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基于单积分球技术的最佳样本厚度研究

及油茶籽油鉴伪
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（中南林业科技大学 机电工程学院，长沙 ４１０００４）

摘要：为减少单积分球技术采集光谱数据过程中的光损失，探索了油茶籽油检测时光损失量最

小的样本厚度，并研究在此样本厚度下鉴别掺伪油茶籽油的能力。采用蒙特卡罗（ＭＣ）算法模
拟单积分球技术下样本的测量，将模拟出的反射率（ＭＲ）和透射率（ＭＴ）作为实际值，单积分球
采集的数据作为预测值，将实际值与预测值之间的平均相对误差（ＭＲＥ）和均方根误差（ＲＭＳＥ）
作为评价指标，确定最佳的样本厚度。按不同掺伪比例制备了２３０组样本，采集最佳样本厚度
的掺伪油茶籽油光谱数据，结合逆向倍增（ＩＡＤ）算法得到样本的吸收系数（μａ）和约化散射系数
（μｓ′）。将μａ和μｓ′经过均值中心化预处理之后，利用 Ｋｅｎｎａｒｄ－Ｓｔｏｎｅ（Ｋ－Ｓ）算法以７∶３的比例
将样本划分成训练集和测试集，分别建立基于支持向量机（ＳＶＭ）和随机森林（ＲＦ）的多分类定
性鉴别模型。结果表明：样本厚度为１４ｍｍ时，ＭＲ和ＭＴ的ＭＲＥ和ＲＭＳＥ均相对较小；μａ和μｓ′
建立的ＳＶＭ模型鉴别准确率分别为９７．１０％和９５．６５％，建立的ＲＦ模型鉴别准确率分别为９８．５５％
和９７．１０％。因此，基于最佳样本厚度下的单积分球技术结合ＳＶＭ和ＲＦ模型，可有效实现油茶籽
油的快速鉴伪。

关键词：油茶籽油；鉴伪；单积分球技术；光学参数；蒙特卡罗算法；样本厚度；定性模型
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ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ；ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏａｌｇｏｒｉｔｈｍ；ｓａｍｐｌｅｔｈｉｃｋｎｅｓｓ；ｑｕａｌｉｔａｔｉｖｅｍｏｄｅｌ

　　油茶籽油具有很高的营养价值，可为人体提
供必需脂肪酸和脂溶性维生素［１］。个别不法商

贩为了牟取更多的利润，在油茶籽油中掺入廉价

植物油，这损害了消费者的合法权益，因此对油

茶籽油进行鉴伪十分必要。

目前，国内外针对植物油鉴伪的方法主要有

色谱法、核磁共振法、光谱法等［２－３］，其中：色谱

法具有样品用量少、分析速度快、应用范围广等

优点，但是对于热不稳定或者难以挥发的物质难

以分析且其定性能力较弱；核磁共振法可获得其

他方法难以得到的各种成分和微观结构的信息，

但其设备操作复杂；光谱法可依靠各类检测技术

快速、无损地对样本进行检测。与以上技术相

比，积分球技术是一种测量物质光学特性的方

法，可以提供有关化学成分、微观结构和纹理的

信息，并且有关研究表明积分球技术可用于检测

液体样本［４］。逆向倍增（ＩＡＤ）算法是处理积分
球数据的一种方法，该算法需要考虑光通过样本

和积分球端口发生的损失，且过多的光损失会导

致光学性质估计的误差较大，影响试验结果的准

确性。

研究表明，样品厚度对光学性质有一定的影

响［５］。Ｂｅｅｋ等［６］使用小尺寸的光斑和一个高端

口－光束尺寸比限制了通过样本一侧的光损失，得
出了样本两侧的光损耗会导致吸收系数（μａ）偏高，
以及所获得的光学性质对样本厚度有一定依赖性的

结论。Ｐｉｃｋｅｒｉｎｇ等［７－８］探讨了使用双积分球技术测

定组织的光学性质，发现样本端口直径更大或光学

深度更深可以减少光的损失。Ｓａｒｄａｒ等［９－１０］将反射

率（ＭＲ）和透射率（ＭＴ）的测量结果与蒙特卡罗
（ＭＣ）算法模拟的结果进行了比较，发现 ＭＲ和 ＭＴ
的测量值和估计值之间存在差异，造成这种差异的

原因与组织的光学特性有关。庞妍妍等［１１］利用自

主开发的双积分球系统采用分步建模的方法，先利

用μａ对山茶油掺伪种类进行区分，然后利用约化散
射系数（μｓ′）建立不同掺伪比例的定性判别模型，其
中μｓ′对掺假比例分类效果较优，但是没有对样本厚
度进行研究。

本文在试验数据采集过程中，为减少光的损

失，首先以油茶籽油为研究对象，利用 ＭＣ算法
模拟出的 ＭＲ和 ＭＴ作为实际值，试验采集的 ＭＲ
和 ＭＴ作为预测值，计算不同样本厚度下 ＭＲ及
ＭＴ实际值与预测值的平均相对误差（ＭＲＥ）和均
方根误差（ＲＭＳＥ），对比得出油茶籽油检测时的
最佳样本厚度。再利用 ＩＡＤ算法得出最佳样本
厚度下掺伪油茶籽油的 μａ和 μｓ′，用均值中心化
方法对 μａ和 μｓ′进行预处理后，利用 Ｋｅｎｎａｒｄ－
Ｓｔｏｎｅ（Ｋ－Ｓ）算法以 ７∶３的比例将样本划分成训
练集和测试集，再结合支持向量机（ＳＶＭ）和随机
森林（ＲＦ）建立不同种类掺伪油茶籽油的多分类
定性鉴别模型，分别以准确率（ＡＣＣ）、灵敏度
（ＴＰＲ）和特异性（ＦＰＲ）为指标对模型进行评价，
以期为单积分球技术鉴别掺伪油茶籽油提供

参考。

１　材料与方法
１．１　试验材料

市售植物油，其种类、品牌名称和产地信息如表

１所示。
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表１　植物油种类、品牌及产地信息
Ｔａｂｌｅ１　Ｖｅｇｅｔａｂｌｅｏｉｌｔｙｐｅｓ，ｂｒａｎｄａｎｄｏｒｉｇｉｎｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ

种类 品牌 产地

油茶籽油 大三湘 湖南衡阳

菜籽油 金浩 湖南永州

葵花籽油 金龙鱼 上海浦东新区

大豆油 福临门 江苏苏州

玉米油 营养家 安徽蚌埠

花生油 鲁花 山东烟台

单积分球系统，装置见图１。该系统由 ＩＳＰ－Ｒ
积分球、ＨＬ１０００卤钨灯、Ｏｃｅａｎ光纤光谱仪、光纤、
反射皿（３５ｍｍ×２５ｍｍ）和计算机组成。将单积
分球系统置于暗箱中进行样本的采集工作。

　注：１．ＨＬ１０００卤钨灯；２．样本；３．ＩＳＰ－Ｒ积分球；４．光纤；
５．Ｏｃｅａｎ光纤光谱仪
　Ｎｏｔｅ：１．ＨＬ１０００ｔｕｎｇｓｔｅｎｈａｌｏｇｅｎｌａｍｐ；２．Ｓａｍｐｌｅ；３．ＩＳＰ－Ｒ
ｉｎｔｅｇｒａｔｉｎｇｓｐｈｅｒｅ；４．Ｏｐｔｉｃａｌｆｉｂｅｒ；５．Ｏｃｅａｎｆｉｂｅｒｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ

图１　单积分球系统
Ｆｉｇ．１　Ｓｉｎｇｌｅｉｎｔｅｇｒａｔｉｎｇｓｐｈｅｒｅｓｙｓｔｅｍ

１．２　试验方法
１．２．１　掺伪样本的制备

制备不同样本厚度（２、４、６、８、１０、１２、１４、１６、１８、
２０ｍｍ）的纯油茶籽油。将菜籽油、玉米油、大豆油、
葵花籽油、花生油按不同的比例（１％、２％、３％、
４％、５％、７％、９％、１０％、１５％、２０％、３０％、４０％）分
别加入到油茶籽油中制作样本。每种掺伪比例制作

３组样本，即同一类掺伪油共３６组样本，共５类不

同种类的掺伪油。最终得到不同掺伪比例样本１８０
组、纯油茶籽油样本５０组，共２３０组样本。
１．２．２　光学参数的采集及计算

取不同样本厚度纯油茶籽油和掺伪样本，采用

单积分球系统，设置积分时间为３７ｍｓ，平均次数为
１００，在２００～１１００ｎｍ波段采集样本的反射和透射
光谱强度信息。光谱采集前，打开光源，预热 ３０
ｍｉｎ。根据式（１）、式（２）计算 ＭＲ、ＭＴ。然后结合
ＩＡＤ算法［１２］得出样本的 μａ和 μｓ′，其计算公式分别
如式（３）、式（４）所示。

ＭＲ＝
Ｒ－ＲＤＡＲＫ
Ｒｒｅｆ－ＲＤＡＲＫ

　　　　　　　 （１）

ＭＴ＝
Ｔ－ＴＤＡＲＫ
Ｔｒｅｆ－ＴＤＡＲＫ

（２）

μａ＝
ｌｎＩ０－ｌｎＴ
ｄ （３）

μ′ｓ＝
（ｌｎＩ０－ｌｎＴ）（１－ｇ）

ｄ （４）

式中：Ｒ为所采集的样本的反射强度；ＲＤＡＲＫ为
反射时的暗场光谱强度；Ｒｒｅｆ为积分球采集的标准白
板的反射强度；Ｔ为所采集样本的透射强度；Ｔｒｅｆ为
积分球采集的透射强度；ＴＤＡＲＫ为透射时的暗场光谱
强度；Ｉ０为入射光的强度；ｄ为介质的厚度；ｇ为各
向异性系数。

１．２．３　数据预处理及定性鉴别模型建立
在最佳样本厚度下，对结合 ＩＡＤ算法得出的掺

伪样本的μａ和μ′ｓ采用均值中心化进行预处理。具
体为首先对采集到的样本光谱数据按列进行均值计

算，然后将计算得到的均值从原始光谱数据中剔除，

获得 其 平 均 光 谱 数 据 信 息［１３］。之 后，利 用

Ｋｅｎｎａｒｄ－Ｓｔｏｎｅ（Ｋ－Ｓ）算法以 ７∶３的比例将样本划
分成训练集和测试集，采用 μａ和 μｓ′数据结合 ＳＶＭ
和ＲＦ建立不同种类掺伪油茶籽油的定性鉴别
模型。

１．２．４　评价指标计算
利用 ＭＣ算法［１４］分别模拟出不同样本厚度下

的ＭＲ和ＭＴ，以此为实际值，以试验得出的ＭＲ和ＭＴ
为预测值，分别计算 ＭＲＥ和 ＲＭＳＥ，ＭＲＥ用来衡量
油茶籽油检测实际值和预测值之间的误差，ＲＭＳＥ
是模型预测值与实际值之间的差异。ＭＲＥ及
ＲＭＳＥ计算公式如式（５）、式（６）所示。ＡＣＣ为预
测正确的样本数占总样本数的比例；ＴＰＲ为某一
类油预测正确的样本数占该类油总样本数的比

例；ＦＰＲ为不是某一类油预测正确的样本数占不
是该类油样本总数的比例，三者计算公式分别如
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式（７）、式（８）、式（９）所示。

ＥＭＲ＝
１
ｎ×∑

ｎ

ｉ＝１

（ｐｉ－ａｉ）
ａｉ

×１００％　　　　（５）

ＥＲＭＳ＝
∑
ｎ

ｉ＝１
（ｐｉ－ａｉ）

２

槡 ｎ （６）

Ｃ＝
（ＴＰ＋ＴＮ）

（ＴＰ＋ＴＮ＋ＦＰ＋ＦＮ）
（７）

ＲＴＰ＝
ＴＰ

（ＴＰ＋ＦＮ）
（８）

ＲＦＰ＝
ＴＮ

（ＦＰ＋ＴＮ）
（９）

式中：ＥＭＲ为 ＭＲＥ值；ＥＲＭＳ为 ＲＭＳＥ值；Ｃ为
ＡＣＣ值；ＲＴＰ为ＴＰＲ值；ＲＦＰ为 ＦＰＲ值；ｎ为数据的个
数；ｐｉ为第 ｉ个样本的预测值，ａｉ为第 ｉ个样本的实
际值；ＴＰ为实际是某类油且预测为该类油的样本数；
ＦＮ为实际是某类油但预测不为该类油的样本数；ＦＰ
为实际不是某类油但预测为该类油的样本数；ＴＮ为
实际不是某类油且预测不是该类油的样本数。

２　结果与讨论
２．１　不同样本厚度的ＭＲＥ和ＲＭＳＥ

不同样本厚度下ＭＲ和ＭＴ的ＭＲＥ和ＲＭＳＥ如
图２所示。

图２　不同样本厚度下ＭＲ和ＭＴ的ＭＲＥ和ＲＭＳＥ
Ｆｉｇ．２　 ＭＲＥａｎｄＲＭＳＥｏｆＭＲａｎｄＭＴｕｎｄｅｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓａｍｐｌｅｔｈｉｃｋｎｅｓｓｅｓ

　　由图２ａ可以看出，ＭＲ的ＭＲＥ随样本厚度增加
呈先升高后降低再升高然后再降低的趋势，样本厚度

在４ｍｍ和８ｍｍ时均有明显提升，表明此时光的损
失较多。ＭＴ的ＭＲＥ在１０ｍｍ之前随着样本厚度的
增加逐渐减小，说明随着样本厚度的增加，光的损失

逐渐减小。在样本厚度为１２ｍｍ时ＭＴ的ＭＲＥ又有
小幅升高，之后呈小幅波动状态，而ＭＴ的ＭＲＥ在样
本厚度为１０ｍｍ和１４ｍｍ时较小。由图２ｂ可以看
出，随样本厚度增加，ＭＲ的ＲＭＳＥ趋于一个相对稳定
的状态，且均不超过５％，ＭＴ的ＲＭＳＥ逐渐降低，在样
本厚度为１４ｍｍ时ＲＭＳＥ降至最低，然后又有上升趋
势，样本厚度为１８ｍｍ时，ＲＭＳＥ有明显的提升，表明
此时光的损失较多。

综上，样本厚度过大或过小都会导致油茶籽油检

测中光的损失，综合来看，样本厚度在１４ｍｍ时，ＭＲＥ
和ＲＭＳＥ均较低。因此，选择１４ｍｍ作为最佳的样本
厚度。

２．２　光谱分析
最佳样本厚度下经 ＩＡＤ算法计算和均值中心

化预处理的纯油茶籽油和不同种类掺伪油的 μａ和
μｓ′曲线图如图３所示。

图３　纯油茶籽油和掺伪油的μａ和μｓ′曲线图
Ｆｉｇ．３　Ｐｒｏｆｉｌｅｓｏｆμａａｎｄμｓ′ｏｆｐｕｒｅａｎｄａｄｕｌｔｅｒａｔｅｄ

ｏｉｌ－ｔｅａｃａｍｅｌｌｉａｓｅｅｄｏｉｌｓ

由图３ａ可知，在３５０～５００ｎｍ波长范围内纯油
茶籽油和掺伪油的μａ曲线相差较大，且在４４０ｎｍ左
右较为明显。由图３ｂ可知，在３００～１１００ｎｍ波长范
围内，纯油茶籽油和掺伪油的μｓ′曲线相差较小。
２．３　建模结果
２．３．１　ＳＶＭ建模结果

ＳＶＭ是一种有监督学习模式的识别算法［１５］。

该算法是基于统计学理论的机器学习方法，它成功
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解决了机器学习中高维度和局部极值问题，并且该

算法的决策边界是对学习样本求解的最大边距超平

面，可以将问题化为一个求解凸二次规划的问题，目

前已经在很多领域有应用［１６－１８］。ＳＶＭ能够处理高
维数据，并且具有良好的泛化能力和鲁棒性。按

１．２．３方法建立 μａ和 μｓ′的 ＳＶＭ定性鉴别模型，其
数据预处理前后准确率结果对比如表２所示，预处
理后灵敏度和特异性结果如表３所示。

表２　预处理前后μａ和 μｓ′ＳＶＭ模型的准确率结果对比
Ｔａｂｌｅ２　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆａｃｃｕｒａｃｙｒｅｓｕｌｔｓｏｆμａａｎｄμｓ′

ＳＶＭ ｍｏｄｅｌｓｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ

参数 预处理方法
准确率／％

训练集 测试集

μａ
无处理 ９８．１４ ９５．６５
均值中心化 ９９．３８ ９７．１０

μｓ′
无处理 ９６．８９ ９４．２０
均值中心化 ９９．３８ ９５．６５

表３　预处理后μａ和 μｓ′ＳＶＭ模型的灵敏度和特异性结果
Ｔａｂｌｅ３　Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｓｐｅｃｉｆｉｃｉｔｙｒｅｓｕｌｔｓｏｆμａａｎｄμｓ′

ＳＶＭ ｍｏｄｅｌｓａｆｔｅｒｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ％

样本
μａ μｓ′

灵敏度 特异性 灵敏度 特异性

纯油茶籽油 １００．００ １００．００ １００．００ １００．００

掺伪大豆油 １００．００ １００．００ ９１．６７ １００．００

掺伪菜籽油 ９１．６７ １００．００ １００．００ ９８．２８

掺伪葵花籽油 １００．００ ９８．２８ １００．００ ９８．２８

掺伪花生油 ９１．６７ １００．００ ９１．６７ ９８．２８

掺伪玉米油 １００．００ ９８．２８ ９１．６７ １００．００

　　由表２可以看出，在测试集中，未经过预处理的
μａ和 μｓ′建立的 ＳＶＭ定性鉴别模型的准确率相对
较高，且均没有出现过拟合和欠拟合现象，经过均值

中心化预处理之后，μａ和 μｓ′模型测试集的准确率
均提升了１．４５百分点，分别为９７．１０％和９５．６５％。
由表３可以看出，经过预处理后 μａ建立的 ＳＶＭ定
性鉴别模型对菜籽油和花生油的鉴别能力较弱，而

μｓ′建立的 ＳＶＭ定性鉴别模型对大豆油、花生油和
玉米油的鉴别能力较弱。

２．３．２　ＲＦ建模结果
ＲＦ是一种用于分类和回归的机器学习方法。

它是一个树状预测器的组合，每棵树都是基于自主

抽样的数据子集进行训练的，该算法的优点是对数

据集中的噪声有较强的鲁棒性［１９］。按１．２．３方法
建立μａ和 μｓ′的ＲＦ定性鉴别模型，其数据预处理前
后准确率结果对比如表４所示，预处理后灵敏度和
特异性结果如表５所示。

表４　预处理前后μａ和 μｓ′ＲＦ模型的准确率结果对比
Ｔａｂｌｅ４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆａｃｃｕｒａｃｙｒｅｓｕｌｔｓｏｆμａａｎｄμｓ′

ＲＦｍｏｄｅｌｓｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ

参数 预处理方法
准确率／％

训练集 测试集

μａ
无处理 １００．００ ９５．６５
均值中心化 １００．００ ９８．５５

μｓ′
无处理 １００．００ ９５．６５
均值中心化 １００．００ ９７．１０

表５　预处理后μａ和 μｓ′ＲＦ模型的灵敏度和特异性结果
Ｔａｂｌｅ５　Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎｄｓｐｅｃｉｆｉｃｉｔｙｒｅｓｕｌｔｓｏｆμａａｎｄμｓ′

ＲＦｍｏｄｅｌｓａｆｔｅｒｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ％

样本
μａ μｓ′

　灵敏度 特异性 灵敏度 特异性

纯油茶籽油 １００．００ １００．００ １００．００ １００．００

掺伪大豆油 １００．００ １００．００ ９１．６７ １００．００

掺伪菜籽油 １００．００ １００．００ １００．００ ９８．２８

掺伪葵花籽油 ９１．６７ １００．００ １００．００ １００．００

掺伪花生油 １００．００ １００．００ １００．００ ９８．２８

掺伪玉米油 １００．００ ９８．２８ ９１．６７ １００．００

由表４可以看出，无预处理和预处理 μａ和 μｓ′
的ＲＦ定性鉴别模型的训练集准确率均为 １００％。
经过预处理之后，μａ和 μｓ′的测试集准确率分别提
升了２．９０百分点和 １．４５百分点，准确率分别为
９８．５５％和９７．１０％。由表５可以看出，经过预处理
之后 μａ建立的 ＲＦ定性鉴别模型对葵花籽油的鉴
别能力较弱，μｓ′建立的ＲＦ定性鉴别模型对大豆油
和玉米油的鉴别能力较弱。

３　结　论
基于单积分球技术采集油茶籽油光谱数据时，

在样本厚度为１４ｍｍ时，光的损失最小。在最佳样
本厚度下，采用单积分球技术采集不同种类掺伪油

茶籽油的光谱数据，结合ＩＡＤ算法得到样本的μａ和
μｓ′，经均值中心化预处理后，建立 ＳＶＭ和 ＲＦ定性
鉴别模型。结果显示，经过预处理之后，μａ和 μｓ′的
鉴别准确率均有明显提升，其中ＳＶＭ模型鉴别准确
率均提升１．４５百分点，ＲＦ模型鉴别准确率分别提
升２．９０百分点和１．４５百分点。因此，基于最佳样
本厚度下的单积分球技术结合 ＳＶＭ和 ＲＦ模型，可
有效实现油茶籽油的快速鉴伪。
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［１９］ＢＲＥＩＭＡＮＬ．Ｒａｎｄｏｍｆｏｒｅｓｔｓ［Ｊ］．ＭａｃｈＬｅａｒｎ，２００１，
４５：

櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂櫂

５－３２．

（上接第７５页）
［３０］ＺＨＡＮＧＴＴ，ＸＵＪ，ＷＡＮＧＹＭ，ｅｔａｌ．Ｈｅａｌｔｈｂｅｎｅｆｉｔｓｏｆ

ｄｉｅｔａｒｙｍａｒｉｎｅＤＨＡ／ＥＰＡ－ｅｎｒｉｃｈｅｄｇｌｙｃｅｒｏｐｈｏｓｐｈｏｌｉｐｉｄｓ
［Ｊ／ＯＬ］．ＰｒｏｇＬｉｐｉｄＲｅｓ，２０１９，７５：１００９９７［２０２３－
０８－０９］．ｈｔｔｐｓ：／／ｄｏｉ．ｏｒｇ／１０．１０１６／ｊ．ｐｌｉｐｒｅｓ．２０１９．１００９９７．

［３１］黄玉洁，郝仪铭，周梦晴，等．磷脂型二十二碳六烯酸
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