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应用可见/ 近红外光谱进行黄酒品种的判别

刘 　飞 , 王 　莉 , 何 　勇 , 蒋益虹 3

浙江大学生物系统工程与食品科学学院 , 浙江 杭州　310029

摘 　要 　为了实现对黄酒品种的快速判别 , 采用可见/ 近红外光谱对不同品种的黄酒获取光谱曲线 , 然后采

用主成分分析方法对光谱数据进行聚类分析 , 并将其提取的主成分作为 BP 神经网络的输入值 , 建立了黄酒

品种鉴别模型。该模型将前 6 个主成分作为神经网络的输入变量 , 加速了神经网络的学习速度 , 提高了模型

的预测精度。随机选取每个品种的 15 个黄酒样本 , 共 45 个样本组成预测集 , 剩余的 145 个黄酒样本组成训

练集建立训练模型 , 并用预测集样本对其进行验证。将品种鉴别的偏差标准定为 ±011 , 结果表明 , 只有 1

个未知样本超出偏差范围 , 该方法的品种鉴别正确率为 97178 % , 获得了满意的结果。说明文章提出的方法

具有很好的分类和鉴别作用 , 为黄酒品种的快速鉴别提供了一种新方法。
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引 　言

　　绍兴黄酒是我国黄酒的姣姣者 , 在历史上久负盛名。自

宋代以来就有所发展。针对目前市场上各种黄酒 , 存在一些

假冒伪劣产品 , 只凭感官评定 , 一方面需要经验 , 另外受主

观因素影响较大 , 准确性难以保证 [1 ] 。而常规的化学方法进

行酒的不同品种的鉴别费时、费力 , 还需要昂贵的分析仪

器 [2 ] 。因此 , 研究一种简单、快速、无损的黄酒鉴别技术是

很有必要的。

可见/ 近红外光谱法是一种快速简便无损的分析方法。

它被广泛应用于食品、石油、化工、医药等行业 [3 ] 。可见/ 近

红外光谱技术在水果上的应用如苹果的品种鉴别 [4 ] , 杨梅的

内部品质检测 [5 ] , 水果坚实度的检测 [6 ] 等。在酒的行业 , 近

红外光谱技术也有所应用。例如利用红外光谱技术对假酒中

的甲醇进行定性分析 [7 ] , 利用近红外透射光谱法结合气相色

谱建立茅台酒的指纹模型 [8 ] , 对葡萄酒产地鉴别 [2 ]和化学成

分的测定 [9 ] , 啤酒的酒精度 [10 ] 以及主要成分的近红外光谱

分析 [11 ] , 白酒酒精度的测定 [12 ] 等。对黄酒不同品种的鉴别

方面 , 还少有相关报导。本研究通过对不同品种黄酒的可

见/ 近红外透射光谱进行分析 , 结合现代化学计量学的方法 ,

寻找一种鉴别黄酒品种的快速有效的方法。

1 　材料与方法

111 　仪器设备

实验使用美国 ASD ( Analytical Spect ral Device) 公司的

Handheld FieldSpec 光谱仪 , 其光谱测定范围 325～ 1 075

nm , 采样间隔为 115 nm , 分辨率为 315 nm , 探头视场角为

20°, 光谱扫描次数设定为 30 次。光源采用 1415 V 卤素灯。

分析软件采用 ASD View Spec Pro , Unscrambler V916 和

DPS(data procession system for practical statistic) [13 ] 。

112 　样品制备及光谱的扫描

从当地超市购得 3 个品牌的绍兴加饭酒 , 分别为古越龙

山 , 黄中皇和会稽山。每个品牌都密封保存在恒温 25 ℃的

实验室内。在样品采集前 , 先将酒摇匀 , 分别制备了 70 , 60

和 60 个样本。光谱扫描采用透射法 , 光程为 2 mm , 每个样

本扫描 30 次 , 保存 3 条光谱 , 以其平均光谱作为最终的透射

光谱。从全部的 190 个黄酒样本中 , 每个品种随机选择 15 个

共 45 个样本作为预测集 , 其余 145 个作为定标集。

113 　光谱数据预处理

为了去除来自高频随机噪声、样本不均匀、基线漂移、

光散射等影响 , 需对原始光谱数据进行预处理 [14 ] 。我们采用

Savitzky2Golay 平滑法 , 选用平滑点数为 3 , 并进行 SNV

(standard normal variate) 处理 , 再采用一阶 Savitzky2Golay

导数处理 , 求导间隔为 3。为消除光谱数据在采集时首端与



末端产生的部分噪声 , 截取 350～1 050 nm 波段的光谱数据

进行分析。

114 　鉴别模型的建立

主成分分析 ( PCA)是一种多元统计分析方法 , 能够在不

丢失主要光谱信息的前提下提取出较少的新的特征变量 , 解

决了因近红外谱带的重叠而难以分析的困难。本研究对原始

光谱数据进行预处理 , 通过主成分分析提取有效的特征变

量 , 作为BP 神经网络的输入值 , 经过调整网络参数 , 建立了

黄酒品种鉴别的模型。

2 　试验结果与分析

211 　不同黄酒品种的可见/ 近红外光谱图分析

三种黄酒的可见/ 近红外光谱图如图 1 所示。每个品种

的黄酒随意选取 6 条光谱。图中横坐标为光谱波长 , 范围为

350～1 050 nm , 纵坐标为吸光度。从图 1 中可以看出 , 三种

黄酒的原始图谱的曲线趋势基本相同 , 并没有太明显的差

别 , 因此需要进一步结合现代化学计量学方法对光谱进行分

析处理 , 以便建立黄酒品种的鉴别模型。

212 　主成分分析得到新的特征变量

主成分分析是把多个指标化为少数几个综合指标的一种

统计分析方法。其主要目的是用来降维 , 主成分分析找出几

个综合因子即特征变量来代表原来众多的变量 , 使这些特征

变量尽可能的反映原来变量的信息量 , 而且彼此之间互不相

关 [13 ] 。图 2 是三个不同品种黄酒的第 1 和第 2 主成分的得分

图。图中横坐标表示每个样本的第 1 主成分的得分值 , 纵坐

标表示每个样本第 2 主成分的得分值。从图 2 中可以看出 ,

古越龙山和会稽山的聚类效果较好 , 并且古越龙山主要分布

在纵坐标的正半轴区域 , 相反会稽山主要分布在纵坐标的负

半轴 , 并且两者的聚合度都比较好。相对而言 , 黄中皇的分

布比较分散 , 但主要分布在横坐标的负半轴。

Fig12 　Scatter plot ( PC1 ×PC2) of 190 yellow wine samples

1 : 古越龙山 ; 2 : 黄中皇 ; 3 : 会稽山

　　通过主成分分析 , 得到 190 个黄酒样本的主成分的累计

贡献率 , 如表 1 所示。其中前 6 个主成分的累计贡献率已达

961263 % , 并且前 6 个主成分交互验证的累计贡献率也达到

951662 %。而前 7 个主成分的累计贡献率为 971145 % , 只增

加了 01882 % , 说明前 6 个主成分已经足够代表 190 个样本

的重要信息 , 所以选择前 6 个主成分作为 BP 神经网络的输

入值 [15 ] 。

Table 1 　First seven principal components and accumulative reliabilities

主成分数 1 2 3 4 5 6 7

累计贡献率/ % 551 698 821332 901028 921 923 941790 961 263 971145

213 　基于 BP神经网络的黄酒品种鉴别模型

通过主成分分析 , 将提取的前 6 个主成分作为 BP 神经

网络的输入。通过调整网络参数得到最优的网络结构 , 从而

得到最优的预测模型 [16 ] 。经过反复试验得到的最优网络结

构为 : 输入层为 6 个输入单元 , 隐含层为 8 个隐含单元和 1

个输出层单元的三层 BP 神经网络模型。通过对 145 个建模

样本进行学习训练 , 限定最大迭代次数为 2 000 , 得到最终的

拟合残差为 11004 ×10 - 3 , 对未知的 45 个样本进行预测 , 预

测结果如表 2 所示。设定品种真实值“1”代表古越龙山 ,“2”

代表黄中皇 ,“3”代表会稽山。设定品种预测结果偏差在

±011以内 , 为品种区分的界限。结果表明 , 只有 1 个未知样

本超出偏差范围 , 得到对未知样本预测的正确辨别率为

97178 % , 获得了较理想的预测结果。

3 　结 　论

　　应用可见/ 近红外光谱结合主成分分析和 BP 神经网络

对黄酒品种进行了初步的判别分析 , 通过提取样本的主成分

作为神经网络的输入 , 进而得到了黄酒品种鉴别的模型 , 该

模型的识别率达到 97178 % , 获得了理想的预测精度。说明

利用可见/ 近红外光谱技术结合现代化学计量学的方法对黄

酒品种进行快速鉴别是可行的。为黄酒品种的快速检测提供

了一种新方法。
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Table 2 　Prediction results of 45 unknown yellow wine samples by BP2ANN model

预测样本序号 真实值 预测值 预测样本序号 真实值 预测值 预测样本序号 真实值 预测值

(1) 1 11 000 00 (16) 2 11 997 27 (31) 3 21995 87

(2) 1 11 000 22 (17) 2 11 999 94 (32) 3 21997 88

(3) 1 11 000 00 (18) 2 11 957 36 (33) 3 21998 67

(4) 1 11 029 56 (19) 2 11 905 49 (34) 3 21997 63

(5) 1 11 000 00 (20) 2 21 012 64 (35) 3 21995 64

(6) 1 11 000 00 (21) 2 11 939 53 (36) 3 21991 98

(7) 1 11 000 00 (22) 2 11 922 61 (37) 3 21995 41

(8) 1 11 000 00 (23) 2 11 954 61 (38) 3 21995 93

(9) 1 11 000 12 (24) 2 11 939 04 (39) 3 21998 26

(10) 1 11 000 00 (25) 2 21 123 62 (40) 3 21998 29

(11) 1 11 000 47 (26) 2 11 982 90 (41) 3 21998 87

(12) 1 11 000 00 (27) 2 21 049 93 (42) 3 21998 27

(13) 1 11 000 00 (28) 2 11 994 37 (43) 3 21998 72

(14) 1 11 000 00 (29) 2 21 003 71 (44) 3 21998 14

(15) 1 11 000 00 (30) 2 21 020 30 (45) 3 21937 47

　　　　Note : 1 - 古越龙山 , 2 - 黄中皇 , 3 - 会稽山
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Discrimination of Varieties of Yellow Wines Using Vis/ NIR Spectroscopy

L IU Fei , WAN G Li , H E Yong , J IAN G Yi2hong 3

College of Biosystems Engineering and Food Science , Zhejiang University , Hangzhou 　310029 , China

Abstract 　In order to achieve the rapid discrimination of the varieties of yellow wines , the spect ral curves of yellow wines were

obtained by Vis/ N IR spect roscopy , and the principal component analysis ( PCA) was applied to perform the clustering analysis.

The principal component s ( PCs) ext racted by PCA were employed as the input s of the BP neural networks , and then a discrimi2
nation model was built . The first 6 PCs were regarded as the new eigenvectors to accelerate the t raining speed and to improve the

precision of the model. Fif teen samples f rom each variety and a total of 45 samples were selected randomly as the prediction set s.

The remaining 145 samples were used as the t raining set s to build the t raining model which is validated by the samples of the pre2
diction set s. The result error was set to be ±011 , and the result s indicated that only one sample exceeded the threshold value ,

therefore the recognition rate of 97178 % and an excellent precision were achieved. So the discrimination method studied in the

present paper played a good role in the classification and discrimination , and offered a new approach to the rapid discrimination of

the varieties of yellow wines.

Keywords 　Vis/ N IR Spect ra ; Yellow wine ; Principal component analysis ( PCA) ; BP neural networks ; Variety discrimination
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