̀ #%掺入棕榈

油的油茶籽油"HǸ shǸ #则分布于得分图的左半

区域& 当掺假比例在 ("_以上时$HǸ 与 HǸ s

h0̀ %HǸ shǸ %HǸ sf̀ 这 ' 种掺假油的识别

正确率可达 %""_& HǸ %HǸ s,̀ #h0̀ 位于得

分图的第一象限$当掺假比例大于或等于 %"_时$

HǸ 与HǸ s,̀ #h0̀ 部分重叠$随着掺假比例

的提高$HǸ 与 HǸ s,̀ #h0̀ 的重叠部分越来

越少$说明掺假率高的样品更容易被识别& 经计算$

hQG #̂ N% 模型的 #

!

-

%#

!

M

分别为 "7.%& 和 "7/&($

O

!

8;2

为 "7&).$表明模型拟合性和预测性能良好&

hQG #̂ N% 模型 #

! 和 O

! 的截距分别为 "7"." & 和

#"7'"! "$说明模型未发生过拟合$具有较好的稳

定性和预测性&

为进一步识别 HǸ 与 HǸ s,̀ #h0̀ $建立

hQG #̂ N! 模型& HǸ %HǸ s,̀ #h0̀ 的 hQG #

N̂! 得分图如图 $ 所示&

图 A<57"&57"VW"DHO"的HS$D!7= 得分图

EE由图 $ 可见$HǸ 与 HǸ s,̀ #h0̀ 可清晰

区分$所有样品的识别正确率为 %""_& hQG #̂ N!

模型的#

!

-

%#

!

M

%O

!

8;2

分别为 "7$%(%"7)"/ 和 "7.%&$

表明模型拟合性和预测性能良好& hQG #̂ N! 模型

&&
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的#

! 和O

! 的截距分别为 "7!). " 和 #"7!%. $$说

明模型没有过拟合& 表 ' 为 hQG #̂ N模型对不同

掺假比例油样的判别正确率&

表 ?<HS$D!7模型对不同掺假比例油样的判别正确率

掺假比例
$

%"_ 掺假比例
$

!"_ 掺假比例
$

'"_ 掺假比例
$

("_

项目
校准集 验证集 校准集 验证集 校准集 验证集 校准集 验证集

数量
正确率?

_

数量
正确率?

_

数量
正确率?

_

数量
正确率?

_

数量
正确率?

_

数量
正确率?

_

数量
正确率?

_

数量
正确率?

_

hQG #̂ N%

HǸ %" %""7"" $ ."7"" %" %""7"" $ %""7"" %" %""7"" $ %""7"" %" %""7"" $ %""7""

HǸ sf̀ '' %""7"" %/ %""7"" !) %""7"" %& %""7"" !$ %""7"" %$ %""7"" !' %""7"" %! %""7""

HǸ sh0̀ '' %""7"" %/ %""7"" !) %""7"" %& %""7"" !/ %""7"" %' %""7"" !' %""7"" %! %""7""

HǸ shǸ '( %""7"" %& %""7"" '% %""7"" %( %""7"" !/ %""7"" %' %""7"" !' %""7"" %! %""7""

HǸ s,̀ #h0̀ '( )/7"& %& %""7"" '" %""7"" %$ %""7"" !& %""7"" %( %""7"" !! %""7"" %' %""7""

总体 %(( ))7'" /% ).7$) %!) %""7"" && %""7"" %%$ %""7"" &" %""7"" %"% %""7"" $( %""7""

hQG #̂ N!

HǸ %" %""7"" $ %""7"" %" %""7"" $ %""7"" %" %""7"" $ %""7"" %" %""7"" $ %""7""

HǸ s,̀ #h0̀ '( %""7"" %& %""7"" '" %""7"" %$ %""7"" !& %""7"" %( %""7"" !! %""7"" %' %""7""

总体 (( %""7"" !% %""7"" (" %""7"" !" %""7"" '& %""7"" %) %""7"" '! %""7"" %. %""7""

EE由表 ' 可知'对于 hQG #̂ N% 模型$除了部分

HǸ 和HǸ s,̀ #h0̀ 误判外$其他所有样品都

能被准确识别$当掺假比例大于或等于 %"_时$校

准集和验证集的判别正确率分别为 ))7'"_和

).7$)_$当掺假比例大于或等于 !"_时$HǸ 与其

他所有样品的判别正确率均为 %""_$说明模型的

识别性能优异!对于hQG #̂ N! 模型$HǸ 与HǸ s

,̀ #h0̀ 的判别正确率均为 %""_$可有效识别

HǸ s,̀ #h0̀ & 因此$建立的hQG #̂ N模型可有

效区分纯油茶籽油和分别掺入菜籽油%花生油%棕榈

油及高油酸花生油的油茶籽油&

!7(E掺假油茶籽油的定量分析

为进一步预测二元掺假油脂体系中非油茶籽油

组分的含量$将脂肪酸组成%横向弛豫特性数据及实

际掺假值结合hQG$分别建立掺假量预测模型& hQG

模型的评价指标主要是校准集相关系数"#

!

#%均方

根误 差 " fPG00# 以 及 验 证 集 均 方 根 误 差

"fPG0h#& #

! 接近于 %$fPG00和 fPG0h值越

小$说明模型的拟合性和准确性越高$模型越优秀&

为简化模型%减少工作量的同时保证模型的预

测能力$基于掺假量预测模型的 aIh"Z3Y43<5K

42[9YV3@8K4@ VLK[Y9=K8V49@#值得分图$筛选出 aIh

值大于或等于 % 的变量$重新作为输入变量建立

hQG模型& 油茶籽油掺假油样 hQG 模型真实值与预

测值的关系如图 & 所示$油茶籽油掺假油样 hQG 模

型定量效果见表 (&

图 B<掺假油茶籽油HS$模型的真实值与预测值关系

/&
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表 @<掺假油茶籽油HS$模型定量效果

油样 #

!

-

#

!

M

O

!

8;2

HǸ sf̀ "7.)( "7))( "7))"

HǸ sh0̀ "7)!% "7))) "7))(

HǸ shǸ "7)/% "7)). "7))$

HǸ s,̀ #h0̀ "7/(' "7)/. "7)&&

EE由图 & 可见$油茶籽油中掺入菜籽油%花生油%棕

榈油和高油酸花生油掺假真实值与hQG模型预测值的

相关系数分别为 "7))( %%"7)). &%"7))/ &%"7)/. %$

fPG00分别为 !7!/' !%%7%(' "%%7$"$ ( 和 (7'.& )$

fPG0h分别为'7$%" $%!7'(' &%(7'$" "和 $7)'% ($说

明该模型可用于准确预测油茶籽油中掺假油脂的种

类和掺假量& 由表 ( 可见$油茶籽油中掺入菜籽油%

花生油%棕榈油和高油酸花生油的定量预测模型的

#

!

-

均大于 "7/$#

!

M

和O

!

8;2

均大于 "7)$说明模型拟合

良好$预测能力优秀&

?<结<论

本文采用+H测定了 $ 种植物油"油茶籽油%菜

籽油%花生油%棕榈油%高油酸花生油#的脂肪酸组

成$采QX#OPf测定了 $ 种植物油横向弛豫特性$

再结合hHN%hQG #̂ N以及hQG 等化学计量学方法

构建了掺假油茶籽油的种类鉴别及掺假量预测模

型$所建模型具有分析结果准确%可操作性强等

优点&
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