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摘要 咖啡是世界三大饮料之一,严格把控咖啡品质具有重大意义。以三个不同品种的咖啡豆为对象,利用太赫

兹时域光谱技术结合化学计量学实现咖啡豆品种的快速鉴别。采用多种预处理方法减小实验误差,利用主成分分

析(PCA)对光谱矩阵进行降维。建立偏最小二乘判别分析(PLS-DA)二分类模型和支持向量机(SVM)、反向传播

神经网络(BPNN)、随机森林(RF)多分类判别模型。PLS-DA二分类模型的定性判别效果较为理想,总正确率可达

98%;在多分类模型中,基于基线校正建立的SVM模型的效果最佳,总正确率达到98%。本研究表明利用太赫兹

光谱技术快速鉴别咖啡豆品种是可行的,建立了较优的基于基线校正后的支持向量机模型,以为太赫兹时域光谱

技术在定性检测其他农产品时提供经验参考。
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Abstract Coffee
 

is
 

one
 

of
 

the
 

top
 

three
 

beverages
 

in
 

the
 

world 
 

and
 

it
 

is
 

crucial
 

to
 

strictly
 

control
 

the
 

quality
 

of
 

coffee 
 

Using
 

three
 

different
 

varieties
 

of
 

coffee
 

beans
 

as
 

the
 

object 
 

the
 

terahertz
 

time-domain
 

spectroscopy
 

combined
 

with
 

chemometrics
 

is
 

used
 

herein
 

to
 

identify
 

three
 

different
 

coffee
 

beans
 

quickly 
 

Various
 

pretreatment
 

methods
 

are
 

used
 

to
 

reduce
 

the
 

experimental
 

errors 
 

and
 

principal
 

component
 

analysis
 

is
 

used
 

to
 

reduce
 

the
 

dimensions
 

of
 

the
 

spectral
 

matrix 
 

The
 

dichotomous
 

model
 

based
 

on
 

partial
 

least
 

squares
 

discriminant
 

analysis
 

 PLS-DA 
 

is
 

established 
 

and
 

another
 

model
 

based
 

on
 

a
 

support
 

vector
 

machine
 

 SVM  
 

a
 

back
 

propagation
 

neural
 

network 
 

and
 

a
 

random
 

forest
 

multiclassification
 

discriminant
 

is
 

then
 

established 
 

The
 

PLS-DA
 

dichotomous
 

model
 

exhibits
 

the
 

ideal
 

qualitative
 

discrimination
 

effect
 

whose
 

accuracy
 

is
 

98% 
 

Among
 

various
 

classification
 

models 
 

the
 

SVM
 

model
 

based
 

on
 

baseline
 

correction
 

is
 

the
 

most
 

effective
 

model 
 

with
 

the
 

total
 

accuracy
 

reaching
 

98% 
 

This
 

study
 

shows
 

that
 

it
 

is
 

feasible
 

to
 

use
 

terahertz
 

spectroscopy
 

to
 

quickly
 

identify
 

coffee
 

bean
 

varieties
 

and
 

a
 

better
 

support
 

vector
 

machine
 

model
 

is
 

established
 

based
 

on
 

baseline
 

correction 
 

which
 

provides
 

an
 

empirical
 

reference
 

for
 

the
 

qualitative
 

detection
 

of
 

other
 

agricultural
 

products
 

using
 

the
 

terahertz
 

time-domain
 

spectroscopy 
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1 引  言

咖啡、茶、可可并称当今世界的三大无酒精饮料,
其中咖啡是浪漫浓郁的代表,原材料为咖啡豆,不同

品种的咖啡豆在口感、气味及化学组成成分上也有着

很大的区别[1]。中国是世界上咖啡消费量增长最快

的国家之一,咖啡产业呈现良好的发展势头与前景。
咖啡品质的优劣主要取决于咖啡豆的品种,目前,针
对咖啡豆的品种鉴别,国内外常用的检测方法主要有

人工感官经验法、化学分析方法等。人工感官经验法

依靠丰富的实践经验;化学分析方法主要包含有高效

液 相 色 谱 法 (HPLC)、液 相 色 谱-质 谱/质 谱 法

(LC-MS)、气液色谱法和气相色谱-质谱联用法等检

测方法。曾凡逵等[2]以云南咖啡、兴隆咖啡和越南咖

啡为实验对象,使用气相色谱-质谱联用法研究不同

生咖啡及不同烘焙程度下的脂肪酸含量,通过总脂肪

含量和脂肪酸含量鉴别不同种咖啡豆。Moreira等[3]

利用高效液相色谱法结合近红外光谱法对传统咖啡

豆和转基因咖啡豆进行了区分。这些方法为有损检

测,样品预处理过程繁琐,操作程序复杂,检测成本

高,耗费时间长,无法满足咖啡豆质量检测对速度和

无损的要求[4]。因此,研究出一种简单、快速、无损的

咖啡豆品种检测手段是十分有必要的。
近年来,太赫兹检测技术也逐渐应用在农产品/

食品安全检测领域。太赫兹(THz)波段介于微波和

红外区域之间,其频率范围为0.1~10
 

THz(3.3~
333.6

 

mm),该波段的太赫兹光谱具有很多独特的性

质[5-6],很多大分子(DNA、蛋白质、各种糖类、病毒等)
的转动和振动能级都在此区间,所以太赫兹光谱具有

丰富的信息,相比于其他光谱具有光源稳定、辐射能量

小等优势。太赫兹时域光谱技术已经在农产品以及食

品检测领域取得一定的进展,但对于咖啡品质的鉴别

主要还是通过化学方法和经验法来判断,利用太赫兹

时域光谱技术鉴别咖啡豆品种尚处于探索阶段[7]。
本文以三种不同品种的咖啡豆为研究对象,探索

利用太赫兹时域光谱技术结合化学计量学鉴别咖啡

豆品种的方法[8]。通过建立二分类、多分类模型定性

鉴别三种咖啡豆的品种,这为咖啡豆品种的鉴别提供

一种快速无损的方法,同时为进一步探究太赫兹时域

光谱检测技术在农产品及食品领域的应用提供参考。

2 材料与方法

2.1 实验材料

实验室所用的咖啡豆购买于南昌市万达星巴

克,选取了三大热销咖啡豆品种,主要包括肯尼亚咖

啡豆、卢旺达咖啡豆、中国云南咖啡豆,三种咖啡豆

采用的烘焙方式均为中度烘焙。将三种咖啡豆均放

置在密封、避光、低湿度的干燥器中。由于咖啡豆颗

粒较大,很难直接完成透射实验,故采用压片处理。
压片之前,先用粉碎机将咖啡豆打成粉末,利用玛瑙

研钵将经粉碎机后的咖啡豆粉末颗粒研磨为微细的

颗粒,并过200目筛子滤成精细的咖啡豆粉末,以消

除颗粒对太赫兹光谱的散射影响。最后称取一定质

量的粉末倒入压片模具中,每片薄片的质量控制在

0.13
 

g左 右,设 置 压 力 为 10
 

MPa,压 片 时 间 为

1
 

min,压 制 成 厚 度 为 0.85
 

mm 左 右、直 径 为

13
 

mm,上下表面均匀、平行的薄片。每种咖啡豆制

成50个薄片,共计150个样品。

2.2 太赫兹光谱成像装置

本实验装置采用的是日本 Advantest公司的

TAS7500SU太赫兹时域光谱系统,系统采集的频

率范围为0.1~8
 

THz,光谱分辨率为7.6
 

GHz,飞
秒激光脉冲的输出功率为20

 

mW,中 心 波 长 为

1550
 

nm,宽度为50
 

fs,重复频率为50
 

MHz。图1
为太赫兹时域光谱系统原理图,飞秒激光器发射出

的发射光经分束器分成两束光,其中较强的光为泵

浦光,较弱的光为探测光。泵浦光入射到砷化镓

(GaAs)光电导天线上,进而激发出 THz脉冲,该

THz脉冲经过透镜和抛面镜入射到样品表面,THz
脉冲经过样品产生色散效应,从而引起幅值和相位

的变化,THz脉冲携带样品的信息与探测光一起聚

焦到ZnTe晶体上。获得的光谱信号经过锁相放大

器后被导入计算机中,获得物体的时域信号,再通过

快速傅里叶变换(FFT)获得样品太赫兹频率信号。
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图1 太赫兹时域光谱系统原理图

Fig 
 

1 Terahertz
 

time
 

domain
 

spectral
 

system
 

schematic

2.3 样品太赫兹光谱参数提取

实验开始前,将所有的样品均放在干燥器内干

燥3
 

h,采用空气压缩机对太赫兹系统进行干燥,
使用抽湿 机 降 低 室 内 的 空 气 湿 度,室 温 保 持 在
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(25±0.3)
 

℃,空气湿度保持在10%以下。采集光

谱前,先将太赫兹设备预热0.5
 

h,以便得到稳定的

光谱信号,为了减小误差,分别对每个样本采集4个

不同的点,取4次光谱信号的平均值作为样品的时

域信号。根据Dorney等[9]和Dragoman等[10]提出

的光学参数提取方法,主要研究参数包括折射率、吸
收系数等,利用快速傅里叶变换(FFT)算法可以得

到太赫兹脉冲光谱:

E(ω)=A(ω)exp -iφ(ω)  =∫E(t)exp-iωt  dt,

(1)

n(ω)=φ(ω)c
ωd +1, (2)

α(ω)=
2k(ω)ω

c =
2
d =ln

4n(ω)
A(φ)(n(ω)+1)2

,

(3)

式中:A(ω)为电场幅值,ω 为角频率,t为时间,

E(t)是太赫兹时域波形,φ(ω)
 

是相位,E(ω)是太

赫兹脉冲的频谱,c为光速,d 为样品的厚度,n(ω)
为样品的折射率,k 为消光系数,α(ω)是样品的吸

收系数。

2.4 实验样品模型预处理及建模算法的基本原理
 

在进行数据处理前,采用了4种预处理方式对

模型进行预处理,主要有Savitzky-Golay卷积平滑

法、多 元 散 射 校 正(MSC)、标 准 正 态 变 量 变 换

(SNV)、基线校正(Baseline)。
支持向量机(SVM)的思想来自线性判别的最

优分类面,最优分类面是要求分类面不但能够将两

种样本无差别地分开,而且要求分类间隙达到最大,
以使非线性分类转换到线性分类,从而起到提高模

型预测能力、降低分类错误率的作用[11]。常用的核

函数主要有线性核和径向偏差函数(RBF),本实验

用的是RBF测试向量的分类:

RBFa,b  =exp-|a-b|/σ2  , (4)

式中:a
 

表示样本点;
 

b
 

代表核函数中心点;σ2 表示

RBF核函数的方差。反向传播神经网络(BPNN)是
目前应用最多的神经网络,是一种由非线性变换神

经单元组成的前馈型多层神经网络,具有非常优秀

的预测能力,常用于大样本的模型建立[12]。BP神

经网络通常由三层组成:输入层、隐含层和输出层。
每个神经元的节点层与下一层神经元节点都相互连

接,形成稳定的网络结构。BPNN采用的是最小二

乘函数作为目标函数进行训练:

E=∑
m

r=1
∑
n

k=1
yrk -ork  2, (5)

式中:m 为训练样本数,n 为输出层节点个数,ork 为

节点k处的输出值,yrk 为与其对应的期望输出值。
随机森林(RF)是一种基于统计学的决策树分

类集成算法,其基本思想是选择训练样本以最小

化残差平方和,直至形成一个完整的决策树,从而

形成多个决策树,并通过投票的方式获得最终的

预测结果[13-14]。

2.5 模型评价标准

本文首先对采集的样品太赫兹光谱数据进行预

处理,选择0.5
 

THz波段的光谱数据,随后通过主

成分分析(PCA)将数据降维从而形成新的光谱矩

阵,再运用样本选择方法 Kennard-Stone(KS)在特

征空间中均匀选取样本,样本分为训练集和测试集,
比例为3∶1。针对每类咖啡豆分别选取150个训练

集和50个测试集。随后对处理过的光谱矩阵进行

定性建模,首先建立PLS-DA 对咖啡豆进行二分

类,随后采用支持向量机(SVM)、反向神经网络

(BPNN)和随机森林(RF)对咖啡豆品种进行多分

类,评价模型的参数主要是对每类咖啡豆鉴别的正

确率以及总正确率,正确率越接近于100%,模型效

果越好。图2为三种咖啡豆品种的定性鉴别流

程图。

sample preparation

collect spectral

spectral bands are selected 
and pretreated

KS is used to divide the modeling set 
and prediction set

PLS-DA, SVM, BPNN 
and RF are used to establish the model

evaluate the model

export model

re
m

od
el

in
g

no

yes

图2 三种咖啡豆品种定性鉴别模型的流程图

Fig 
 

2 Flow
 

chart
 

of
 

qualitative
 

identification
 

model
 

of
 

three
 

kinds
 

of
 

coffee
 

beans
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3 实验结果与分析

3.1 卢旺达、云南、肯尼亚咖啡豆的太赫兹光谱

特性分析

  本实验共选用三种咖啡豆品种,每种咖啡豆压

片50个,每个薄片的采集光谱数为4个,共采集

600条光谱,去除首尾噪声波段,选取0.5~1.8
 

THz
波段的光谱信息。利用KS算法将样本以3∶1的比

例分成训练集和测试集,以不同品种咖啡豆的样本

代号,训练集和测试集的样本个数如表1所示。
图3为三种品种咖啡豆的平均吸收光谱图,从图中

可以看出,三条吸收曲线没有明显的差异,因此很难

从吸收特性图判断咖啡豆的种类。
表1 不同品种咖啡豆的训练集和测试集区分

以及样本代号

Table
 

1 Classification
 

of
 

training
 

sets
 

and
 

test
 

sets
 

and
 

sample
 

codes
 

of
 

different
 

coffee
 

beans

Type
 

of
 

coffee
 

beans
Sample

 

code

Total
 

number
 

of
 

samples

Number
 

of
 

training
 

set
 

samples

Number
 

of
 

sample
 

test
 

sets

Kenyan
 

coffee
 

beans
1 200 150 50

Rwandan
 

coffee
 

beans
2 200 150 50

Yunnan
 

coffee
 

beans
3 200 150 50
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图3 三种咖啡豆的平均吸收太赫兹光谱

Fig 
 

3 Mean
 

absorption
 

THz
 

spectra
 

of
 

the
 

three
 

coffee
 

beans

3.2 咖啡豆样品光谱变量PCA降维

主成分分析(PCA)是一种通过投影实现降维

的分析方法,通过降维可以使少数几个新变量以线

性组合的方式代替原始变量,这样就可以将一个大

型数据空间转换为小维度的因子空间[15]。这个小

型因子空间新的光谱数据调用成主成分(PC),投影

的最大方差在第一个坐标(PC1)上,第二大方差在

第二个坐标上(PC2),按照此规律,转换后的新变量

相互正交、互不相关。选择合适的主成分个数所得

到的结果既能代表原始光谱的重要信息又能使模型

更加精简,如图4所示,当主成分个数为7时,结果

能代表原始光谱变量98%以上的信息,因此,最佳

主成分个数为7,所以本文选取前7个主成分因子

构成新的变量矩阵,作为后续建模算法的输入。
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图4 主成分个数与方差贡献率的关系图

Fig 
 

4 Relationship
 

between
 

number
 

of
 

principal
 

components
 

and
 

variance
 

contribution
 

rate

3.3 咖啡豆样品二分类模型建立

通过建立PLS-DA模型对三种咖啡豆进行二

分类定性判别,二分类指的是两两分类,评判模型好

坏主要由正确率和总正确率决定,分类结果如表2
所示。由表可看出三种咖啡豆的二分类正确率,每
个品种咖啡豆的光谱数为50个,其中将卢旺达与云

南咖啡豆作比较的时候,卢旺达咖啡豆的误判个数

为6,云 南 咖 啡 豆 的 误 判 个 数 为2,总 正 确 率 为

92%;将肯尼亚和云南咖啡豆作比较时,肯尼亚咖啡

豆无误判个数,云南咖啡豆的误判个数为2,总正确

率为98%;将肯尼亚和卢旺达咖啡豆作比较时,肯
尼亚咖啡豆无误判个数,卢旺达咖啡豆的误判个数

为2,总正确率为98%。该模型的预测效果很好,可
以较好地定性判别两种咖啡豆,图5为三种咖啡豆

的真值与预测值相关图。
表2 PLS-DA模型分类结果

Table
 

2 Classification
 

results
 

of
 

PLS-DA
 

model %

Object Accuracy Entirety
Rwanda 88
Yunnan 96

92

Kenya 100
Yunnan 96

98

Kenya 100
Rwanda 96

98
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图5 三种咖啡豆的真值与预测值相关图。(a)卢旺达-云南;(b)肯尼亚-云南;(c)肯尼亚-卢旺达

Fig 
 

5 Correlation
 

between
 

the
 

truth
 

value
 

and
 

the
 

predicted
 

value
 

of
 

the
 

three
 

coffee
 

beans 
 

 a 
 

Rwanda-Yunnan 
 

 b 
 

Kenya-Yunnan 
 

 c 
 

Kenya-Rwanda

3.4 咖啡豆样品多分类模型建立与对比分析

为寻求 最 优 的 咖 啡 豆 定 性 分 类 模 型,采 用

SVM、BPNN、RF对预处理之后的光谱数据进行建

模分析。3种建模方法的分类比较如表3所示,从
表中可以看出,在不经预处理的情况下,三种算法对

不同品种的鉴别正确率都在90%以上,说明利用太

赫兹光谱检测技术可以很好地检测不同咖啡豆。经

预处理之后,鉴别正确率均有不同程度的提升或者

下降,所以对不同算法采用合适的预处理方法是至

关重要的。从整体上来看,BPNN模型分类效果最

差,RF次之,SVM 的效果最好,图6为SVM 对咖

啡豆样品预测集的分类结果,从图中可以看出,第一

类咖啡豆有一个被误判为卢旺达咖啡豆,两个被误

判为云南咖啡豆。SVM 采用网格搜索法确定最佳

参数(c=2.8284,g=0.03125),每一类咖啡豆的

   

分类正确率均高达90%以上,总正确率都在94%以

上。综合三种多分类算法,SVM结合Baseline建模

效果最优,总正确率高达98%。

� �� ��� ���
,FOZB

3XBOEB

:VOOBO

5F
TU
�T
FU
�T
BN
QM
F�
DB
UF
HP
SZ

5FTU�TFU�TBNQMF�OVNCFS

图6 SVM的预测集分类结果

Fig 
 

6 SVM
 

prediction
 

set
 

classification
 

results

表3 三种建模算法的鉴别结果对比

Table
 

3 Comparison
 

of
 

identification
 

results
 

of
 

three
 

modeling
 

algorithms

Modeling
method

Pretreatment
 

method

Number
 

of
 

principal
 

components

Kenyan
 

coffee
 

beans Rwandan
 

coffee
 

beans Yunnan
 

coffee
 

beans
Number

 

of
 

false
 

positives

Accuracy
 

/
%

Number
 

of
 

false
 

positives

Accuracy
 

/
%

Number
 

of
 

false
 

positives

Accuracy
 

/
%

Overall
 

accuracy
 

/
%

SVM

No 9 6 88 0 100 3 94 94
SG 9 4 92 0 100 2 96 96
MSC 31 2 96 2 96 5 90 94
SNV 31 0 100 1 100 2 96 98

Baseline 7 3 94 0 100 0 100 98

BPNN

No 9 10 80 1 98 4 92 90
SG 9 11 78 7 86 1 98 87
MSC 31 13 74 6 88 26 48 70
SNV 31 17 66 6 88 29 42 65
Baseline 7 12 76 0 100 6 88 88

RF

No 9 5 90 1 98 6 88 92
SG 9 4 92 4 92 7 86 90
MSC 31 2 96 4 92 6 88 92
SNV 31 5 90 6 88 2 96 91
Baseline 7 4 92 3 94 7 86 91
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4 结  论

利用太赫兹光谱技术实现对不同品种的咖啡豆

鉴别研究。实验选取肯尼亚、卢旺达、云南三种常用

品种的咖啡豆,采用透射式太赫兹光谱仪分别采集

三种样品的时域光谱信息,并选取0.5
 

THz波段的

光谱信息。结合主成分分析对原始光谱进行降维,
随后经过KS算法将样本以3∶1的比例分成训练集

和测试集,再建立基于PLS-DA的二分类模型,模
型显 示 卢 旺 达-云 南 咖 啡 豆 鉴 别 的 总 正 确 率 为

92%,肯尼亚-云南和肯尼亚-卢旺达咖啡豆鉴别的

总正确率均为98%,模型可以很好地对三种咖啡豆

进行二分类鉴别。最后针对咖啡豆品种分别建立了

SVM、BPNN、RF三种多分类模型,鉴别效果较为

理想,通过比较,SVM 结合基线校正的建模效果最

佳,
 

其中卢旺达和云南咖啡豆能够全部被鉴别,肯
尼亚咖啡豆的鉴别正确率也达到94%,总正确率高

达98%。研究表明,基于太赫兹光谱的检测技术可

以实现对不同品种咖啡豆的鉴别,可以拓展到其他

农产品及食品品种的鉴别,具有较强的现实意义。
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