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摘  要：采用中红外（MIR）光谱分别开展山东、山西和河北等地五种小米的光谱特征研究。结果

表明：小米的红外吸收模式主要包括 OH 伸缩振动模式（νOH）、CH3 不对称伸缩振动模式（νasCH3）、

CH2 不对称伸缩振动模式（νasCH2）、CH2 对称伸缩振动模式（νsCH2）、CH 伸缩振动模式（νCH）、C==O

伸缩振动模式（νC==O）、酰胺Ⅰ带吸收模式（νamide-Ⅰ）、酰胺Ⅱ带吸收模式（νamide-Ⅱ）、酰胺Ⅲ带吸收

模式（νamide-Ⅲ）及 C—O 伸缩振动模式（νC—O）；进一步以小米 νasCH3-二维、νasCH2-二维、νsCH2-二维和 νCH-二维为

研究对象，小米相应的同步 2D-MIR 光谱存在着一定的差异性，可以快速准确地鉴别上述五种小米。

研究拓展了三级 MIR 光谱技术在优质小米结构及快速鉴别的研究范围。 
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Research on Quality Millet by the Three-step MIR Spectroscopy 
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Abstract: The structures of five kinds of millet from Shandong, Shanxi, Hebei and other provinces were 

studied by mid infrared (abbreviation: MIR) spectroscopy. The results showed that the infrared absorption 

modes of millet mainly include OH stretching vibration mode (νOH), CH3 asymmetrical stretching vibration 

mode (νasCH3), CH2 asymmetrical stretching vibration mode (νasCH2), CH2 symmetrical stretching vibration 

mode (νsCH2), CH stretching vibration mode (νCH), C==O stretching vibration mode (νC==O), protein amide Ⅰ 

band mode (νamide-Ⅰ), protein amide Ⅱ band mode (νamide-Ⅱ), protein amide Ⅲ band mode (νamide-Ⅲ) and C—

O stretching vibration mode (νC—O). Furthermore, the corresponding synchronous 2D-MIR spectroscopy of 

millet, including νasCH3-2d, νasCH2-2d, νsCH2-2d and νCH-2d, have some differences, which can quickly and 
accurately identify the five kinds of millets. This paper expanded the research scope of three-step MIR 
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spectroscopy in structure and rapid identification of high-quality millet. 

Key words: millet; one-dimensional MIR spectroscopy; second derivative MIR spectroscopy; synchronous 

2D-MIR spectroscopy; rapid identification 

小米营养价值高，富含碳水化合物、蛋白质及

氨基酸、脂肪酸、维生素、矿物质等营养成分[1-5]。

食用小米有养益气、补肾气的作用，因此小米，

特别是一些优质小米深受广大消费者的欢迎。济

南龙山小米、济宁金小米、长治市黄小米和张家

口桃花小米是我国“四大著名小米”。“四大著名小

米”，品质优良，但产量有限，因此市场上假冒产

品较多。传统优质小米鉴别多靠消费者凭借小米

颜色、小米气味、小米口感等感官鉴别，误差性

较大。现有检测仪器对于小米的鉴别研究主要包

括高光谱[6]和近红外光谱[7-9]。高光谱法仪器较特

殊，使用繁琐，而近红外光谱法需采集大量小米

原始实验数据，并建立复杂的数学模式。中红外

（MIR）光谱具有快速准确的优点，广泛应用于

有机物结构研究工作[10-13]，但对天然产物谱图分

辨能力不高，因此小米的鉴别研究少见报道。同

步 2D-MIR 光谱是一种较为新型的 MIR 光谱技

术[14-18]，广泛应用于蛋白质结构、酰胺类高分子

结构、糖及纤维素结构等领域，其谱图分辨能力

要优于相应的 MIR 光谱，但小米的结构鉴别研究

未见报道。因此，本课题采用三级 MIR 光谱，分

别开展华北及华东地区优质小米的结构和快速鉴

别研究工作，具有重要的应用研究价值。 

1  材料与方法 

1.1  实验材料 

龙山小米：山东省济南市；金小米：山东省

济宁市金乡县；黄小米：山西省长治市沁县；桃

花小米：河北省张家口市蔚县；红谷小米：河北

省石家庄市藁城区。 

1.2  实验仪器 

Spectrum 100 傅里叶中红外光谱仪：美国 PE

公司；Golden Gate ATR-FTIR 附件：英国 Specac 

公司。  

1.3  红外光谱检测 

红外光谱实验以空气为背景，每次对于信号

进行 8 次扫描累加。测温范围 303~393 K（变温

步长 10 K）。小米的一维 MIR 及二阶导数 MIR 光

谱数据采用 PE 公司 Spectrum v 6.3.5 操作软件（其

中二阶 MIR 光谱的平滑点为 13），小米的同步 2D- 

MIR 光谱数据采用清华大学 TD Versin 4.2 软件。 

2  结果与分析 

2.1  小米一维 MIR 光谱研究 

研究发现：五种小米的一维 MIR 光谱非常类

似，这主要是因为五种小米的化学成分相同，都

含有蛋白质、淀粉、脂肪、水溶性多糖等营养物

质，本文以龙山小米一维 MIR 光谱为例（图 1A），

开展系列小米的结构研究。其中 3 287.28 cm–1

频率处的吸收峰是龙山小米 OH 伸缩振动模式

（νOH-龙山小米-一维）；2 926.33 cm–1 频率处的吸收峰是

龙山小米CH2不对称伸缩振动模式（νasCH2-龙山小米-一维）；

2 855.58 cm–1 频率处的吸收峰是龙山小米 CH2 对

称伸缩振动模式（νsCH2-龙山小米-一维）；1 743.50 cm–1

频率处的吸收峰是龙山小米 C==O 伸缩振动模式

（νC==O-龙山小米-一维）；1 647.38 cm–1 和 1 638.18 cm–1

频率处的吸收峰是龙山小米酰胺Ⅰ带吸收峰

（νamide-Ⅰ-龙山小米-一维）；1 538.44 cm–1 频率处的吸收

峰是龙山小米酰胺Ⅱ带吸收峰（νamide-Ⅱ-龙山小米-一维）；

1 241.33cm–1 频率处的吸收峰是龙山小米酰胺Ⅲ

带吸收峰（νamide-Ⅲ-龙山小米-一维）；1 077.06 cm–1 和

997.39 cm–1 频率处的吸收峰是龙山小米 C—O 伸

缩振动模式（νC-O-龙山小米-一维），其它小米的一维 MIR

光谱数据见表 1。 

2.2  小米二阶导数 MIR 光谱研究 

以龙山小米的二阶导数 MIR 光谱为例（图 

2A），开展了系列小米的结构研究，其谱图分辨

能 力 要 优 于 相 应 的 一 维 M I R 光 谱 。 其 中

2 925.27 cm–1 频率处的吸收峰是龙山小米 CH2 不

对称伸缩振动模式（ ν a s C H 2 - 龙 山 小 米 - 二 阶 导 数 ）；

2 853.65 cm–1 频率处的吸收峰是龙山小米 CH2 对

称伸缩振动模式（νsCH2-龙山小米-二阶导数）；1 746.81 cm–1

和 1 710.80 cm–1 频率处的吸收峰是龙山小米

C==O 伸缩振动模式（νC==O-龙山小米-二阶导数）；1 692.16、 
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图 1  小米一维 MIR 光谱（303 K） 

Fig.1  One-dimensional MIR spectrum of millet (303 K) 

 
表 1  小米的一维 MIR 光谱数据（303 K） 

Table 1  Data of one-dimensional MIR spectrum of millet (303 K)                cm–1（A） 

小米种类 小米一维 MIR 光谱吸收频率及强度 

龙山小米 3 287.28（0.15），2 926.33（0.10），2 855.58（0.07），1 743.50（0.03），1 647.38（0.12），1 638.18（0.12），1 538.44（0.07），

1 534.83（0.07），1 529.06（0.07），1 241.33（0.08），1 077.06（0.22），997.39（0.40）； 

金小米 3 290.19（0.20），2 927.69（0.12），2 857.05（0.08），1 743.99（0.03），1 642.93（0.13），1 534.44（0.07），1 241.15（0.10），

1 077.21（0.31），996.38（0.61）； 

黄小米 3 288.22（0.22），2 927.22（0.13），2 856.23（0.09），1 743.54（0.04），1 639.14（0.14），1 535.16（0.08），1 519.20（0.07），

1 241.74（0.11），1 077.26（0.34），997.00（0.71）； 

桃花小米 3 289.32（0.16），2 928.85（0.09），2 857.05（0.06），1 746.33（0.03），1 641.91（0.12），1 638.20（0.12），1 543.94（0.07），

1 535.00（0.07），1 241.21（0.09），1 077.16（0.24），996.87（0.43）； 

红谷小米 3 278.32（0.08），2 926.28（0.05），2 855.09（0.04），1 743.67（0.02），1 637.43（0.08），1 534.61（0.05），1 239.28（0.05），

1 076.33（0.14），996.56（0.24）； 

 

 
 

图 2  小米二阶导数 MIR 光谱（303 K） 

Fig.2  Second derivative MIR spectrum of millet (303 K) 
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1 682.65、1 654.49、1 638.94 和 1 627.61 cm–1

频率处的吸收峰是龙山小米酰胺Ⅰ带吸收峰

（ νamide-Ⅰ -龙 山 小米-二阶导数）；1 558.15、1 537.07 和

1 510.31 cm–1 频率处的吸收峰是龙山小米酰胺Ⅱ

带吸收峰（νamide-Ⅱ -龙山小米 -二阶导数）；1 240.00 cm–1

频率处的吸收峰是龙山小米酰胺Ⅲ带吸收峰

（ νamide- Ⅲ - 龙 山 小 米 - 二 阶 导 数）；1 076.53、1 047.63、

1 016.17 和 990.92 cm–1 频率处的吸收峰是龙山小

米 C—O 伸缩振动模式（νC-O-龙山小米-二阶导数），其它

小米的二阶导数 MIR 光谱数据见表 2。 
 

表 2  小米的二阶导数 MIR 光谱数据（303 K） 

Table 2  Data of second derivative MIR spectrum of millet (303 K)               cm–1（A） 

小米种类 小米二阶导数 MIR 光谱吸收频率及强度 

龙山小米 

2 925.27（–0.00），2 853.65（–0.00），1 746.81（–0.00），1 710.80（–0.00），1 692.16（–0.00），1 682.65（–0.00），1 654.49

（–0.00），1 638.94（–0.00），1 627.61（–0.00），1 558.15（–0.00），1 537.07（–0.00），1 510.31（–0.00），1 240.00（–0.00），

1 076.53（–0.00），1 047.63（–0.00），1 016.17（–0.00），990.92（–0.00）； 

金小米 

2 926.70（–0.00），2 854.56（–0.00），1 746.90（–0.00），1 711.64（–0.00），1 692.04（–0.00），1 660.24（–0.00），1 639.32

（–0.00），1 628.00（–0.00），1 548.93（–0.00），1 512.43（–0.00），1 239.86（–0.00），1 076.84（–0.00），1 047.58（–0.00），

1 015.64（–0.00），991.10（–0.00）； 

黄小米 

2 926.22（–0.00），2 889.74（–0.00），2 854.14（–0.00），1 745.95（–0.00），1 710.81（–0.00），1 692.07（–0.00），1 682.17

（–0.00），1 651.08（–0.00），1 639.09（–0.00），1 627.95（–0.00），1 546.50（–0.00），1 510.82（–0.00），1 239.90（–0.00），

1 076.78（–0.00），1 046.97（–0.00），1 015.42（–0.00），991.44（–0.00）； 

桃花小米 

2 929.50（–0.00），2 854.21（–0.00），1 747.04（–0.00），1 712.73（–0.00），1 692.02（–0.00），1 681.91（–0.00），1 638.81

（–0.00），1 627.84（–0.00），1 556.54（–0.00），1 546.34（–0.0）0，1 511.86（–0.00），1 240.00（–0.00），1 076.72（–0.00），

1 047.00（–0.00），1 016.28（–0.00），990.60（–0.00）； 

红谷小米 
2 927.00（–0.00），2 853.69（–0.00），1 744.09（–0.00），1 653.98（–0.00），1 638.50（–0.00），1 617.22（–0.00），1 511.84

（–0.00），1 237.50（–0.00），1 076.26（–0.00），1 047.20（–0.00），1 016.00（–0.00），990.92（–0.00）； 

 

2.3  小米的同步 2D-MIR 光谱研究 

小米由于在 3 000 ~2 800 cm–1 频率范围内，

具有丰富的 MIR 光谱信息（包括：νasCH3-小米-二维、

νasCH2-小米-二维、νsCH2-小米-二维和 νCH-小米-二维），因此进一

步分别开展了龙山小米（图 3）、金小米（图 4）、

黄小米（图 5）、桃花小米（图 6）和红谷小米（图

7）的同步 2D-MIR 光谱研究。同步 2D-MIR 光

谱的谱图分辨能力优于传统的一维MIR光谱和二

阶导数 MIR 光谱。同步 2D-MIR 光谱包括：自动

峰和交叉峰。自动峰是对角线上的峰，其相对强

度代表该频率处的官能团对于物理扰动因素（热）

的敏感程度。交叉峰是对角线以外的峰，其相对

强度代表两个官能团之间存在着较强的分子内或

分子间相互作用。 

2.3.1  龙山小米 2D-MIR 光谱研究 

在 3 000 ~2 800 cm–1 频率范围内，开展了龙

山小米的同步 2D-MIR 光谱研究（图 3）。首先

在（2 850 cm–1，2 850 cm–1）、（2 900 cm–1，

2 900 cm–1 ）、（ 2 916 cm–1 ， 2 916 cm–1 ）和

（2 940 cm–1，2 940 cm–1）频率附近发现四个相

对强度较大的自动峰，其中（2 940 cm–1，2 940 cm–1）

频率处的自动峰强度最大，则证明该频率处的吸

收峰对应的官能团对于温度变化比较敏感，而

（2 900 cm–1，2 900 cm–1）则归属于龙山小米 C—H

伸缩振动模式对应的自动峰（νCH-龙山小米-二维）。实验

在（2 850 cm–1，2 900 cm–1）、（2 850 cm–1，

2 940 cm–1）和（2 900 cm–1，2 940 cm–1）频率范

围内发现三个相对强度较大的交叉峰，则进一步

证明：龙山小米 νasCH2-龙山小米-二维和 νCH-龙山小米-二维对应

的官能团之间存在着较强的分子内相互作用。 
 

 
 

图 3  龙山小米同步 2D-MIR 光谱（3 000~2 800 cm–1） 

Fig.3  Synchronous 2D-MIR spectrum of  
longshan-millet (3 000~2 800 cm–1) 
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2.3.2  金小米 2D-MIR 光谱研究 

在 3 000~2 800 cm–1 频率范围内，开展了金小

米的同步 2D-MIR 光谱研究（图 4）。首先在

（ 2 852 cm–1 ， 2 852 cm–1 ）、（ 2 890 cm–1 ，

2 890 cm–1 ）、（ 2 922 cm–1 ， 2 922 cm–1 ）和

（2 945 cm–1，2 945 cm–1）频率附近发现四个相

对 强 度 较 大 的 自 动 峰 ， 其 中 （ 2 852cm–1 ，

2 852 cm–1）频率处的自动峰强度最大，则证明该

频率处的吸收峰对应的官能团对于温度变化比较

敏感，而（2 890 cm–1，2 890 cm–1）则归属于金小

米 C—H 伸缩振动模式对应的自动峰（νCH-金小米-二维）。

实验在（2 852 cm–1，2 922 cm–1）和（2 890 cm–1，

2 945 cm–1）频率范围内，发现二个相对强度较大

的交叉峰，则进一步证明：金小米 νasCH2-金小米-二维、

νsCH2-金小米-二维和 νCH-金小米-二维对应的官能团之间存在

着较强的分子内相互作用。 

 

 
 

图 4  金小米同步 2D-MIR 光谱（3 000~2 800 cm–1） 

Fig.4  Synchronous 2D-MIR spectrum of  
gold-millet (3 000~2 800 cm–1) 

 
2.3.3  黄小米 2D-MIR 光谱研究 

在 3 000~2 800 cm–1 频率范围内，开展了黄小

米的同步 2D-MIR 光谱研究（图 5）。首先在（2 

853 cm–1，2 853 cm–1）、（2 885 cm–1，2 885 cm–1）、

（2 923 cm–1，2 923 cm–1）、（2 950 cm–1，2 

950 cm– 1）、（2 960 cm– 1，2 960 cm– 1）和

（2 975 cm–1，2 975 cm–1）频率附近发现六个相

对强度较大的自动峰，其中（2  8 53  cm – 1，

2 853 cm–1）频率处的自动峰强度最大，则证明该

频率处的吸收峰对应的官能团对于温度变化比较

敏感，（2 885 cm–1，2 885 cm–1）则归属于黄小米 

 

CH 伸缩振动模式对应的自动峰（νCH–黄小米 -二维），

（2 960 cm–1，2 960 cm–1）归属于黄小米 CH3 不

对称伸缩振动模式对应的自动峰（νasCH3-黄小米-二维）。

实验在（2 853 cm–1，2 923 cm–1）、（2 885 cm–1，

2 950 cm–1）、（2 885 cm–1，2 975 cm–1）、（2 923 cm–1，

2 960 cm–1）和（2 950 cm–1，2 975 cm–1）频率

范围内，发现五个相对强度较大的交叉峰，则

进一步证明：黄小米 νasCH2-黄小米-二维、νsCH2-黄小米-二维、

νCH-黄小米 -二维和 νasCH3-黄小米 -二维对应的官能团之间

存在着较强的分子内相互作用。  

 

 
 

图 5  黄小米同步 2D-MIR 光谱（3 000~2 800 cm–1） 

Fig.5  Synchronous 2D-MIR spectrum of  
yellow-millet (3 000~2 800 cm–1) 

 
2.3.4  桃花小米 2D-MIR 光谱研究 

在 3 000~2 800 cm–1 频率范围内，开展了桃花

小米的同步 2D-MIR 光谱研究（图 6）。首先在

（ 2 852 cm–1 ， 2 852 cm–1 ）、（ 2 892 cm–1 ，

2 892 cm–1）、（2 942 cm–1，2 942 cm–1）频率附近发

现三个相对强度较大的自动峰，其中（2 852 cm–1，

2 852 cm–1）频率处的自动峰强度最大，则证明

该频率处的吸收峰对应的官能团对于温度变化

比较敏感，而（2 892 cm–1，2 892 cm–1）则归属

于桃花小米 C—H 伸缩振动模式对应的自动峰

（νCH-桃花小米-二维）。实验在（2 852 cm–1，2 892 cm–1）、

（2 852 cm–1，2 942 cm–1）和（2 892 cm–1，

2 942 cm–1）频率范围内，发现三个相对强度较大

的交叉峰，则进一步证明：桃花小米 νasCH2-桃花小米-二维

和 νCH-桃花小米-二维对应的官能团之间存在着较强的

分子内相互作用。 
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图 6  桃花小米同步 2D-MIR 光谱（3 000~2 800 cm–1） 

Fig.6  Synchronous 2D-MIR spectrum of  
peachblossom-millet (3 000~2 800 cm–1) 

 

2.3.5  红谷小米 2D-MIR 光谱研究 

在 3 000~2 800 cm–1 频率范围内，开展了红谷

小米的同步 2D-MIR 光谱研究（图 7）。首先在

（2 850 cm–1，2 850 cm–1）、（2 920 cm–1，

2 920 cm–1）和（2 943 cm–1，2 943 cm–1）频率附

近 发 现 三 个 相 对 强 度 较 大 的 自 动 峰 ， 其 中

（2 920 cm–1，2 920 cm–1）频率处的自动峰强度 

最大，则证明该频率处的吸收峰对应的官能团对

于温度变化比较敏感。而在（ 2 850 cm–1 ，

2 920 cm–1）频率范围内，发现一个相对强度较大

的交叉峰，则进一步证明：红谷小米 νasCH2-红谷小米-二维

和 νsCH2-红谷小米-二维对应的官能团之间存在着较强的

分子内相互作用。五种小米的相关同步 2D-MIR

光谱数据见表 3。 
 

 
 

图 7  红谷小米同步 2D-MIR 光谱（3 000~2 800 cm–1） 

Fig.7  Synchronous 2D-MIR spectrum of  
honggu-millet (3 000~2 800 cm–1) 

 
表 3  小米的同步 2D-MIR 光谱数据（3 000~2 800 cm–1） 

Table 3  Data of Synchronous 2D-MIR spectrum of millet (3 000~2 800 cm–1)            cm–1, cm-1 

小米种类 自动峰 交叉峰 

龙山小米 （2 850，2 850），（2 900，2 900），（2 916，2 916），（2 940，2 940） （2 850，2 900），（2 850，2 940）（2 900，2 940） 

金小米 （2 852，2 852），（2 890，2 890），（2 922，2 922），（2 945，2 945） （2 852，2 922），（2 890，2 945） 

黄小米 
（2 853，2 853），（2 885，2 885），（2 923，2 923），（2 950，2 950），

（2 960，2 960），（2 975，2 975） 

（2 853，2 923），（2 885，2 950），（2 885，2 975），

（2 923，2 960），（2 950，2 975） 

桃花小米 （2 852，2 852），（2 892，2 892），（2 942，2 942） （2 852，2 892），（2 852，2 942），（2 892，2 942）

红谷小米 （2 850，2 850），（2 920，2 920），（2 943，2 943） （2 850，2 920） 

 

由表 3 数据可知，小米相应的同步 2D-MIR

光谱存在着一定的差异性。这主要是因为不同产

地的小米，由于生长环境的不同，其油脂含量及

种类有一定的差异性，而其对应的红外吸收峰

（νasCH3-二维、νasCH2-二维、νsCH2-二维 和 νCH-二维）对于

物理扰动因素（热）的敏感程度及相互作用关系

存在着较大的差异性，因而可以快速有效的鉴别

上述五种小米。 

3  结论 

小米的红外吸收模式包括：νOH、νasCH3、νasCH2、

νsCH2、νCH、νC==O、νamide-Ⅰ、νamide-Ⅱ、νamide-Ⅲ和 νC—O。

在 303~393 K 的温度范围内，小米（νasCH3-二维、

νasCH2-二维、νsCH2-二维 和 νCH-二维）对应的红外吸收峰

显示出不同的敏感程度及相互作用关系。本文拓

展了三级MIR光谱在优质小米结构及快速鉴别的

应用范围，具有重要的应用研究价值。 
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