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摘要：为实现对植物油的快速检测，借助衰减全反射－傅里叶变换红外光谱分析技术并结合深度学
习算法对植物油开展光谱模式识别工作。实验获取８种植物油样本的光谱数据，采用标准正态变
换和一阶导数预处理方法消除背景干扰，同时采用竞争性自适应重加权算法模型对各样本特征光

谱数据进行提取，分别建立长短记忆神经网络（ＬＳＴＭ）、基于 Ｌｅｖｅｎｂｅｒｇ－Ｍａｒｑｕａｒｄｔ算法改进的 ＢＰ
神经网络对提取特征波长后的植物油种类进行预测识别与比较，并采用后者进行了实际样品的识

别检测。结果表明，通过提取特征波长，可有效提高 ＬＳＴＭ模型的识别准确率，其最优准确率从提
取特征波长前的３０％～４０％提高到８０％～９０％，模型运行时间从提取特征波长前的１１１ｍｉｎ２５ｓ
缩短至１ｍｉｎ４５ｓ。相较于ＬＳＴＭ模型，基于Ｌｅｖｅｎｂｅｒｇ－Ｍａｒｑｕａｒｄｔ算法改进的ＢＰ神经网络的分类
识别准确率更高，达到９９．８５２％，用于实际样品的识别，识别准确率达到１００％。实验结果可为植
物油的无损快速检验提供一定的参考与借鉴。
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　　食用植物油是人们日常生活中必不可少的烹饪
用品，也是人体必需营养物质的主要来源之一［１］。近

年来，有些不法分子为牟取暴利对食用植物油的原料

和制作工艺“投机取巧”，造成了重大食品安全隐患。

分子光谱分析技术是自２０世纪９０年代以来发
展最快的分析技术，其以高效快速、制样简单以及无

污染等独特的分析优点被广泛应用于食品品质分析

中［２－３］。当前，食用植物油的仪器检测方法主要有

气相色谱－离子迁移谱、紫外光谱技术和 Ｘ射线检
测技术等，虽然这些方法测量精密度高，但存在仪器

造价昂贵、处理步骤多、耗费时间长、检测效率低等

缺陷，且试剂消耗大、易污染环境，不适合用于样品

快速检测［４］。红外光谱以其特征性好和适用样品

范围广等特点，在法庭科学领域被广泛用于食品类

物证的鉴别［５－６］。

机器学习是一门关于数据学习的科学技术。

当前，许多学者将传统机器学习模型应用于食用

植物油中以开展掺伪鉴别研究工作［７－９］，但传统

机器学习模型在面对大批量样本数据时，容易出

现欠拟合现象，同时模型对异常数据的处理也十

分困难。深度学习是建立于机器学习算法基础上

的一种模式分析方法统称，神经网络作为深度学

习应用的一个热门领域，具有较强的自学习功能

和泛化能力，能够有效弥补传统机器学习模型在

数据处理方面的不足。当前，深度学习在环境化

学［１０］、材料分析［１１］、法庭科学［１２］等领域均有应

用。将深度学习用于开展对光谱信息数据的挖

掘，实现对样本检验结果的信息化和可视化是当

下分析检测研究领域的热点之一。

本文提出通过红外光谱结合深度学习算法对食

用植物油进行分类识别处理。采用衰减全反射－傅
里叶变换红外光谱（ＡＴＲ－ＦＴＩＲ）分析技术，获取８
种常见的食用植物油光谱数据，通过竞争性自适应

重加权算法（ＣＡＲＳ，ｃｏｍｐｅｔｉｔｉｖｅａｄａｐｔｉｖｅｒｅｗｅｉｇｈｔｅｄ
ｓａｍｐｌｉｎｇ）提取各样本的特征光谱数据，以缩短检测
时间，提高分类准确率，在此基础上构建长短记忆神

经网络、基于 Ｌｅｖｅｎｂｅｒｇ－Ｍａｒｑｕａｒｄｔ算法改进的向
后传播算法（ＢＰ）神经网络开展对不同植物油的快
速无损分类识别工作，并将后者用于实际油样的识

别，测定识别准确率，以期为食用植物油的快速无损

检测提供参考。

１　材料与方法
１．１　实验材料

从市场上收集８种共计１６０个常见的食用植物
油样本（见表１）。

表１　食用植物油样本

类别 样本数量

小磨香油 ２０
花生油　 ２０
葵花籽油 ２０
山茶油　 ２０
橄榄油　 ２０
亚麻籽油 ２０
花椒籽油　 ２０
椰子油　 ２０

　　Ｎｉｃｏｌｅｔｉｓ１０型傅里叶变换红外光谱仪、衰减全
反射附件 （金刚石晶体），美国 ＴｈｅｒｍｏＦｉｓｈｅｒ
Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ公司。
１．２　实验方法
１．２．１　光谱数据采集

利用衰减全反射－傅里叶变换红外光谱（ＡＴＲ－
ＦＴＩＲ）分析技术采集植物油的光谱数据。采集条
件：光谱采集范围 ４０００～６５０ｃｍ－１，光谱分辨率
２ｃｍ－１，扫描次数６４次。
１．２．２　光谱数据预处理

为确保实验数据分析的准确性，排除仪器放置

环境以及机器本身产生的噪声干扰，对所测得的红

外光谱数据进行平滑降噪处理；为消除固体颗粒大

小、表面散射以及光程变化对漫反射光谱影响，对测

得的光谱进行标准正态变换（ＳＮＶ，Ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌ
ｖａｒｉａｔｅ）处理；为有效消除基线和其他背景等干扰，
使重叠峰发生分离，再对经平滑降噪、ＳＮＶ处理后
的光谱进行一阶导数（ＤＴ）处理。
１．２．３　特征光谱数据的提取

ＣＡＲＳ是基于自适应重加权采样（ＡＲＳ）技术，
选择偏最小二乘法（ＰＬＳ）模型中回归系数绝对值大
的波 长 点，利 用 交 互 验 证 选 出 均 方 标 准 差

（ＲＭＳＥＣＶ）值最低的子集，去掉权重小的波长点，最
终有效寻出最优变量组合［１３］。

实验在文献［１４－１５］基础上建立 ＣＡＲＳ模型，
采用十折交叉验证，将采样的总次数设置为５０次，
以得到相关样本光谱变量筛选图，从而得到特征

光谱。

１．２．４　长短记忆神经网络（ＬＳＴＭ）
ＬＳＴＭ是在循环神经网络（ＲＮＮ）基础上研发的

一种改进式循环神经网络，它不仅可以有效地处理

序列数据，还可以选择性地存储信息，从而弥补传统

ＲＮＮ在解决长期依赖问题中的局限性。参考文献
［１６－１７］使用 ＭＡＴＬＡＢ搭建 ＬＳＴＭ模型，分别将８
种食用植物油特征波长提取前后的光谱数据导入
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ＬＳＴＭ模型进行训练验证，以对８种食用植物油样
本进行分类识别研究，同时采用 ＣＡＲＳ对提取特征
波长前后分类结果提升的有效性和必要性进行

验证。

１．２．５　基于 Ｌｅｖｅｎｂｅｒｇ－Ｍａｒｑｕａｒｄｔ（ＬＭ）算法改进
ＢＰ神经网络

参考文献［１８－１９］建立基于 ＬＭ算法改进 ＢＰ
神经网络模型进行食用植物油的分类识别。

２　结果与分析
２．１　光谱数据预处理

将经过平滑降噪、ＳＮＶ、ＤＴ预处理后的食用植
物油光谱结果与原始谱图对比，结果如图 １所示。
由图１可知，预处理后的光谱能够消除由固体颗粒
大小、表面散射以及光程变化对漫反射光谱的影响，

有效提高了谱图的分辨率和灵敏度。

　　　
图１　食用植物油预处理前后红外光谱图的比较

２．２　各样本光谱数据特征波长提取
特征波长优选过程以及食用植物油光谱变量筛

选图如图２所示。由图２ａ可知，特征波长数量随着
样本运行次数的增加而减少；图２ｂ表示十折交互验
证均方标准差（ＲＭＳＥＣＶ）值的变化趋势；图２ｃ表示

每个变量回归系数路径的变化。将光谱数据连续运

行２３次，取２３次结果中频率最高的波长作为真实
特征波长。基于 ＣＡＲＳ模型提取，实验共提取出８
种植物油的特征波长１０５个，光谱特征提取波长结
果如图３所示。

图２　特征波长优选过程及食用植物油光谱变量筛选图

图３　光谱特征波长提取结果

２．３　长短记忆神经网络

ＬＳＴＭ对于未提取特征波长的８种食用植物油

分类识别结果如图４所示，对于提取特征波长的８

种食用植物油分类识别结果如图５所示。

由图４可知，在未提取特征波长时，ＬＳＴＭ模型

对于实验中食用植物油的分类识别准确率基本维持

在１０％以上，最优准确率在３０％ ～４０％的区间内，
模型运算时间长达１１１ｍｉｎ２５ｓ。由图５可知，提取
特征波长后ＬＳＴＭ模型对于各样本的分类识别准确
率在仪器稳定后基本维持在６０％以上，最优准确率
提升至 ８０％ ～９０％的区间内，模型运算时间仅为
１ｍｉｎ４５ｓ。表明通过 ＣＡＲＳ对８种食用植物油进
行特征波长提取可以有效提高模型分类识别准确率

以及缩短模型的运行时间，从而降低模型的计算复

杂度。

但从分类结果看，ＬＳＴＭ模型的最优识别结果
准确率仍然相对较低，结果稳定性方面仍具有提升

空间。
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图４　ＬＳＴＭ对于未提取特征波长的８种食用植物油分类识别结果

图５　ＬＳＴＭ对于提取特征波长的８种食用植物油分类识别结果

２．４　基于ＬＭ算法改进ＢＰ神经网络
前馈神经网络中的向后传播算法（ＢＰ）具有逼

近任意非线性网络连续映射的能力，在机器学习领

域内有着广泛应用［２０］。但是ＢＰ神经网络具有自身
的局限性，主要表现在收敛速度慢、数值稳定性差以

及参数难以调整等方面［２１］。ＬＭ算法是最优化算法
中的一种，是以最广泛的非线性最小二乘算法为基

础，利用梯度求最大（小）值的方法。ＬＭ算法的优
势在于对过参数化问题不敏感，能够有效处理参数

冗余问题，使损失函数进入局部极小值的可能性降

低。利用ＬＭ算法改进的ＢＰ神经网络，可有效克服
传统ＢＰ神经网络中的局限性，从而提高机器学习
分类识别的准确率。

将样本数据按照训练集和测试集７∶３的比例导
入建立的模型中进行训练，训练过程如图 ６所示。
由图６可看出，训练集在训练１９０次后达到收敛，测
试集在训练２２０次后达到收敛，此时会取得模型最
优的识别效果。

图６　样本在基于ＬＭ算法改进ＢＰ神经网络中的训练曲线

　　模型中训练集和测试集数据的拟合情况如图

７所示，其拟合过程反映了机器学习的预测值与实

际值的相似程度，拟合度越高说明机器学习的预

测识别效果越好。由图 ７可知，训练集数据与原

始数据的拟合程度达到９９．９２１％，测试集数据与

原始数据的拟合程度达到９９．８５９％，模型总体拟

合程度达到 ９９．８５２％。相较于 ＬＳＴＭ模型，基于

ＬＭ算法改进 ＢＰ神经网络对于食用植物油种类间

的识别率较高。
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图７　基于ＬＭ算法改进ＢＰ神经网络的最终结果

２．５　实际样品的分类识别
以８种植物油（小磨香油、花生油、葵花籽油、

山茶油、橄榄油、亚麻籽油、花椒籽油和椰子油）共

１６０份实验样本作为训练集，以２４份已知油样作为
测试集，在测得已知油样的傅里叶变换红外光谱图

后，采用ＣＡＲＳ对其进行特征波长提取，并以建立的
基于ＬＭ算法改进ＢＰ神经网络对该２４份已知油样
开展分类识别工作，结果如图８所示。

图８　基于ＬＭ算法改进ＢＰ神经网络
对植物油种类预测识别结果

　　由图８可知，基于ＬＭ算法改进ＢＰ神经网络对
各样本预测识别的准确率达到１００％。
３　结　论

实验采用衰减全反射－傅里叶变换红外光谱分
析技术获取各类植物油样本的光谱数据信息，首先

利用ＣＡＲＳ对各样本的光谱数据特征波长进行提
取，建立ＬＳＴＭ模型对特征波长提取前后的样本数
据开展分类识别工作，并针对 ＬＳＴＭ模型的局限性，
建立基于 Ｌｅｖｅｎｂｅｒｇ－Ｍａｒｑｕａｒｄｔ算法改进的 ＢＰ神
经网络模型对提取特征波长后的植物油进行分类，

以获得最优的光谱化学识别效果。结果表明，基于

ＣＡＲＳ特征波长提取构建的ＬＳＴＭ模型识别最优准确
率达到８０％～９０％，同时相较于原始数据的分类结
果，其运算时间缩短至１ｍｉｎ４５ｓ，表明开展特征波
长的提取工作对于食用植物油的光谱进行模式识别

是十分有必要的，同时基于ＬＭ算法改进的ＢＰ神经
网络使食用植物油样本的总体分类精度达到了９９．

８５２％，能够有效克服ＬＳＴＭ在数据并行处理方面存
在的不足。这对于今后的食品安全监测工作来说是

值得考虑的方向之一，实验为今后深度学习在食品

安全领域中的应用提供了方向与指导。
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［２４］ＧＡＲＧＩＵＬＯＡ，ＡＣＵＮＡＡ，ＧＡＲＧＩＵＬＯＭ，ｅｔａｌ．Ｅｆｆｅｃｔｓ
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２０２０，７９（３）：１９１－１９７．

［２５］张春娥，张惠，刘楚怡，等．亚油酸的研究进展［Ｊ］．粮
油加工，２０１０（５）：１８－２１．

［２６］范亚苇，邓泽元，刘蓉，等．共轭亚油酸对动脉粥样硬
化老龄大鼠血脂和血浆脂肪酸的影响［Ｊ］．营养学报，
２００６（６）：４７２－４７４，４７８．

［２７］方志玲，沈继红，刘发义，等．共轭亚油酸对小鼠免疫
功能的影响［Ｊ］．中国海洋药物，２００３（５）：２３－２６．

［２８］衣丹，林学政，沈继红，等．共轭亚油酸降血脂及抗动
脉粥样硬化作用的研究［Ｊ］．现代生物医学进展，
２０１１，１１（７）：１２２８－１２３０．

［２９］吴端，王力军，杨仕梅，等．植物种子α－亚麻酸形成及
调控机理研究进展［Ｊ］．植物遗传资源学报，２０２０，２１（１）：
５３－６６．

［３０］ＫＬＬＥＮＢＥＲＧＤ，ＴＡＹＬＯＲＬＡ，ＳＣＨＮＥＩＤＥＲＭ，ｅｔ
ａｌ．Ｈｅａｌｔｈｅｆｆｅｃｔｓｏｆｄｉｅｔａｒｙｐｈｏｓｐｈｏｌｉｐｉｄｓ［Ｊ］．Ｌｉｐｉｄｓ
ＨｅａｌｔｈＤｉｓ，２０１２，１１：３－１８．
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京：中国计量出版社，２００６：
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［１３］罗一甲，祝赫，李潇涵，等．赤霞珠酿酒葡萄总酚含量

的近红外光谱定量分析［Ｊ］．光谱学与光谱分析，
２０２１，４１（７）：２０３６－２０４２．

［１４］吴剑飞．基于 ＣＡＲＳ－ＰＬＳＲ的冬小麦叶片含水量快速
无损检测研究［Ｊ］．赤峰学院学报（自然科学版），
２０２１，３７（７）：２２－２６．

［１５］王海龙，杨国国，张瑜，等．竞争性自适应重加权算法
和相关系数法提取特征波长检测番茄叶片真菌病害

［Ｊ］．光谱学与光谱分析，２０１７，３７（７）：２１１５－２１１９．
［１６］史运涛，任鹏，李书钦，等．基于长短期记忆神经网络的

重大活动中鲜（冻）肉制品铅含量风险预测［Ｊ］．食品
安全质量检测学报，２０２２，１３（７）：２３２６－２３３３．

［１７］康雁，徐玉龙，寇勇奇，等．基于Ｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｒ和ＬＳＴＭ的

药物相互作用预测［Ｊ］．计算机科学，２０２２，４９（Ｓ１）：

１７－２１，２０５．

［１８］邹艳均，武周虎，任鹏，等．人工蜂群优化ＬＭ－ＢＰ网络

在东平湖水质评价中的应用［Ｊ］．水电能源科学，２０２２，

４０（４）：６６－６９，３６．

［１９］简晓春，王利伟，闵峰．基于ＬＭ算法的ＢＰ神经网络对

汽车排放污染物的预测［Ｊ］．重庆理工大学学报（自然

科学版），２０１２，２６（７）：１１－１６．

［２０］郑毅．时间序列数据的胶囊式 ＬＳＴＭ特征提取算法研

究［Ｄ］．上海：华中师范大学，２０１８．

［２１］柳益君，古春生，朱广萍，等．ＬＭ神经网络在环境质

量评估中的应用［Ｊ］．江南大学学报（自然科学版），

２０１０，９（２）：２１３－２１６．
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