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摘要：利用傅里叶变换红外光谱（ＦＴＩＲ）和衰减全反射（ＡＴＲ）技术，建立了一种葡萄糖６磷酸（Ｇ６Ｐ）和果糖６磷酸

（Ｆ６Ｐ）同时定量测量的方法。作为磷酸己糖异构酶（ＰＧＩ）反应系的模拟，Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ混合溶液被作为定量对象，并通

过采集组分浓度已知的Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ混合溶液的光谱来建立定标方法。分别用吸光度光谱或二阶导数光谱，并分别用

Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，Ｔｒｉｓ的主要吸收峰（１０８６ｃｍ－１、１０８２ｃｍ－１、１０６５ｃｍ－１、１０３６ｃｍ－１和９７８ｃｍ－１）的数据或指纹领域（１２００～

９００ｃｍ－１）全段数据，共进行了４种模式的多元线性回归分析，比较各种模式下浓度的预测值与实测值的相关系数、平均

相对误差和交叉检验均方误差（ＲＭＳＥＣＶ值）。结果表明，采用二阶导数光谱比采用吸光度光谱所得到的预测值具有更

高的精度，而采用指纹领域全段数据比采用Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，Ｔｒｉｓ主要吸收峰的数据所得到预测值具有更高的精度。
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１　引　言

　　继基因组学、蛋白质组学之后，代谢组学已经

成为生命科学研究领域最重要的热点之一，它是

以生物体内代谢物的整体为研究对象的新兴交叉

学科，它试图通过对生命体内代谢物的分布组成

和时空动态变化的分析测定，结合化学计量学、计

算生物学和计算机建模，从本质上把握生物代谢

网络调控规律，最终做到可以定量预测基因改变

和环境变化后生物代谢网络的变动规律，从而为

优化生物代谢功能、提高研究和生产效率提供坚

实的理论支持和强大的技术后盾。

中红外分光法是一种既可以测定物质的含

量，又可以分析物质的结构变化的方法，具有测定

时间短，精度高，并且可以进行复数成分测定、非

破坏性测定、连续测定等优点，是在线（ＯｎＬｉｎｅ）、

实时（ＲｅａｌＴｉｍｅ）、原位（ＩｎＳｉｔｕ）定量分析测定的

主要方法之一。中红外分光法用于生物体系和生

物过程分析的主要难点是水分子或有机溶剂的强

烈的红外吸收干扰了待测组分的红外光谱，傅里

叶变换红外光谱（ＦＴＩＲ）和衰减全反射（ＡＴＲ）技

术的提出［１］，克服了上述困难，已经在农产品、食

品的品质测定［２３］，细胞培养和糖代谢过程计

测［４５］，发酵过程监测［６７］，酶活性分析［８９］等方面

有广泛应用，但是对于代谢物质的实时定量方面

的应用还很少。因为代谢物多为解离性物质，其

离解状态、分子构造等与代谢反应场的ｐＨ 值有

很大依存性，解离性物质的红外光谱具有ｐＨ 值

高依赖性，使得这方面的光谱分析产生了困难，因

此一直是一个值得研究的热点问题［１０１３］。

葡萄糖６磷酸（Ｇ６Ｐ）和果糖６磷酸（Ｆ６Ｐ）是

糖代谢和糖异生途径的重要中间产物，广泛地存

在于动植物和微生物体中。在糖酵解 途径

（ＥＭＰ），葡萄糖经由己糖激酶反应磷酸化为

Ｇ６Ｐ，Ｇ６Ｐ再经由磷酸己糖异构酶（ＰＧＩ）反应异

构化为Ｆ６Ｐ，而Ｇ６Ｐ还是磷酸戊糖途径（ＰＰ）的起

始物。位于糖酵解途径入口附近的ＰＧＩ酶反应

系影响着糖酵解途径和其他关联代谢途径的整体

速度和效率，是代谢工程的重要研究对象。

Ｇ６Ｐ和Ｆ６Ｐ的定量测定方法已有多种，如呈

色反应法、色谱法和酶法等，但需要作复杂的预处

理，测样时间长，或者需要介入别的附加反应，不

是可行的在线、实时、原位的定量分析方法。

本文利用 ＦＴＩＲ／ＡＴＲ 光谱建立 Ｇ６Ｐ 和

Ｆ６Ｐ的同时定量测定方法，为了能够应用到ＰＧＩ

酶反应系，作为 ＰＧＩ酶反应系的模拟
［１４］，Ｇ６Ｐ

Ｆ６ＰＴｒｉｓ混合溶液被作为定量对象，并通过采集

组分浓度已知的Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ混合溶液的光谱

来建立定标方法。这种方法考虑到混合系中可能

存在的分子间的相互作用所引起的光谱变化，是

针对测定对象的一种自然方法。考虑到生物体系

中代谢物的浓度一般很低，相应混合系光谱减去

背景光谱所得的差谱容易产生基线漂移（ｂａｓｅｌｉｎｅ

ｓｈｉｆｔ）或者倾斜等一阶噪音，为此，本文也采用了

二阶导数光谱预处理。分别用吸光度光谱或二阶

２ 　　　　　光学　精密工程　　　　　 第１４卷



导数光谱，并分别用Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，Ｔｒｉｓ的主要吸收

峰数据或指纹领域全段数据，共进行４种模式的

多元线性回归分析。结果表明，采用二阶导数光

谱比采用吸光度光谱所得到预测值具有更高的精

度，而采用指纹领域全段数据比采用Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，

Ｔｒｉｓ主要吸收峰数据所得到预测值具有更高的

精度。

２　实验部分

２．１　仪器和试剂

Ｎｉｃｏｌｅｔ公司的 ＭａｇｎａＩＲ７５０傅里叶变换红

外光谱仪（ＦＴＩＲ），ＡＰＰＬＩＥＤＳＹＳＴＥＭＳ公司的

ＤｕｒａｓａｍｐｌＩＲ衰减全反射附件（ＡＴＲ）。

试剂为Ｄ葡萄糖６磷酸（Ｇ６Ｐ：ＤＧｌｕｃｏｓｅ

６ＰｈｏｓｐｈａｔｅＭｏｎｏｓｏｄｉｕｍＳａｌｔ，生化试剂），Ｄ果

糖６磷酸（Ｆ６Ｐ：ＤＦｒｕｃｔｏｓｅ６ＰｈｏｓｐｈａｔｅＤｉｓｏ

ｄｉｕｍＳａｌｔ，生化试剂，纯度８７％），缓冲溶液试剂

为三（羟甲基）甲胺（Ｔｒｉｓ：Ｔｒｉｓ（ｈｙｄｒｏｘｙｍｅｔｈｙｌ）

ａｍｉｎｏｍｅｔｈａｎｅ，生化试剂）。结构式参见图１。调

整溶液的ｐＨ值采用１Ｎ盐酸和２Ｎ氢氧化钠。

图１　结构式

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍｅｓ

２．２　实验方法

各试剂成分用去离子水配成溶液，并利用盐

酸和氢氧化钠滴定，每个溶液样品的ｐＨ 值调整

为８．００。以 Ｔｒｉｓ·ＨＣｌ缓冲溶液为溶剂配制

Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ混合溶液８个，其中各组分浓度的

范围分别为Ｇ６Ｐ：６．１８０５～３１．３５５５ｍＭ，Ｆ６Ｐ：

３．０１８５～２５．７９９３ｍＭ 和Ｔｒｉｓ：７５．６０３９～９９．

８９２７ｍＭ。作为参照样品，配制 Ｇ６Ｐ水溶液、

Ｆ６Ｐ水溶液和Ｔｒｉｓ·ＨＣｌ缓冲溶液各一个，浓度

分别为３０．３９３０ｍＭ、３０．３５９０ｍＭ和１００．８９０５

ｍＭ（Ｔｒｉｓ）。ＦＴＩＲ／ＡＴＲ光谱测定范围：４０００～

４００ｃｍ－１。分辨率：４ｃｍ－１。

３　结果与讨论

　　利用光谱减去技术将各溶液光谱减去去离子

水光谱后分别得到各溶液中单组分物质或多组分

物质的红外吸收光谱。图２给出了在指纹领域

（１２００～９００ｃｍ
－１）Ｇ６Ｐ、Ｆ６Ｐ、Ｔｒｉｓ的吸收光谱。

图３是８个目标样品的Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ的吸收光

谱。

图２　Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ和Ｔｒｉｓ的吸收光谱

Ｆｉｇ．２　ＡｂｓｏｒｂａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｆｏｒＧ６Ｐ，Ｆ６ＰａｎｄＴｒｉｓ

图３　Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ的吸收光谱

Ｆｉｇ．３　ＡｂｓｏｒｂａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｆｏｒＧ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ

图２中，在９７８ｃｍ－１附近的强吸收峰是Ｇ６Ｐ

和Ｆ６Ｐ所共有的，它对应于磷酸基团，而Ｇ６Ｐ和

Ｆ６Ｐ的己糖基团的强吸收峰分别出现在非常靠近

的１０８６ｃｍ－１和１０８２ｃｍ－１附近，此外，Ｇ６Ｐ在

１０３６ｃｍ－１附近有一个微弱的吸收峰，而Ｆ６Ｐ在
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那里仅仅是一个很不明显的肩位。可见，Ｇ６Ｐ和

Ｆ６Ｐ的红外吸收光谱非常相似，利用 Ｇ６ＰＦ６Ｐ

Ｔｒｉｓ混合的吸收光谱来测定Ｇ６Ｐ和Ｆ６Ｐ的含量

可能会有一定的干扰。考虑到二阶导数光谱可以

去掉一些高频噪音，本文利用二阶导数光谱，并使

用ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ平滑化方法
［１５］计算二阶导数

光谱。为了使得到的二阶导数光谱不会因为平滑

不足出现过多的噪音或者由于平滑过度而丢失信

息，按照ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ平滑化方法，分别使用了

５点、７点、９点、１１点、１３点和１５点的平滑化模

式，用于比较取舍。

图４～６给出按上述计算方法得到的 Ｇ６Ｐ、

Ｆ６Ｐ、Ｔｒｉｓ的二阶导数光谱（为了容易辨认，只给

出采用５点平滑、１１点平滑和１５点平滑对应的

结果）。从３个图中均观察到５点平滑结果出现

较多的噪音，而１５点平滑结果开始显得平滑过

度，１１点平滑结果较为适中．

图４　对应５点平滑、１１点平滑和１５点平滑的Ｇ６Ｐ

的二阶导数光谱

Ｆｉｇ．４　ＳｅｃｏｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｆｏｒＧ６Ｐｃｏｒｒｅ

ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏ５ｐｏｉｎｔｓｍｏｏｔｈ，１１ｐｏｉｎｔ

ｓｍｏｏｔｈａｎｄ１５ｐｏｉｎｔｓｍｏｏｔｈ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

二阶导数光谱的下凸谷位对应原光谱的吸收

峰位或肩位。例如，图４中Ｇ６Ｐ的二阶导数光谱

的下凸谷位９７８ｃｍ－１、１０３６ｃｍ－１和１０８６ｃｍ－１

对应图２中原光谱的吸收峰位，图５中Ｆ６Ｐ的二

阶导数光谱的下凸谷位９７８ｃｍ－１和１０８２ｃｍ－１

对应图２中原光谱的吸收峰位，图６中Ｔｒｉｓ的二

阶导数光谱的下凸谷位１０６８ｃｍ－１对应了图２中

原光谱的吸收峰位。因此，二阶导数光谱在这些

波数的数据包含了更为重要的信息。

本文使用１１点平滑的ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ方法

计算二阶导数光谱，其公式如下：

图５　对应５点平滑、１１点平滑和１５点平滑的Ｆ６Ｐ

的二阶导数光谱

Ｆｉｇ．５　ＳｅｃｏｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｆｏｒＦ６Ｐｃｏｒｒｅ

ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏ５ｐｏｉｎｔｓｍｏｏｔｈ，１１ｐｏｉｎｔ

ｓｍｏｏｔｈａｎｄ１５ｐｏｉｎｔｓｍｏｏｔｈ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

图６　对应５点平滑、１１点平滑和１５点平滑的Ｔｒｉｓ

的二阶导数光谱

Ｆｉｇ．６　ＳｅｃｏｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｆｏｒＴｒｉｓｃｏｒｒｅ

ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏ５ｐｏｉｎｔｓｍｏｏｔｈ，１１ｐｏｉｎｔ

ｓｍｏｏｔｈａｎｄ１５ｐｏｉｎｔｓｍｏｏｔｈ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

犱２犃（ν）＝
１

４２９犱ν
２
｛１５［犃（ν＋５Δν］＋犃（ν－５Δν）｝＋

６［犃（ν＋４Δν）＋犃（ν－４Δν）］－

［犃（ν＋３Δν）＋犃（ν－３Δν）］－

６［犃（ν＋２Δν）＋犃（ν－２Δν）］－

９［犃（ν＋Δν）＋犃（ν－Δν）］－１０犃（ν）｝，

（１）

其中，ν（ｃｍ
－１）为波数，犃（ν）为吸光度，Δν为光谱

数据的波数间隔，在本实验中 Δν＝１．９２８５

（ｃｍ－１）。图７给出得到的８个目标样品的Ｇ６Ｐ

Ｆ６ＰＴｒｉｓ的二阶导数光谱。

Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ的吸收光谱和二阶导数光谱
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图７　Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ的二阶导数光谱

Ｆｉｇ．７　ＳｅｃｏｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｆｏｒＧ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ

关于各组分的加和性表示如下：

　　犃Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ（ν）＝犆Ｇ６Ｐ^犃Ｇ６Ｐ（ν）

　　　　＋犆Ｆ６Ｐ^犃Ｆ６Ｐ（ν）＋犆Ｔｒｉｓ^犃Ｔｒｉｓ（ν）， （２）

　　犱
２犃Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ（ν）＝犆Ｇ６Ｐ犱

２^犃Ｇ６Ｐ（ν）＋

　　　　犆Ｆ６Ｐ犱
２^犃Ｆ６Ｐ（ν）＋犆Ｔｒｉｓ犱

２^犃Ｔｒｉｓ（ν）， （３）

其中犃Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ（ν）、犱
２犃Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ（ν）分别是Ｇ６Ｐ

Ｆ６ＰＴｒｉｓ在波数ν的吸光度及其二阶导数，^犃Ｇ６Ｐ

（ν）、^犃Ｆ６Ｐ（ν）、^犃Ｔｒｉｓ（ν）、犱
２^犃Ｇ６Ｐ（ν）、犱

２^犃Ｆ６Ｐ（ν）、

犱２^犃Ｔｒｉｓ（ν）分别是Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，Ｔｒｉｓ在波数ν的摩尔

吸光度（单位摩尔浓度的吸光度）及其二阶导数，

犆Ｇ６Ｐ、犆Ｆ６Ｐ、犆Ｔｒｉｓ分别是 Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ混合系中

Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，Ｔｒｉｓ的浓度。

基于在每一个波数的各已知样品的吸光度和

各组分浓度的数据，根据关系式（２）（或关系式

（３）），用多元线性回归（ＭＬＲ）确定了各组分物质

在每一个波数的摩尔吸光度（或二阶导数）。这样

定标后，再基于各组分物质的摩尔吸光度光谱（或

二阶导数光谱）和未知样品的吸收光谱（或二阶导

数光谱），根据关系式（２）（或关系式（３）），再用

ＭＬＲ分析可以确定未知样品中各组分物质的浓

度。在上述计算过程中，使用了ＬｅａｖｅＯｎｅＯｕｔ

的交叉检验（ＣｒｏｓｓＶａｌｉｄａｔｉｏｎ）来比较预测值与

实测值。

在选取数据段做 ＭＬＲ分析时，再分开两种

模式：（１）采用 Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，Ｔｒｉｓ的主要吸收峰（１

０８６ｃｍ－１、１０８２ｃｍ－１、１０６５ｃｍ－１、１０３６ｃｍ－１和

９７８ｃｍ－１）处的数据；（２）采用指纹领域（１２００～

９００ｃｍ－１）的全段数据。这是因为很多的方法是

利用主要吸收峰处的数据定量，本文分别利用主

要吸收峰处的数据和指纹领域全段数据来定量，

是为了有所比较，便于选择更好的方法。

图８　对应４种定量模式的Ｇ６Ｐ浓度的预测值与实

测值的比较

Ｆｉｇ．８　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｗｉｔｈｔｈｅ

ａｃｔｕａｌｏｎｅｓｆｏｒ Ｇ６Ｐ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｃｏｒｒｅ

ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｆｏｕｒｑｕａｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｓ

图９　对应４种定量模式的Ｆ６Ｐ浓度的预测值与实

测值的比较

Ｆｉｇ．９　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｗｉｔｈｔｈｅ

ａｃｔｕａｌｏｎｅｓｆｏｒ Ｆ６Ｐ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｃｏｒｒｅ

ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｆｏｕｒｑｕａｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｓ

按照采用吸光度光谱或二阶导数光谱和采用

吸收峰处的数据或指纹领域全段数据划分，共有

４种定量模式。本文对配制的８个Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ

混合溶液，按照上述４种模式经 ＭＬＲ分析得到

了Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，Ｔｒｉｓ浓度的预测值。预测值与实测

值的比较在图８～１０给出。相应的预测值与实测

值的相关系数（犚）、平均相对误差（Ａ．Ｒ．Ｅ）和交

叉检验均方误差（ＲＭＳＥＣＶ）在表１中给出，其中

ＲＭＳＥＣＶ值的计算式如下：
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图１０　对应４种定量模式的Ｔｒｉｓ浓度的预测值与实

测值的比较

Ｆｉｇ．１０　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅｓｗｉｔｈｔｈｅ

ａｃｔｕａｌｏｎｅｓｆｏｒＴｒｉｓｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｃｏｒｒｅ

ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｆｏｕｒｑｕａｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｓ

ＲＭＳＥＣＶ＝
∑
狀

犻＝１

（^犆犻－犆犻）
２

槡 狀
， （４）

其中犆^犻，犆犻分别为第犻样品的浓度预测值和实测

值，狀是待测样品数。

可以看出，采用二阶导数光谱，并采用指纹领

域全段数据的定量结果得到充分的精度。虽然

Ｆ６Ｐ浓度的预测值与实测值的相对误差表面较

大，但仍然观察到两者的吻合程度很好，这是因为

Ｆ６Ｐ的待测浓度普遍低，导致相对误差增大，另

外，Ｔｒｉｓ浓度的预测值与实测值的相关系数较

低，其原因是Ｔｒｉｓ作为背景，用来代替测定目标

外的浓度相对固定的其他所有物质，由于它的待

测浓度范围很窄导致了相关系数变小。但仍然观

察到Ｔｒｉｓ浓度预测值与实测值的吻合程度很好。

采用二阶导数光谱的定量精度普遍比采用吸

光度光谱的高，采用指纹领域全段数据的定量精

度比采用吸收峰处的数据的高，其主要原因是

Ｇ６Ｐ和Ｆ６Ｐ的吸光度光谱非常相似，且严重重

叠。采用二阶导数预处理后再定量，消除了一些

高频噪音，即平移（如ｂａｓｅｌｉｎｅ）、倾斜等一阶噪

音。而由于谱段重叠，采用全段数据才能得到更

多的信息，提高精度。

表１　犌６犘，犉６犘和犜狉犻狊浓度的预测值与实测值的相关系数、平均相对误差和犚犕犛犈犆犞值

Ｔａｂ．１　Ｒｅｌａｔｅｄｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，ａｖｅｒａｇｅｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒａｎｄＲＭＳＥＣＶｖａｌｕｅｆｏｒｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖａｌｕｅ

ａｎｄｔｈｅａｃｔｕａｌｖａｌｕｅｆｏｒｔｈｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｆｏｒＧ６Ｐ，Ｆ６ＰａｎｄＴｒｉｓ

相关系数（Ｒ） 平均相对误差（％） ＲＭＳＥＣＶ

［Ｇ６Ｐ］ ［Ｆ６Ｐ］ ［Ｔｒｉｓ］ 平均 ［Ｇ６Ｐ］ ［Ｆ６Ｐ］ ［Ｔｒｉｓ］ 平均 ［Ｇ６Ｐ］ ［Ｆ６Ｐ］ ［Ｔｒｉｓ］ 平均

吸收光谱
吸收峰 ０．９９１８０．９９６００．９４８４０．９７８７ ５．２６ ７．２７ ３．００ ５．１８ ０．８５４９０．７８３４１．５９１５１．０７６６

指纹领域 ０．９８６２０．９９８５０．９５６５０．９８０４ ７．２６ ４．００ ２．６８ ４．６５ ０．９１１９０．５７８６１．５１０８１．０００４

二阶导数

光谱

吸收峰 ０．９９７３０．９９６５０．９８０２０．９９１３ ２．９９ ７．５８ ２．０７ ４．２１ ０．６４４７０．７０６８１．３５８８０．９０３４

指纹领域 ０．９９９２０．９９１１０．９８４７０．９９１７ ０．９０ ８．９８ １．６１ ３．８３ ０．４３６００．８９６３１．２０９４０．８４７２

４　结　论

　　利用ＦＴＩＲ／ＡＴＲ光谱技术，建立了 Ｇ６Ｐ

Ｆ６ＰＴｒｉｓ混合溶液中Ｇ６Ｐ和Ｆ６Ｐ的一种同时定

量测量方法。结果表明，基于二阶导数光谱并采

用指纹领域（１２００～９００ｃｍ
－１）全段数据，所得的

预测值与实测值吻合精度较高，采用二阶导数光

谱比采用吸光度光谱所得到预测值具有更高的精

度，而采用指纹领域全段数据比采用Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ，

Ｔｒｉｓ主要吸收峰的数据所得到预测值具有更高

的精度。

本文通过采集组分浓度已知的 Ｇ６ＰＦ６Ｐ

Ｔｒｉｓ混合溶液的光谱来建立定标方法，这种方法

考虑到混合系中可能存在的分子间的相互作用所

引起的光谱变化，是针对测定对象的一种自然方

法。

作为ＰＧＩ酶反应系的模拟，Ｇ６ＰＦ６ＰＴｒｉｓ混

合系被作为本文的定量对象，其中 Ｇ６Ｐ，Ｆ６Ｐ是

待测目标组分，Ｔｒｉｓ用来代替测定目标外的浓度

相对固定的其他所有组分，因此本文的方法可望

应用到其他的多组分混合系，并为应用到实际的

酶反应系和其他复杂的生命、细胞的代谢体系提

供了一个阶梯。
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