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茶叶傅里叶近红外光谱'

F̂N_<

(中含有茶叶的有机物化学成分信息!不同品种茶叶的化学成分和

含量都有差异!所以利用傅里叶近红外光谱进行茶叶品种分类是可行的$由于茶叶近红外光谱数据具有维

数高!有波峰和波谷!光谱重叠交错等特点!所以准确分类光谱数据存在困难$为此!提出一种可能模糊鉴

别
M

均值聚类'

K̂ IMV

(算法!将模糊线性判别分析'

Q̂IB

(引入到可能模糊
M

均值聚类'

K̂ MV

(算法中!

在模糊聚类过程中
Q̂IB

可提取茶叶近红外光谱的鉴别信息和进行数据空间的转换$

K̂ IMV

在对茶叶光

谱进行模糊聚类后得到的模糊隶属度和典型值可实现茶叶近红外光谱的准确聚类!具有聚类速度快!准确

率高等优点$由于
K̂ IMV

的典型值没有隶属度之和为
"

的约束条件!因而
K̂ IMV

在聚类含噪声的光谱数

据方面优于模糊
M

均值聚类'

M̂V

($采集岳西翠兰!六安瓜片!施集毛峰和黄山毛峰四种茶叶共
!:#

个样

本!采用
B*3,)2(

*

型傅里叶近红外光谱仪采集茶叶的傅里叶近红外光谱$光谱波数范围为
"####

#

5###
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!实验所得近红外光谱为
"66;

维的高维数据$首先!将光谱数据用多元散射校正'

VHM

(进行预处理以

减少光谱散射和噪声影响和增加信噪比*其次!用主成分分析法'

KMB

(降低光谱数据空间的维数!经过

KMB

处理后光谱数据维数为
;

*然后!用线性判别分析'

QIB

(提取光谱数据中的鉴别信息并将光谱数据空

间的维数进一步降低到
%

维*最后!分别用
M̂V

!可能模糊
M

均值聚类'

K̂ MV

(和
K̂ IMV

进行数据的聚类

分析!实现茶叶品种的准确分类$实验结果&权重指数
%c!G#

!

&

c!G#

!

M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算法

的聚类准确率分别为
A%G:#g

!

A%G#!g

和
A=G=5g

*

M̂V

收敛时共迭代
!6

次!而
K̂ MV

和
K̂ IMV

收敛时

分别迭代
=

次和
!%

次*模糊聚类收敛所消耗的时间!

M̂V

最少!而
K̂ IMV

最多$

F̂N_<

技术结合
VHM

!

KMB

!

QIB

和
K̂ IMV

提供了一种实现茶叶品种准确鉴别的分类模型$
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作为茶的故乡!中国具有历史悠久的茶文化!中国人饮

茶可以追溯到神农时代$茶是一种人们喜爱的绿色健康饮

品$茶叶中富含有利于人体健康的多种氨基酸!矿物质和维

生素等$国内茶叶品种繁多!有普通品种和名优品种$按照

茶叶的发酵程度可分为绿茶!红茶和黑茶等*绿茶主要有&

杭州西湖龙井!安徽黄山毛峰!安徽六安瓜片+河南信阳毛

尖等$不同品种的茶叶!其生长环境不同!组分及含量存在

差异!导致其功效也不尽相同$因此!利用当前的先进科学

技术和仪器设计出一种简单易行且识别率高的茶叶品种分类

模型具有重要的研究价值$

国内外研究人员近年来运用近红外光谱和中红外光谱技

术等进行茶叶的定性和定量分析!取得了一定的研究成

果"

"-!

#

$例如&武小红等用
F̂_<-;:##

傅里叶红外光谱仪检

测四川三种茶叶!提出一种联合
[8(3,/(.*-X+((+0

'

B[X

(聚

类算法!并用
B[X

进行茶叶聚类!得到聚类准确率为

A%GAg

"

%

#

$由于发生抹茶中渗入绿茶粉事件!

S8

等研究了

一种快速无损识别抹茶中绿茶粉的有效方法!检测样本在



6##

#

;##*'

之间的光谱!数据建模采用主成分分析

'

KMB

(!线性判别分析'

QIB

(和簇类软独立模型法'

H_V-

MB

(

"
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#

$

L,)3.(̀+]

等用电子顺磁共振'

ZK<

(光谱和半经验数

学模型探索绿茶!黑茶和红茶的抗氧化性!结果表明在绿茶

中显示出儿茶素的存在而在红茶中缺乏儿茶素的指标!那么

儿茶素的存在是绿茶具有抗氧化性能的主要原因!芳香质子

含量和总抗氧化力值'

FZBM

(相关"

6

#

$

V+*

7

等采集福建省

三个地区的乌龙茶共
A#

个样本!用质子磁共振和近红外光

谱检测茶叶!数据采用偏最小二乘判别分析'

KQHIB

(建立分

类模型"

:

#

$

C,*

7

等采集湖北恩施
"#=

个新鲜茶叶样本!用

FD+)'.B*3,)2(

*

傅里叶变换近红外光谱仪采集样本的近红

外光谱!用前馈人工神经网络和后向间隔偏最小二乘算法建

立茶叶购买价格的预测模型"

;

#

$

T8

等收集四种绿茶!共
"6#

个样本!用光谱仪获取样本的三维激发
-

发射矩阵荧光光谱!

发射光谱范围
%%#

#

:=#*'

激发光谱范围
%##

#

6##*'

!用

多线性主成分分析 '

VKMB

(!自权重可变三线性分解

'

HCBFQI

(和多线性偏最小二乘判别分析'

NKQHIB

(处理

光谱数据"

=

#

$

模糊聚类是一种模式识别算法!广泛应用于数字图像处

理!计算机视觉和模式分类中"

A-"#

#

$另一方面!模糊聚类可

以用来聚类光谱数据$例如&模糊
M

均值聚类'

M̂V

(

"

""

#

!可

能
M

均值聚类'

KMV

(

"

"!

#

!模糊鉴别
M

均值聚类'

ÎMV

(

"

"%

#

和
[8(3,/(.*-X+((+0

'

[X

(聚类可以聚类苹果近红外光谱数

据$聚类含噪声的数据是一个重要研究热点"

"5

#

!由于
M̂V

处理噪声数据存在敏感性!而
KMV

虽然能处理噪声数据但

是存在一致性聚类问题!为解决这些问题!

K,0

等提出一种

可能模糊
M

均值"

"6

#

$但是该算法在计算参数
&

+

时需要先运

行
M̂V

!为解决这个问题!武小红等设计了一种新的可能模

糊
A

均值'

K̂ MV

(

"

":

#

$为了进一步提高
K̂ MV

的聚类准确

率!本文结合新的
K̂ MV

和模糊线性判别分析'

Q̂IB

(!提

出一种可能模糊鉴别
M

均值聚类'

K̂ IMV

(算法!并用该算

法进行茶叶近红外光谱数据的聚类分析$

"
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实验部分
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!

茶叶
#=T:&

的采集

从安徽滁州当地超市采购安徽四种品牌茶叶&岳西翠

兰+六安瓜片+施集毛峰+黄山毛峰$每种茶叶有
:6

个样

本!总共样本数为
!:#

$四种茶叶经
IR̂ $#5I

小型高速中

药打粉机研磨粉碎!然后使用
5#

目筛过滤$实验室温度和相

对湿度保持相对不变!将模式设置为反射积分球!

B*3,)2(

*

光谱仪扫描每个样本
%!

次并计算光谱的均值*光谱的波数

变化范围是
5###

#

"####&'

$"

!最后得到的茶叶样品光谱

数据是
"66;

维*每个样本采样
%

次!取其平均值作为后续

模型建立的实验数据$四种茶叶样本的傅里叶变换近红外光

谱如图
"

所示$采用
V,30,?<!#"5?

进行光谱数据绘图和模

糊聚类算法的编程$
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!

可能模糊鉴别
>

均值聚类算法

可能模糊鉴别
A

均值聚类算法是一种迭代计算!其主要

步骤叙述如下&

图
!

!

茶叶的傅里叶变换近红外光谱图
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为样本
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类的隶属度*
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为第
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类的类中心矢量*
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是第
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个样本
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隶属于第
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类的典型值$
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(构造模糊总体散布矩阵
"

H

L

"

H

L

"

4

2

+

"

"

4

&

$

"

"

"

58

'

(

(

+$

#

@N

'

(

(

+$

#

%

'

<

$

-

/

<

('

<

$

-

/

<

(

F

'

%

(

其中!

<

$

是第
$

个样本$

'

6

(特征值和特征向量的计算
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(

式'
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(中特征值
'

和其对应的特征向量
-
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:

(样本
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(中!

4

和
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表示维数!
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是特征向量组中的第
4

个向
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6
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次迭代时第
+

类的类中心值!
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为第
4

个

特征向量$

'

=

(在特征空间中计算模糊隶属度函数值
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(中!
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'

(d"

(

+$

是第
(d"

次迭代运算时样本
=$

属于第
+

类

的隶属度$

'

A

(在特征空间中计算典型值
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第
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是第
(d"

次迭代运算时样本
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类
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类的类中心矢量
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(迭代次数
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值增加!即
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*!直到满足条件&

9

6K

'

(d"

(

+

$6K
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或者
(

&

(
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则模糊聚类运算停止!否则

将
8K

'

(d"

(
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的值赋给变量
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!
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'

(d"

(
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N

'

(

(
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!

6K

'

(d"

(

+

的值赋给变量
6

'

(

(

+

!继续从'

%

(开始重新计算$

'

"!

(迭代终止后!根据模糊隶属度值对样本进行分类!

若
8K

'

(d"

(

+$

&

#G6

!则判定第
$

个样本
<

$

隶属于第
+

类*反之!

若
8K

'

(d"

(
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2

#G6

!则判定第
$

个样本
<

$

不隶属于第
+

类$

!

!

结果与讨论

9"!

!

近红外光谱数据的
EJA

%

XAC

和
SDC

处理

茶叶近红外光谱和茶叶有机物含氢基团的振动信息相

关!为检测茶叶的某种有机物含量提供了依据$但是!由于

茶叶的样品颗粒度+装填密度等因素造成的散射问题使茶叶

近红外光谱和有机物含量的关联性受到影响$为此!需要采

用多元散射校正'

VHM

(进行光谱预处理以减少散射影响和

提高信噪比"

";-"=

#

$图
"

所示的茶叶傅里叶变换近红外光谱经

过多元散射校正处理后!其光谱数据维数仍为
"66;

维!需要

降维处理以便减少计算量和提高分类准确率$这里用主成分

分析'

KMB

(对光谱数据进行压缩处理$

KMB

的前
;

个主成分

的累积贡献率达到
AAGA6g

!所以选取
KMB

的前
;

个主成分

进行光谱数据压缩后损失的信息少且可以降低数据维数$将

"66;

维的茶叶傅里叶变换近红外光谱投影到
KMB

的
;

个特

征向量上可得到
;

维的光谱数据$选取
==

个茶叶样本'每个

品种选取
!!

个样本(作为训练集!其余的样本组成测试集!

即测试样本共
";!

个$利用线性判别分析'

QIB

(计算训练集

的鉴别向量和特征值!计算得到的三个特征值为&

'

"

c

!%!G!A

!

'

!

c":G"%

!

'

%

c!G:#

$将茶叶测试样本经过
QIB

特

征空间转换后形成三维数据!图
!

是线性判别分析的得分

图$如图
!

所示!符号 /

"

TH

0!/

<

QB

0!/

=

H[

0和/

>

SR

0

分别表示黄山毛峰!六安瓜片!施集毛峰和岳西翠兰四种安

徽茶叶光谱的测试样本$根据图
!

的数据分布可知!六安瓜

片的数据分布比较松散!其余三种茶叶数据分布较为紧密!

四种数据的每类之间区分较为明显$

9"9

!

#AE

%

X#AE

和
X#DAE

的近红外光谱聚类

!G!G"

!

模糊聚类的初始化参数设置

在运行
M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算法之前需要设置

它们的初始化参数&设置权重指数
%c!G#

!

&

c!G#

!参数
5

和
@

的值均为
"

!待聚类的样本数为
&c";!

!类别数为
2c5

*

设置迭代次数初始值
(c"

和最大迭代次数
(

',E

c"##

*迭代

最大误差参数
*

c#G####"

$设置
M̂V

的初始聚类中心为

G

'

#

(

M̂V

"

6

'

#

(

"

!

M̂V

6

'

#

(

!

!

M̂V

6

'

#

(

%

!

M̂V

6

'

#

(

5

!

5

6

7

8

M̂V

"

-

#G#"5: #G##;A #G#%6"

-

#G#"#;

-

#G##!# #G##;!

-

#G#""; #G##;6 #G#%=!

-

5

6

7

8

#G##=! #G#"5" #G#"66

'

"#

(

运行
M̂V

!经过
!6

轮迭代计算终止后得到的聚类中心作为

K̂ MV

和
K̂ IMV

的初始聚类中心$

图
9

!

SDC

的得分图

#$

%

"9

!

J+3.-*

;

83,378$)-'.0$*+.$($)'),')'8

/

*$*

!G!G!

!

模糊聚类迭代次数和聚类时间

初始化参数设置同
%G!G"

节$运行
M̂V

!

K̂ MV

和

K̂ IMV

聚类算法以分析迭代次数及收敛情况$三种模糊聚

类算法达到收敛时迭代次数为&

M̂V!6

次!

K̂ MV=

次和

K̂ IMV!%

次$所以!

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算法的迭代次

数均比
M̂V

少$计算机配置&

MKJ_*3+0M.)+26-!##6J!G!#

[T̀

!

<BV=[L

!

C2*@.>("#

$运行
V,30,?<!#"5?

!

M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

的聚类时间分别为
#G!"=;

!

#G%6A5

和

#G=5%;(

$由于
K̂ MV

和
K̂ IMV

运行前需要运行
M̂V

以

得到初始聚类中心!因而聚类时间要多于
M̂V

!且
K̂ IMV

聚类时间最多$

!G!G%

!

模糊隶属度

设置
M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算法的初始化参数同

!G!G"

节$分别运行
M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算法至迭

代收敛后!可分别得到
M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算法的

模糊隶属度值
8

+$

!

M̂V

!

8

+$

!

K̂ MV

和
8

+$

!

K̂ IMV

$

8

+$

!

K̂ IMV

如图
%

所

示$若第
$

个测试样本
<

$

的
M̂V

模糊隶属度为
8

+$

!

M̂V

!则

<

$

的第
+

类所有模糊隶属度之和为
"

!即
4

2

+

"

"

8

+$

!

M̂V

"

"

$如

果
8

+$

!

M̂V

&

#G6

!则判定
<

$

隶属于第
+

类*反之!如果
8

+$

!

M̂V

2

#G6

!则判定
<

$

不隶属于第
+

类$

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算

法的模糊隶属度与
M̂V

模糊隶属度在判定样本
<

$

属于哪一

类的方法相同$但是!

K̂ MV

和
K̂ IMV

聚类算法除了模糊

隶属度外还有典型值!

K̂ IMV

的典型值没有
<

$

的第
+

'

+c

"

!

!

!

%

!

5

(类所有模糊隶属度之和不为
"

这个约束条件!即

4

2

+

"

"

N

+$

!

K̂ MV

?

"

和
4

2

+

"

"

N

+$

!

K̂ IMV

?

"

$对于给定
<

$

!

<

$

隶属于第

5"6
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图
<

!

X#DAE

模糊隶属度值

#$

%

"<

!

#2UU

/

(-(1-.*6$

;

I'82-*37X#DAE

+

类的典型值有
5

个!其中最大典型值所在的类别即为所属类

别$根据
8

+$

!

M̂V

!

8

+$

!

K̂ MV

和
8

+$

!

K̂ IMV

可计算出
M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

的 聚 类 准 确 率 分 别 为
A%G:#g

!

A%G#!g

和

A=G=5g

$

K̂ IMV

的聚类准确率最高$

%

!

结
!

论

!!

可能模糊
M

均值聚类'

K̂ MV

(基础上结合模糊线性判别

分析'

Q̂IB

(!提出一种可能模糊鉴别
M

均值聚类'

K̂ IMV

(

算法$

K̂ IMV

聚类算法可实现在模糊聚类过程中提取样本

鉴别信息!进一步提高了聚类准确率$通过对茶叶傅里叶近

红外光谱进行
M̂V

!

K̂ MV

和
K̂ IMV

三种聚类算法进行光

谱聚类分析$结果表明&当权重指数
%

为
!

时!

K̂ IMV

聚

类算法的聚类准确率最高!达到
A=G=5g

*

K̂ MV

和
K̂ IMV

的聚类迭代次数均少于
M̂V

*

K̂ IMV

聚类时间要多于

M̂V

和
K̂ MV

$
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S2*MQŴ ..@B*,0

4

32&,0V+3D.@(

!

!#";

!

"#

'

;

(&

!!="W

"

A

#

!

\D,*

7

FW_*3+)*,32.*,0U.8)*,0./K,33+)*<+&.

7

*232.*,*@B)32/2&2,0_*3+002

7

+*&+

!

!#"=

!

%!

'

A

(&

"=6;##6W

"

"#

#

!

X2'ZT

!

ODHX

!

K+@)

4

&̀ CWN+8),0N+3>.)](

!

!#"=

!

"#5

&

"W

"

""

#

!

[D.(DK

!

V,02X

!

I,(HXWU.8)*,0./a2(8,0M.''8*2&,32.*,*@_',

7

+<+

9

)+(+*3,32.*

!

!#"=

!

65

&

:%W

"

"!

#

!

X.83).8'?,(XI

!

R+*,]2HI

!

<.*3.

7

2,**2(BBW_ZZZF),*(,&32.*.* 8̂̀`

4

H

4

(3+'

!

!#"=

!

!:

'

"

(&

%!5W

"

"%

#

!

C8RT

!

C8L

!

H8*U

!

+3,0WU.8)*,0./ .̂.@K).&+((Z*

7

2*++)2*

7

!

!#";

!

5#

'

!

(&

+"!%66W

"

"5

#

!

C8L

!

C20,'.>(]2LVW_ZZZF),*(,&32.*(.*_*@8(3)2,0_*/.)',32&(

!

!#";

!

"%

'

5

(&

":!#W

"

"6

#

!

B(],)2H

!

V.*3,̀+)2*N

!

,̂̀+0\,),*@2V T

!

+3,0WN+8).&.'

9

832*

7

!

!#";

!

!"A

&

"=:W

"

":

#

!

CJR2,.-D.*

7

!

\TOJU2,*-

Y

2,*

7

'武小红!周建江(

WB&3,Z0+&3).*2&,H2*2&,

'电子学报(!

!##=

!

%:

'

"#

(&

"AA:W

"

";

#

!

V,U

!

K8TL

!

H8*ICWQCF

1

.̂.@H&2+*&+,*@F+&D*.0.

74

!

!#"=

!

A5

&

""AW

"

"=

#

!

CJR2,.-D.*

7

!

\TB_S,*-02

!

CJL2*

!

+3,0

'武小红!翟艳丽!武
!

斌!等(

WH

9

+&3).(&.

94

,*@H

9

+&3),0B*,0

4

(2(

'光谱学与光谱分析(!

!#"=

!

%=

'

:

(&

";"AW

6"6

第
!

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



A8'**$7$+',$3)37#=T:&J

;

-+,.'37=-'I$'X3**$1$8$*,$+#2UU

/

D$*+.$($)'),ANE-')*A82*,-.$)

%

CJL2*

"

"

!
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