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太赫兹时域光谱葛粉掺薯粉检测研究
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摘要　使用太赫兹时域光谱(THzＧTDS)技术对葛粉中掺薯粉的含量进行定性、定量检测.对葛粉中掺薯粉的光谱数

据进行采集,利用偏最小二乘法(PLS)建立葛粉掺薯粉定性模型以判断葛粉中是否掺薯粉,得到PLS的总误判率为

０％,模型相关系数为０．９２５.结果表明:PLS可实现葛粉中是否掺薯粉的定性判别.再利用PLS和最小二乘支持向

量机(LSＧSVM)算法分别建立葛粉中掺薯粉的定量模型.利用PLS建立的模型的相关系数为０．９３２,预测集的均方根

误差(RMSE)为２．６％;利用LSＧSVM建立的模型的相关系数为０．９５７,预测集的RMSE为１．６％,结果表明:利用LSＧ
SVM的葛粉掺薯粉定量模型更准确,说明THzＧTDS技术可用于对葛粉中掺薯粉进行快速、有效、无损检测.

关键词　光谱学;太赫兹时域光谱(THzＧTDS);葛粉;偏最小二乘(PLS);最小二乘支持向量机(LSＧSVM)

中图分类号　O４３９　　　文献标识码　A doi:１０．３７８８/LOP５６．２０３００１
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Abstract　ThispaperusesterahertztimeＧdomainspectroscopy THzＧTDS toanalyzethecontentofseedpotatostarchin
kudzuqualitativelyandquantitatively敭Thespectraldataofkudzupowdermixedwithseedpotatostarchwascollected and
thequalitativemodelwasestablishedbypartialleastsquaresmethod PLS todeterminewhetherthestarchpowderwas
mixedwithpotatopowder敭ThetotalfalsepositiverateofPLSis０％ andthemodelcorrelationcoefficientis０敭９２５敭The
resultsshowthatPLScanbeusedtodeterminewhetherthestarchpowderisqualitativelydifferentiated敭PLSandleast
squaressupportvectormachine LSＧSVM wereusedtoestablishaquantitativepredictionmodelforthecontentofseed
potatostarchinkudzurespectively forPLSpredictionmodel thedeterminationcoefficientis０敭９３２ andtherootmean
squareerror RMSE ofthepredictedsetis２敭６％ forLSＧSVMpredictionmodel thedeterminationcoefficientis０敭９５７ 
andtheRMSEofLSＧSVMofthepredictedsetis１敭６％敭TheresultsshowthattheLSＧSVMquantitativepredictionmodel
isexcellent敭TheresearchshowsthatTHzＧTDScanbeusedtorapidlyandeffectivelydetectthecontentofseedpotato
starchinkudzuqualitativelyandquantitatively敭
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１　引　　言

葛根粉(以下简称“葛粉”)是从葛根藤根中提取

的一种纯天然营养品[１],具有生津止渴、抗菌解毒、
补肾健脾、益胃安神、清心明目等功能[２].葛粉中含

有类黄酮的活性成分,如葛根素,对糖尿病、心血管

疾病和消化系统疾病的患者具有很好的疗效,且无

副作用,还富含人体所需的各类氨基酸和微量元素,
是当今市场上不可或缺的畅销健康食品.然而,市
场上的不法商家为赚取高额利润,在葛粉中掺杂其
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他廉价的淀粉,如薯粉等,这无疑会导致葛粉市场的

信誉度下降.国内外研究人员为鉴别真假葛粉进行

了诸多研究,常用鉴别技术有显微镜比较法[３]、性状

比较法[４]、感官识别法、液相色谱法[５]、傅里叶变换

红外光谱法[６]、近红外漫反射光谱法[７].但上述方

法均存在缺点,如:显微镜法和性状比较法操作繁

琐,检测精度低;感官识别法检测不准确;液相色谱

法检测成本高,操作繁琐;傅里叶变换红外光谱法和

近红外光谱法检测精度低.
太赫兹时域光谱(THzＧTDS)技术是一种新起的

且非常有效的相干检测技术.许多极性大分子的振

动和旋转能级间的转换均在太赫兹频率范围内[８Ｇ１０],
因此,可通过THzＧTDS技术定性、定量检测许多极性

大分子.此外,THzＧTDs技术还具有高信噪比、高带

宽、低能性、无需前处理等优点[１１Ｇ１２].在农产品检测

中,Baek等[１３]采用THzＧTDS技术对掺杂三聚氰胺的

奶粉进行定量检测,Ge等[１４]采用THzＧTDS技术与

化学计量学结合的方法对小麦品质进行鉴别,张文涛

等[１５]采用THzＧTDS技术对红木进行检测,文献[１６Ｇ
１８]中采用THzＧTDS技术对食品中的苯甲酸含量进

行检测.目前,使用THzＧTDS技术鉴别葛粉真伪还

未有报道.因此,本文探讨了采用THzＧTDS技术,结
合化学计量学方法,对葛粉掺薯粉进行定性、定量快

速检测的可行性,以期加强市场监管.

２　实　　验

２．１　实验系统

采用日本Advantest公司的THzＧTDS仪器进

行实验,利用自带的光谱采集软件Spectroscopic
Measurement收集光谱数据.THzＧTDS仪器检测

原理图如图１所示,激光器１(laser１)作用于发射系

统(emitter)产生太赫兹光谱,太赫兹光谱通过光学

系统 作 用 于 样 品 (sampled),利 用 同 频 控 制 器

(synchronizedcontrol)、激光器２(laser２)和检测系

统(detector)收集太赫兹光谱信息,光谱信息通过模

数转换电路(A/D)接口转换为数字信号.利用快速

傅里叶变换(FFT)和计算机处理光谱信息.

图１ 太赫兹时域光谱仪方块图

Fig敭１ Blockdiagramofterahertztime
domainspectrometer

２．２　实验样品

所用实验材料为农家纯天然的葛粉和薯粉.按

照设计好的浓度梯度,分别称取葛粉和薯粉进行配

样,并放在振荡器上振荡使其均匀混合.实验设计

两组样品,第一组样品分为４类,用以定性判别,每
一类中薯粉的含量(质量分数)如表１所示;第二组

样品分为１６小组,用以定量判别,每一小组中薯粉

的含量表２所示.
表１　４类样品中薯粉的含量

Table１　Fourclassesofseedpotatostarchsampleconcentration

Samplenumber Massfraction/％ Number Samplenumber Massfraction/％ Number
１ ０ ８ ３ ２０ ２０
２ １０ ２０ ４ ３０ ８

表２　１６组样品中薯粉的含量

Table２　Sixteengroupsofseedpotatostarch

sampleconcentration

Sample
number

Massfraction/

％
Sample
number

Massfraction/

％
１ ０．５ ９ １２．５
２ ２．０ １０ １４．０
３ ３．５ １１ １５．５
４ ５．０ １２ １７．０
５ ６．５ １３ １８．５
６ ８．０ １４ ２０．０
７ ９．５ １５ ３０．０
８ １１．０ １６ ４０．０

　　将配制好的样本在压片机上进行压片,厚度在

１mm左右.对于第一组样品,每一类按表１的个

数进行压片,每个压片采集１次光谱数据,可得５６
个光谱数据.对于第二组样品,每一个含量的样本

制作２个压片,每个压片采集２次光谱数据,可得

６４个光谱数据.

２．３　光谱采集

利用 THzＧTDS仪器对两组样品进行光谱测

量,扫描范围为０~１０．０THz,分辨率为７．６GHz,
扫描次数设置为８１９２次.在每次测量前,需对压片

厚度进行重新测量并设置,以确保测量的准确性.
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每个样品扫描４次,以平均光谱数据作为样品数据,
采集到的光谱数据如图２所示.其中,图２(a)为第

一组光谱数据图,图２(b)为第二组部分光谱数据

图.从图中可知:样品的吸收谱没有明显的特征峰,

且４类样品的吸收谱存在较大差异,且随着薯粉含

量增加,光谱吸收系数曲线的斜率在不断增大.因

此,可根据不同薯粉含量的样品的吸收系数差异进

行定性、定量分析.

图２ (a)４类样品的吸收谱;(b)部分样品的吸收谱

Fig敭２  a Absorptionspectraoffourclassesofseedpotatostarchsamples  b absorptionspectraof

partialsamples

３　建模方法

３．１　偏最小二乘法

偏最小二乘法(PLS)是对光谱矩阵X 和浓度

矩阵Y 同时进行分解,并在分解时考虑两者相互关

系,该方法是主成分分析、多元线性回归和典型相关

分析的完美结合.具体公式为

Y＝UQT＋αY,X＝TPT＋αX, (１)
式中:U 和T 分别为Y 和X 的得分矩阵;P 和Q 为

X 和Y 的载荷矩阵;αX 和αY 分别为X 和Y 的PLS
拟合掺差矩阵.

将T 和U 进行线性回归,即

U＝TB,B＝(TTT)－１TTY. (２)

　　在预测时,首先根据P 求出样品未知光谱阵X１

的得分T１,根据(１)式和(２)式可求出浓度预测值为

Y１＝T１(TTT)－１TTYQ. (３)

３．２　最小二乘支持向量机

最小二乘支持向量机(LSＧSVM)采用最小二乘

线性系统作为损失函数,通过求解一组线性方程组

代替传统支持向量机(SVM)采用的较复杂的二次

规划方法,具有缩短训练时间、减少计算复杂程度及

提高泛化能力的优点.

LSＧSVM算法的目标优化函数 H 为

minH(w,α)＝
１
２w

Tw＋
１
２β∑

n

i＝１
α２i, (４)

式中:w 为权重向量;β为正则化参数;αi 为误差;n
为校正集样本数,i为样品编号.

约束条件为

yi＝wTϕ(xi)＋bi＋αi, (５)
式中:bi 为样品固化矩阵元;ϕ 为关系函数;xi 为校

正级的输入变量.

定义Lagrange函数,即

L(w,b,A,α)＝H(w,α)－

∑
n

i＝１
Ai[wTϕ(xi)＋bi＋αi－yi], (６)

式中:yi 为 校 正 级 的 输 出 变 量;Ai 为 Lagrange
系数.

优化问题可转化为解线性方程,即

o LT

L K(xi,xj)＋
１
β
I
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式中:b为样品固化矩阵;LT＝[１,１,,１];I 为单

位矩阵;K(xi,xj)＝[ϕ(xi),ϕ(xj)],i,j＝１,２,
,n;AT＝[A１,A２,,An];yT＝[y１,y２,,yn].
可根据(７)式求解出A 和b.

对于未知变量样本x,LSＧSVM的预测值为

y(x)＝∑
n

i＝１
AiK(x,xj)＋b. (８)

４　结果与讨论

４．１　定性分析

将采 集 到 的 ４ 类 样 品 光 谱 数 据 导 入 The
Unscrambler中,光谱数据选择０．６０８~３．０４THz
范围内的吸收系数.对原始数据进行PLS分析.

图３为主成分因子决定图.从图中可知:预测

和建模均方根误差(RMSE)随主成分数的增加而逐

渐下降,当主成分数为５时,RMSE基本保持不变,
因此可确定最佳主成分数为５.

对４类样品进行预测集和建模集的分配,其中

预测集和建模集的分配比例为１∶３,PLS建模所得

模型散点图如图４所示.其中:S１ 为第一类样品和

第二类样品的分界线,预测值为１．５;S２ 为第二类样

２０３００１Ｇ３
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图３ 定性分析模型RMSE随主成分因子数变化图

Fig敭３ TendencychartofRMSEwithprincipal
componentfactorinqualitativepredictionmodel

图４ ４类样品的分类变量与预测值散点图

Fig敭４ Scatterplotsofclassifiedvariablesand

predictedvaluesforfoursamples

品和第三类样品的分界线,预测值为２．５;S３ 为第三

类样品和第四类样品的分界线,预测值为３．５.从散

点图可知:预测集样品中没有出现误判,但有２个纯

葛粉处在阈值１．５附近,有１个薯粉质量分数为

２０％的样品处于阈值２．５附近,故总误判率为０％.
该建模集的相关系数R２

C 为０．９３８,预测集的相关系

数R２
p 为０．９２５.故可利用PLS建模,以误判率和相

关系数为指标,实现葛粉中是否掺薯粉的定性判别,
且判别效果很好.

４．２　定量分析

将采集到的１６组葛粉含量不同的样品的６４个

光谱数据导入TheUnscrambler中,对其进行PLS
建模分析.６４个光谱数据的预测集和建模集的分

配比 例 为 １∶３.把 采 集 到 的 光 谱 数 据 导 入

MATLAB软件中,进行LSＧSVM 建模,６４个光谱

的预测集和建模集的分配比例为１∶３.
图５是PLS建模的定量分析主成分因子决定图.

从图中可知:预测和建模RMSE随主成分数的增加而

逐渐下降,当主成分数为７时,预测和建模的RMSE均

达到较低值,并且当主成分数再增加时预测和建模的

RMSE变化较小,故确定最佳主成分数为７.

图５ 定量分析模型中RMSE随主成分因子数变化图

Fig敭５ TendencychartofRMSEwithprincipal
componentfactorinquantitativepredictionmodel

在定量分析中,利用PLS建模所得模型散点图

如图６所示.从图６可知:经过PLS建模分析后,
建模集的相关系数R２

１ 为０．９６６,预测集的相关系数

R２
２ 为０．９３２,建模集的 RMSE为１．８％,预测集的

RMSE为２．６％.

图６ PLS预测薯粉含量散点图

Fig敭６ PLSpredictedseedpotatostarch
contentscatterplot

４．３　LSＧSVM 分析

在定量分析中,利用LSＧSVM 建模所得预测集

模型散点图如图７所示.从图７可知:预测集的相

关系数R２
３ 为０．９５７,预测集的RMSE为１．６％.

图７ LSＧSVM预测薯粉含量散点图

Fig敭７ LSＧSVMpredictedseedpotatostarch
contentscatterplot
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４．４　讨　　论

采用PLS对样品进行定性分析,所得误判率为

０,结果很好,因此没有利用其他化学计量学方法进

行定性分析.采用PLS和LSＧSVM 两类建模方法

进行定量分析,所得结果如表３所示.从表３中可

知:采用LSＧSVM方法预测集的均方根值和相关系

数均优于PLS方法,因此,葛粉掺薯粉定量模型需

采用LSＧSVM建模.
表３　PLS建模模型结果与LSＧSVM建模结果的对比

Table３　ResultcontrastbetweenPLSmodel
andLSＧSVM model

Method RMSE/％ R２

PLS ２．６ ０．９３２
LSＧSVM １．６ ０．９５７

５　结　　论

采用THzＧTDS技术,结合化学计量学方法,对
葛粉掺薯粉进行定性、定量检测.首先,采用PLS
方法建立葛粉掺薯粉的定性模型,定性模型的误判

率为０％,预测集相关系数R２
p 为０．９２５,结果较好.

利用PLS和LSＧSVM分别建立葛粉掺薯粉的定量

检测模型.通过分析比较可知,利用LSＧSVM 建模

模型的预测 RMSE为１．６％,预测值相关系数为

０．９５７,说明该模型可较好实现葛粉掺薯粉的定量检

测.本研究为葛粉掺薯粉高效、准确检测提供了一

种新的途径.
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