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介绍

质量检验和控制实验室的首要任务是确证产品是否符

合标准，其主要的手段之一是通过傅立叶变换红外光

谱法。通常的做法是把未知样品和谱库中标准样品的

红外谱图进行比对后给出判断结果。但随着技术日新

月异的发展和倒置工程的深入研究，传统的比对算法

已日渐受到严峻的挑战。比方说针对化学成分非常

接近，仅仅是配比不同的材料，或者说是某些天然

产物，成分基本相同，只是由于产地的不同而略有差

异，传统的算法很难精确一一识别判断。

图1显示了麻和亚麻的红外谱图，由于它们化学成分

非常接近，所以红外谱图也非常类似，传统算法无法

精确辨别两个谱图之间的细微差别，所以认为是同种

材料。

再比如，主成份均为天然纤维素的几种商品化纤维，

Model纤维、Viloft纤维、Tencel纤维从一维谱图看几乎

没有差别（图2），传统的算法无法区分。

不仅如此，目前市面上更是充斥着各种真伪难辨的产

品，或者是添加了微量非法添加剂的食品和材料等

等，这些均给质检部门提出了一个新的命题：如何精

确识别只有细微差别的样品？
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解决方案

赛默飞世尔科技公司分子光谱部最新推出的Qcheck高

精度识别技术采用专利优化高灵敏度算法，精确辨认

相近物质间的细微差别，显著拓展傅立叶红外光谱在

材料鉴别和产品控制上的功能。

实例

精确定性鉴别

麻和亚麻

选择Qcheck高灵敏度算法（图3），亚麻和麻的相似度

从原来的96.13%（图1）跌到了82.14%（图4），软件

判定这是两种不同的材料，既通过Qcheck功能，仅用

傅立叶红外光谱已经可以迅速准确的区分麻和亚麻这

两种材料。
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纤维

同样选择Qcheck高灵敏度算法，Model纤维和Tencel纤
维的相似度从原来的95.82%（图2）跌到了68.29%（图
5），软件判定这两个为不同材料。

奶粉和毒奶粉

选取含微量三聚氰胺的奶粉做红外谱图，选用Qcheck
高精度算法与没有添加三聚氰胺的奶粉谱图做比对，
得到的匹配值仅为49.59%（见图6），迅速判定该奶粉
不合格。该手段可衍生用于迅速区分市场上流通的各
种食品药品等材料的真伪和质量。

快速半定量分析
醋酸乙烯酯EVA

乙烯和醋酸乙烯酯的共聚物材料往往作为食品的包
装材料使用，其中醋酸乙烯酯EVA的含量是生产上需
要把关的指标之一。图7是EVA含量未知的一个材料在
Qcheck普通算法下得到的结果，分析认为EVA含量很可
能是24.6%。但由于EVA含量为24.6%和28%的红外谱图
非常类似，普通算法无法区分，所以也不排除EVA含
量为28%的可能性。
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选用高灵敏度算法，Qcheck的分析结果直接认定该材

料中EVA含量为24.6%，而不是28%（图8）。通过其他

分析手段鉴定该材料，确证EVA含量为24.6%。

这个示例不仅再一次证实Qcheck高精度算法的优越

性，同时揭示了Qcheck作为快速半定量分析工具的独

特魅力。Qcheck不仅可用来对组分含量进行半定量分

析，还可对许多理化指标进行快速半定量，如材料的

分子量分布，共聚物的玻璃化转变温度、熔融温度等

等。

总结

1.Qcheck高精度识别工具界面友好，使用简单，双重分

析算法给予质检部门“火眼金睛”，保障质检部门轻松

“打假”，同时满足质控实验室的苛刻要求。

2.高精度算法在对物质精确定性的同时，还可快速实

现多种理化参数的半定量分析，显著提高繁忙分析实

验室的工作效率。
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