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摘要!为了探索基于近红外光谱技术快速无损鉴别掺假油茶籽油的可行性"以赣南茶油为研究对

象"通过掺入不同植物油如玉米油%花生油%菜籽油%葵花籽油和大豆油等制备掺假油茶籽油"应用

近红外光谱技术采集其光谱特征信息"对比不同预处理方法和主成分数"并结合线性和非线性建模

方法建立油茶籽油掺假鉴别模型"以识别准确率!纯油茶籽油样品和掺假油茶籽油样品被正确判

别的比例#%灵敏度!纯油茶籽油样品被正确判别为纯油茶籽油的比例#%特异性!掺假油茶籽油样

品被正确判别为掺假油茶籽油的比例#作为模型的评价指标"优选出最佳模型& 结果表明(二阶微

分联合线性判别分析!5C#BC@#模型为最优线性模型"标准正态变量变换联合人工神经网络

!5?D#@??#模型为最优非线性模型"两个模型的识别准确率%灵敏度%特异性分别为 '2&7$<%

%""<%'2&11<和 '$&''<%%""<%'$&$$<& 5?D#@??模型鉴别效果优于 5C#BC@模型"说明

非线性模型更适于油茶籽油掺假判别"该模型能更准确地鉴别油茶籽油是否掺假&

关键词!赣南茶油$掺假鉴别$线性判别分析$人工神经网络
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88油茶籽油#又名茶油!木籽油!山茶油#取自山茶

科山茶属油茶树种子#是我国特有木本植物油之

一/%0

" 油茶籽油富含油酸!亚油酸等不饱和脂肪

酸/!0

#其脂肪酸组成与橄榄油非常相似/10

#被称为

)东方橄榄油*

/:0

"

油茶籽油既可以食用也可以入药#市场上的价

格比普通植物油高 7 c%" 倍" 随着人们生活水平的

提高和健康意识的增强#油茶籽油受到消费者的关

注/70

" 一些不法经营者以高额利润为目标#在油茶

籽油中混入相对便宜的普通植物油作为纯油茶籽油

出售#严重损害了消费者和合法经营者的正当权益"

目前#油茶籽油的掺假鉴别方法主要有气相色谱

法/3 #20

!气质联用法/$ #%"0

!液相色谱法/%%0

!核磁共振

法/%! #%10

!电子鼻/%: #%70

!电子舌/%30等方法" 这些方

法对仪器设备要求较高#需要大型!昂贵的设备或复

杂的预处理/%20

#因此整个检测过程耗时!复杂且成

本高#无法满足快速鉴别掺假油茶籽油的要求" 近

红外光谱技术近年来发展迅速/%$0

#其不需要任何处

理#可以直接测试/%'0

#具有高效率!高速!无损耗!绿

色等特点#还可以同时测定几种不同的成分/!" #!%0

"

目前#已经报道了一些应用近红外光谱技术检测掺

假油茶籽油的研究/!! #!:0

" 上述研究方法一般采用

整个光谱的数据或吸收峰附近的一些光谱数据作为

研究对象#导致数据的冗余或缺失#从而无法有效地

提取对建模有用的信息#同时主成分数对模型效果

的影响研究很少#目前也没有线性建模方法和非线

性建模方法对油茶籽油掺假鉴别的比较研究"

针对上述问题#本文以赣南茶油为研究对象#通

过掺入不同植物油如玉米油!花生油!菜籽油!葵花

籽油和大豆油等制备掺假油茶籽油#应用近红外光

谱技术采集其光谱特征信息#对比不同预处理方法

和主成分数#并结合线性和非线性建模方法建立油

茶籽油掺假鉴别模型#研究快速无损鉴别掺假油茶

籽油的可行性#为准确识别油茶籽油真伪提供一种

快速鉴别方法#也为后续开发便携式掺假油茶籽油

检测仪提供基础数据"

&'材料与方法

%&%8试验材料

%&%&%8试验样品

本试验共选取 7 个赣南茶油样品#为保证样品

真实性#均来源于赣州本地油茶籽自榨" 模拟掺假

的植物油有玉米油!葵花籽油!花生油!菜籽油!大豆

油#各类植物油均来自 1 个不同产地#模拟掺假的植

物油样品共计 %7 个" 准备样品时#将这 %7 个模拟

掺假的植物油样品掺入 7 个赣南茶油样品中#掺假

比例分别为 %<!1<!3<!%"<!%7<和 !"<#每份

样品约 %" /#共得到 :7" 份掺假油茶籽油样品" 另

外#按混合比例 %"<!!"<!:"<!$"<!%""<将 7

个纯油茶籽油样品两两混匀#共获得 :7 份不同的纯

油茶籽油样品"

试验用油均由国家油茶产品质量监督检验中心

提供#经检验均符合相关国家标准" 试验期间#所有

样品均在保质期内"

%&%&!8试验仪器及软件

C5!7"" 型近红外光谱仪$配备浆状杯%#福斯

分析仪器有限公司'近红外光谱仪自带的光谱分析

软件 f-+5>'gL;FLb!"%' 软件#美国 4MRgL;MfEN,

公司"

%&!8试验方法

%&!&%8近红外光谱采集

利用C5!7"" 型近红外光谱仪采集样品的近红

外漫反射光谱" 测试参数为&光谱扫描范围 $11 c

! 7"" +K$%! """ c: """ *K

#%

%'扫描次数 1! 次'光

谱分辨率 1&7 +K'采集温度为室温$!1 c!7 j%"

每个样品测试 1 次#取平均值作为该样品的最终

光谱"

%&!&!8光谱预处理

采集的近红外光谱含有丰富的信息#主要反
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映的是含氢基团的合频吸收以及倍频吸收特征"

另一方面#这些信息中存在信噪比低!谱带重叠激

烈!频谱信息的专业属性差等影响模型预测效果

的要素" 因此#在建模前需要对采集的原始光谱

进行预处理" 典型的光谱预处理方法有均值中心

化$g9%!标准正态变量变换$ 5?D%!多元散射校

正$g59%!一阶微分$6C%!二阶微分$ 5C%等" g9

可以将每个数据矩阵减去平均值#简化和稳定后

续数据处理单元的计算'5?D和 g59可以消除表

面散射!固体颗粒尺寸和光程变化对近红外漫反

射光谱的影响#实现噪声去除效果'6C!5C等导数

预处理方法可以降低由系统内部引起的随机噪

声#并且可以提高处理后信号频率的分辨率/!70

"

选择上述几种方法对光谱进行预处理"

%&!&1 8建模方法和评价指标

油茶籽油掺假信息与近红外光谱数据之间的

关系是线性的还是非线性还有待研究#因此在本

试验中#尝试用线性判别分析$BC@%和人工神经

网络$@??%构建茶油掺假鉴别模型" 详细建模过

程如图 % 所示"

图 &'油茶籽油掺假鉴别模型构建过程

88由图 % 可见#油茶籽油掺假鉴别模型构建具

体过程为&

!

将不同掺假比例油茶籽油进行赋值#

即纯油茶籽油为 %#非纯油茶籽油为 !#此为分类

变量 !

;

'

"

对原始光谱进行预处理#既去除噪声影

响又增强光谱特征'

#

主成分分析$X9@%降维#简

化模型'

$

采用 BC@和 @??分别构建分类变量与

光谱之间的线性和非线性模型#以识别准确率$纯

油茶籽油样品和掺假油茶籽油样品被正确判别的

比例%!灵敏度$纯油茶籽油样品被正确判别为纯

油茶籽油的比例%!特异性$掺假油茶籽油样品被

正确判别为掺假油茶籽油的比例%作为油茶籽油掺

假鉴别模型的评价指标#分别优选出最佳模型'

,

以

该模型预测训练集和验证集样本#得到预测值 !

[

#

并判别其真假" 具体判别依据&分类变量预测值

!

[

#真实分类变量!

;

#当 !

[

#!

;

h"#则属于该类别#

判别正确'当!

[

#!

;

h#%#则属于将非纯油茶籽油

判别为纯油茶籽油#判别错误'当!

[

#!

;

h%#则属于

将纯油茶籽油判别为非纯油茶籽油#判别错误"

$'结果与分析

!&%8光谱分析

本研究共采集到 :'7 份纯油茶籽油和掺假油

茶籽油样品的近红外光谱图#所有样品的原始近

红外光谱如图 ! 所示"

图 $'所有样品的原始近红外光谱

88由图 ! 可知#在 $11 c! 7"" +K的近红外光谱

范围内#油茶籽油主要有 : 个吸收峰#分别位于

% !""!% :""!% 2"" c% $"" +K和 ! %7" +K附近#

分别反映的是 (9(=伸缩振动的二级倍频#

(9(=一级 倍 频 及 二 级 倍 频 的 合 频 吸 收#

(

((

9= 9=中 (9(=伸缩振动的一级倍频#

(9(=伸缩振动的合频吸收信息/!30

#$1" c% %"" +K

以及! !"" c! 7"" +K的吸收光谱包含较多与建模

无关的信息#可以舍去#故本研究选取 % %"" c

! !"" +K作为建模光谱区间" 从图 ! 还可知#纯油茶

籽油与掺伪油茶籽油的光谱曲线基本类似#重叠明

显#很难用肉眼直接从中分辨出掺假油茶籽油的光

谱#因此需要对光谱进行预处理#以增强光谱特征"

!&!8BC@油茶籽油掺假鉴别模型的建立

!&!&%8样本划分与主成分数的确定

将 :'7 份样本随机划分为训练集和验证集#训

练集为 11" 份样本$掺伪油茶籽油和纯油茶籽油分

别为 1"" 份和 1" 份%#验证集为 %37 份样本$掺伪油

茶籽油和纯油茶籽油分别为 %7" 份和 %7 份%"

选用合理的主成分数不仅可以提高模型的稳定

性和精密度#还可以减少运算时间/!20

" 在本研究中#

使用交叉验证法/!$0确定鉴别模型的最佳主成分数#

:3
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主成分数从 %至 %"#每隔一个数分别试建BC@模型#

以训练识别准确率和交叉验证识别准确率作为评价

指标#确定BC@模型的最佳主成分数" BC@模型在

不同主成分数下训练和验证的结果如图 1所示"

图 )'U!0模型在不同主成分数下训练和验证的结果

由图 1 可知#主成分数对BC@识别模型的预测

结果有较大影响#当主成分数小于 $ 时#随着主成分

数的增加#训练集和验证集模型的识别准确率都迅

速上升#当主成分数达到 $ 时#验证集识别准确率达

到最高#为 '2&7$<#对应的训练集识别准确率为

'7&:7<#随后验证集识别准确率随着主成分数的增

加总体下降" 良好的识别模型不仅需要高训练集识

别准确率#而且需要较高的验证集识别准确率#通常

后者更重要" 因此#本研究选择 $ 作为 BC@识别模

型的最佳主成分数"

!&!&!8不同预处理方法的BC@模型预测结果

选择前述主成分数进行BC@建模#不同预处理

方法下 BC@建模的预测结果见表 %"

表 &'不同预处理方法下 U!0建模的预测结果 L

预处理方法 训练识别准确率 交叉验证识别准确率

未处理 '7&:7 '2&7$

g9 '"&1" 2'&1'

6C '!&21 '2&7$

5C '3&32 '2&7$

g59 $'&2" '1&11

5?D $'&2" '1&11

88从表 % 可以看出#经 5C预处理后#BC@模型

的训练识别准确率与未处理相比上升了 %&!! 百

分点#其他 : 种预处理方法的模型训练识别准确

率与未处理相比均有不同程度的降低#可能是由

于 5C消除了基线的旋转和背景干扰引起的数据

偏差#而 g9!6C!g59!5?D在去除基线漂移和减

少样本信号噪声影响的同时也丢失了一部分有用

信息" 经 5C预处理后所有样品的近红外光谱图

如图 : 所示#其所建模型的训练识别准确率和交

叉验证识别准确率在 7 种预处理方法中最高#分

别为 '3&32<和 '2&7$<" 因此#5C联合 BC@建

模的效果更好"

图 *'经P!预处理后所有样品的近红外光谱图

!&!&18BC@模型对油茶籽油掺假鉴别与分析

应用 5C联合 BC@模型#对训练集和验证集样

本进行判别分析#5C#BC@模型鉴别油茶籽油掺假

统计结果见表 !"

'表 $'P!QU!0模型鉴别油茶籽油掺假统计结果

样本

类型

实际

类别

预测结果

% !

灵敏度(

<

特异性(

<

识别

准确率(<

训练集
% !$ !

! ' !'%""

"'1&11 '2&"" '3&32

验证集
% %7 "

! : %:3""

%""&"" '2&11 '2&7$

88由表 ! 可知#该模型对训练集和验证集的误判

个数分别为 %%! :" 在训练集的样本鉴别过程中#将

! 个纯油茶籽油误判为掺假油茶籽油#' 个掺假油茶

籽油误判为纯油茶籽油#灵敏度和特异性分别为

'1&11<和 '2&""<'在验证集样本鉴别过程中#将

纯油茶籽油全部识别正确#: 个掺假油茶籽油误判

为纯油茶籽油#灵敏度和特异性分别为 %""<和

'2&11<" 5C#BC@模型对训练集和验证集的识别

准确率分别为 '3&32<!'2&7$<"

!&18@??油茶籽油掺假鉴别模型的建立

!&1&%8样本划分与主成分数的确定

将 :'7 份样本按 1n%n% 随机划分为训练集!验

证集和测试集#训练集为 !'2 份样本#验证集为 ''

份样本#测试集为 '' 份样本#其中测试集样本不参

与建模#只供最后测试模型性能用"

原始光谱数据维数较高#若将其直接作为神经网

络的输入变量#模型太复杂!运算时间过长" 本研究选

用 X9@提取主成分#通过降维处理#以提高建模速度

和准确度" 不同主成分数的累积贡献率如图 7所示"

图 +'不同主成分数的累积贡献率
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88由图 7 可知#前 $ 个主成分累积贡献率已达到

''&'3<#说明前 $ 个主成分包含了原始 1%7个波长中

''&'3<的信息#满足建模需求#故本次@??油茶籽油

掺假鉴别模型的最佳主成分数确定为 $"

!&1&!8不同预处理方法的@??模型预测结果

本试验采用两层前馈神经网络#将上述 $ 个主

成分作为输入层神经元#选用 -̂/KE-H 和 Ê];KL̀作

为隐藏层和输出层的转换函数#训练函数选用

;NL-+ *̂/" 网络训练时#最大训练步数为 % """#当验

证样本的交叉熵误差增加时#停止训练" 根据多次

训练结果确定隐含层节点数为 %"#神经网络构造图

如图 3 所示" 不同预处理方法下 @??建模的预测

结果见表 1 "

图 ,'神经网络构造图

表 )'不同预处理方法下 0VV建模的预测结果 L

预处理方法 训练识别准确率 交叉验证识别准确率

未处理 "'$&37 '$&%$

g9 "'$&37 '$&7'

6C "'"&72 '%&1%

5C "''&11 '$&''

g59 "''&11 '$&2'

5?D %""&"" ''&3"

从表 1 可以看出#不同预处理方法的交叉验证

识别准确率在 '%&1%< c''&3"<范围内#与未处理

相比#除了 6C#其余 : 种预处理方法交叉验证识别

准确率均有不同程度提高" 经 5?D预处理后所有

样品的近红外光谱图如图 2 所示#其建模效果最优#

训练识别准确率和交叉验证识别准确率分别为

%""<和 ''&3"<"

图 -'经PVS预处理后所有样品的近红外光谱图

!&1&18 @??模型对油茶籽油掺假鉴别与分析

应用 5?D联合 @??模型#对训练集和验证集

样本进行判别分析#5?D#@??模型鉴别油茶籽油

掺假统计结果见表 :"

'表 *'PVSQ0VV模型鉴别油茶籽油掺假统计结果

样本

类型

实际

类别

预测结果

% !

灵敏度(

<

特异性(

<

识别

准确率(<

训练集
% !' "

! " !3$""

%""&"" %""&"" %""&""

验证集
% %" "

! % $$

%""&"" "'$&$$ "'$&''

88从表 : 可以看出#该模型对训练集和验证集的

误判个数分别为 " 和 %" 在训练集样本的鉴别过程

中#模型能完全识别纯油茶籽油和掺假油茶籽油#灵

敏度和特异性均为 %""<'在验证集样本鉴别过程

中#将纯油茶籽油全部识别正确#% 个掺伪油茶籽油

误判为纯油茶籽油#灵敏度和特异性分别为 %""<

和 '$&$$<" 5?D#@??模型对训练集和验证集的

识别准确率分别为 %""<和 '$&''<"

!&:8建模方法及建模结果比较

根据表 % 和表 1 对两种模型性能进行比较后可

知#除6C外#其他预处理方法下所建BC@模型的训

练识别准确率和交叉验证识别准确率均比 @??模

型的低#说明@??模型性能更强" 根据表 ! 和表 :

对两种建模方法所得的最优模型的灵敏度!特异性

进行比较#发现 5C#BC@模型和 5?D#@??模型

对纯油茶籽油识别能力相当#对掺假油茶籽油识别

能力后者更强#说明非线性模型更适于油茶籽油掺

假判别" 此外#两个模型的输入主成分数只有 $

个#对于模型的简化!操作时间的减少!快速识别目

的的实现以及随后的便携式掺假油茶籽油检测设备

的开发具有重要的意义"

)'结'论

本研究利用近红外光谱技术采集了不同模拟掺

假油茶籽油的光谱数据#比较不同的预处理方法和

主成分数#进行了线性和非线性建模#结合线性和非

线性建模方法#开展了油茶籽油掺假快速鉴别问题

研究#结果表明& 5C联合线性判别分析 $ 5C#

BC@%!5?D联合人工神经网络$5?D#@??%分别为

最优线性和非线性模型#其训练识别准确率和交叉

验证识别准确率分别为 '3&32<!'2&7$<和 %""<!

'$&''<" 5C#BC@模型与 5?D#@??模型对纯油

茶籽油识别能力相当#后者对掺假油茶籽油识别能

力更强#说明非线性模型在油茶籽油掺假判别方面

更具有优势" 因此#5?D#@??可以更准确地鉴别

油茶籽油是否掺假"
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;MRÈ-HL;-E+ E]*EFH #[NR̂̂RH L+H *EKKRN*-LFNR]-+RH

*LKRFF-LE-FHPN-+/ ;̂ENL/R a-;M

%

= L+H

1%

X ?gV
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[̂R*;NÊ*E[0/W(AB0&gEFR*PFR̂# !"!"# !7 $'%& !"13

/ !"!% # "3 # !" 0&M;;[ &̂((HE-&EN/(%"&11'"(

KEFR*PFR̂!7"'!"13&

/!$0 f@?U6# 5@=@?@g# X@=BID@?T@CI=_# R;LF&

@[[F0-+/ H-]]RNR+;NR̂LK[F-+/ ;̂NL;R/-R̂ -+ KL*M-+R

FRLN+-+/KEHRF̂ ;E[NRH-*;MRLH #*P;/PFF0RNÊ-E+
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