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基于可见近红外反射光谱技术的葡萄品种
鉴别方法的研究

曹　芳　吴　迪　何　勇　鲍一丹
（浙江大学 生物系统工程与食品科学学院，浙江，杭州３１００２９）

摘要　提出一种利用可见近红外反射光谱技术快速无损鉴别葡萄品种的新方法。采用主成分分析法对三个葡萄

品种的光谱进行聚类分析。结果表明，黑提葡萄能够被区分。进一步采用人工神经网络技术对马奶子和木拉格两

种葡萄进行品种鉴别。以前１０个主成分作为神经网络的输入，品种类型作为神经网络的输出，建立三层ＢＰ神经

网络模型。结果显示，这两个品种的识别准确率达到９８．２８％，结果优于簇类独立软模式（ＳＩＭＣＡ）。同时提出葡

萄品种鉴别的四个敏感波段：４５２、４９３、５４２和６６８ｎｍ。基于敏感波段光谱的ＢＰ神经网络预测准确率为９７．４１％。

说明采用可见近红外光谱分析技术结合主成分分析和人工神经网络的方法能够快速无损鉴别葡萄的品种，为葡

萄品种的鉴别提供了一种新方法。
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１　引　　言

不同品种的葡萄的口感、品质和营养价值差别

较大。随着产后处理和加工技术的发展，葡萄品种

的鉴别显得更为重要。由于常用的分析化学方法操

作繁琐、成本高、造成样本破坏等不足，研究一种快

速、简便、无损的葡萄品种鉴别技术很有必要。
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近红外光谱（ＮＩＲＳ）技术可充分利用全谱段或

多波长下的光谱数据进行定性或定量分析，能够反

映有机分子中基团的特征振动信息，其光谱特性与

有机物质的类型和含量密切相关。由于其具有效率

高、成本低、速度快、测试重现性好、测量方便等优

点，已被越来越多地应用于食品工业、石油化工、制

药工业等领域［１～９］。

本文采用可见近红外光谱技术，应用主成分

分析和反向传播（ＢＰ）神经网络建立不同葡萄品种

的可见近红外光谱鉴别模型，并选择了葡萄品种

鉴别的敏感波段。

２　材料和方法

使用 美 国 ＡｎａｌｙｔｉｃａｌＳｐｅｃｔｒａｌＤｅｖｉｃｅ 公 司 的

ＨａｎｄｈｅｌｄＦｉｅｌｄＳｐｅｃ光谱仪，测定范围３２５～１０７５ｎｍ，

扫描３０次，探头视场角为１０°。采用漫反射方式进

行样品光谱采样。光源采用与光谱仪配套的１４．５Ｖ

卤素灯。分析软件为 ＡＳＤＶｉｅｗＳｐｅｃＰｒｏＶ２．１４，

ＵｎｓｃｒａｍｂｌｅｒＶ９．６和ＤＰＳ（ＤａｔａＰｒｏｃｅｓｓｉｏｎＳｙｓｔｅｍｆｏｒ

ＰｒａｃｔｉｃａｌＳｔａｔｉｓｔｉｃｓ）。

从超市购买马奶子（Ｍａｎａｉｚｉ）葡萄（产地新疆吐

鲁番）、木拉格（Ｍｕｌａｇｅ）葡萄（产地新疆喀什）、黑提

（Ｈｅｉｔｉ）葡萄（产地山东）三种葡萄，共取４３９个样本

进行实验，其中马奶子葡萄１９７个，木拉格葡萄

１２７个，黑提葡萄１１５个。光谱仪置于葡萄上方，

距离葡萄表面１２０ｍｍ，对每个样本扫描３０次。

为了消除来自高频随机噪音、基线漂移、样本不

均匀、光散射等影响，应用 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ软件对光

谱数据进行预处理。首先采用平均平滑法，平滑窗

口大小为９，此时能很好地滤除各种因素产生的高

频噪 音。再 进 行 多 元 散 射 校 正 （Ｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｖｅ

ＳｃａｔｔｅｒＣｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，ＭＳＣ）处理。

主成分分析（ＰＣＡ）是多元统计中的一种数据挖

掘技术。将数据降维，在不丢失主要光谱信息的前

提下选择为数较少的新变量来代替原来较多的变

量，以消除众多信息共存中相互重叠的部分。通过

对原始大量光谱变量进行转换，使数目较少的新变

量成为原始变量的线性组合。

人工神经网络模型是一个强有力的学习系统，

能够实现输入与输出之间的高度非线性映射。目前

使用最多的是多层结构的误差反向传播网络（Ｂａｃｋ

ＰｒｏｐａｇａｔｉｏｎＮｅｔｗｏｒｋｓ，ＢＰ神经网络）。采用ＤＰＳ

软件进行人工神经网络建模。建立一个３层的ＢＰ

神经网络结构，各层的传递函数都采用ＢＰ神经网

络常用的对数Ｓ型（Ｓｉｇｍｏｉｄ）函数。以前１０个主成

分作为神经网络的输入，即网络输入层节点数为

１０，隐含层节点数由经验公式和实验数据论证确

定，输出层节点数为１（葡萄的不同品种值）。设定

目标误差为０．０００１，网络指定参数中学习速率为

０．１，设定训练迭代次数为１０００次。

３　实验结果与分析

三种葡萄品种的典型近红外光谱曲线如图１所

示。图１中横坐标为波长，范围是３２５～１０７５ｎｍ，

纵坐标为光谱漫反射率。从图１中可看出，不同品

种的葡萄光谱曲线存在差异，并具有一定的特征性

和指纹性，为葡萄的品种鉴别提供了数学基础。其

中黑提品种的光谱和其它两个品种差距较大，尤其

在５２０～６４０ｎｍ区域能够很好地区分，而马奶子和

木拉格的光谱曲线较为接近。由于同一类样本光谱

曲线会出现漂移，造成曲线间相互重叠，因此难以

通过直接观察光谱曲线进行品种鉴别，需要通过化

学计量学方法进一步分析。由于光谱曲线在首端和

末端有较大噪音（如图１），所以只取４００～１０００ｎｍ

波段的光谱进行分析［１０］。

图１ 三种葡萄的典型可见近红外光谱反射图

Ｆｉｇ．１ Ｔｙｐｉｃａｌｖｉｓｉｂｌｅａｎｄｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａ

ｏｆｔｈｒｅｅｖａｒｉｅｔｉｅｓｏｆｇｒａｐｅ

对样本进行主成分分析，数据矩阵从原始的

４３９×６０１减少到４３９×１０（１０个主成分）。主成分

的得分能够反映样本间的相似性和独特性，每个样

本对应不同主成分有不同得分值。基于样本的得分

图能够揭示样本的内部特征和聚类信息。如果把每

个样本在第１和第２个主成分的得分值在图中表达

出来，就得到了前２个主成分的聚类图（图２）。图２

中横坐标表示每个样本的第一主成分得分值，纵坐

标表示每个样本的第二主成分得分值。图中三种葡

８３５
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图２ 主成分分析后的４３９个葡萄样本光谱的

主成分１和主成分２的聚类图

Ｆｉｇ．２ ＰＣＡｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇｐｌｏｔ（ＰＣ１×ＰＣ２）ｆｏｒｔｈｒｅｅ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉｅｔｉｅｓｏｆ４３９ｇｒａｐｅｓａｍｐｌｅｓ

萄的分布存在一定的聚类特性，其中黑提葡萄主要

分布在纵坐标右侧区域，马奶子和木拉格主要分布

在左侧区域。从聚类图中可以将黑提葡萄与其它两

种葡萄区分开来。但是马奶子和木拉格两种葡萄存

在严重的交叉分布，从聚类图中难以直接区别，为

此利用ＢＰ神经网络分析加以鉴别。

全波段从４００～１０００ｎｍ共有６０１个数据点。

如果采用全谱段计算，则输入变量太多增加了建模

难度，而且容易导致神经网络的训练时间过长，模

型难以收敛。同时，无关的噪声信息也会融入到模

型中反而降低了模型的预测精度。为此，通过主成

分分析，提取对葡萄品种敏感的新变量作为输入建

立神经网络品种鉴别模型。主成分的累计可信度如

表１所示。计算表明，前１０个主成分的累计可信

度达到９９．８８％，表示这１０个主成分能够解释原

始光谱信息的９９．８８％。

表１　前１０个主成分的累计可信度

Ｔａｂｌｅ１　Ｆｉｒｓｔｔｅｎｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ（ＰＣｓ）ａｎｄａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｉｅｓ

Ｎｏ．ｏｆｆｉｒｓｔＰＣｓ １ ２ ３ ４ ５

Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｉｅｓ／％ ９０．４８ ９６．３７ ９８．３９ ９９．２８ ９９．５４

Ｎｏ．ｏｆｆｉｒｓｔＰＣｓ ６ ７ ８ ９ １０

Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｉｅｓ／％ ９９．７２ ９９．８０ ９９．８３ ９９．８６ ９９．８８

　　将建模样本的１０个主成分作为ＢＰ神经网络

的输入变量建立预测模型，通过调整隐含层的节点

数来优化网络结构［１１］。选择网络输入节点数为１０，

输出节点数为１（品种值：马奶子葡萄为１，木拉格

葡萄为２），分别选取５、７、９、１１、１３作为隐含层节点

数进行预测，网络设定训练迭代次数为１０００次，用

两种葡萄共２０８个样本进行建模，对未知的１１６个

样本进行预测（见表２）。对于不同隐含层节点数设

置，预测结果准确率均为９８．２８％（见表３）。结果

表明，隐含层节点数的不同对本实验预测结果影响

并不明显。模型除了把７３号和８７号木拉格葡萄样

本误判为马奶子葡萄之外，对其它样本的品种判别

均正确。此外，为了比较ＢＰ神经网络所得出的实

验结果，利用ＳＩＭＣＡ方法对相同的建模集和预测

集进行品种鉴别，该模型误判了第２７、４０、７４、８８号

样本，所得出的识别正确率为９６．５５％。ＢＰ神经网

络的结果优于ＳＩＭＣＡ方法，说明ＢＰ神经网络能

够较好地建立光谱和葡萄品种间的鉴别模型。

表２　各品种葡萄样本的建模集和预测集样本数

Ｔａｂｌｅ２　Ａｍｏｕｎｔｏｆｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉｅｔｉｅｓｏｆｇｒａｐｅｓｕｓｅｄｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ

Ｖａｒｉｅｔｙ Ｓａｍｐｌｅｎｕｍｂｅｒ Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔ

Ｍａｎａｉｚｉ １９７ １２６ ７１

Ｍｕｌａｇｅ １２７ ８２ ４５

表３　ＢＰ神经网络模型对未知样本的预测结果

Ｔａｂｌｅ３　ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｆｏｒｕｎｋｎｏｗｎｓａｍｐｌｅｓｂｙＢＰｍｏｄｅｌ

Ｖａｒｉｅｔｉｅｓ
Ｎｕｍｂｅｒｏｆｓａｍｐｌｅｓｕｓｅｄ

ｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ

Ｎｕｍｂｅｒｏｆｓａｍｐｌｅｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄｉｎｔｏ

Ｍａｎａｉｚｉ（１） Ｍｕｌａｇｅ（２）

Ｃｏｒｒｅｃｔａｎｓｗｅｒ

ｒａｔｅ／％

Ｍａｎａｉｚｉ（１） ７１ ７１ ０ １００

Ｍｕｌａｇｅ（２） ４５ ２ ４３ ９５．５６

Ｔｏｔａｌ １１６ ７３ ４３ ９８．２８

　　马奶子和木拉格两种葡萄由于颜色比较相近，

当大量样本曲线重叠时，难以直接区分。采用

Ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｏｎｐｏｗｅｒ对光谱曲线进行分析。结果

显示，马奶子和木拉格葡萄品种鉴别的敏感波段为

９３５
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４５２ｎｍ、４９３ｎｍ、５４２ｎｍ和６６８ｎｍ。由图１中也可

知，马奶子和木拉格的光谱曲线在这四个波段有较

大差异。采用该四个敏感波段的光谱反射率作为输

入，品种值作为输出，对相同的建模集和预测集采

用ＢＰ神经网络进行马奶子和木拉格的品种区分。

实验结果表明，利用敏感波段进行马奶子和木拉格

的品种鉴别，所得到的准确率为９７．４１％。虽然利

用敏感波段的品种鉴别率略低，但已能满足实际生

产应用需求。同时利用敏感波段进行品种鉴别，能

够大大减少计算量，提高鉴别速度。

４　结　　论

基于可见近红外光谱技术建立了快速无损检

测葡萄品种的模型。首先对原始光谱数据进行主成

分分析，通过主成分聚类图将黑提葡萄与其它两种

葡萄区分开来。为减少计算量、提高分析和识别的

速度，提取前１０个主成分，作为ＢＰ神经网络的输

入，对马奶子和木拉格两个品种进行鉴别，识别准

确率为９８．２８％。结果表明应用可见近红外光谱

技术能够快速、准确地鉴别葡萄的品种。研究为葡

萄品种的快速无损检测提供了一种新方法。论文进

一步提出了马奶子和木拉格品种鉴别的四个敏感波

段：４５２ｎｍ、４９３ｎｍ、５４２ｎｍ和６６８ｎｍ。基于敏感

波段光谱的ＢＰ神经网络预测准确率为９７．４１％。

同时在５４２ｎｍ波段能够将黑提与其它两个葡萄品

种区分开来。在未来的研究中将考虑通过滤光片或

类似技术采集少数几个敏感波段的光谱，开发简

单、快速的葡萄品种鉴别仪器。
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