
前言

在产品的掺假检测中，从来没有像PerkinElmer

中红外与近红外光谱仪中采用的Spectrum10软
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件掺杂物筛查功能这样容易。掺杂物筛查是基于强大的算法提供 简单方法开发

来保证对意外引入产品中材料的检测、识别与定量分析。

在日后的确证分析中，通过扫描纯品掺杂物光谱图并将其添加到已有掺杂物列表

中，可将新的掺杂物轻松添加至分析系统。没有繁琐的校准是必需的。掺杂物筛

查在被需求时作为数据处理命令在Spectrum10软件中执行。它亦可较为容易地引

入到Spectrum10的宏命令与Spectrum Touch方法以提供一个可以与PerkinElmer

中红外和近红外简单的交钥匙分析操作。如果产品通过了掺杂物筛查，这些方法

可额外包含Spectrum Quant方法来量化产品中的材料含量。

便捷简单的掺杂物探查

掺杂物筛查是实验室为证明正确产品（并未被污染或掺杂）的理想方法，无需用集

中的软件培训或方法开发。Spectrrum10软件用于采集您产品代表性“优秀样本”

的红外或近红外光谱数据。这是由多个光谱代表您产品的不同来源，例如不同的

批次、来源与等级的材料等。以上光谱用于确定产品可接受的边界条件。接下来，

您收集所有已知纯品掺杂物材料的光谱。这些光谱定义为掺杂物光谱。
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掺杂物筛查几乎不需要额外的培训即可运行起来（如图

1）。方法开发可以被快速跟踪归因于例程被即时嵌入

Spectrum10软件，而并非作为一个单独的软件包。

例如，一旦材料的光谱图与掺杂物的光谱图通过

Spectrum10软件收集获得，引入的方法可简单地通过用一

个文件选择器来选择所需的光谱实现。该方法就可通过软

件自动生成。

图1. Spectrum10软件内的掺杂物筛查

快速方法的优化

掺杂物筛查方法可以快速地开发检测与量化掺杂物含量水

平。定量预测是以单纯掺杂物光谱图为基础的，而不需要

做校准标准与方法的准备。一套预处理算法，包括协助常

见抽样变异性问题并改进方法的稳定性，归因于光谱基线

的影响与光谱区域内较低的信噪比。空白区域可以被纳入

到排除的光谱区域，不提供有用的信息的方法。

此外，通过/失败的限制可以根据掺杂物的浓度设定。

图2.  掺杂物筛查设置

掺杂物筛查的算法

当经由扫描获得样品光谱时，该算法首先将其与由参考材

料产生的PCA模型进行比较，该模型与每个掺杂物的光谱

相作用并得到增强。如果在与样品光谱拟合时模型内已包

含的掺杂物光谱较大程度地增强，那么很有可能该掺杂物

确实存在于样品之中。通过寻找多达三种潜掺杂物的每

一个组合，此算法同样适用于多种掺杂物的污染。算法输

出的是在图谱库中每种掺杂物的预估浓度、检出限和置

信系数。

浓度预估是在不考虑有效光程变化的影响，以谱库内掺

杂物光谱与样品光谱的相对强度为基础的，因此，这是一

种半定量的预估。检出限的预估也是同样的。最终，所报

告的置信系数表明掺杂物确实存在的可能性。

图3. 掺杂物筛查是怎样工作的

掺杂物的报告

掺杂物筛查会尝试监控您材料中已知掺杂物的存在，同时

如果掺杂物在样品中的含量超出了检出限将会报告其存

在。图4中展示了橄榄油中掺杂物筛查的典型结果。

图4. 橄榄油中红外光谱的掺杂物筛查结果



添加与未添加掺杂物的剩余光谱将表明通过添加一种或几

种掺杂物得到的改善。

结果将包含通过/失败的组成部分、掺杂物的指认与掺杂物

浓度的预估。浓度的预估是以纯品掺杂物在被分析材料的

整体光谱的光谱贡献为基础。一个额外的置信系数使结果

更加明确。

将您的掺杂物筛查方法付诸行动

掺杂物筛查是存在于Spectrum 10软件中众多流程选项之

一，可按照要求应用于任何单一光谱或多个光谱。若已采

集到的光谱需要进行分析，只需点击屏幕的掺杂物筛查。

由于从数据收集到最终的完整报告允许完整的方法开发，它

同样可被用来作为Spectrum10软件中宏的一个步骤，或是

输出到LIMS，或是输出到电子实验室笔记本（ELN）。TIBCO 

Spotfire®数据可视化与分析软件堪称是将掺杂物筛查分析

结果与其它分析技术获得数据融合的完美环境。

图5. 在PerkinElmer DiaryGuard中将奶粉的掺杂物筛查
设置于一个宏中

即时筛查允许方法开发人员自由地输入文本甚至可以使

用当地语言链接SOP操作流程以保证使用者按照标准程

序操作。

使用独特的Spectrum Touch界面允许简单的触摸 /点击

导航进行您的分析，而不是传统的指向与点击的方法，来

充分探索现代触摸屏电脑的功能性（图6）。即使执行在

Spectrum 10下多个光谱的掺杂物筛查，亦可通过单一的点

击操作实现。

图6. Spectrum Touch下实现奶粉掺杂物筛查

掺杂物筛查的订货信息
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