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摘 � 要 � 为实现茶叶的品种溯源, 以近红外光谱分析技术为基础, 尝试采用 PLS、欧氏距离等方法的组合来

实现茶叶的特殊原料品种的鉴别、具体品种识别分析。结果表明: 研究中以 4 个品种(龙井 43, 群体种、迎

霜和乌牛早)的茶树鲜叶为制成的茶叶样本为材料, 分别建立了 4个不同原料加工成的茶叶样本的 PLS 鉴定

模型, 对定标集样本识别的准确率分别为 89� 8% , 90� 9% , 96� 1%和 99� 5% , 验证集的识别准确率分别为

87� 1% , 84� 2% , 96� 1%和 97� 5% ; 而采用4 个品种鉴定模型的组合分析� 初次识别 并且结合欧氏距离法进
行� 二次识别 后, 最终对 4 种不同品种茶叶样本的原料品种的识别准确率分别为 90� 3% (定标集)和 83� 5%

(验证集)。该研究为实现特殊品种加工成茶叶的鉴定以及成品茶的品种溯源提供了一种参考方法。
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引 � 言

� � 当前, 农产品质量安全问题日益突出。农产品质量追溯

是农产品质量体系建设的一个重要内容。建立我国农产品质

量的可追溯制度, 有利于控制农产品(食品) 质量, 并可及

时、有效地处理质量问题, 追究责任, 最终提高安全水平。

但是可追溯制度是建立在已经建立一个覆盖农产品(食品)从

初级产品到最终消费品各个阶段资料的信息库的基础上通过

良好的标识管理来实现的[ 1, 2]。而针对那些缺乏标识信息或

者尚未实现详细资料登记的农产品, 要实现其产品的产地、

品种等相应生产信息溯源, 则需要建立一种可靠准确的鉴别

分析方法, 从而在无明确资料的条件下实现其可追溯性。

就茶叶来看, 目前茶叶还尚未全面建立有效的可追溯系

统, 因此建立一种针对茶叶产地、原料品种等生产信息的鉴

别分析技术, 对于实现茶叶产地、品种的溯源, 加强地理标

志产品以及茶树新品种的保护, 都具有非常重要的意义。对

于茶叶来说, 品种是影响茶叶质量的非常重要的因素之一。

由于品种适制性等原因, 象龙井茶之类的传统名茶的品质与

其原料的品种关系密切 , 不同品种制作的产品往往会有较大

的品质差异, 从而对其经济价值也产生较大的影响。因此品

种溯源是茶叶可追溯制度中的重要内容[3]。

与其他方法相比, 近红外光谱分析技术除了具有快速、

非破坏性、无污染等优点外, 它还具有信息量大、光谱特性

稳定、重现性好的特点[ 4] , 在品种分析[5] , 产地识别[ 6]等方

面具有广泛的应用前景。作者曾经尝试利用近红外技术实现

了对特殊产地、品种茶叶的识别[ 7, 8]。在之前研究的基础上,

本研究进一步以近红外技术为基础, 利用不同的化学计量学

方法如 PLS[ 9, 11]、欧氏距离[12]等方法的结合, 来尝试建立一

种可对市场上的商品茶的原料品种实现准确识别的方法, 为

今后实现茶叶产品的特殊品种鉴定, 品种溯源等奠定基础。

1 � 原料与方法

1� 1 � 实验材料

实验采用的 838 份样本全部在中国的浙江省采集。均为

按照龙井茶加工工艺生产的龙井茶及扁形茶, 其中包含西湖

龙井 232 份, 钱塘龙井 204 份, 越州龙井 240 份, 以及其他



地区的扁形茶样本 162 份, 样本的原料为龙井 43、迎霜、乌

牛早、以及群体种等几个主要栽培品种(表 1)。样本均从茶

农或者茶叶生产厂家直接采集, 为研究者指定相应的茶树品

种后由企业或茶农将该品种的鲜叶原料直接炒制成品茶后采

集。样本采用三分法分为 2 部分: 即样本随机排列后每 3 个

样本中的 2 个选入定标样本用于建立识别模型。剩下的一个

样本选入验证集作为未知样本来对识别模型进行验证, 因此

包括 559个定标集样本和 279 个验证集样本。

Table 1 � Origin, material cultivar and number

of samples in research

龙井 43 乌牛早 迎霜 群体种 合计

非龙井地区 42 17 33 70 162

钱塘龙井产区 59 37 30 78 204

西湖龙井产区 110 0* 0 122 232

越州龙井产区 80 27 50 83 240

合计 291 81 113 353 838

* : 西湖龙井地区茶树的栽培品种只有龙井 43与群体种, 故该地区

只采集这两个品种为原料的茶叶样本。

1� 3 � 数据分析
1� 3� 1 � 4 种不同原料茶叶的同步识别

分别对以龙井 43, 群体种、迎霜和乌牛早为原料制成的

样本赋值, 其中龙井 43 样本为 1, 群体种样本为 2, 迎霜样

本为 3, 乌牛早样本为 4, 以定标集样本作为建模样本, 利用

PLS 法建立 4 种不同原料茶叶的同步识别模型, 根据模型的

计算结果, 按照 0� 5~ 1� 5 的识别归类为龙井 43样本、1� 5~
2� 5 的识别归类为群体种样本, 2� 5 ~ 3� 5 的归类为迎霜样
本, 3� 5~ 4� 5 的归类为乌牛早样本的识别标准, 分别对定标

集的样本和验证集的样本进行原料品种的识别, 计算模型对

定标集和验证集样本原料的分析准确率, 作为模型的评价标

准。比较不同的光谱预处理方法 ( smoothing、M SC、一阶导

数、二阶导数)对模型的优化效果, 确定建立模型的最佳条

件。

1� 3� 2 � 针对单个特定原料品种的茶叶样本鉴定模型的构建

龙井 43 品种样本鉴定模型的构建: 分别对龙井 43 品种

样本赋值为 1, 其他样本赋值为- 1, 以定标集样本的光谱作

为建模样本, PLS 法建立针对龙井 43 品种样本的鉴别模型,

根据模型的计算结果, 按照计算结果为 0~ 2 的归类为龙井

43 品种样本, - 2~ 0 的归类为非龙井 43 品种样本, 根据此

标准分别对定标集的样本和验证集的样本的原料是否为龙井

43 进行判别分析, 计算模型对定标集和验证集样本识别准

确率, 作为评价模型的优劣标准。

其他 3 种原料品种制成的茶叶也按照上述过程建立其特

定的识别模型, 以模型对定标集的样本和验证集的样本的识

别准确率进行作为模型的评价指标。并且在模型的建立过程

中利用不同的光谱预处理方法( smoothing、MSC、一阶导数、

二阶导数等)对光谱进行预处理, 比较不同预处理条件下构

建的模型的识别效果, 分别确定 4 个模型的最佳条件。最终

建立 4个分别针对龙井 43、群体种、迎霜和乌牛早的鉴别模

型, 以分别实现对以这 4 种品种为原料制成的茶叶的鉴定。

1� 3� 3 � 单独模型组合分析(� 初次识别 )识别茶叶原料品种

按照 1� 3� 2 中的定义标准, 4 个模型对于 4 种原料制成

的茶叶的标准分析结果应如表 2 所示。分别以构建的龙井

43, 群体种、迎霜和乌牛早为原料制成的茶叶的鉴定模型对

样本进行预测分析, 将模型对样本的分析结果与表 2 的 4 个

原料品种的识别标准进行比对来预测样本的具体品种。经过

比对样本可总体分为3 类, 除正确识别样本( 4 个模型的分析

结果为一正三负, 识别正确)和错误识别样本 ( 4 个模型的分

析结果为一正三负, 但是识别错误)外, 还有未能分类样本

( 4个模型的分析结果为二正二负, 三正一负, 四正, 四负等

4 类, 未能识别)。统计经过� 初次识别 定标集和验证集样本

的正确识别数, 计算识别准确率, 以此评价模型组合分析

( �初次识别 )对样本具体原料品种的识别效果。

Table 2 � Standard result of 4 teas predicted by 4 models

龙井 43模型 群体种模型 迎霜模型 乌牛早模型

龙井 43 + - - -

群体种 - + - -

迎霜 - - + -

乌牛早 - - - +

� + : 模型预测结果为> 0, < 2; - : 模型预测结果为> - 2, < 0

1� 3� 4 � 对初次识别中的� 未能分类样本 利用欧氏距离法进
行� 二次识别 

对初次识别后的未能正确识别的样本利用其分别与龙井

43、群体种、迎霜和乌牛早的样本标准坐标间的欧氏距离的

大小来进行进一步识别。具体过程如下: 按照 1� 3� 2 中的赋
值标准, 由龙井 43、群体种、迎霜和乌牛早的 4 个鉴别模型

分别对样本进行分析, 每个可形成一个在四维欧氏空间的坐

标, 而 4 种茶叶(龙井 43 茶叶样本, 群体种茶叶样本、迎霜

茶叶样本和乌牛早茶叶样本)在四维欧氏空间的标准坐标应

分别为( + 1, - 1, - 1, - 1) , ( - 1, + 1, - 1, - 1) , ( - 1,

- 1, + 1, - 1) , ( - 1, - 1, - 1, + 1)。利用 4 个模型对样

本进行计算分析获得的坐标为样本坐标, 计算样本坐标与 4

种茶叶的样本标准坐标间的欧氏距离, 当样本坐标与某原料

品种样本标准坐标间的欧氏距离最小时, 则判定其为样本为

该原料品种制成。其中待识别样本坐标与特定原料茶叶样本

标准坐标间欧氏距离的计算方法如下

D = sqrt( ! ( X is - X im ) 2 ) � i = 1, 2, 3, 4

� � X is为 4 个模型计算获得的样本在四维欧氏空间的坐标,

X im为特定品种的茶叶样本在四维欧氏空间的基准坐标。

1� 4 � 软件
本研究中光谱的采集在近红外仪的自带软件 OPUS

QUANT 2 上进行。PLS 法建立不同原料品种的识别模型及

其对定标集和验证集样本的预测分析的运算过程在软件 Un�

scrambler 9� 0 上进行。欧氏距离的计算以及样本的特殊原料
品种的鉴定、具体品种识别分析在软件 Excel 2003 中进行。
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2 � 结果与分析

2� 1 � 4 种茶叶的原料品种的同步分析

首先按照 1� 3� 1中的步骤尝试采用 PLS 法构建一个同

步分析模型来同时区分 4 种不同原料品种的茶叶。表 3 中显

示了不同的预处理方法对构建 4 种不同原料品种的茶叶的同

步分析模型的影响及模型对样本的识别效率。从表中可以看

出: 经过对光谱进行预处理后, 模型的识别效率没有明显提

高, 其中利用原始光谱构建的模型对定标集的 559 个样本和

验证集的 279 个样本的识别准确率为 69� 8%和 63� 4%。而
利用 M SC, Smoo thing , 一阶导数、二阶导数等预处理后构

建模型的对定标集的识别准确率分别为 72� 6% , 71� 2% ,

45� 6% 和 44� 0% , 对验证集样本的识别准确率分别为

65� 6% , 64� 5% , 44� 4% 和 39� 1%� 因此可以看出, 光谱预

处理不能有效提高同步分析模型的识别效率, 相反经过导数

(一阶、二阶导数)处理后的模型的识别效率大为降低。而最

终同步分析模型对样本的原料品种识别的准确率最高也仅为

MSC 预处理条件下的 72� 6% (定标集)与 65� 6% (验证集) ,

识别效果不理想。

Table 3 � Establishment of a synchronous analysis

model for recognizing 4 teas

建模

因子
R2

定标集样本识

别准确率/ %

验证集样本

识别正确率/ %

原始光谱 17 0� 819 69� 8 63� 4

MSC 16 0� 820 72� 6 65� 6
Smoothing 18 0� 930 71� 2 64� 5

一阶导数 6 0� 583 45� 6 44� 4

二阶导数 3 0� 416 44� 0 39� 1

2� 2 � 特定原料品种的茶叶样本鉴定模型的构建

由于利用一个同步分析模型对 4 种不同原料的茶叶进行

同时区分的效果不佳, 继续尝试对不同原料的茶叶分别建立

识别模型来实现对特定原料制成的茶叶的鉴别。经过对不同

的预处理方法对分别构建龙井 43、群体种、迎霜和乌牛早为

原料的 4种茶叶的鉴定模型效果的比较, 确定了模型建立的

最佳条件(表 4)。利用这 4 个模型分别对定标集和验证集的

样本是否属于龙井 43、群体种、迎霜和乌牛早为原料制成按

照 1� 3� 3中的方法分别进行鉴定。结果表明: 4 个模型的对

定标集样本的识别准确率分别为: 89� 8% , 90� 9% , 96� 1%
和 99� 5%。对验证集样本的识别准确率为 87� 1% , 84� 2% ,

96� 1%和 97� 5%。说明利用 PLS 法可建立针对某个特定原

料品种制成的茶叶样本的鉴别模型, 具有良好的识别效果,

可用于特定品种制成的茶叶的鉴别。

2� 3 � 利用 4 个原料品种的识别模型进行组合分析对茶叶具

体品种进行� 初次识别 

在建立针对 4 个不同原料品种的茶叶的鉴别模型后, 按

照 1� 3� 3中的识别标准利用这 4 个模型进行组合分析来进行

茶叶具体原料品种的识别(� 初次识别 )。结果发现: 模型组

合分析对茶叶样本原料品种的识别准确率 (见表 5)分别达到

了 83� 4% ( 定标集 ) 和 74� 2% (验证集 )。与同步分析的

72� 6% (定标集)和 65� 6% (验证集)相比, 利用多品种模型组

合分析进行茶叶原料品种的识别显然具有更良好的效果。

Table 4� Optimization of 4 models for

recognizing of samples separately

模型
最佳预处

理方法

建模

因子
R2

识别正确率/ %

定标集 验证集

龙井 43 Sm oot ing 16 0� 733 89� 8 87� 1

群体种 MSC 17 0� 805 90� 9 84� 2

迎霜 原始光谱 16 0� 813 96� 1 96� 1

乌牛早 MSC 19 0� 905 99� 5 97� 5

Table 5� The identification result of tea material

cultivar with first�recognition

定标集 验证集

样本数量 559 279

� 初次识别 准确的样本数 466 207

� 初次识别 准确率/ % 83� 4 74� 2

2� 4 � � 初次识别 后未能识别样本的�二次识别 

按照 1� 3� 4 对� 初次识别 后的未识别样本继续进行� 二
次识别 。结果发现: 经过� 初次识别 后的定标集的 559 个样

本中错误识别样本为 37 个, 未能分类样本为 56 个, 其中 39

个可通过� 二次识别 后实现正确的原料品种识别, 最终识别

错误的样本数为 54 个; 而验证集的 279 个样本中错误识别

样本为 34 个, 未能分类样本为 38 个, 其中 26 个可通过� 二
次识别 后实现正确的原料品种的识别, 最终识别错误的样

本数为 46 个。因此经过二次识别后定标集和验证集的最终

的识别的准确率分别为 90� 3% 和 83� 5% , 比� 初次识别 的
分别提高了 6� 9%和 9� 3% (表 6) , 说明了利用欧氏距离法进

行二次识别后可有效提高识别的准确率。

Table 6 � The identification result of samples from different ar�

ea with second�recognition by Euclidean distance

method

定标集 验证集

初次识别后错误样本数 37 34

初次识别后未识别样本数 56 38

二次识别可正确识别样本数 39 26

初次识别后未识别样本可经二次识

别正确识别的比例/ %
69� 6 68� 4

二次识别后识别错误样本数 54 46

最终识别正确率/ % 90� 3 83� 5

3 � 结 � 论

� � 本研究证实了利用近红外技术结合 PLS、欧氏距离等分

析方法实现茶叶特定原料品种的鉴别以及茶叶原料品种溯源

识别的可行性。研究中利用 PLS 法分别建立了针对龙井 43、

群体种、迎霜以及乌牛早的 4 个品种样本的鉴别模型, 对定
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标集的 559 个样本的识别准确率分别为 89� 8% , 90� 9% ,

96� 1%和 99� 5% , 而对验证集的 279 个未知样本的识别准确

率分别为 87� 1% , 84� 2% , 96� 1% 和 97� 5% , 实现了对特定

原料品种加工成的茶叶的识别。在此基础上, 利用龙井 43、

群体种、迎霜以及乌牛早的 4 个识别模型的组合分析以及欧

氏距离法的二次判别后, 可将由龙井 43、群体种、迎霜以及

乌牛早为原料加工成的茶叶分别区分开来, 定标集与验证集

的识别准确率最终分别为 90� 3% 和 83� 5% , 证实了利用近

红外技术结合 PLS、欧氏距离等分析方法实现了对茶叶的原

料品种的溯源识别的可行性。本研究的结果证实利用近红外

技术结合 PLS、欧氏距离等分析方法的组合, 不仅可以有效

鉴别某个特定原料加工成的茶叶, 而且可利用多个品种鉴别

模型的组合分析实现对不同原料品种加工成的茶叶的识别,

为最终实现茶叶的品种溯源提供理论依据。
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Study on Identification and Traceability of Tea Material Cultivar by

Combined Analysis of Multi�Partial Least Squares Models Based on

Near Infrared Spectroscopy

ZHOU Jian1, CHENG H ao1* , ZENG Jian�ming1 , WANG L i�yuan1, WEI Kang2 , H E Wei2, WANG Wei�feng2 , L IU Xu2

1. Nat ional Cent er fo r T ea Improvement, T ea Resear ch Instit ute, Chinese Academy of Ag ricultural Sciences, H angzhou �
310008, China

2. Depar tment o f Tea Science, Nanjing Agr icultural Univer sity, Nanjing � 210095, China

Abstract� T he present study att em pted to achieve the identification and t raceability of tea material cult ivar through combinat ion

of multi�par tial least squares models and Euclidean distance, etc. T he results indicate that w ith the samples manufactured w ith

tea fresh leaves of cultivar Long jing 43, Qunt i, Y ingshuang and Wuniuzao as the ana lysis objects, 4 models w ere est ablished in

this study so as to identif y the tea w ith mater ial cultivar being tea fresh leaves of cult ivar Longjing 43, Qunt i, Ying shuang and

Wuniuzao separ ately by PLS. Their accuracy r ate o f identification o f samples in the calibration set wer e 89� 8% , 90� 9% , 96� 1%
and 99� 5% , respect ively, w hile those in test set w ere 87� 1% , 84� 2% , 96� 1% and 97� 5% , respectively. A fter the � first iden�

t ification through t he combined analysis of the four models for identif ication of t ea mater ial cultiva r and the � second identifica�
t ion adopting t he Euclidean distance, the accur acy rate o f mater ial cult ivar recognition for t he tea samples w as 90� 3% ( calibra�

t ion set) and 83� 5% ( test set) , r espectively. This study prov ided a refer ence method for the identification o f tea manufactured

with a specific material cultivar and the mater ial cultiva r tr aceability of the manufactured t ea.

Keywords� Tea; materia l cultiv ar; T raceability; Near infr ared; Pa rtial least squares; Euclidean Distance
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