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胭脂红是一种应用广泛的食品色素%在各种食品'饮料的添加剂里都有它的身影%过量食用人工合

成色素会严重危害健康&食物中色素一般都是多种联用%各种色素之间会相互产生干扰%这加大了对食品中

色素检测的难度%模拟食品中多种色素共存的环境%采用荧光光谱技术%结合
,*GI*01

算法%建立一种测

定混合溶液中胭脂红含量的方法&从试剂公司购买胭脂红和苋菜红固体粉末%选择胭脂红为待检测色素%苋

菜红为干扰色素%配成不同浓度的胭脂红单色溶液以及加入苋菜红后的混合溶液样本%其中胭脂红的浓度
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公司生产的
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稳态荧光光谱仪%测得胭脂红单色溶液与加入苋菜红后混合溶液的荧光光谱

图%分析得到胭脂红的最佳激发波长为
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%最佳发射波长为
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&各选取
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组不同浓度的

单色样本以及混合色素样本%其中%胭脂红的物质浓度同为
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%苋菜红的物质浓
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&观察
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组样本在激发波长
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时的发射光谱和荧光强度的关系&单色样本

中%胭脂红浓度与荧光强度线性关系良好*而在混合溶液中%随着胭脂红浓度的增加%荧光强度呈现出先降

后增再降的过程%光谱线型'强度与各组分浓度间存在复杂的非线性关系%得以证明混合溶液的荧光光谱并

不是由各组分光谱简单的叠加%而是在吸收光谱的过程中%胭脂红溶液与苋菜红溶液存在竞争和相互影响&

配取
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组胭脂红'苋菜红混合溶液%从中选择
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个作为预测样本%其余
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组作为训练样本&
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个预测样本

中胭脂红的浓度分别为
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下对应的荧光强度%作为检测模型的输入%

以胭脂红的预测浓度作为输出&对
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参数初始化设置后%训练输出
*01

的最佳参数
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和
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%将所得的最

佳参数输入
,*GI*01

模型%得到
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组预测样本的浓度预测结果分别为"
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&分析
,*GI*01

的预测结果%得到胭脂红平均回收率为
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%预测均方根误差!

31*6,

#为
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%模型输出与真实值之间的相关系数是
?=999

&在同等

条件下%采用误差逆向传播算法!
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#预测得到的
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组样本浓度分别为"
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%输出值

与真实值之间的相关系数为
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&与误差逆向传播算法!
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#的预测结果相比较%

,*GI*01

相关系数高出

-=<h

%平均回收率高出
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%均方根误差降低了将近一个数量级&分析结果表明%通过荧光光谱技术与

,*GI*01

相结合的方法%能够有效的避开干扰色素的影响%准确的测定混合溶液中胭脂红的含量%并且效

果相比较于
+,

更加理想&
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生活水平的提高%不断更新着人们对食物的要求&色泽

鲜艳'口感更佳的食品%在错综复杂的食物群里往往更能够

受到大家的青睐%因此%出现有些不良商家违规使用食品色

素的情况(

@

)

&食品色素一般都具有一定毒性%由于超标摄入

而导致畸形'致癌的案例层出不穷%国家对各种食品色素用



量的标准有着严格的规定(

-

)

&

目前%在食品色素含量检测中%主要采取的方法有"毛

细血管电泳法'气相色谱法及其联用技术'高效液相色谱法

及其联用技术'荧光光谱技术等(
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)

&从前期处理复杂程度'

操作过程繁琐程度'设备成本高低等方面考虑%荧光光谱技

术明显优于其他几种方法%被广泛应用于特性分析'物质鉴

别'痕量测定(

<I9

)等方面&

支持向量机!

*01

#是继神经网络之后一种比较高效优

越的算法%该算法能避免经验非线性方式的过拟合'局部最

优等问题(

@?

)

%泛化能力强%在模式识别'回归分析等方面有

着广泛用途(
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&本文通过粒子群优化!

,*G

#算法得到

*01

的参数%然后建立训练模型%模拟食品中多种色素相互

影响的环境%在干扰色素苋菜红存在的情况下%测定混合溶

液中的胭脂红浓度%并将测定结果与误差逆向传播算法!
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的测定结果相比较&
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基本原理
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与其合作者提出的%是继神经网络之后%一种比较优越

高效的算法&对于
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而言%任意一个新的输入
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%通过训

练建立的回归模型推测其输出值&输出值
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与真实数据之间

并不绝对相等%一般都会存在一定的估计误差%为了估计误

差的范围%引入不敏感系数
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是惩罚因子%影响回归模型对回归误差大于样本的
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"
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件的核函数%最后得到
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的选择决定着
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回归的准确度与预测的

精度%寻找最佳的参数可以使回归模型的效果达到最佳&
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是加速因子&利用
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算法对
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参数选择优化的建模流程如图
@

所示&

图
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建模流程图
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实验部分
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胭脂红是一种偶氮类食用合成色素%分子结构如图
-

所

示%其平面共轭式的结构%可以有效扩大吸光的截面%增加

荧光强度%并且分子结构中的给电子取代基,

GF

%可以促

进荧光的发射&结合这些结构上的优势分析%可根据胭脂红
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发射出的荧光%使用荧光光谱技术定性定量的分析胭脂红&

图
H

!

胭脂红分子结构

"#

$

%H

!

O06(236+.)*.32*3.(012+.5#,(

!!

实验仪器为
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荧光光谱仪%检测的波长范围为
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%实验中设置激发波长为
->?

#

>;9%Y

%步长为
>

%Y

%发射波长为
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%步长
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%狭缝宽度为
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&从上海
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生物试剂公司购得胭脂红和苋菜红固体粉

末%取胭脂红'苋菜红固体粉末各
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%分别溶于
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水中%配置得到浓度为
>?

$

&

+

Y2

g@的胭脂红'苋菜红水溶

液作为一级储备液&用移液枪分别取两种色素的一级储备

液%配置胭脂红'苋菜红单体色素溶液%浓度同为
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%同时配取不同浓度的混合溶液样本%其中胭脂红的浓
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选择浓度为
@?

$

&

+

Y2

g@的胭脂红单色水溶液样本%实

验得到其荧光光谱如图
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所示%结合三维图和等高线图可以
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荧光信息更加集中%荧光强度提高了将近一个数量级&因为

荧光特征峰涵盖了绝大部分的荧光信息%有利于进一步的荧

光特征分析%因此最佳激发波长选择为
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胭脂红溶液的荧光光谱
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图
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混合溶液的荧光光谱

!

#

#"三维荧光光谱*!

^

#"混合溶液的等高线图

"#

$

%J

!

I7E

!

*'.((-#5(,)#0,+6

#

1630.()2(,2()

:

(2*.+015#S*3.(

!

#

#"

!E"''V$Y'%($J%#.Z.MJ"'(O'%O'(

U

'O)"#JZY$_)M"'

*!

^

#"

8J%)JM"Y#

U

JZY$_)M"'

!!

为了比较胭脂红溶液在加入干扰色素苋菜红后%其荧光

强度与浓度变化的关系%根据上述分析的荧光特征峰位置%

各选取
B

组不同浓度的胭脂红单色样本以及混合色素样本%

其中%胭脂红的物质浓度同为为
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强度的关系如图
;

'图
B

所示%在单色样本中%荧光强度与胭

脂红浓度几乎呈线性关系&而在混合溶液中%随着胭脂红浓

度的增加%荧光强度呈现出先降后增再降的过程%即混合溶

液的荧光光谱并不是由各组分光谱简单的叠加%在吸收光谱

的过程中%胭脂红溶液与苋菜红溶液存在竞争和相互影响&

因此需要结合化学计量学等算法建立精确的检测模型%进而

检测物质浓度&

图
8

!

胭脂红溶液浓度与荧光强度的关系

!

#

#"不同浓度胭脂红溶液发射光谱*!

^

#"不同浓度溶液最大荧光强度
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图
!

!

混合溶液浓度与荧光强度的关系

!

#

#"不同浓度溶液发射光谱*!

^

#"不同浓度混合溶液最大荧光强度

"#
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结果与讨论

!!

从配制的
-;

组胭脂红'苋菜红混合溶液中选择
<

组作

为预测样本%其中%胭脂红的浓度分别为
@=?

%

-=?

%

A=?

%

B=?

%

9=?

%

@-

和
@;

$

&

+

Y2

g@

%其余的
@:

组作为训练样本&

选择各组样本在激发波长
&

'_

e>-B%Y

下对应的荧光强

度%作为检测模型的输入%以胭脂红的预测浓度作为输出&

先对
,*G

的参数进行初始化设置"

@e-?

%

2

Y
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J

5

(
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%

@??

)%

"

5

(

?=?@

%

@???

)&

,*G

训练过程的适应度变化曲线如图
<

所示%输出的最佳参

数值为
+'()!eB-=;;>B

%

+'()

"

e?=?@

&将所得的最佳参数

图
Q

!

B<F

的适应度变化曲线
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输入
,*GI*01

模型%得到
<

组预测样本的浓度预测结果&

如图
:

所示%通过
,*GI*01

算法得到胭脂红浓度的预测值

与真实值之间的相关系数为
?=999

%高于
+,

算法得到的

?=9<-

相关系数%

,*GI*01

的输出值更接近真实值&

图
R

!

两种算法的浓度预测结果

"#

$

%R

!

>0,2(,*.+*#0,

:

.(-#2*#0,)01

*D00

:

*#5#M(-+6

$

0.#*'5)

!!

,*GI*01

与
+,

预 测 的 结 果 分 析 如 表
@

所 示&
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模型检测的
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组样品预测浓度分别为"
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组预测样本的平均回收率为
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%均方根

误差!

31*6,

#为
@=?>f@?

gA

&与
+,

的预测结果相比%

,*GI

*01

预测的平均回收率更高且均方根误差更低%检测性能

更优&

表
G
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预测结果
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结
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论
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在食品中多种色素联用的应用背景下%模拟食品中多种

色素相互影响的环境%构造
,*G

算法与
*01

相结合的胭脂

红溶液浓度和荧光强度的预测模型&将预测结果与
+,

的预

测结果相比较%

,*GI*01

的平均回收率高
?=Bh

%同时均方

根误差低一个数量级&预测结果表明%用荧光光谱技术与

,*GI*01

相结合的方法%能够有效地检测出混合溶液中胭

脂红的浓度%且准确度比
+,

检测方法有更进一步的提升&

该方法在更多色素混合的情况下运用有待进一步研究&
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