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分子光谱技术结合深度学习模型识别食用植物油种类

汤睿阳，王继芬

（中国人民公安大学 侦查学院，北京 １０２６００）

摘要：为实现对食用植物油的快速无损识别，采用衰减全反射 －傅里叶变换红外光谱获取１０种食
用植物油样本的３４０份谱图数据，经过预处理消除光谱数据中的噪声与背景干扰，通过主成分分析
降维特征提取３个主成分，在此基础上构建 ＫＮＮ模型与基于 ＳＳＡ算法优化的 ＢＰ神经网络模型，
对植物油种类进行识别并对识别效果进行比较。结果表明：ＫＮＮ模型的识别准确率可达９７．７％；
基于ＳＳＡ算法优化的ＢＰ神经网络分类效果最佳，识别准确率达１００％，而传统ＢＰ神经网络模型识
别准确率仅为８７．６％。综上，建立的分子光谱技术结合深度学习模型识别食用植物油种类的新方
法，实现了对食用植物油种类的准确识别。
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　　在当今公共安全视域下，随着社会资源的有效
分配与重视程度的提高，人们对食品安全的呼吁越

来越强烈。食用植物油作为生活中常用的烹饪原

料，能够提供人体所必需的营养成分，完善膳食结

构，保障人们的身体健康。然而近年来，一些不良商

家为牟取暴利，会在食用植物油中掺假，违反了食品

安全标准要求，导致食品安全隐患凸显［１］。全国公

安机关曾联合开展“昆仑行动”［２］，严厉打击食品安

全相关犯罪行为，侦查人员通过对植物油样本的快

速无损鉴别，得到种类、生产厂家等有效信息，为案

件提供明确的侦查方向。此外在一些特殊案件中，

现场提取到的植物油样本有助于判断嫌疑人的生活

习惯以及职业特征，能够有效推动公安工作的开展

进度。目前，对食用植物油进行的研究尚未形成判
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别溯源方面的系统性成果，因而具有很高的研究

价值。

目前，食用植物油的检验方法主要有指纹图谱

法［３］、高效液相色谱法［４］、气相色谱 －质谱法［５］、气

相色谱－离子迁移谱法［６］等，这些方法检测性强、

效果好，但存在仪器精密昂贵、步骤烦琐、样品消耗

量大等缺陷，并不适合广泛运用于公安基层实战工

作中。相比上述多种技术，红外光谱作为一种高效

灵敏的检验方法，兼具样品用量少、分析快速、操作

简单等优势［７］。各种食用植物油所具有的官能团

差异，可以通过红外光谱准确定性，并由谱图直观反

映出来，满足基层公安机关物证检验的快速无损检

测要求，因而红外光谱法被广泛用于植物油检测的

相关研究之中。Ｈｅ等［８］将化学计量学融入山茶油

的红外光谱数据中，采用偏最小二乘判别分析法构

建对应的数据模型，完成了对成分相似的掺假山茶

油的鉴别。孙一健等［９］借助衰减全反射 －傅里叶
变换红外光谱分析收集到的５种植物油样本数据，
采用径向基函数神经网络和随机森林构建模型，实

现了对植物油样本类别的有效鉴别，准确率达

１００％。深度学习是在机器学习基础上，不断自我训
练学习，丰富自身经验，从而能够有效解决新的问

题［１］，随着其逐步应用于法庭科学［１０］、材料分析［１１］

等多个领域，已成为分析测试领域的热点技术。在

获取到植物油样本的红外光谱数据基础上，进一步

构建合适的深度学习模型，利用深度学习的可视化、

信息化特点对数据进行深度挖掘，可有效提高样本

的判别准确率。

Ｋ近邻元素（Ｋ－ｎｅａｒｅｓｔｎｅｉｇｈｂｏｒ，ＫＮＮ）算法是
一种基于距离度量的非线性分类方法［１２］，借助既定

的训练集找到与新数据最接近的 Ｋ条记录，并根据
分析结果判定新数据的类别，完成对待检样本的归

类。麻雀搜索算法（Ｓｐａｒｒｏｗ－Ｓｅａｒｃｈ－Ａｌｇｏｒｉｔｈｍ，
ＳＳＡ算法）是 ２０２０年提出的一种新型群智能算
法［１３］，通过对麻雀群体寻觅食物和逃避捕猎过程的

行为深入研究，将麻雀个体归为不同类别，并根据麻

雀个体位置的实时更新来实现对模型数据的智能优

化。采用ＳＳＡ算法优化的ＢＰ神经网络（简称ＳＳＡ－
ＢＰ神经网络）进行建模分析，能够有效改进传统ＢＰ
神经网络算法易陷入局部最优解的缺陷，进一步提

高优化模型对食用植物油样本的识别准确率。现有

研究中，采用分子光谱技术结合多种深度学习模型

的方法进行植物油分类的应用研究尚显缺乏。

本文基于衰减全反射－傅里叶变换红外光谱分
析技术，采集３４０份不同种类的食用植物油红外光

谱数据，借助主成分分析（ＰＣＡ）进行光谱数据的降
维特征提取，构建 ＫＮＮ算法以及基于 ＳＡＡ－ＢＰ神
经网络的对比分类模型，开展对不同植物油的可视

化模型数据的判别分析，从而实现对食用植物油的

快速无损识别分类，为公安工作中涉及植物油检材

的相关案件提供明确的侦查方向与证据参考。

１　材料与方法
１．１　实验材料

为满足种类相对齐全的要求，并结合实际案件

情况，共收集了１０种常见的食用植物油，其中芝麻
油８０份，花生油６０份，玉米油４０份，亚麻籽油４０
份，橄榄油、菜籽油、调和油、藤椒油、花椒油以及椰

子油各２０份。３４０份食用植物油样本信息统计见
表１。

表１　３４０份食用植物油样本信息

食用植物油 品牌　　　　　　 样本数量

（份）

芝麻油

保定曲阳小磨香油 ２０
永溢粮油小磨香油 ２０
金起小磨香油 ２０
六必居小磨香油 ２０

花生油

鲁花５Ｓ压榨一级花生油 ２０
胡姬花古法花生油 ２０
烟台胡姬花古法花生油 ２０

玉米油
鲁花压榨特香玉米胚芽油 ２０
金龙鱼金滴玉米油 ２０

亚麻籽油
罗尔仕压榨亚麻籽油 ２０
红井源压榨一级纯香亚麻籽油 ２０

橄榄油 贝蒂斯特级初榨橄榄油 ２０

菜籽油 成都红旗菜籽油 ２０

调和油 山茶橄榄食用植物调和油 ２０

藤椒油 么麻子藤椒油 ２０

花椒油 汉源鲜花椒油 ２０

椰子油 赫丽奇特初榨椰子油 ２０

　　Ｎｉｃｏｌｅｔｉｓ１０型傅里叶变换红外光谱仪（金刚石
ＨＡＴＲ晶体），ＴｈｅｒｍｏＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃ公司。
１．２　实验方法
１．２．１　光谱采集

在采集红外光谱数据前，对这１０种３４０份食用
植物油样本进行标号并注明种类、品牌，置于样品池

中进行测定。测定前排除环境及背景干扰，为尽量

减小误差，每份食用植物油样本均取２ｍＬ，连续进
行３次谱图采集，记录其平均值作为样本的光谱数
据［９］。检测条件：ＫＢｒ分束器，采集范围６５０～４０００
ｃｍ－１，光谱分辨率２ｃｍ－１，扫描次数６４次。
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１．２．２　光谱预处理
对采集到的食用植物油光谱数据采用峰面积归

一化、基线校准以及 Ｚ－ｓｃｏｒｅ方法进行平滑预处
理［１４］，消除谱图中的干扰与噪声，从而尽可能完整

保留原光谱的真实信息，并清晰展现样本谱图特征。

为规避表面散射、固体颗粒以及光程变化对光谱造

成影响［１］，采用标准正态变换（Ｓｔａｎｄａｒｄｎｏｒｍａｌ
ｖａｒｉａｔｅ，ＳＮＶ）方法处理光谱数据。
１．２．３　食用植物油识别模型的建立

采用 ＰＣＡ，对经预处理后的３４０份食用植物油
样本的红外光谱数据进行压缩降维。以各样本的３

个主成分为特征变量，采用ＫＮＮ算法以训练集即为
测试集的方法进行交互验证［１５］，建立 ＫＮＮ模型对
未知样本进行判别分类。通过 ＭＡＴＬＡＢ软件进行
多元建模分析，采用基于ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模型对
１０种食用植物油样本的光谱数据按照训练集和测
试集７∶３的比例进行训练判别［１］。

２　结果与讨论
２．１　光谱预处理

１０种食用植物油样本的原始光谱、平滑处理后
及ＳＮＶ处理后的红外光谱图如图１所示。

图１　食用植物油样本红外光谱图

　　由图１可知，经平滑处理和 ＳＮＶ处理后，消除
了植物油红外光谱图中的干扰与噪声，有效提高了

谱图的灵敏度和分辨率。

２．２　样本光谱图分析
采集食用植物油样本在６５０～４０００ｃｍ－１波段

范围内经预处理后的红外光谱数据，４个不同品牌
的芝麻油样本的红外光谱图和５种不同种类植物油
样本的红外光谱图如图２所示。

由图２可见，植物油的红外光谱图中较明显峰

主要出现在１２００ｃｍ－１处碳氧伸缩振动、１４５０ｃｍ－１

处和２９００ｃｍ－１处碳氢伸缩振动及 １６５０～１７５０
ｃｍ－１处的碳氧双键伸缩振动［９］。由图 ２ａ可知，不
同品牌同种植物油的红外光谱在峰的整体走向与形

状上几乎没有区别。由图２ｂ可见，不同种类食用植
物油的红外光谱具有相似的走势和吸收峰，且存在

相互交织重叠的现象，差异并不明显，难以直观区分

出食用植物油的种类，考虑引入深度学习模型来实

现对食用植物油红外光谱图数据的识别。

　　　　
图２　样本光谱图

２．３　ＰＣＡ降维
采用ＰＣＡ对食用植物油样本的红外光谱数据

进行降维，可用相对少的数据变量概括原有谱图数

据的特征，尽可能减少后续建模分析中的计算成本，

有效提高实验效率与准确率。食用植物油的红外光

谱数据的ＰＣＡ结果见表２。

表２　ＰＣＡ结果

主成分 特征值
方差

贡献率／％
累积方差

贡献率／％

ＰＣ１ ６１．５０８ ８５．４２７ ８５．４２７

ＰＣ２ ４．５７５ １１．７７５ ９７．２０２

ＰＣ３ １．４３７ １．５８４ ９８．７８６
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　　由表２可见，第一主成分即 ＰＣ１的特征值高达
６１．５０８，显著高于其他主成分，可以较大程度地概括
大部分原始数据。前３个主成分的累积方差贡献率
达到了９８．７８６％，表明可以概括９８．７８６％的样本谱
图数据信息，几乎能够解释样本数据的所有内容。

根据特征值大于１以及累积方差贡献率高于８５％
的要求［１６］，选择前３个成分（ＰＣ１、ＰＣ２、ＰＣ３）作进一
步建模分析。

２．４　ＫＮＮ模型分析
采用ＫＮＮ模型进一步对光谱数据进行分析。

为弥补ＫＮＮ模型面对冗多数据，计算量大的缺点，
采用ＰＣＡ得到的降维数据进行建模。以各样本的３
个主成分为特征变量，采用以训练集即为测试集的

方法进行交互验证［１５］，建立 ＫＮＮ模型对未知样本
进行判别分类，特征变量重要性图如图３所示，Ｋ选
择错误统计图如图４所示。

图３　特征变量重要性图

图４　Ｋ选择错误统计图

　　由图３可知，３个特征变量中 ＰＣ１（即特征变量
１）进行样本判别时贡献最大，判别贡献率为０．３９，
而ＰＣ３是区分贡献最小的特征变量，其值为０．３０，３
个特征变量的重要程度之和为１［１３］。由图４可知，
各样本在进行判别预测的，分类错误率呈波动递增

趋势，当Ｋ值为１时，错误率最低，为０．０４８２，即当
Ｋ值为１时进行模型分类的准确率较高，能较好地
实现不同植物油样本的准确区分。因此，选取 Ｋ值
为１，重要程度最高的 ＰＣ１为主要特征自变量，ＰＣ２
和ＰＣ３为协变量参数，运用以训练集即为测试集的
交互验证方法构建分类模型，１０种食用植物油样本
的空间分布如图５所示。

图５　１０种食用植物油样本的空间分布

　　由图５可知，１０种食用植物油样本被完全分离
开来，不同种类的食用植物油样本在空间中分散距

离较远，如花椒油和椰子油之间，表明不同种类间的

差异明显，而同类型食用植物油则分布较为集中，芝

麻油、花生油、玉米油和亚麻籽油整体内部分布很密

集，表明这几种植物油的不同品牌之间差异不大，借

助ＫＮＮ模型构建空间模型进一步实现了对待测植
物油样本的准确分类。采用此算法模型对所有植物

油样本进行预测判别，大部分样本都得到了准确归

类，识别准确率达到９７．７％。分析认为，ＫＮＮ模型
是一种基于样本距离的算法模型，主要通过分析样

本与周围有限的邻近样本间距来判断其所属类别，

植物油样本红外谱图的降维数据类域内交叉重叠明

显，而不同类数据的域间距较为显著，故判别效果较

为理想。

２．５　ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模型分析
ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模型的训练曲线如图６所示，

基于ＳＳＡ－ＢＰ神经网络的识别结果如图７所示。
由图６可知，模型中的训练集在４５次后开始收

敛，测试集于４７次达到收敛，当训练次数达到５３次
后，各指标均趋于平稳收敛，预测效果达到最佳。

由图７可知，模型中训练集与测试集数据结果高
度拟合。其中数据总体的拟合程度达到９９．７９０％，
训练集和测试集分别与原始数据的拟合程度达

９９．９１７％和９９．５９９％，说明ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模型
对食用植物油种类的识别率较高，效果理想。

图６　ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模型的训练曲线
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图７　基于ＳＳＡ－ＢＰ神经网络的识别结果

　　采用传统ＢＰ神经网络模型和ＳＳＡ－ＢＰ神经网
络模型对１０种食用植物油样本进行识别，结果如图
８所示。

经计算，传统ＢＰ神经网络模型对这１０种食用
植物油样本的识别准确率仅为８７．６％。由图８可
知：根据误差绝对值需小于１且尽可能接近０的要
求，传统ＢＰ神经网络多组数据的判别误差在－２上
下波动，识别效果较差；ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模型对
所有样本的分类识别准确率高达１００％，各组数据
的误差均稳定趋于０，效果较为理想。传统ＢＰ神经

网络模型的优势在于训练海量数据过程中，逐步调

整训练参数与下一步幅度与方向，最终得到优化目

标结果。但囿于 ＢＰ自身一定的局限性［７］，且该研

究中样本数量相对较少，不足以建立和完善模型，导

致预测结果准确率较低，识别效果尚不及 ＫＮＮ模
型。采用ＳＳＡ－ＢＰ神经网络，显著提高了模型的识
别准确率，相较于 ＫＮＮ模型，ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模
型更具有优势，所有食用植物油样本数据都得到了

准确的预测判别。

　　　　
图８　植物油种类预测识别

３　结　论
采用衰减全反射－傅里叶变换红外光谱技术结

合深度学习多元分析方法，通过ＫＮＮ算法和ＳＳＡ－
ＢＰ神经网络算法分别构建了食用植物油样本光谱
数据的识别模型，实现对１０种植物油样本的准确识
别归类。结果显示：植物油样本的红外光谱数据之

间的非线性关系显著，采用主成分分析对光谱数据

进行特征提取及降维处理，规避了ＫＮＮ难以处理海

量数据的缺陷。ＫＮＮ模型的预测结果较为准确，分
类识别准确率达到了９７．７％，能基本完成对样本数
据的有效判别。相比之下，ＳＳＡ－ＢＰ神经网络模型
在食用植物油样本归类方面更具优势，克服了传统

ＢＰ神经网络中易局限于局部最优解的问题，能更高
效地处理参数冗杂带来的不便，实现了对植物油样

本的准确预测鉴别，识别准确率达１００％，实验效果
理想。研究发现，采用分子光谱技术可以现场快速
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获取案件中植物油检材的光谱数据，结合深度学习

进行建模分析，为其在公安工作中植物油乃至其他

物证分析检验的应用提供了指导与方向，具有广泛

应用的潜力。
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