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摘要!为规范油茶籽油市场%维护消费者权益!建立了快速%准确鉴别压榨油茶籽油和浸出油茶籽油

的方法& 通过傅里叶变换红外光谱仪对大量压榨油茶籽油和浸出油茶籽油样品进行扫描!提取特

征波段数据!运用 M4Z5\:A]%P;64]平滑"MP$%多元散射校正"jM.$%标准正态变量变换"M*e$%一

阶导数"gQ$和二阶导数"MQ$方法进行预处理!然后结合偏最小二乘法"aRM$%支持向量机"Mej$

和Wa人工神经网络"WaO**$建立鉴别模型& 结果表明!偏最小二乘法和 Wa人工神经网络建模

时!MP平滑预处理方法最好!得到的 MP%aRM和 MP%WaO**两模型的验证集相关系数%验证集均

方根误差%鉴别准确率分别为 "@-'- 0 和 "@0!# !%"@/!! ' 和 "@!"& 0%$$@('H和 #""H#支持向量

机建模宜采用 M*e预处理!建立的 M*e%Mej模型验证集相关系数%验证集均方根误差和鉴别准

确率分别为 "@-'# (%"@$$! #%$$@('H& 因此!红外光谱技术用于鉴别压榨油茶籽油和浸出油茶籽

油是可行的&
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DD油茶籽油是我国特有的木本食用油脂$其脂肪

酸组成与橄榄油相似$有*东方橄榄油+之称(#)

% 目

前$油茶籽油的生产工艺主要有压榨法和溶剂浸出

法% 压榨法制取的油茶籽油色泽浅'风味纯正'营养

成分含量高$但出油率较低!浸出法一般是对压榨后

的茶籽饼进行浸出$将残留的油脂提取出来$提高出

油率$但得到的油茶籽油营养成分被破坏较大$含有

较多的非油脂成分$色泽深$后续精炼工艺复杂(!)

%

市场上压榨油茶籽油需求大于浸出油茶籽油$价格

也比浸出油茶籽油高出 ! J/ 倍% 虽然食用油产品

国家标准要求在包装上标示生产工艺是*压榨+还

是*浸出+法(/)

$但有些企业或商家为了追求高额利

润$将浸出油茶籽油假冒为压榨油茶籽油$严重损害

了消费者的权益% 为了规范油茶籽油市场和保护消

费者的利益$亟待探索出一种快速'准确的方法进行

压榨油茶籽油和浸出油茶籽油的鉴别%

红外光谱技术根据分子内部原子间的相对振动

和分子转动等信息来确定物质分子结构$得到样品中

丰富的化学成分信息$是近年来迅速发展起来的无损

检测技术$具有高灵敏度'高度计算机化等特点(()

%

目前$应用近红外光谱分析技术对食用植物油掺伪鉴

别有一定的研究$包括牛油果油掺伪鉴别(&)

$橄榄油

品质分级(')

'掺伪鉴别(-)与溯源($ %0)及油茶籽油的真

伪鉴别分析等方面(#" %##)

$但未见应用红外光谱鉴别

压榨油茶籽油和浸出油茶籽油的研究报道% 油茶籽

油生产工艺不同$营养成分组成或含量可能发生改

变$导致不同基团或同一基团产生的红外光谱在吸收

峰的位置和强度上有所不同$利用这种差异可以鉴别

出油茶籽油的生产工艺% 因此$本研究采用傅里叶变

换红外光谱仪扫描大量油茶籽油加工厂采集的压榨

油茶籽油和浸出油茶籽油样品$筛选两种生产工艺的

油茶籽油特征指标$采用多种数据处理方法$建立鉴

别模型$以期为压榨油茶籽油和浸出油茶籽油的鉴别

提供一种快速'准确的方法%

:;材料与方法

#@#D样本及样本集划分

油茶籽油&$' 个样本采集于广东省油茶籽油生

产企业$其中压榨油茶籽油样本 (' 个$浸出油茶籽

油样本 (" 个%

采用 Ma)̂ "[43E6>[>\E;X\5;8589`4[>V ;8 n;58\

B%]V5[\48<>[#算法选取建模集和验证集样本% 选

择 '" 个样本作为建模集$包括 !- 个浸出油茶籽油

和 // 个压榨油茶籽油!其余 !' 个样本为验证集$包

括 #/ 个浸出油茶籽油和 #/ 个压榨油茶籽油%

#@!D红外光谱采集及光谱数据预处理

采用*5<;6>\5M #" 傅里叶变换红外光谱仪"赛

默飞世尔科技有限公司#采集压榨油茶籽油和浸出

油茶籽油红外光谱信息% 光谱检测范围 ( """ J(""

<3

%#

$分辨率 ( <3

%#

% 每个样本重复扫描 / 次$以

其平均值作为样本最终吸光度%

由于采集的红外光谱原始数据不仅包含了样本

的化学信息$还包含了许多外界干扰信息$因此有必

要采用合理的预处理方法消除干扰因素$以提高模

型的准确性% 采用 j4\64̀ b!"#'` 软件对光谱数据

进行预处理$包括 M4Z5\:A]%P;64]平滑"MP#'多元

散射校正"jM.#'标准正态变量变换" M*e#'一阶

导数"gQ#和二阶导数"MQ#%

#@/D模型建立与评价

采用偏最小二乘法"aRM#'支持向量机"Mej#

和Wa人工神经网络"WaO**#构建压榨油茶籽油与

浸出油茶籽油鉴别模型$具体过程如图 # 所示&先将

压榨油和浸出油分别进行赋值$即浸出油茶籽油样

本为 "'压榨油茶籽油样本为 #$以此作为分类变

量!再对原始光谱数据实施预处理$增强光谱特征$

提取特征向量作为变量$构建鉴别模型$采用验证集

相关系数"J

a

#'验证集均方根误差"J-58*#和鉴别

准确率"J

X

#参数来评价模型的优劣(##)

% 类型判别

依据&分类变量预测值 ?

a5

$当 ?

a5

&

"@&$则属于 " 类

即浸出油茶籽油$当?

a5

t"@& 则属于 # 类即压榨油

茶籽油%

图 :;模型的建立与评价

('
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<;结果与分析

!@#D压榨油茶籽油与浸出油茶籽油特征光谱分析

图 ! 为压榨油茶籽油和浸出油茶籽油样本的红

外光谱图% 从图 ! 可以看出$压榨油茶籽油和浸出

油茶籽油样本的红外光谱在 ( """ J("" <3

%#范围

内差别微小$均在 / ""-'! 0!('! $&!'# -(-'# ('!'#

/--'# #'/'-!/ <3

%#有吸收峰$肉眼难以区分两者

的差别% 虽然两者的特征吸收峰一样$但是吸光度

及变化趋势却有所差异$因此需要采用化学计量学

方法进行分类鉴别%

图 <;浸出油茶籽油#)$和压榨油茶籽油#1$的红外光谱图

!@!D压榨油茶籽油与浸出油茶籽油 aRM 鉴别模型

的建立及预测

!@!@#D主成分数的确定

采用交叉验证法确定回归模型中最佳主成分

数$建立 aRM 模型$ 以交叉验证均方根误差

"J-58',#和相关系数"J

.e

#确定 aRM 模型的最佳

主成分数% 研究不同主成分数对应的 J

.e

和

J-58',$其变化曲线如图 / 所示% 由图 / 可知$

J-58',曲线随主成分数的增加呈递减后又上升趋

势$J

.e

曲线随主成分数的增加呈递增后又下降趋

势% 综合考虑$确定回归模型中的最佳主成分数

为 (%

图 =;主成分数与相关系数和交叉验证均方根误差关系

!@!@!D不同预处理方法的模型结果

选取较佳主成分数进行 aRM 建模$& 种预处理

方法对应的模型结果如表 ! 所示% 由表 ! 可知$经

MP'jM.和 gQ预处理后$相比原始光谱模型的 J

a

分别上升了 "@#(! !' "@""0 -'"@""! /$然而经 M*e

和 MQ预处理$相比原始光谱其模型 J

a

则是分别下

降了 "@"$$ ('"@""0 -% 这很可能是因为 MP和jM.

通过消除样本散射从而滤掉了一些噪声$而经过

gQ'MQ和 M*e虽然消除了噪声但同时也滤掉了一

部分有用信息% 在上述 & 种预处理方法中$MP平滑

预处理后建立的模型验证集 J

a

最大$且验证集

J-58*最小$因此 MP平滑联合偏最小二乘法"MP%

aRM#建模效果较优%

表 <;不同预处理方法的EZM模型结果

预处理方法
建模集

相关系数J

.e

均方根误差J-58',

验证集

相关系数J

a

均方根误差J-58*

原始光谱 "@-'! ( "@/!# 0 "@'!& - "@/0" "

M4Z5\:A]%P;64]平滑"MP# "@--# " "@!-' - "@-'- 0 "@/!! '

多元散射校正"jM.# "@'-0 " "@/'& ! "@'/& ( "@/$' 0

标准正态变量变换"M*e# "@'0$ ( "@/&' " "@&/- / "@(/# 0

一阶导数"gQ# "@-&& $ "@/!& - "@'!$ " "@/0# /

二阶导数"MQ# "@-&& # "@/!' # "@'#' " "@/0/ $

!@!@/DMP%aRM 模型对压榨油茶籽油与浸出油茶

籽油的鉴别分析

应用 MP%aRM 模型对建模集和验证集样本进

行鉴别分析$其结果如图 ('图 & 所示%

从图 ('图 & 可以看出$该模型对建模集和验证

集大部分样本鉴别结果准确$只有少数样本出现误

判$统计分析结果如表 / 所示%

由表 /可知$该模型对建模集和验证集的误判个

数分别为 ''/% 建模集样本鉴别过程中$将 (个浸出油

样本"预测值分别为 "@-## !'"@'0& #'"@&!' &'"d'&( /#

误判为压榨油样本$! 个压榨油样本 "预测值为

"@(!0 #'"@!($ '#误判为浸出油样本% 验证集样本鉴别

过程中$将 #个浸出油样本"预测值为 "@'#' &#误判为

压榨油样本$! 个压榨油样本"预测值为 "d//-('

"@("& &#误判为浸出油样本% MP%aRM模型对建模集

和验证集的鉴别准确率分别为 0"H'$$@('H%

&'
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注&图中圈内的点表示鉴别错误的样本% 下同%

图 @;MDFEZM对建模集样本鉴别结果

图 A;MDFEZM对验证集样本鉴别结果

表 =;MDFEZM模型对压榨油与浸出油鉴别统计结果

样本类型 实际类别
预测结果

" #

鉴别准确率KH 相关系数J 均方根误差J-58

建模集
" !/ (

# "! /#

DD0"@""DDDDD"@--# " DDD"@!-' -

验证集
" #! #

# "! ##

DD$$@('DDDDD"@-'- 0 DDD"@/!! '

!@/D压榨油茶籽油与浸出油茶籽油 Mej鉴别模型

的建立与预测

!@/@#DMej参数寻优

网格全局寻优算法是将参数的寻优范围划分为

网格形式并遍历网格内的所有参数点去搜寻最优

值% 网格寻优算法的精确度与参数寻优范围及所设

步长有关$可通过扩大寻优范围或减小步长来提高

精确度(#!)

% 当平均误差 -58最小时$其对应的惩

罚系数"'#和松弛系数"2#便是最优值%

!@/@!D不同预处理方法的模型结果

利用网格全局寻优算法分别优化惩罚系数 '

和松弛系数 2 并建立分类模型$& 种预处理方法对

应的模型预测结果如表 ( 所示% 从表 ( 可知$预处

理后$J

a

相比于原光谱都有不同程度的上升$在上

述 & 种预处理方法中$M*e的J

a

最大$因此 M*e联

合支持向量机"M*e%Mej#建模效果最优%

表 @;不同预处理方法的M[Y模型结果

预处理方法
支持向量

机数 75,

参数

惩罚系数' 松弛系数 2

建模集

J

.e

J-58',

验证集

J

a

J-58*

原始光谱 (& $@" "@!&" " "@0$/ & "@"0" - "@(0/ / "@$'# &

M4Z5\:A]%P;64]平滑"MP# (! $@" "@"/# ! "@$&! ! "@!'" $ "@&0' ( "@($0 /

多元散射校正"jM.# &' "@& "@"#& ' "@0"( # "@!#' # "@'!' ! "@&!" '

标准状态变量变换"M*e# '" #@" "@&"" " "@00/ / "@"&- 0 "@-'# ( "@$$! #

一阶导数"gQ# /( #@" !@""" " "@-'! " "@/!$ / "@'"# ' "@("0 /

二阶导数"MQ# /( !@" $@""" " "@-$$ / "@/"$ & "@'"/ / "@(#& (

!@/@/DM*e%Mej模型对压榨油茶籽油与浸出油

茶籽油的鉴别分析

用 M*e%Mej模型对建模集和验证集样本进

行鉴别分析$其结果如图 ''图 - 所示%

图 B;M\[FM[Y对建模集样本鉴别结果

图 G;M\[FM[Y对验证集样本鉴别结果

DD从图 ''图 - 可以看出$M*e%Mej模型对建模

集样本类型鉴别完全正确$验证集样本有个别误判$

具体结果如表 & 所示%

从表 & 可知$模型对建模集样本鉴别准确率为

''
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#""H% 对验证集误判个数为 /$其中$将 # 个浸出

油样本"预测值为 "@'"/ 0#误判为压榨油样本$将 !

个压榨油样本"预测值分别为 "@"(! -'"@!/0 !#误

判为浸出油样本% M*e%Mej模型对建模集和验证

集的鉴别准确率分别为 #""H'$$@('H%

表 A;M\[FM[Y模型对压榨油与浸出油鉴别统计结果

样本类型 实际类别
预测结果

" #

鉴别准确率KH 相关系数J 均方根误差J-58

建模集
" !- ""

# "" //

DD#""""DDDDDD"@00/ / DDD"@"&- 0

验证集
" #! "#

# "! ##

DD$$@('DDDDDD"@-'# ( DDD"@$$! #

!@(D压榨油茶籽油与浸出油茶籽油 WaO**鉴别

模型的建立与预测

!@(@#D输入层的确定

由于采集的红外光谱数据维数高$如果将其直

接作为人工神经网络的输入变量$则会导致输入层

数过多$会使模型复杂而且泛化能力低(#/)

% 同时$

数据中一些无关信息也会降低模型质量% 因此$采

用主成分分析法"a.O#对光谱数据进行降维处理以

剔除冗余信息$来提高建模速度和质量(#()

% 根据主

成分累积贡献率确定主成分数$主成分累积贡献率

见图 $% 从图 $ 可知$前 ' 个主成分累积贡献率到

达 00d//H$说明前 ' 个主成分包含了原始 0"# 个波

数中 00@//H的信息% 因此$选择最佳的主成分数 '

作为输入层数%

图 H;主成分的累积贡献率

!@(@!D不同预处理方法的模型结果

采用 /层Wa人工神经网络$输入层为 !@(@#优选

的主成分$选用\48[59和 EYX>658>作为隐含层和输入层

的转移函数$训练函数选用 \X45863% 人工神经网络的

相应参数设置&最大训练步数 # """$目标误差 "@""" #$

速率 "@"&% 不同预处理方法模型结果如表 '所示%

表 B;不同预处理方法RE7\\模型结果

预处理方法
建模集

相关系数J

.e

均方根误差J-58',

验证集

相关系数J

a

均方根误差J-58*

原始光谱 "@$&& ! "@!&- ! "@'$$ " "@/$0 -

M4Z5\:A]%P;64]平滑"MP# "@0/0 ( "@#&- 0 "@0!# ! "@!"& 0

多元散射校正"jM.# "@$!- $ "@!0/ " "@-#( " "@/$0 -

标准正态变量变换"M*e# "@$-- / "@!(" ( "@'"$ ! "@(&0 &

一阶导数"gQ# "@$0# # "@!(- 0 "@'(" - "@(0! #

二阶导数"MQ# "@$$( $ "@#-- 0 "@-"& " "@/// 0

DD由表 ' 可知$不同的预处理方法建模集的相关

系数分布范围为 "@$!- $ J"@0/0 ($验证集的相关

系数分布范围为 "@'"$ ! J"@0!# !$其中 MP平滑

数据建模效果最优$其验证集 J

a

'J-58*分别为

"d0!# !'"@!"& 0% 因此$MP平滑和主成分分析联

合 Wa人工神经网络 " MP%WaO**# 建模效果

最优%

!@(@/DMP%WaO**模型对压榨油茶籽油与浸出油

茶籽油的鉴别分析

应用 MP%WaO**模型对建模集和验证集样本

进行鉴别分析$其结果如图 0'图 #" 所示%

图 I;MDFRE7\\对建模集样本鉴别结果

-'
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图 :J;MDFRE7\\对验证集样本鉴别结果

DD从图 0'图 #" 可以看出$该模型对压榨油茶籽

油鉴别效果很好$没有出现错误% 统计建模集'验证

集鉴别正确和错误的个数$具体结果如表 - 所示%

从表 - 可知$模型对建模集中的 # 个浸出油样

本"预测值为 "@'#$ &#误判为压榨油样本$验证集

样本全部鉴别正确% MP%WaO**模型对建模集和

验证集的鉴别准确率分别为 0$@//H'#""H$该模

型鉴别效果很好%

表 G;MDFRE7\\模型对压榨油与浸出油鉴别统计结果

样本类型 实际类别
预测结果

" #

鉴别准确率KH 相关系数J 均方根误差J-58

建模集
" !' "#

# "" //

DD0$@//DDDD D"@0/0 ( DDD"@#&- 0

验证集
" #/ ""

# "" #/

DD#"""@DDDD D"@0!# ! DDD"@!"& 0

=;结;论

根据压榨油茶籽油与浸出油茶籽油在 / ""-'

! 0!('! $&!'# -(-'# ('!'# /--'# #'/'-!/ <3

%#处

的红外光谱吸收特征$分析了 MP'jM.'M*e'gQ'MQ

& 种不同预处理方式对 aRM'Mej和 WaO**/ 种模

型的预测精确度$优选出 MP%aRM' M*e%Mej'

MP%WaO**/种能快速鉴别压榨油茶籽油和浸出

油茶籽油的模型$对验证集的鉴别准确率分别为

$$d('H'$$@('H和 #""H$其中 MP%WaO**模型

的验证集相关系数 J

a

最大'验证集均方根误差

J-58*最小和鉴别准确率最高$对压榨油茶籽油和

浸出油茶籽油的鉴别效果最好% 研究结果为压榨油

茶籽油和浸出油茶籽油的鉴别提供了一种快递'准

确的方法$也为拓展红外光谱的应用提供了科学

依据%
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