
收稿日期!!"!! #"$ #"3!修回日期!!"!& #"& #"!

基金项目!湖南省自然科学基金面上项目"!"!&OO&"!!%#

作者简介!邱薇纶"%'2!#$女$讲师$硕士$主要从事刑事技

术方面的研究",-./01#'%4%++!&"566789.%

油脂安全
!"#! %"7%''"!?=78;@07A<>A7%""& #+'3'7!!"!&3

基于数据融合策略植物油光谱模式的识别

邱薇纶%

!周燕舞!

!石孟良!

"%7湖南警察学院 刑事科学技术学系!长沙 $%"%&2# !7湖南省湘潭县公安局刑侦大队!湖南 湘潭 $%%!!2$

摘要!为实现对不同植物油的快速无损分类识别!探究数据融合技术在提升光谱分类模型精度方面

的可行性与应用价值!借助衰减全反射#傅里叶变换红外光谱技术%表面增强拉曼光谱技术结合多

源数据融合技术!开展了对 + 种共计 %2" 份植物油样本的分类识别& 基于单一光谱模型%数据层融

合模型和特征层融合模型!比较了W/>T̂判别分析"WPH$和多层感知器神经网络"gIb$两种化学

计量学方法在区分各样本时的差异!同时考察了主成分分析%广义最小平方%最大似然%主轴因式分

解 $ 种算法在特征提取方面的差异& 结果表明!光谱数据融合在识别植物油方面具有显著的优势!

WPH模型对各样本的区分能力强于gIb模型!相较于其他 & 种算法!主成分分析在油样特征提取

方面展现了较为理想的结果& 基于 b*H特征提取的特征层融合 WPH模型为最佳识别模型!以此

实现了 %2" 份植物油样本 %""E的准确区分!同时对 4 种品牌花生油达到了 %""E的准确区分!实

现了对各样本(种类#品牌)的两级识别分类工作&
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BB植物油在人们生活生产中扮演着十分重要的角

色$膳食烹饪)工业生产)燃料消耗都离不开它$它与

人们的日常息息相关% 侦查员往往会在案发现场和
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嫌疑人衣物上发现并提取到相关的油样物证% 检

验和识别这些物证$一定程度上有助于辨别嫌疑

人是否做如实供述$刻画和推断其饮食习惯与职

业特点%

目前$对植物油的检验主要集中在营养成

分'%(

)添加剂'! #&(

)掺伪鉴别'$ #4(等方面% 植物油检

验在司法鉴定中的应用也有一定报道'3(

$但相对较

少$这些方法大多对物证有损坏'3 #+(

$油样物证较少

时无法开展二次复检工作$而且所用方法相对烦琐$

操作要求较高$不便于侦查人员开展快速筛查工作%

因此$建立简便易行)快速无损的植物油检验方法显

得尤为必要%

分子光谱分析技术作为经典的无损检验方法$

有着较为广泛的应用$结合化学计量学方法开展对

物质光谱信息的挖掘和解读已然是当下研究的热点

和重点之一'2 #%"(

% 光谱数据融合可以结合不同来

源的光谱信息$基于不同融合级别方式$借助化学计

量学等相关方法构建模型$从而实现更为全面反映

样品潜在信息价值的目的$达到不同光谱技术间的

优势互补% 目前尚未有报道将其应用于植物油的检

验研究之中% 红外光谱技术和拉曼光谱技术在分子

基团定性检测中有良好的优势互补特性$在物质的

定性分析中将二者融合具有明显的优势'%%(

% 根据

融合方式不同$分为数据层融合与特征层融合% 在

融合模型中$不同融合方式各有利弊% 数据层融合

方式简单方便$可直接对原始的样本数据进行融合

并开展分析!但是$当数据维度较高时$其计算时间

和计算复杂度均不占据优势% 特征层融合方式可

以解决这一不足$它能通过特征提取来降低计算

的时间和复杂度$然而其复杂程度要比数据层融

合方式高%

鉴于此$本实验借助衰减全反射 #傅里叶变换

红外光谱 "HFd#SFJd# 和表面增强拉曼光谱

"G,dG#分析技术获取市面常见植物油样本光谱信

息数据$基于不同融合级别方式$借助W/>T̂判别分

析和多层感知器神经网络两种化学计量学方法构建

植物油分类识别模型$以期实现对不同植物油的准

确识别和分类$为快速无损检验的应用和发展提供

一定的参考和借鉴%

?@材料与方法

%7%B实验材料

结合实际案件情况$从市面上收集常见的 + 种

植物油样本共计 %2" 份$%2" 份油样的基本信息见

表 %%

表 ?@?MC 份样本的基本信息

植物油 品牌 数量"份#

橄榄油 克鲁托 &"

花生油 鲁花 +

花生油 胡姬花 2

花生油 金龙鱼 3

花生油 福临门 2

花生油 刀唛 %%

葵花籽油 多力 !"

山茶油 绿海 %"

椰子油 娜古香 %"

玉米油 长寿花 !"

芝麻油 燕庄 %!

芝麻油 古币 !"

芝麻油 老榨坊 %2

BB(0891T\0̂%" 型傅里叶变换红外光谱仪)(0891T\

H1.T</Vd型拉曼光谱仪$F̀T[.9G80T;\0Z08公司!

,/̂>cT/@拉曼增强试剂"银溶胶#$上海纳腾仪器

公司%

%7!B实验方法

%7!7%B光谱测定

傅里叶变换红外光谱条件&扫描次数 3$ 次$光

谱分辨率 ! 8.

#%

$ 测量范围 34" h$ 4"" 8.

#%

$动态

调整 %&" """ 次?̂$信噪比 4" """k%$SFJd标准线性

度"HGFg,%$!%# o"7%EF$峰 #峰噪声值"PFNG

检测器$)W[窗片# o%7!$ j%"

#4

HU%

拉曼光谱条件&拉曼增强基底探针分子 ! #巯

基吡啶$拉曼增强基底检测限 & j%"

#+

.91?I$空间

分辨率 %

!

.$共聚焦深度剖析分辨率 !

!

.$光谱分

辨率 ! 8.

#%

$激光光源 +2" ;.$扫描时间 2 $̂曝光

次数 $$光谱测量范围 !"" h& """ 8.

#%

%

%7!7!B光谱数据预处理

在光谱测量的过程中$往往由于仪器自身原因)

光源条件)实验温度等影响$获取的样本光谱存在基

线漂移)高频噪声等现象'%!(

$对所获取的样本光谱

数据进行预处理可有效消除这些不利因素带来的负

面影响% 借助自动基线校正)峰面积归一化)多元散

射校正)G/a0\A@>#N91/>平滑对原始光谱数据进行

预处理$以消除噪声和干扰数据%

%7!7&BW/>T̂判别分析

W/>T̂判别分析 "W/>T̂ ]0̂8[0.0;/;\/;/1>̂0̂$

WPH#是一种较为经典的分类方法$其主要是在考

虑不同类别样本先验概率的前提下$按照一定准则

构造判别函数$分别计算单个样本落入各个类别的

概率$所得结果最大的那一类即为该样本所属的类

别% 其基本原理是&假设 9 为总体样本数$9

P

为第 P
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个总体的样本数$

'

P

为第 P个总体的均值向量$则

W/>T̂判别函数为&

Q"P#F# B1;@

0

O=

"P#

O=

P"P#

F

0

"%#

式中& @

0

为先验概率$ @

0

B 9

P

#9 ! =

"P#

B

C( )%

!

"

'

"P#

#

D

&

C%

"P#

'

"P#

$

&

C%

"P#

'

"P#

为第 P个总体协

方差矩阵'%& #%$(

! =

P"P#

F

0

B

&

C%

"P#

'

"P#

%

%7!7$B多层感知器神经网络

多层感知器神经网络 "gR1\01/>T[cT[8Tc\[9;

;TR[/1;T\:9[@$ gIb#是一种含有多个隐藏层同时

具有映射特性"即由输入层向输出层传输#的分类

算法$其具有较深层次的网络结构$加入非线性因

素$保证了隐藏层在充分组合特征方面的优越性$

由于不再是简单的线性组合$这使得神经网络表

达能力变得更加强大$几乎可以逼近任意函数$这

在特征提取和分类识别方面尤为有效'%4 #%3(

% 假

设输入层用向量 .表示$则隐藏层的输出为

+"F# BQ"R

%

.O>

%

# % 式中&R

%

为权重!>

%

为常数!

函数Q为常用的 0̂<.90]函数或者\/;`函数% 函数Q

的输出层是&

Q",# B

4

,

&

2

JB%

4

,

J

"!#

式中&2为输出层中节点的数量%

%7!74B单一光谱模型的建立

对预处理的光谱数据借助主成分分析"b[0;80c/1

89.c9;T;\/;/1>̂0̂$b*H#提取特征变量$以此构建

WPH和gIb分类模型%

%7!73B数据层融合模型的建立

数据层融合策略是指将采集到的原始光谱数据

直接进行拼接融合$基于新的数据集构建分类识别

模型% 新的光谱矩阵所囊括的波段信息较多$模型

中可能会包含较多的无关信息等$这可能会降低模

型的准确度$增加模型的运行时间'%+(

% 基于此$将

各样本经预处理的红外光谱与拉曼光谱信息数据拼

接融合$采用b*H提取特征变量$分别构建 WPH和

gIb分类识别模型%

%7!7+B特征层融合模型的建立

特征层融合策略先对原始光谱数据进行特征提

取$而后对特征信息进行综合分析和处理$从而构建

具有较强区分能力的分类模型% 本实验采用 b*H)

广义最小平方"NT;T[/10AT] 1T/̂\̂6R/[T$ NIG,#)最

大似然"g/L0.R.10@T10̀99]$ gI#)主轴因式分解

"b[0;80c/1/L0̂Z/8\9[0A/\09;$ bHS#$ 种算法分别提取

各样本红外光谱与拉曼光谱数据特征$而后将其融

合并建立WPH和gIb分类模型%

A@结果与讨论

!7%B油样光谱数据的预处理

经预处理后 %2" 份植物油样本的光谱图如图 %

所示%

图 ?@预处理后 ?MC 份植物油样本的光谱图

!7!B单一光谱模型识别分类结果

单一光谱模型对各样本的总体识别分类结果如

图 ! 所示%

图 A@单一光谱模型对各样本的总体识别分类结果

BB由图 !/可知&红外光谱数据集模型中$特征变

量取前 %! 时$WPH模型对各样本分类准确率最高

"'27'E#!特征变量取前 %3 时$gIb模型对各样本

$3
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的分类准确率最高"'273E#$特征变量取前 3)+)2)

%" 时$gIb模型的精度相对高于 WPH模型$但总体

来看$WPH模型对各样本的区分能力略强于gIb模

型% 由图 !_可知&拉曼光谱数据集模型中$特征变

量取前 %" 时$WPH模型对各样本分类准确率最高

"'$e'E#!特征变量取前 & 时$gIb模型对各样本

的分类准确率最高"+$7!E#$特征变量取前 !)&

时$gIb模型的精度相对高于 WPH模型$但总体而

言$WPH模型对各样本的区分能力仍强于 gIb模

型% 分析认为$WPH模型的分类结果是一个基于训

练数据和先验概率的模型参数的分布$它在理论上

具有最小的误差率$加之它对缺失数据不太敏感$这

就保证了它在多分类问题上的优越性'%3 #%2(

%

综上$虽然随着特征变量的增多$单一光谱模型

对各样本的识别能力增强$但未能实现 %""E的准

确区分%

!7&B数据层融合模型识别分类结果

数据层融合模型对各样本的总体识别分类结果

如图 & 所示%

图 D@数据层融合模型对各样本的总体识别分类结果

BB由图 & 可知$随着特征变量的增多$模型对各样

本的识别能力增强% 特征变量取前 %3)%+ 时$WPH

和gIb分类模型对各样本均实现了 %""E的准确分

类% 相比较单一光谱模型$数据层融合模型在一定

程度上提升了对各样本的分类能力$原因在于红外

光谱和拉曼光谱的优势互补$弥补了单一来源分析

信号信息量不足的缺点'%2(

$实现了模型对油样光谱

信息更为全面的解读和挖掘% 这表明光谱融合策略

在开展油样模式识别分类工作中是十分有必要的$

数据层融合方式可以实现对油样的较为准确分类%

此外$WPH模型对各样本的识别分类能力相对强于

gIb模型%

!7$B特征层融合模型识别分类结果

特征层融合模型对各样本的总体识别分类结果

如图 $ 所示%

由图 $ 可知$随着特征变量的增多$模型对各样

本的识别能力增强% 在基于 b*H构建的分类模型

中$特征变量分别取前 %4 和 %2 时$WPH和 gIb分

类识别模型实现对各样本 %""E的准确分类% 在基

于NIG,构建的分类模型中$特征变量均取前 %2

时$WPH和gIb分类识别模型实现对各样本 %""E

和 ''7$E的准确分类% 在基于gI构建的分类模型

中$特征变量分别取前 !" 和 %4 时$WPH和 gIb分

类识别模型均分别实现对各样本 %""E和 '+E的准

确分类% 在基于bHS构建的分类模型中$特征变量

分别取前 !" 和 %+ 时$WPH和gIb分类识别模型分

别实现对各样本 %""E和 ''7$E的准确分类% 相比

较于其他 & 种算法$b*H在油样特征提取方面展现

了较为理想的结果% 分析认为$b*H在提取特征时

将原始样本变量变为了彼此相互独立的主成分$原

始变量相关程度越高$b*H提取效果越好% 各油样

的光谱峰位置)峰强以及相对峰高基本一致"见图

%#$经bT/[̂9;相关性分析发现$不同变量间相关系

数在 "7' 以上% 其高相关程度保证了 b*H在提取

油样光谱特征时的优越性% 此外$相较于 gIb模

型$WPH模型对各样本的识别与区分也相对较强%

这与单一光谱模型)数据层融合模型的结果一致%

图 H@特征层融合模型对各样本的总体识别分类结果

!74B植物油最佳识别模型

基于前述分析$最终选定基于b*H特征提取的

油样特征层融合 WPH模型为 %2" 份植物油样本的

最佳识别模型% %2" 份植物油样本的最佳识别模型

如图 4 所示%

由图 4 可知$各样本之间彼此区分较为明显%

在WPS% 分类函数轴上$花生油与玉米油和芝麻油

间区分明显$山茶油与椰子油区分明显$葵花籽油与
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橄榄油区分明显!在WPS! 分类函数轴上$花生油与

葵花籽油)橄榄油)山茶油之间区分明显!在 WPS&

分类函数轴上$椰子油与其他样本区分明显% 综合

& 个分类函数轴$各样本实现了 %""E的准确分类%

相较于其他 3 种样本$花生油样本间的分布较为离

散% 鉴于此$通过最佳模型对花生油 4 种品牌的样

本开展区分工作$得到了不同品牌花生油的分类结

果$如图 3 所示%

注&WPS%)WPS!)WPS& 均为分类函数

图 $@?MC 份植物油样本的最佳识别模型

B注&WPS$)WPS4)WPS3 均为分类函数

图 K@$ 种品牌花生油的识别模型

BB由图 3可知$4种品牌的花生油较为清晰地区分

开来% 在WPS$分类函数轴上$鲁花与 & 种品牌样本

"胡姬花)福临门)刀唛#彼此明显区分开来!在WPS4

分类函数轴上$福临门与刀唛彼此区分较为明显!在

WPS3分类函数轴上$鲁花与金龙鱼彼此明显区分%

综合 &个分类函数轴$各样本实现了 %""E的准确分

类% 结果表明采用基于 b*H特征提取的特征层融

合WPH模型可用于对同类样本品牌间的区分%

D@结@论

本实验采用衰减全反射#傅里叶红外光谱"HFd#

SFJd#和表面增强拉曼光谱"G,dG#分析技术获取市

面常见的 +种共计 %2" 份植物油样本的光谱信息数

据$基于单一光谱模型)数据层融合模型)特征层融合

模型$借助 WPH和 gIb两种方法构建模型$实现对

各样本1种类#品牌2的两级识别分类工作% 经比较

最终选定基于b*H特征提取的特征层融合WPH模

型为最佳识别模型$以此实现了 %2" 份植物油样本和

4种品牌花生油的准确区分$结果较为理想%

在植物油样本的光谱数据模型中$基于融合方

式构建的分类模型$对不同样本的区分能力是强于

单一光谱数据集模型的$它是对多个信息源的结合$

是对现有样本的1优化2% 这种1优化2意味着模型

拥有更为理想的识别精度和区分能力$这在法庭科

学物证鉴定领域中是值得借鉴和应用的方向之一$

对物证信息的全面刻画以及借助化学计量学构建更

具客观性和描述性的模型有一定参考和借鉴意义%

不同特征提取算法对模型的识别分类能力均有影

响$本实验选择的 $ 种常见算法中$b*H在提取特征

时$对相关程度较高的原始变量的提取效果较好%

今后应进一步讨论和分析多种特征提取算法在原理

和应用上的优劣$同时采集包含光谱技术在内的多

种信息源"如色谱#的样本数据$为构建更为准确和

可靠的数据分类模型提供一定基础$为实现对不同

油样全面准确刻画分类提供一定参考%
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