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应用可见 近红外光谱快速识别沙棘汁品牌
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摘要　为了实现沙棘汁品牌的快速无损鉴别，提出了采用可见 近红外光谱分析技术（ＮＩＲ）鉴别沙棘汁品牌的方

法。采用ＦｉｅｌｄＳｐｅｃ３光谱仪对三种沙棘汁进行光谱分析，各获取４０个样本数据。采用平均平滑法和多元散射校

正（ＭＳＣ）方法对样本数据进行预处理，再用主成分法（ＰＣＡ）对光谱数据进行聚类分析并获得各主成分数据。将

１２０个沙棘汁样本随机分成９０个建模样本和３０个预测样本，把基于累计可信度选择的建模样本的８个主成分

（ＰＣｓ）数据作为ＢＰ网络的输入变量，沙棘汁品牌作为输出变量，建立三层反向传播（ＢＰ）神经网络鉴别模型，并对

３０个预测样本进行预测。结果表明，在阈值设定为±０．１的情况下，该模型对预测集样本品牌鉴别准确率达到了

１００％。所以应用近红外光谱技术结合主成分分析和ＢＰ神经网络算法识别沙棘汁品牌是一种有效的方法。
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１　引　　言

近红外漫反射光谱分析技术，可充分利用全波

段下的光谱数据进行定性和定量分析。由于光谱技

术具有无需预处理、速度快、无污染、无破坏、多成分

同时分析、结果重现性好和适于在线分析等优点，被

广泛应用于农产品品质及品种的鉴别研究［１～１４］。
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目前，国内已有学者利用近红外光谱技术对酱油品

牌［１］、杨梅汁品种［２］和茶叶品种［３］等进行研究，但未

见有人对沙棘汁品牌进行鉴别研究。沙棘汁作为一

种绿色饮料，其口感、糖分含量、酸度和维生素含量

等内部品质，都得到了人们广泛的重视，从目前市场

看，品牌繁多，其口感和品质差异也较显著。因此，

针对沙棘汁的品质检测技术的发展和研究无疑是重

要的，尤其是研究一种简单、快速、无损的沙棘汁品

牌鉴别技术更是非常必要的。反向传播（ＢＰ）神经

网络是一种基于误差反向传播算法的强有力的学习

系统，具有高度非线性映射能力，可很好解决复杂的

非线性模式识别问题，但在应用中关于隐含层节点

数确定的问题还没有很好地解决［１，２］。主成分分析

法（ＰＣＡ）可在不丢失主要信息的前提下，选择较少

的新变量来代替原来较多的变量，解决由于谱带的

重叠而无法分析的困难，是目前应用较广泛的光谱

分析数学方法。引入ＢＰ神经网络中隐含层节点数

定量快速确定的方法，采用主成分分析和ＢＰ神经

网络相结合的方法建立不同品牌沙棘汁的可见近

红外光谱预测模型，以实现对沙棘汁品牌的鉴别。

２　实验部分

２．１　可见 近红外光谱数据的获取

实验装置由计算机、光谱仪、卤光灯和校正白板

等组 成。使 用 美 国 ＡｎａｌｙｔｉｃａｌＳｐｅｃｔｒａｌＤｅｖｉｃｅ

（ＡＳＤ）公司的ＦｉｅｌｄＳｐｅｃ３光谱仪，光谱采样间隔为

１ｎｍ，采样范围为３５０～２５００ｎｍ，扫描次数３０次，

探头视场角为２５°，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。光

谱数据以ＡＳＣＩＩ码形式导出进行处理，分析软件为

ＡＳＤＶｉｅｗＳｐｅｃＰｒｏＶ５．０，ＵｎｓｃｒａｍｂｌｅＶ９．７和数

据处理系统（ＤＰＳ）。

对从市场购买的同批次同一日期生产的三个品

牌的沙棘汁：夏普赛尔沙棘汁、维仕杰沙棘汁和汇源

沙棘汁各４０个样本，合计１２０个样本，随机分为建模

集９０个样本和预测集３０个样本。将沙棘汁装入高

１．４ｃｍ，直径６．５ｃｍ的培养皿内，液面高度１０ｍｍ。

再将光谱仪探头置于沙棘汁样本的上方，距沙棘汁表

面５０ｍｍ，与液面成４５°固定。光源距盛样容器中心

３５０ｍｍ，与液面成４５°照射。三种沙棘汁的典型可见

近红外漫反射光谱曲线见图１。

２．２　光谱数据预处理

为了去除来自高频随机噪音、基线漂移、样本不

均匀和光散射等影响，采用平滑法进行光谱预处理，

图１ 三种不同品牌沙棘汁的可见近红外漫反射光谱曲线

Ｆｉｇ．１ Ｖｉｓｉｂｌｅｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｄｉｆｆｕｓｅｒｅｆｅｃｔａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａ

ｏｆｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉｅｔｉｅｓｏｆＳｅａｂｕｃｋｔｈｏｒｎｊｕｉｃｅ

选用平滑点数为９，可很好滤除各种因素产生的高

频噪音，再进行多元散射校正（ＭＳＣ）处理
［３］。

３　结果与分析

３．１　光谱曲线分析

三个品牌沙棘汁的典型近红外漫反射光谱曲线

如图１所示。图１中横坐标为波长，范围是３５０～

２５００ｎｍ，纵坐标为光谱反射率。从图１中可以看

出，不同品牌沙棘汁的光谱图不同，具有一定的特征

性和指纹性。应用 ＡＳＤＶｉｅｗＳｐｅｃＰｒｏＶ５．０软件

将所测样本的光谱反射率数据取平均值并转换成

ＡＳＣＩＩ码导出，再通过 ＵｎｓｃｒａｍｂｌｅＶ９．７软件对其

进行主成分分析。

３．２　沙棘汁的主成分定性聚类分析

主成分分析的目的是将数据降维，以消除众多

信息共存中相互重叠的信息部分，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变

量的线性组合，而且新变量能最大限度的表征原变

量的数据结构特征［１，２］。利用 ＵｎｓｃｒａｍｂｌｅＶ９．７软

件，对三种沙棘汁的９０个样本进行主成分分析聚类

结果见图２。（Ａ１：汇源沙棘汁，Ａ２：夏普赛尔沙棘

汁，Ａ３：维仕杰沙棘汁）

图２表示９０个建模样本的主成分１，２得分图，

图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２中

“夏普赛尔沙棘汁”、“维仕杰沙棘汁”和“汇源沙棘

汁”明显分成３类，说明主成分１，２对３种沙棘汁有

较好的聚类作用。从图２可以看出，汇源沙棘汁的

３０个样本聚合度较好，分布于第二象限并聚合在犡

轴附近。维仕杰沙棘汁的３０个样本聚合度较好，大

多分布于第三象限并聚合在犢 轴附近。夏普赛尔

沙棘汁其样本聚合度不如前两种，但也分布在第一、

５７５
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四象限。这三种沙棘汁基本没有重叠，能够区分开。

分析表明前２个主成分对３种沙棘汁有一定的聚类

作用，能定性区别不同品牌的沙棘汁，但不能给出定

量的鉴别模型，因此，考虑建立沙棘汁品牌鉴别的基

于多个主成分的ＢＰ神经网络模型。

图２ ９０个沙棘汁的主成分１和主成分２得分图

Ｆｉｇ．２ ＰＣＡｓｃｏｒｅｓｐｌｏｔｓ（ＰＣ１×ＰＣ２）ｆｏｒＳｅａｂｕｃｋｔｈｏｒｎ

ｊｕｉｃｅｓａｍｐｌｅａｃｒｏｓｓｔｈｅｅｎｔｉｒｅｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｇｉｏｎ

３．３　沙棘汁品牌鉴别的主成分分析和ＢＰ神经网

络建模

３．３．１　基于主成分分析的主成分数提取

样本光谱波段从３５０～２５００ｎｍ 共有２１５０个

点，采用全谱段计算时，计算量大，而且由于有些区

域样品的光谱信息很弱，与样品的组成或性质间缺

乏相关关系。所以通过ＰＣＡ分析 ，选取对于不同

沙棘汁敏感的新变量作为输入建立神经网络品牌鉴

别模型。

８个主成分的累计可信度见表１。累计可信度

表示主成分对原始变量的解释程度。前８个主成

分的累计可信度达到９９．９９％，表示这８个主成分

能够解释原始波长变量的９９．９９％。

表１表明主成分分析是一种非常有效的数据挖

掘方法，它把原来的２０００多个波长变量压缩成了

彼此正交的８个新变量，这８个新变量彼此间互不

影响，而且能代表绝大部分原变量包含的信息。

表１ 前８个主成分的累计可信度

Ｔａｂｌｅ１ Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｉｅｓｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔ８ＰＣｓ

Ｎｏ．ｏｆＰＣ ＰＣ１ ＰＣ２ ＰＣ３ ＰＣ４ ＰＣ５ ＰＣ６ ＰＣ７ ＰＣ８

Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｙ／％ ９７．９９７ ９９．３１５ ９９．７２０ ９９．８７７ ９９．９６５ ９９．９８１ ９９．９８６ ９９．９９２

３．３．２　基于ＢＰ神经网络的沙棘汁品牌鉴别

把由ＰＣＡ提取的８个主成分（分别选取了２～

８个主成分的得分建模分析比较，取８个主成分的

得分预测精度最高）的得分作为 ＢＰ神经网络的输

入变量建立鉴别模型，因而确定网络输入层节点数

为８，再通过调整隐含层的节点数来优化网络结构。

依据隐含层节点数计算公式［１０］

狀１ ＝ 狀＋槡 犿＋犪， （１）

式中狀１为隐含层节点数，狀为输入层节点数，犿为输

出层节点数，犪为１～１０之间的常数。隐含层节点数

计算如下：

８＋槡 １＋１≤狀１ ≤ ８＋槡 １＋１０即：４≤狀１ ≤１３．

　　根据狀１ 的计算值，由小到大改变节点数训练并

检验其精度，当随着节点数的增加误差不再进一步

减小时，其临界值即为应采用的数值。经依次实验

后（结果见表２），确定最佳隐含层节点数为６，输出

层节点数为１（品牌值）。网络设定训练迭代次数为

１０００次，目标误差设定为０．０００１。随机选取９０个

样品为建模集，３０个样品为预测集。对９０个建模

样本的拟合残差为２．９５×１０－４。对未知的３０个样

本进行预测，预测结果见表３。在阈值设定为±０．１

的情况下，未知样本的品牌识别正确率达到了

１００％。ＢＰ神经网络分析由ＤＰＳ软件完成。

表２ ＢＰ神经网络模型中隐含层节点数和拟合残差

Ｔａｂｌｅ２ ＨｉｄｄｅｎｌａｙｅｒｎｏｄｅｓａｎｄｆｉｔｔｉｎｇｒｅｓｉｄｕａｌｏｆＢＰ

ｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋｍｏｄｅｌ

Ｈｉｄｄｅｎ

ｌａｙｅｒｎｏｄｅ

Ｆｉｔｔｉｎｇ

ｒｅｓｉｄｕａｌ／１０－４

Ｈｉｄｄｅｎ

ｌａｙｅｒｎｏｄｅ

Ｆｉｔｔｉｎｇ

ｒｅｓｉｄｕａｌ／１０－４

４ ６．１０ ９ ３．８２

５ ６．４８ １０ ７．４２

６ ２．９５ １１ ８．３３

７ ３．３９ １２ ６．６５

８ ３．４４ １３ ６．０１

表３ ＢＰ神经网络模型对未知样本的预测结果

Ｔａｂｌｅ３ ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｆｏｒｕｎｋｎｏｗｎｓａｍｐｌｅｓｂｙＢＰｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋｍｏｄｅｌ

Ｓａｍｐｌｅｎｕｍｂｅｒ Ｒｅａｌｖａｌｕｅ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ Ｂｉａｓ Ｓａｍｐｌｅｎｕｍｂｅｒ Ｒｅａｌｖａｌｕｅ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ Ｂｉａｓ

１ １ １．００４１ ０．００４１ １６ ２ １．９８０１ －０．０１９９

２ １ １．０００９ ０．０００９ １７ ２ ２．００３８ ０．００３８

３ １ １．０００７ ０．０００７ １８ ２ １．９５４５ －０．０４５５

４ １ １．００１７ ０．００１７ １９ ２ ２．０８３６ ０．０８３６

６７５
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（续表）

Ｓａｍｐｌｅｎｕｍｂｅｒ Ｒｅａｌｖａｌｕｅ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ Ｂｉａｓ Ｓａｍｐｌｅｎｕｍｂｅｒ Ｒｅａｌｖａｌｕｅ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ Ｂｉａｓ

５ １ １．０１５５ ０．０１５５ ２０ ２ ２．００６５ ０．００６５

６ １ １．０１５５ ０．０１５５ ２１ ３ ２．９９６８ －０．００３２

７ １ １．０８７１ ０．０８７１ ２２ ３ ２．９９５０ －０．００５０

８ １ １．０６２３ ０．０６２３ ２３ ３ ２．９９６２ －０．００３８

９ １ １．０５７２ ０．０５７２ ２４ ３ ２．９９００ －０．０１００

１０ １ １．０１７５ ０．０１７５ ２５ ３ ２．９９５１ －０．００４９

１１ ２ １．９１９２ －０．０８０８ ２６ ３ ２．９９０１ －０．００９９

１２ ２ １．９５７４ －０．０４２６ ２７ ３ ２．９９２６ －０．００７４

１３ ２ １．９４５２ －０．０５４８ ２８ ３ ２．９７９５ －０．０２０５

１４ ２ １．９５９１ －０．０４０９ ２９ ３ ２．９９２５ －０．００７５

１５ ２ １．９７５２ －０．０２４８ ３０ ３ ２．９９２７ －０．００７３

Ｎｏｔｅ： １Ｈｕｉｙｕａｎ Ｓｅａｂｕｃｋｔｈｏｍ ｊｕｉｃｅ； ２Ｘｉａｐｕｓａｉｅｒ

Ｓｅａｂｕｃｋｔｈｏｍｊｕｉｃｅ；３ＷｅｉｓｈｉｊｉｅＳｅａｂｕｃｋｔｈｏｍｊｕｉｃｅ

４　结　　论

在对三种沙棘汁的漫反射光谱数据采集和分析

的基础上，采用主成分分析法和ＢＰ神经网络相结

合，建立了沙棘汁品牌鉴别模型，该模型的预测效

果很好，对未知沙棘汁样品的预测偏差在±０．１以

下，识别率达到１００％，说明了运用可见近红外光

谱可以快速、准确的对沙棘汁品牌进行鉴别。将从

ＰＣＡ 分析中得到的主成分作为ＢＰ神经网络的输

入，不但减少了神经网络的计算量，加快了训练速

率，而且因为去除了光谱干扰信息，也提高了ＢＰ

神经网络预测的正确率。在ＢＰ神经网络建模过程

中引入隐含层节点数定量快速确定的方法，也大大

节约了建模时间。
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