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摘要　提出一种可对成品茶的原料品种进行准确识别的方法。在实验中对不同原料品种（龙井４３＃与其他品种）

制成的茶叶样本进行近红外光谱的采集，通过主成分分析（ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ）后获得了２０个主成

分，利用逐步回归法筛选出８个主成分作为自变量，建立茶叶原料品种的Ｆｉｓｈｅｒ识别函数对成品茶的原料品种进

行识别分析。实验结果表明建立的识别函数能很好地对茶叶的原料品种进行准确识别，在定标集中的识别准确率

达到了９６．８％，并且利用外部样本进行验证的识别准确率也达到了９３．５％。本实验证实了利用ＰＣＡ和Ｆｉｓｈｅｒ识

别组合分析识别成品茶原料品种的可行性。
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１　引　　言

由于茶叶的原料品种的不同，加工成的成品茶的

品质差异很大。某些特定品种制成的茶叶由于其优异

的品质而受到消费者的欢迎，在市场上的销售状况往

往好于普通品种的茶叶，如由白茶品种制成的安吉白

茶，由大红袍品种制成的乌龙茶———大红袍，龙井４３＃

品种制成的西湖龙井等。但是由于利益的驱使这些特

定品种制成的茶叶受到假冒产品的困扰，特别是一些
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栽培面积小、产量少、品质优异的乌龙茶名种如大红袍

等［１］。由于加工工艺的相同，特殊品种与普通品种制

成的茶叶的区别十分困难。因此，利用对原料品种的

识别来实现成品茶的真伪鉴定是一个可能的途径。

近红外光谱分析技术是一种快速、无损、绿色的

分析方法，已经广泛应用于石油化工、农业、食品和

饮料、药物定量定性分析等领域［２～７］。许多研究证

明利用合适的分析方法结合近红外可识别成品茶的

种类，但都是对于不同加工工艺茶叶的区分，鉴别相

对容易［８～１４］。Ｆｉｓｈｅｒ线性识别作为一种分类方法

已经被成功的广泛使用［１５～１８］，但是还未有利用

Ｆｉｓｈｅｒ与ＰＣＡ组合分析成品茶的近红外光谱进行

成品茶的原料品种识别的报道。

本实验以龙井４３＃与其他的品种的原料制成的

成品茶为实验样本，通过对样本的近红外光谱进行

ＰＣＡ分析，采用逐步回归的方法提取符合要求的主

成分作为自变量，建立Ｆｉｓｈｅｒ分类识别函数，分析

函数对于龙井４３＃和其他样本制成的成品茶分类判

别的准确性，从而建立起一种成品茶的原料品种的

准确识别方法，为实现特定品种原料制成的茶叶的

品种溯源奠定基础。

２　实验部分

２．１　实验材料

本实验采用的样品为龙井４３＃品种的鲜叶原料

与其他品种的鲜叶原料（迎霜、乌牛早、鸠坑种等１０

个品种）制成的成品茶叶（均采用龙井茶的加工工

艺）。其中龙井４３＃为原料品种的样本为３３份（组

１），其他品种的样本为６１份（组２），共９４份。将样

本随机排列，每３个样本中选择２个作为定标样本，

剩下的１个作为验证样本验证模型对未知样本的识

别效果，最终９４个样本分为两部分：６３个样本作为

定标集（包括２１个龙井４３＃样本和４２个其他品种

样本）和３１个样本为验证集（包括１２个龙井４３＃样

本和１９个其他品种样本），所有样品直接现场取自

杭州市西湖龙井产区的茶农及厂家，其他地区的扁

形茶样品也是直接到产地的生产厂家直接获取，保

证了样品来源品种的真实和可靠（表１）。

２．２　样品处理

在进行近红外光谱的采集前，所有的样品均经

过粉碎处理，具体过程为：称取大约２０ｇ左右的茶

样，放入中药粉碎机（ＤＦＴ－５０，２００００ｒ／ｍｉｎ，浙江

林大机械厂生产）粉碎约３０ｓ左右，之后将磨碎后

的粉末过４０目筛，然后准确称取１０ｇ作为近红外

的分析材料。

表１ 定标集与验证集样本数量

Ｔａｂｌｅ１ Ｓａｍｐｌｅａｍｏｕｎｔｏｆｒａｗｍａｔｅｒｉａｌｃｕｌｔｉｖａｒ

ｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔａｎｄｔｅｓｔｓｅｔ

Ｒａｗ

ｍａｔｅｒｉａｌ

ｃｕｌｔｉｖａｒ

Ｓａｍｐｌｅ

ａｍｏｕｎｔｉｎ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ

ｓｅｔ／ｐｉｅｃｅ

Ｓａｍｐｌｅ

ａｍｏｕｎｔ

ｉｎｔｅｓｔ

ｓｅｔ／ｐｉｅｃｅ

Ｔｏｔａｌ／ｐｉｅｃｅ

Ｌｏｎｇｊｉｎｇ４３／ｐｉｅｃｅ ２１ １２ ３３

Ｏｔｈｅｒｃｕｌｔｉｖａｒ／ｐｉｅｃｅ ４２ １９ ６１

Ｔｏｔａｌ／ｐｉｅｃｅ ６３ ３１ ９４

２．３　近红外光谱的采集

样品的近红外漫反射光谱的采集在ＩＦＳ２８／Ｎ

（Ｂｒｕｋｅｒ，德国）近红外光谱仪上进行，积分球漫反射

检测器，扫描次数６４，分辨率３．８５７ｃｍ－１，光谱采集

软件软件为 ＯｐｕｓＱｕａｎｔ２，扫描区域为１００００～

３５００ｃｍ－１。数据点的间隔为３．８５７ｃｍ－１，因此采

集的光谱的数据点为１９４６个。采集时室温控制在

２５℃左右，湿度保持稳定。

２．４　主成分分析与识别函数的建立

对所有样本进行ＰＣＡ分析，提取前２０个主成

分，采用逐步回归的方法构建Ｆｉｓｈｅｒ判别函数，每次

选入 Ｗｉｌｋ’ｓλ统计量最小的变量进入函数进行逐步

回归运算，根据变量进入函数的偏犉检验值最小值为

３．８４，剔除函数的最大值为２．７１的标准（ＳＰＳＳ回归

分析时的软件默认标准，３．８４为卡方检验的临界值，

犉值小于３．８４则在０．０５水平没有显著差异），即当

被加入的变量的值犉≥３．８４时，该变量进入函数，当

要被移出的变量的值犉≤２．７１时，该变量被移出函

数，最终建立两个识别函数犉１ 与犉２。

２．５　函数对于品种的识别效果分析

利用２．４的方法可获得两个识别函数犉１与犉２，根

据Ｆｉｓｈｅｒ分类的判别标准。若犉１＞犉２，则归入组１，若

犉１＜犉２，则为组２。按照此标准分别分析识别函数对于

定标集，交叉验证和未知样本的原料品种的识别准确

率，确定函数对成品茶原料品种识别效果。

２．６　数据分析

利用近红外光谱仪的随机软件Ｏｐｕｓｑｕａｎｔ２采

集光 谱 数 据，采 用 软 件 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ９５（ＣＡＭＯ，

ＯＬＳＯ，挪威）上进行ＰＣＡ分析，ＳＰＳＳ１０．０（ＳＰＳＳ，美

国）进行Ｆｉｓｈｅｒ识别函数的建立和识别效果的分析。

３　结果与分析

３．１　犘犆犃分析

图１为所有样本的近红外光谱，图中表明所有

的近红外光谱在７２００～４０００ｃｍ
－１的区域有丰富的

８１１１
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吸收峰，说明这个区域含有丰富的信息量；在１１０００

～７２００ｃｍ
－１区域信息很弱，主要反映的是一些分子

结构相对简单的分子结构信息，４０００ｃｍ－１以下的光

谱主要贡献噪声，因此选取信息量丰富的４０００～

７２００ｃｍ－１区段的光谱作为分析对象。对所有样本

的近红外光谱进行ＰＣＡ分析获得所有样本的前２０

个主成分，结果表明前２０个主成分能解释９９．９％

以上的光谱信息（图２）。考虑到不同原料品种的制

成的成品茶的近红外光谱差异都很小，若选取主成

分数过少的话可能会造成识别的误差，为了获得较

高的识别准确率并且减少计算量，选取前２０个主成

分作为建立识别函数的分析对象。

图１ 样本的近红外光谱

Ｆｉｇ．１ Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄａｂｓｏｒｂａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆａｌｌｓａｍｐｌｅｓ

图２ 主成分分析获得的前２０个主成分对光谱信息的解释程度

Ｆ ｉｇ．２ Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｉｅｓｐｌｏｔｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔ２０ｐｒｉｎｃｉｐａｌ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅｓｐｅｃｔｒａｏｆＰＣＡ

３．２　犉犻狊犺犲狉自变量的确立

在建立识别函数的过程中，利用逐步回归的运

算方法分别选择变量进入方程，每次回归运算时

Ｗｉｌｋｓλ统计量最小的变量被选入方程，最终确定８

个主成分的犉值的符合变量选入函数的犉 检验值

最小值为３．８４的标准，可作为判别建立判别函数的

变量（表２）。而其他主成分则不满足犉≥３．８４的选

入函数的标准，不作为建立判别函数的变量。

３．３　原料品种的识别函数的建立

利用ＳＰＳＳ中的分类判别分析功能建立Ｆｉｓｈｅｒ识

别函数犉１和犉２，若将样本的相应主成分分别代入函数

表２ 构成函数的８个主成分在选入函数时的 Ｗｉｌｋｓλ和犉 检验值

Ｔａｂｌｅ２ Ｗｉｌｋｓλａｎｄ犉ｖａｌｕｅｏｆｔｈｅ８ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｗｈｅｎｔｈｅｙｗｅｒｅｓｅｌｅｃｔｅｄｔｏｅｓｔａｂｌｉｓｈＦｉｓｈｅｒ’ｓｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｆｕｎｃｔｉｏｎ

ＰＣ７ ＰＣ１３ ＰＣ１１ ＰＣ４ ＰＣ１８ ＰＣ１４ ＰＣ３ ＰＣ１

Ｏｒｄｅｒｆｏｒｅｎｔｅｒｉｎｇｔｈｅ

ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｆｕｎｃｔｉｏｎ
１ ２ ３ ４ ５ ６ ７ ８

Ｗｉｌｋλｓｔａｔｉｓｔｉｃ ０．５８２ ０．５０６ ０．４４６ ０．３９２ ０．３６１ ０．３３１ ０．３０９ ０．２８７

犉Ｓｔａｔｉｓｔｉｃ ８６．６５７ １１．７５９ １１．２２４ １１．９２７ ５．８４３ ４．８１６ ４．０８６ ４．０１９

犉１ 和犉２，若计算结果为犉１＞犉２，则为组１（龙井４３

品种样本）；若犉１＜犉２，则为组２（其他品种样本）。

犉１ ＝ －３．１９５＋０．９５５ＰＣ１ ＋５．９５０ＰＣ３ ＋

２５．３８７ＰＣ４－４７７．９８４ＰＣ７－５４７．８２８ＰＣ１１－８７４．２５３

ＰＣ１３－５６６．４３０ＰＣ１４＋１２８５．１０３ＰＣ１８

犉２＝－１．２０３－０．５１２ＰＣ１－２．６２９ＰＣ３ －１９．０１４ＰＣ４

＋３０３．５３８ＰＣ７ ＋３２０．１４７ＰＣ１１ ＋４９３．２９８ＰＣ１３ ＋

３９３．８８８ＰＣ１４－５２０．４６２ＰＣ１８

３．４　识别函数对于定标集的识别效果和交叉验证

利用识别函数犉１ 和犉２ 分别对定标集和样本

进行识别，确定识别函数对于定标集样本的分类效

果。结果表明，２１个龙井４３＃样本中有２０个准确

识别，识别的准确率为９５．２％，而４２个其他品种样

本中有４０个识别正确，识别的准确率为９７．６％，总

的识别正确率为９６．８％，说明了利用函数对于定标集

样本的原料品种分类具有良好的识别效果（表３）。

表３ Ｆｉｓｈｅｒ’ｓ识别函数对于定标集的分类效果

Ｔａｂｌｅ３ Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｓａｍｐｌｅｓｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔｗｉｔｈ

ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄＦｉｓｈｅｒ’ｓｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｆｕｎｃｔｉｏｎ

ＡｃｔｕａｌＧｒｏｕｐ ＰｒｅｄｉｃｔｅｄＧｒｏｕｐ Ｔｏｔａｌ

Ｒｅｓｕｌｔ １ ２

Ａｍｏｕｎｔ １ ２０ １ ２１

２ １ ４１ ４２

％ １ ９５．２ ４．８ １００．０

２ ２．４ ９７．６ １００．０

Ｃｏｒｒｅｃｔｌｙ

ｃｌａｓｓｉｆｉｅｄ／％
９６．８

３．５　识别函数对于未知样本的原料品种的识别效果

为确定识别函数对于外部未知样本的原料品种

的识别效果，将３１个未知样本的经过ＰＣＡ 分析的

相应主成分代入识别函数犉１ 与犉２，比较犉１ 和犉２

９１１１
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的计算结果，根据犉１＞犉２，归入组１，若犉１＜犉２，归

入组２的分类标准，将分类结果与实际结果进行比

较，确定识别函数对未知茶叶样本的原料品种的识

别效果。结果表明，３１个样本中２个样本识别错

误，一个龙井４３＃品种的样本被错误分入其他品种

的样本中，一个其他品种样本被错误识别为龙井

４３＃样本，其余２９个样本均被识别正确，识别的正

确率为９３．５％，说明识别函数也同样适用于对外部

茶叶样本的原料品种的识别，证实了利用Ｆｉｓｈｅｒ识

别函数进行成品茶原料品种识别的可行性（表４）。

表４ Ｆｉｓｈｅｒ’ｓ识别函数对于验证集未知样本的分类

Ｔａｂｌｅ４ ＣｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｓａｍｐｌｅｓｉｎｔｅｓｔｓｅｔｗｉｔｈｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄＦｉｓｈｅｒ’ｓｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｆｕｎｃｔｉｏｎ

Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｅｔ 犉１ 犉２ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｓｅｔ Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｅｔ 犉１ 犉２ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｓｅｔ

１ １ ８．０３０ ２．０９７ １ １７ ２ －５．１３９ ２．１４１ ２

２ １ －０．１８２ －１．６８６ １ １８ ２ －８．２２７ －２．８４９ ２

３ １ ０．９３６ －１．０５９ １ １９ ２ －８．５０５ －０．７２０ ２

４ １ ０．５８０ －０．４１６ １ ２０ ２ －２．２９５ －０．１１３ ２

５ １ －０．３７１ ０．４５６ ２ ２１ ２ －３．４１７ －０．６１７ ２

６ １ ２．９３９ １．７４７ １ ２２ ２ －１．５７４ ２．２０２ ２

７ １ ３．９０８ －１．１０５ １ ２３ ２ －５．２７５ －２．２６４ ２

８ １ －０．４６１ －３．７８４ １ ２４ ２ －９．０９９ －３．８８７ ２

９ １ ４．３８１ ０．２６２ １ ２５ ２ －３．９３１ －１．１５２ ２

１０ １ ４．１１６ －０．０８１ １ ２６ ２ －７．２７９ －１．６０４ ２

１１ １ １．９２６ ０．３８４ １ ２７ ２ ２．９１４ －０．９６６ 　１


１２ １ ２．７６１ －０．１３４ １ ２８ ２ －４．２４０ －１．９４３ ２

１３ ２ －６．０９２ １．０００ ２ ２９ ２ －５．０４２ －０．２０３ ２

１４ ２ －７．０７２ ０．０５２ ２ ３０ ２ －６．４７５ －４．２０７ ２

１５ ２ －４．７２２ －１．９１６ ２ ３１ ２ －４．７１２ －１．２０２ ２

１６ ２ －２．９４８ －０．１２９ ２

　　：错误识别样本ｉｎｃｏｒｒｅｃｔｌｙｃｌａｓｓｉｆｉｅｄｓａｍｐｌｅｓ

４　讨　　论

以不同原料品种制成的成品茶的近红外光谱进

行ＰＣＡ分析获得的前２０个主成分作为分析对象，

利用逐步回归的方法建立了针对龙井４３＃的品种制

成的成品茶的原料品种的Ｆｉｓｈｅｒ识别函数，实现了

对成品茶原料品种的准确识别，在定标集和外部样

本验证集中的识别准确率都达到了 ９６．８％ 和

９３．５％。因此本实验证实了利用ＰＣＡ和Ｆｉｓｈｅｒ组

合分析识别特定品种制成的成品茶的可行性，对于

实现优异和珍稀品种制成的名优茶的识别与保护都

有重要的积极意义。
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