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三维荧光光谱结合 PARAFAC和GA对中国白酒
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摘要 为了实现对中国白酒品牌的有效鉴别，在比较了不同品牌白酒三维荧光光谱特性的基础上，采用平行因子方法

(PARAFAC)结合遗传算法(GA)获得训练样本和测试样本的浓度得分。同时利用支持向量机(SVM)方法建立中国白酒

的鉴别模型，预测准确率为 97.5%。PARAFAC分解得到的三个组分的浓度得分，在一定程度上反映了品牌之间的差

异。PARAFAC与GA算法的有效结合为未知样本的鉴别提供了一种快速准确的方法。研究结果表明，PARAFAC-GA-
SVM的鉴别模型具有更强的预测能力，该方法能够有效提取白酒的特征光谱信息，同时又大大降低了 SVM输入变量

的维数。研究结果为中国白酒的鉴别提供了一种新的思路。
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Abstract In order to classify the brands of Chinese liquors effectively, the fluorescence characters of Chinese
liquors are compared and analyzed. The concentration scores of training samples and testing samples are obtained
by using parallel factor method (PARAFAC) combined with genetic algorithm (GA). Support vector machine
(SVM) method is adopted to establish the identification model of Chinese liquors, and the accuracy rate of prediction
is 97.5%. The experimental results show that the concentration scores of the three principal components reflect
the difference between brands. The combination of PARAFAC and GA provides an accurate method for the rapid
identification of unknown samples. The results indicate that PARAFAC-GA-SVM has higher prediction accuracy.
The proposed method can effectively extract the spectral characteristics, and also reduce the dimension number
of the input variables of SVM. The results can provide a new way for the identification of Chinese liquors.
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1 引 言
中国白酒有 2000多年的历史，其独特的风味受到广大老百姓的喜爱。原料和酿造工艺等的不同，形成
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了不同香型的白酒。主要香型有浓香、清香、酱香等。即使同种香型白酒，由于产地的环境和原料之间的差

异，导致不同品牌白酒中一些微量香气成分及其含量的不同 [1]，形成各自独特的酒体风格。知名品牌白酒企

业已经逐渐重视对自己白酒品牌的保护，但是也有不法商家为了牟取巨额利益，仿冒知名白酒，不但侵犯了

知名白酒企业的知识产权，也侵害了消费者权益。因此，对白酒品牌的鉴定研究，有利于监督白酒生产质量

和保护消费者的利益。

目前白酒检测的方法主要有近红外光谱检测、电子鼻检测 [2]、阵列传感器检测 [3]、顶空固相微萃取与质谱

联用技术等。这些方法都有一定的优势，但是也有许多不足之处。例如 Chen等 [4-5]利用顶空固相微萃取与质

谱联用技术进行白酒产地和等级的分类，取得较高的准确率，但是该方法操作复杂，成本较高。Zhao等 [6]利

用近红外光谱技术对中国白酒品牌进行鉴别，该方法快速、低成本，但是模型预测精度有待进一步提高。荧

光光谱技术由于检测成本低、灵敏度高、对样本无损，得到广大学者的认可 [7-8]。

三维荧光光谱是荧光光谱仪的一种采集方式，体现的是发射波长随着激发波长变化的荧光强度信息，

获得的信息量比常规荧光光谱更多 [9]。平行因子分析法 (PARAFAC)是利用交替最小二乘算法实现的一种多

维数据分解法 [10], 能够从多组分混合溶液中得到各个组分准确的定量结果 , 在三维荧光光谱分析中得到广泛

的应用 [11-12]。但是大部分研究都是将训练样本和待测样本放在一起进行平行因子分解以及拟合分析，在实

际快速检测应用中有一定的局限性。

本文将样本划分为训练样本和测试样本，采用平行因子获取训练样本的浓度得分，基于遗传算法(GA)得
到测试样本的浓度得分。同时结合支持向量机(SVM)建立鉴别模型 PARAFAC-GA-SVM，对白酒品牌进行鉴

别，取得了较为满意的预测效果。

2 材料与方法
2.1 仪器设备

实验所用仪器为英国爱丁堡公司的 FLS920P全功能型荧光光谱仪。设置仪器的激发与发射狭缝宽度

为 5 nm，积分时间为 0.1 s。激发波长为 200~600 nm，步长为 5 nm；发射波长为 215~800 nm，步长为 1 nm。发

射波长始终滞后激发波长 15 nm扫描的原因是为了消除瑞利散射对实验的影响。

2.2 实验材料

为了保证建立模型的可靠性，所有实验用样本均由厂家提供。包括 5种常见香型和 8个知名品牌。为

了保护厂家的信息，没有列出具体白酒品牌，以香型加上字母表示 (如浓香 A)。主要品牌包括芝麻 A、酱香

A、浓香 A、浓香 B、浓香 C、清香 A、清香 B、豉香 A。将整个样品集分成训练集 (120个酒样，每个品牌 15个)和
测试集(40个酒样，每个品牌 5个)。
2.3 光谱预处理及数据分析

通过荧光光谱仪扫描得到 160个样本的激发-发射矩阵 (81×586)。对所有样本的荧光光谱数据进行预

处理，采用插值拟合的方法消除水的拉曼峰影响，并将激发-发射矩阵中的缺失值置零。所有光谱数据进行

中心化处理，以消除酒精度的影响。运用 Matlab2013软件编程实现平行因子算法和遗传算法，支持向量机

算法采用 LIBSVM工具箱。

2.4 PARAFAC-GA-SVM方法

利用平行因子分析方法对训练样本光谱数据分解，获得载荷矩阵和浓度得分，将浓度得分作为支持向

量机的输入，建立白酒品牌的鉴别模型。对于测试样本，保持载荷矩阵不变，利用遗传算法获得测试样本的

浓度得分，并将浓度得分输入鉴别模型，输出预测的品牌值。具体建模和鉴别过程如下：

1) 实验测得其三维矩阵数据 X (I × J ×M ) 进行三线性分解。 I 和 J 分别为样品的激发和发射波长扫描

个数，M 为训练样本数。将 X 模型表示为 [13]

X∑
f = 1

F

af ⊗ bf ⊗ cf + E , (1)
式中 af ，bf 和 cf 分别是平行因子分解得到的载荷矩阵 A 、B 以及浓度矩阵 C 在第 f 个组分上的元素，⊗ 是

克罗内克积，E 是三维矩阵数据 X 的残差矩阵。
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2) 对于 N 个测试样品，通过实验获得三维矩阵 X
new 。根据三线性模型，保持载荷矩阵 A 和 B 不变；设

置遗传算法参数，包括初始种群大小、最大进化代数、交叉比例等。以遗传算法迭代次数达到设定的均方根

误差(RMSE)作为收敛终止条件。

fRMSE =
∑
i = 1

I ∑
j = 1

J ∑
n = 1

N (∑
f = 1

F

aif b jf c
new
nf

- xijn)2
I × J × N

, (2)
式中 xijn 为矩阵 X

new 中的一个元素，cnew
nf

为测试样本集中第 n 个样本第 f 个组分对应的预测浓度。

3) 将训练样本浓度阵 C 作为 SVM 的输入，进行网络模型训练，并达到预计目标。将预测浓度矩阵 C
new

作为支持向量机的输入，得到预测的品牌值。支持向量机的模型表达式为 [14]

y(x) =∑i = 1
n aiexp

æ

è
çç

ö

ø
÷÷-  x - xi

2

2σ2 + b , (3)

式中 ai 为拉格朗日乘子，b 为偏差，xi 为输入向量。选用径向基函数 (RBF)作为其核函数，σ 和 c 称为核参

数和惩罚因子。

3 结果与讨论
3.1 光谱特性分析

图 1(a)~(h)分别为 8种品牌白酒的三维荧光等高线图谱。不同品牌白酒光谱特性既有共性又有个性。

从图中可以看出中国白酒都具有较宽的荧光峰位，有效激发波长范围为 300~550 nm，荧光发射波长范围为

300~650 nm，这与其他蒸馏酒相比有较大的差别。同种香型品牌白酒光谱差异较小，不同香型品牌之间差

异较大。例如清香 A 和清香 B两种白酒的荧光光谱等高图较为类似，具有共同的荧光峰位 290/320。三种

浓香型白酒有相似的激发和发射范围，具有相似的荧光峰位 355/430。豉香白酒有两个峰位，为 350/450和

265/284。酱香型白酒与芝麻香型白酒虽然不属于同一香型，但也有类似的等高图谱，具有共同的荧光峰位

350/438。文献[15]报道芝麻香型白酒有一种轻微的酱香和近似焙炒芝麻的香气。因此荧光光谱在一定程度

上反映了白酒的香型风格。

图 1 8种白酒的三维荧光等高图。(a) 芝麻 A; (b) 酱香 A; (c) 清香 A; (d) 清香 B; (e) 浓香 A; (f) 浓香 B; (g) 浓香 C; (h) 豉香 A
Fig.1 Contour maps of eight groups of liquors with different brands. (a) Zhima A; (b) jiangxiang A; (c) qingxiang A; (d) qingxiang B;

(e) nongxiang A; (f) nongxiang B; (g) nongxiang C; (h) chixiang A
通过三维荧光光谱图的分析可以看出每一种白酒都具有其独特的三维荧光光谱特性，这是由于白酒中

除了酒精和水外，还有大约 2%的其他微量成分 [16]，不同品牌白酒微量成分及其含量的不同，表现出了光谱特

性的差异。因此三维荧光光谱从整体上宏观地反映出每一种白酒的独特品质。从肉眼上判定不同品牌白
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酒的差异有一定的难度，需要引入化学计量学的方法来对白酒的品牌进行自动、准确的鉴别。

3.2 平行因子分解

激发发射矩阵按照样本叠加成三维矩阵 (81×586×120)。通过核一致诊断法结合拟合残差分析 (表 1)，可
以确定当组分数 F = 3 时，可释方差为 94.265%，残差 (SSR)为 0.855，核一致达到 92.567%，模型为三线性模

型，平行因子分解准确性较高。

表 1 平行因子组分估计

Table 1 PARAFAC component number estimation

Explained variance /%
Core consistency /%

SSR /1013

Number of component F
1

47.42
100.0
16.5

2
88.55
100.0
3.6

3
94.2654
92.567
0.855

4
96.47
36.011
0.599

图 2 PARAFAC模型鉴定出的白酒的三个荧光组分

Fig.2 Three fluorescent components of Chinese liquors by PARAFAC model
利用 PARAFAC方法对三维矩阵进行分析，可以得到三种组分 (component 1, component 2, component 3)的

激发和发射光谱以及对应的浓度得分。图 2是三种组分的激发和发射轮廓图及荧光光谱等高图。从图中可

以看出 component 1激发/发射波长为 285/324；component 2激发/发射波长为 355/438；component 3激发/发射

波长为 320/380。根据文献 [17-19]可以初步判定，component 1的荧光峰归属为微量成分与乙醇-水形成的团

簇分子，component 2荧光峰归属为酯类物质，component 3荧光峰归属为酸类物质。具体为哪几种单体成分

的综合体现，还有待进一步研究。

借助浓度得分矩阵，可以获得每个样本的浓度得分，如此便可以将不同品牌白酒训练样本的聚类结果

可视化，如图 3(a)所示。从图中可以看出，不同香型白酒之间比较疏远，同种香型之间较为靠拢。特别是浓

香型白酒由于浓度得分较为相似，导致聚合得较为密集。因此需要单独对聚合较密集的浓香型白酒和豉香

型白酒进行聚类分析，如图 3(b)所示。从图 3(b)可以看到豉香 A与浓香型白酒分得较开，三种浓香型白酒基

本上也能够分开。通过上述分析可以说明浓度得分可以看成样本的特征量，将其作为支持向量机的输入具

有一定的可行性。

3.3 基于遗传算法获取测试样本浓度得分

通过平行因子分解得到载荷矩阵 A 和 B ，结合遗传算法获得了 40个测试样本对应的三个组分浓度得

分 (Score 1，Score 2，Score 3)。遗传算法的参数设置 :种群规模为 100，交叉概率为 0.8,变异概率为 0.35，设
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图 3 白酒样本的得分分布图

Fig.3 Score plots of Chinese liquors
定最大迭代次数为 1600。为了验证通过遗传算法获得的验证样本浓度值的准确性，将其与平行因子分解得

到的结果做比较，具体结果如图 4所示。横坐标为通过平行因子分解获得值，纵坐标为通过遗传算法获得

值。从图中可以看到，两种方法获得的得分值非常接近，相关系数 R=0.9998。说明通过遗传算法获取浓度

得分方法的可行性。

3.4 支持向量机鉴别分析

将样本浓度得分作为 SVM的输入，建立鉴别模型。采取十字交叉验证和网格搜索算法寻找最优惩罚因

子 c 和核参数 σ 参变量。将白酒的品牌作为模型的输出值 , 设定虚拟变量 1~8 代表不同的品牌，其中 1 为芝

麻 A、2 为酱香 A、3为清香 A、4为清香 B、5为浓香 A、6为浓香 B、7为浓香 C、8为豉香 A。由以上参数构建的

SVM 模型对测试集样本的输出结果如图 5所示。从图中可以看出测试集里除了第 26个样本误判为浓香 C
外，其余都判断正确，鉴别准确率达 97.5％。作为比较，将训练样本和测试样本放在一起进行 PARAFAC分

解，结合 SVM 进行品牌预测，准确率也为 97.5％，但是整个分解测试过程所需时间是 58.8 s。而利用

PARAFAC-GA-SVM方法需时仅为 29.4 s。对大批量样本需要进行品牌预测的情况下，PARAFAC-GA-SVM
方法具有一定优势。

为了检验 PARAFAC-GA-SVM 建模方法对同一香型不同品牌白酒的预测能力，对 3种浓香型白酒采用

留一法进行交叉验证，即每次留一个样本对由剩余样本建立的模型进行验证，此过程重复 60次，模型预测能

力为 60个预测准确率的平均值。该研究构建的判别模型交叉验证的预测准确率达 96.7％，能够正确预测白

酒样品的品牌。造成模型鉴别错误的主要原因是用于构建模型的训练集酒样少。因此，若要提高模型的预

测准确性，增加样本数是必不可少的过程。

4 结 论
探索建立了一种中国白酒品牌快速鉴别的方法。利用三维荧光光谱结合平行因子和遗传算法分别获

得训练样本和测试样本的浓度得分，并将其作为支持向量机的输入，建立中国白酒品牌鉴别的数学模型，预

图 5 不同品牌白酒的预测结果

Fig.5 Output results of Chinese liquors
图 4 两种方法的比较

Fig.4 Comparison of two methods
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测准确率达到 97.5%。PARAFAC分解方法能有效提取白酒的特征光谱信息，同时也降低了 SVM 输入变量

的维数。遗传算法的引入，增强了鉴别模型的实用性。这一方法也为多组分混合溶液的快速定量分析提供

了新的思路。
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