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摘　要　研究收集了不同品牌的９０个葡萄酒样品，为了消除各光谱基线不同带来的影响，对所有光谱曲线

都进行了一阶求导，以一阶导数谱线作为有效数 据，通 过 独 立 主 成 分（ＰＣ）分 析 可 知，前 两 个 主 成 分 的 贡 献

率 达到８０％以上，主成分聚类使得真伪葡萄酒样品明显分为两类；以前四个主成分作为ＢＰ神经网络的输入

建立了一个三层人工神经网络的识别模型，该模型对葡萄酒样品的预测识别率达到１００％。研究表明，可见－
近红外透射光谱结合主成分分析建立的ＢＰ神经网络模型能为快速、无损鉴别葡萄酒真伪提供一种准确可靠

的新方法。
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引　言

　　近年来，随着人们经济条件改善、生 活 水 平 提 高 和 消 费

观念的 改 变，葡 萄 酒 以 其 营 养、保 健、尊 贵、享 受 的 特 点 越

来越受关注。葡萄酒是以鲜葡萄或葡 萄 汁 为 原 料，经 全 部 或

部分发酵酿制而成的酒 精 度 不 低 于７．０％、含 多 种 营 养 成 分

的滋补性高档酒种［１］。随着中国葡萄酒市场和国际市场的接

轨，葡萄酒消费呈快速增长趋势，据统计，２０１０年 中 国 葡 萄

酒产量为１０８．９万 千 升，同 比 增 长１２．４％［２］，长 城、张 裕、

王朝、威龙等一批强势品牌已引领国内市场［３］。

２０１０年１２月２３日，央视《焦点访谈》曝光河北省昌黎县

葡萄酒制假售假事件，这是继２００２年１２月１日和２００７年２
月３日之后再次报道 的 用 水 和 酒 精、糖 精、香 精、色 素 等 添

加剂勾兑的所谓１００％原汁 葡 萄 酒。诸 如 此 类 的 劣 质 葡 萄 酒

冒充品牌葡萄酒销售，使得近年来国内葡萄酒市场局面比较

混乱，而中国的葡萄酒业常用的评判 标 准 只 是 理 化 指 标、卫

生指标以及凭专家经验判断的感官指标，在添加剂方面还没

有明确 的 规 定，这 些 都 是 导 致 葡 萄 酒 出 现 质 量 问 题 的 因

素［４］。

可见－近红外光谱技术以其快速、高效、无损、低成本的

特点，已 被 广 泛 应 用 于 农 业、工 业、食 品、饮 料、司 法、医

药、化工、探 矿、纺 织［５－１０］等 领 域。目 前 可 见－近 红 外 光 谱 技

术应用于葡萄酒的检 测 主 要 集 中 在 对 其 酒 精 含 量、含 糖 量、

品种等的分析中，而对葡萄酒的真伪 鉴 别 尚 未 见 报 道。本 文

基于可见－近红外透射光谱技术对葡萄酒的真伪进行了鉴别，

为葡萄酒真伪的快速无损鉴别提供了新方法。

１　实验部分

１．１　仪器与样品

试验采用美国 ＡＳＤ（ａｎａｌｙｔｉｃａｌ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｄｅｖｉｃｅ）公 司 生 产

的ＦｉｅｌｄＳｐｅｃ３便携式近红外光谱仪，视场角范围２５°。

样品为山西太谷怡园酒庄的怡园精选葡萄酒和当地超市

所售山东烟台的张裕、长城、威龙等三 种 品 牌 葡 萄 酒 及 小 商

户所售的吉林通化聖地 葡 萄 酒（假 酒）样 品 共９０个。随 机 选

择其中各３０个样品分别用于训练及测试。

１．２　光谱采集

在测定葡萄酒时采用近红外透射光谱图，仪器采集到的

是样品的近红外透射光谱反射率Ｒ，在样品光谱采集时先将

每瓶酒摇匀，为了保证样品数据具有 代 表 性，每 个 样 品 扫 描

三次，取其平均值作为样品的最终光 谱。光 谱 采 集 软 件 为 光

谱仪自带软件 ＡＳＤ　ＶｉｅｗＳｐｅｃ　Ｐｒｏ，扫 描 区 域 为３５０～２　２５０
ｎｍ，数 据 点 的 间 隔 为 ２ｎｍ，采 集 的 光 谱 数 据 点 数 为



２　１５２个。

在实际测量中，有用信号通常表现为低频信号或是一些

比较平稳的信号，而噪音信号则表现 为 高 频 信 号。光 谱 的 一

阶和二阶导是光谱分析中常用的基线校正和光谱分辨率预处

理方法，导数光谱可有效消除基线和其他背景的干扰［１１］，为

了突出光谱曲线的变化部分、消除各光谱基线不同带来的影

响，对所有光谱曲线都进行了一阶求 导，以 一 阶 导 数 谱 线 作

为有效的研究曲线。

２　结果与讨论

２．１　近红外光谱图

在实验得到的 葡 萄 酒 可 见－近 红 外 光 谱 图 中，由 于 信 息

量大，把５５０～１　１００ｎｍ区 域 的 光 谱 作 为 分 析 对 象，每 种 葡

萄酒任选２条谱线，所得光谱图 如 图１所 示。不 同 葡 萄 酒 的

光谱曲线有明显的区别，具有一定的 特 征 性 和 指 纹 性，特 别

是真伪葡萄酒的谱线在可见光区域内差异较大，这些差异为

葡萄酒的真伪鉴别奠定了数学基础。

Ｆｉｇ．１　Ｖｉｓｉｂｌｅ－Ｎｅａｒ　ｉｎｆｒａｒｅｄ　ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ　ｏｆ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｖａｒｉｅｔｉｅｓ　ｏｆ　ｒｅｄ　ｗｉｎｅｓ

２．２　葡萄酒主成分分析

主成分分析是应用较为广泛的数据降维方法之一，它在

不丢失信息的前提下达到降维目的，并将多波长下的光谱数

据压缩到有限因子空 间 内，尽 可 能 多 的 消 除 信 息 重 叠 部 分，

用较少数目的 新 变 量 最 大 限 度 的 表 征 原 变 量 的 数 据 结 构 特

征［１２］。

采用主成分分析法对 预 处 理 后 的９０个 葡 萄 酒 样 品 光 谱

数据进行聚类分析，前五种主成分的贡献率见表１。

Ｔａｂｌｅ　１　Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｒａｔｅ　ｏｆ　ｐｒｉｎｃｉｐａｌ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ　ｏｆ　ｗｉｎｅ
独立主成分 ＰＣ１ ＰＣ２ ＰＣ３ ＰＣ４ ＰＣ５
贡献率／％ ６１．８４　 ２１．２０　 ８．５８　 ３．６２　 ６．９

　　前两个主成分的贡献率达到８３％以上，因此主成分１和

主成分２可表示原始近红外 光 谱 的 主 要 信 息，根 据 主 成 分１
和２所作的二维散点图如图２。

　　由图２可直观地看出真伪葡萄酒的聚合度都很好，其中

四种品牌葡萄酒聚合分布在坐标系第一、三象限上半部分及

第二象限，假葡萄酒聚合分布在坐标系的第一象限右下方及

第四象限，图２说明主成分１和２的聚类使得葡萄酒样品明

显分为两类。

Ｆｉｇ．２　Ｓｃｏｒｅｓ　ｐｌｏｔ　ｏｂｔａｉｎｅｄ　ｆｒｏｍ　ｔｈｅ
ＰＣＡ１ａｎｄ　ＰＣＡ２ｏｆ　ｔｈｅ　ｓａｍｐｌｅｓ

　　虽然主成分分析能较好的区分真伪葡萄酒，但这只是进

行了定性分析，下面采用ＢＰ神 经 网 络 建 立 定 量 分 析 的 鉴 别

模型。

２．３　基于ＢＰ神经网络的模型建立

若把全部光谱波段 作 为ＢＰ神 经 网 络 的 输 入，不 仅 加 大

ＢＰ神经网络的计算 量，而 且 某 些 区 域 的 光 谱 信 息 与 样 品 的

组成或性质缺乏一定的相关性。

通过独立主 成 分 分 析 可 知 前 四 个 主 成 分 的 贡 献 率 达 到

９５％以上，取前四个主 成 分 作 为ＢＰ神 经 网 络 的 输 入，建 立

了一个三层人工神 经 网 络 结 构。ＢＰ神 经 网 络 的 输 入 层 节 点

数 为４，网络的输出层节点数为５，通过多次试验调整网络的

参数，当调整隐含层 的 节 点 数 为５（即 模 型 结 构 为４－５－５）时，

得到最优化的神经网络结构及最优的预测模型。它的相关参

数分别是：最大训练次数为５０，训练精度为１０－６，传递函数

为“ｌｏｇｓｉｇ”，训练函数为“ｔｒａｉｎｌｍ”。

２．４　预测模型结果分析讨论

对３０个样品进行预测，经过七次训练后结束，其训练误

差、验证误差和测试误差曲线见图３，可看出测试结果合理，

测试误差和验证误差性质相似。

Ｆｉｇ．３　Ｃｕｒｖｅｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｔｒａｉｎｉｎｇ　ｅｒｒｏｒ，

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ　ｅｒｒｏｒ　ａｎｄ　ｔｅｓｔ　ｅｒｒｏｒ
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Ｔａｂｌｅ　２　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ　ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｆ　ｕｎｋｎｏｗｎ
ｗｉｎｅ　ｓａｍｐｌｅｓ　ｂｙ　ＢＰ－ｍｏｄｅｌ

样本 真实值 预测值

（０１）—（０６） １　 １．０００　０
（０７）—（１２） ２　 ２．０００　０
（１３）—（１８） ３　 ３．０００　３
（１９）—（２４） ４　 ４．０００　０
（２５）—（３０） ５　 ４．９９９　９

　　经ＢＰ神经网络分析 所 得 预 测 结 果 如 表２所 示。其 中 设

定（０１）—（０６），（０７）—（１２），（１３）—（１８），（１９）—（２４）和

（２５）—（３０）依次代表怡园精选 葡 萄 酒、长 城 葡 萄 酒、张 裕 葡

萄酒、威龙 葡 萄 酒、假 葡 萄 酒，它 们 的 真 实 值 依 次 为“１”，
“２”，“３”，“４”和“５”。表２的预测结果显示，采用独立主成分

分析，取前４个主成分作为神经网络输入建立的模型既能鉴

别葡萄酒的真伪，也能鉴别葡萄酒的 品 牌，且 预 测 正 确 率 达

到１００％。

３　结　论

　　为了减小光 谱 基 线 漂 移 的 影 响，对 可 见－近 红 外 光 谱 曲

线进行了一阶求导处理，利用近红外光谱技术建立了基于独

立主成分分 析 和ＢＰ神 经 网 络 相 结 合 的 葡 萄 酒 真 伪 鉴 别 模

型。用可见－近红外光谱技术可快速鉴别葡萄酒真伪，且采用

所建立的模型对样品的预测识别率达到１００％。因此可见－近
红外光谱结合主成分分析建立的人工神经网络模型对葡萄酒

的真伪进行鉴别是可行的，并为葡萄酒真伪的快速无损判别

提供了一种新的方法。

由于采用透射方法时葡萄酒酒瓶对光谱采集具有一定的

影响，对如何消除此影响正在进行深入研究。
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第十七届全国分子光谱学学术会议

（第一轮通知）

　　由中国化学会和中国光学学会联合主 办，韶 关 学 院 和 韶 关 市 化 学 化 工 学 会 联 合 承 办 的“第１７届 全 国 分 子 光 谱 学 术 报 告

会”，将于２０１２年１０月１９—２２日在广东韶关召开。

本次会议是我国分子光谱界的又一次聚会和高水平、高信息容量的学术交 流。本 着 继 往 开 来、与 时 俱 进 的 精 神，本 次 会

议将全力展示我国在分子光谱及相关领域所取得的最新研究进展及成果，增进广大分子光谱科学工作者和支持分子光谱事业

的人们之间的交流与合作，促进我国分子光谱事业的发展。届时会议将邀请国内外知名专家学者就分子光谱有关学术领域的

前沿热点问题作大会报告，同时会议还将组织各类专题讨论和学术交流。竭诚欢迎全国高等院校、科研机构和产业部门从事

分子光谱研究和应用开发的同事和朋友们来广东韶关参加会议，交流最新研究成果，推进分子光谱基础研究和应用技术在国

民经济和高新技术开发中的广泛应用和技术转化。我们真诚期待着国内外同行在２０１２年１０月相聚在美丽的韶关。

征文范围

分子光谱理论研究，红外光谱、拉曼光谱、荧光光谱、磷光光谱、紫外－可见吸收光谱、激光光谱、光谱成像等各类光谱

技术在在物理、化学、生物、材料科学、表面／界面科学、医药、环境、工业过程、催化学、地学、农林及其他领域的基础理论

与应用研究的最新科研成果。同时也欢迎相关的光谱技术（如质谱、核磁共振等）的最新研究成果。

论文要求

１．论文内容必须是未在期刊杂志上发表过或其他全国或国际会议宣读过。

２．提交论文扩展摘要一份，纸张大小用Ａ４纸版式（用Ｏｆｆｉｃｅ　ｗｏｒｄ软件排版，页边距为２ｃｍ，单倍行距）。

３．扩展摘要按以下顺序排版：文题（三号黑体居中）；作者（四号仿宋居中）；单位（小四号宋体居中，含所在省市、邮政编

码、电子邮址（如有）；论文的创新性，研究意义与结果（五号宋体）；关键词和主要参考文献（自版芯左起，五号宋体）。文稿中

可 穿插主要论据的图、表和照片，图题、图注和表题、表注一律用英文表述。摘要的字数，包括图，表，参考文献，总共不能超

过４　５００字。

４．具体投稿要求可参看模板及《光谱学与光谱分析》征稿简则。稿件一经录用，将由《光谱学与光谱分析》以增刊形式发表

会议论文摘要集。

５．论文截稿日期：２０１２年４月３０日，尽量通过电子版，一般不接受手写稿。

论文提交方式

欢迎大家通过网站提交论文，请您注册登 陆 中 国 光 谱 网（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｓｉｎｏｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ．ｏｒｇ．ｃｎ）点 击 论 文 提 交 上 传 您 的

论文。论文将采用网上评审的方式，你可在网上浏览对您论文的评审结果和修改意见。请 您 通 过 电 子 邮 件 方 式 提 交 论 文。请

发往：ｇｐｈｙ２０１２＠１２６．ｃｏｍ；若以信件方式投稿，请以 挂 号 邮 寄，信 封 上 请 注 明“第 十 七 届 全 国 分 子 光 谱 学 学 术 会 议 征 文”字

样；收稿地址：邮编５１２００５　广东省韶关市浈江区大塘路九公里，韶关学院化学系，黄冬兰收。

报告形式

为充分利用会议时间，提高学术交流的效率，本次会议仍采用“口头报告”和“墙报展示”两种方法进行学术交流。无论是

口头报告还是墙报展示，均属大会同等学术交流，无水平高低之分。对内容好，制作精良的报展颁发奖励。为尊重个人意见和

便于组委会的安排，请投稿人注明选择自己的稿件为“口头报告”或“墙报”的字样。在安排“口头报告”和“墙报”时，将充分考

虑作者的意见。同时会议还将邀请国内外知名专家学者就分子光谱有关学术领域的前沿热点问题作大会报告和主题报告。主

要报告形式有：

１．大会邀请报告：主要邀请国内外知名专家学者报告光谱分析的前沿技术在各个领域的最新进展。

　　２．论坛主题报告：本次会议将选择光谱技术的热点应用领域，开设多个专题论坛，邀请在该领域的知名专家作论坛主题

报告。

３．论坛邀请报告：邀请专家学者围绕论坛主题进行学术交流。

４．墙报展示：作为本次会议的主要交流和展示形式之一，会议将统一安排墙报的讲解时间，希望作者能按时到位。
（下转３２９３页）
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