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应用可见-近红外光谱技术快速无损鉴别婴幼儿奶粉品种
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摘 � 要 � 为了快速无损鉴别婴幼儿奶粉品种, 提出了结合偏最小二乘( PLS)法和人工神经网络( ANN )综合

预测婴幼儿奶粉品种的新方法。获取婴幼儿奶粉样本在 400~ 1 000 nm 波段的漫反射光谱, 采取平均平滑法

和多元散射校正( MSC)进行预处理, 用 PLS 建立校正模型进行模式特征分析及主成分的提取。经过交互验

证法判别, 提取 7 个主成分作为神经网络的输入变量, 奶粉的品种值作为输出, 建立了三层 BP 神经网络。9

个典型品种的婴幼儿奶粉各取样本 30 个, 共计 270 个作为训练集。随机抽取的各个品种的10 个样本, 共 90

个作为预测检验样本, 结果表明, 90 个未知样本的品种预测准确率为 100%。说明提出的方法具有很好的分

类和鉴别作用, 为婴幼儿奶粉的品种快速无损鉴别提供了一种新方法。
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引 � 言

� � 婴幼儿奶粉是以牛乳(或羊乳)及其加工制品或谷物、豆

类及其加工品为主要原料, 加入适量的维生素、矿物质和其

他辅料, 加工制成的供婴幼儿食用的产品, 其营养成分能满

足正常婴儿发育的营养需要。近年来, 我国婴儿奶粉市场十

分混乱, 一些不法商人为牟取暴利制造� 无营养�劣质婴儿奶
粉充当优质奶粉出售。劣质奶粉存在的主要问题是: 蛋白质

含量严重不足, 几乎没有任何营养, 长期食用会使婴儿缺乏

身体发育所需的各种营养要素, 出现造血功能障碍、内脏功

能衰竭、免疫力低下等症状, 一旦出现病变, 抢救难度很大。

近年来, 湖南、河北、山东、安徽等地相继出现�大头娃娃� ,
均系长期食用劣质婴幼儿配方奶粉所致。

奶粉的主要成分有蛋白质、脂肪酸、碳水化合物、维生

素、矿物质、多种免疫物质和牛磺酸等。目前, 主要通过化

学方法测定奶粉的化学成分来鉴别奶粉的品质[1, 2]。但是测

量过程繁琐、操作复杂, 不利于大范围推广。目前流行的辨

别真假奶粉的传统方法主要有试手感、辨颜色、闻气味、尝

味道、看溶解速度等。这些方法虽然操作简单、方便, 但是

主观性强, 准确性低。如何用简便、快速、准确的现代分析

技术和方法定量鉴别奶粉品种已成为维护食品安全中的一项

重要任务。

可见-近红外光谱法是一种快速简便非破坏性的分析方

法。它被广泛应用于食品、石油、化工、医药等行业[3]。国内

外很多学者研究利用近红外光谱技术区别物质品种, 如苹果

品种[ 4]、咖啡品种[5]、瓜类品种[6]、大豆品种[7]、道地山

药[ 8] , 辣椒品种[9]等。我们通过对不同品种婴幼儿奶粉的光

谱分析, 寻找婴幼儿奶粉鉴别的快速有效方法。

人工神经网络是模仿人脑神经细胞的结构和功能的系

统[ 10]。目前应用较广的是一种基于误差反向传播算法的 BP

神经网络。偏最小二乘法[ 11] 是一种目前应用较广泛的光谱

分析的数学方法。可以实现全谱或部分谱数据的分析。对于

样本数量少, 变量多的情况更具有优越性。本研究采用可见

和近红外光谱技术, 提出了一种基于 BP 神经网络与偏最小

二乘法结合的模式识别方法, 对婴幼儿奶粉品种进行鉴别。

1 � 材料与方法

1� 1 � 仪器设备
实验使用美国 ASD ( analytical spectr al device ) 公司的

H andheld FieldSpec光谱仪, 其光谱采样间隔为 1� 5 nm, 分

辨率为 3� 5 nm, 测定范围 9 302~ 30 769 cm- 1 , 探头视场角

为 20 度。分析软件采用 ASD View Spec Pro, Unscrambler



V9� 2 和 DPS [12]。

1� 2 � 样品来源及光谱的获取

从超市买来 9 种典型的婴幼儿奶粉(雀巢能多健、伊利、

三鹿、国力、贝因美、多美滋、圣元、优博、雅培) , 各取 30

个样本, 共计 270 个样本。9 个品种的婴幼儿奶粉均为 1 至

12 个月婴幼儿食用的。奶粉样本均用直径为 95 mm, 高度14

mm 的培养皿盛装。每个培养皿装满到 5 mm 高度的奶粉作

为一个实验样本。全部实验样本随机分成建模集和预测集,

建模集有 180 个样本(每个品种 20 个) , 预测集有 90 个样本

(每个品种 10 个)。光谱仪经白板校准后进行测试。光谱仪置

于奶粉样本的上方, 距奶粉表面 120 mm, 对每一个样本扫

描 30 次。

1� 3 � 光谱数据预处理
为了去除来自高频随机噪声、基线漂移、样本不均匀、

光散射等影响, 需要进行光谱预处理。采用平均平滑法, 选

用平滑窗口大小为 9, 此时能很好滤除各种因素产生的高频

噪音, 再进行 M SC ( multiplicativ e scatter co rr ection )处理。

由于光谱曲线在首端和末端有较大噪声, 如图 1 所示, 所以

只取 400~ 1 000 nm 波段的光谱用于分析[ 13, 14]。

Fig� 1 � Near inf rared reflectance spectra of nine
different varieties of infant milk powder

1� 4 � 偏最小二乘法( PLS)

偏最小二乘法( PLS)能够建立光谱数据和成分之间的相

互关系, 是一种广泛使用的近红外光谱数据处理方法。然而

PLS 是用于建立线性模型的, 当出现非线性问题时模型的预

测结果会受到影响。因此需要在 PLS 模型的基础上引入非线

性的部分, 人工神经网络是目前常用的非线性模型。

1� 5 � BP 神经网络模型

本研究建立了一个三层 BP神经网络。所有的样本随机

分成学习集和预测集数据, 其中 180 个样本为学习集样本,

90 个样本为预测集样本。网络输入层、隐含层、输出层节点

数分别为 7, 8, 1。其中输入层的 7 个节点来自 PLS 分析得

到的主成分。最小训练速率为 0� 9, 设定训练迭代次数为
2 000次, 对输入样本进行标准化处理。

2 � 试验结果与分析

2� 1 � 不同奶粉品种的近红外光谱图分析

9 种奶粉品种的典型近红外光谱如图 1 所示。图 1 中横

坐标为波长范围 325~ 1 075 nm , 纵坐标为光谱漫反射率。

从图 1 中看出, 不同品种奶粉的光谱曲线有明显区别, 并具

有一定的特征性和指纹性。选择波长范围在 400~ 1 000 nm

的光谱, 应用 ASD View Spec Pro 软件, 将反射率矩阵进行

平均平滑法和 MSC 预处理, 再用偏最小二乘法对其聚类。

2� 2 � 模型参数的确定和 PLS成分的提取

采用 PLS 分析方法, 经交互验证法判断 , 最佳主成分数

为 7, 主要的模型参数见表 1。选用 7 个主成分模型具有最小

残差( RV= 0� 248) , 最大相关系数( r= 0� 983 0) , 同时, 它的

校正集标准偏差也最小( SEC= 0� 4750)。分别用 1, 2, 3, 4,

5, 6, 7, 8, 9 分别代表 9 个不同品种的婴幼儿奶粉品种, 将

其作为 Y 变量。

Table 1� Main parameters in PLS model

PLS主成分数 残差( RV) 相关系数/ r 校正集标准偏差( SEC)

1 2� 165 0� 825 6 1� 459 5

2 1� 721 0� 864 2 1� 301 6

3 1� 411 0� 890 6 1� 176 4

4 0� 746 0� 943 2 0� 859 4

5 0� 428 0� 970 0 0� 631 5

6 0� 327 0� 976 8 0� 553 8

7 0� 248 0� 983 0 0� 475 0

� � 对原有变量进行线性组合提取新变量。PLS 成分是从原
有自变量的样本数据矩阵X 中提取的相互正交的成分, 既保

留尽量多与因变量的相关性, 又保留了较多的方差, 从而在

消除原有自变量共线性的同时, 使建立的回归模型仍能充分

地反映出自变量与因变量之间的相互关系。从表 2 可以看

出, Y 变量与 PC9 的相关性最大, 而贡献率 PC1 最大。前 7

个主成分的贡献率达到 99� 69% , 而 Y 变量与 PC7 的相关性

超过 98% 。第 8 和第 9 个主成分与 Y 变量的相关性只比第 7

个主成分提高 0� 001 5和 0� 004 2, 而且这 2 个主成分的贡献

率很低, 说明 PLS 提取的前 7 个主成分已经足够解释原始光

谱数据所包含的大部分信息。

Table 2 � Regression coefficient and contribution rate of principal components

PC1 PC2 PC3 PC4 PC5 PC6 PC7 PC8 PC9

Y( r 2) 0� 825 6 0�864 2 0� 890 6 0� 943 2 0� 970 0 0�976 8 0� 983 0 0� 984 5 0� 987 2

贡献率 47� 65% 22� 71% 25� 64% 1� 78% 0� 91% 0� 78% 0� 22% 0� 10% 0� 03%

2� 3 � 基于特征变量建立 BP神经网络模型

如果将全部的光谱波段作为神经网络的输入, 大大加大

了神经网络的计算量。而且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一定的相关性。而 PLS 推荐的前

面 7 个主成分已经包含了大部分光谱信息。因此, 将这 7 个

特征变量作为 BP 神经网络的输入变量。设置网络输入层、
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隐含层、输出层节点数分别为 7, 8, 1。训练集和预测集样本

数为 180和 90。对 90个未知样本的预测结果见表 3。表 3中

1 至 10 号、11 至 20 号、21 至 30 号、31 至 40 号、41 至 50

号、51 至 60 号、61至 70 号、71 至 80 号和 81 至 90 号样本

的真实值依次为 1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9。依次代表雀巢能

多健、伊利、三鹿、国力、贝因美、多美滋、圣元、优博、雅

培这 9 个品种。拟合残差为 0� 000 097, 90 个样本的预测相

对偏差均在 5%以下, 即预测的正确率达到了 100% 。

Table 3� Prediction results for unknown samples by BP model

样本 预测值 真值 样本 预测值 真值 样本 预测值 真值

1 1� 014 90 1 31 4� 190 46 4 61 6� 70 084 7

2 1� 012 93 1 32 4� 190 92 4 62 6� 978 22 7

3 1� 008 00 1 33 4� 026 14 4 63 6� 656 55 7

4 1� 028 79 1 34 4� 179 56 4 64 6� 679 94 7

5 1� 008 03 1 35 3� 938 92 4 65 6� 681 34 7

6 1� 019 86 1 36 4� 024 57 4 66 6� 658 64 7

7 1� 040 71 1 37 4� 110 98 4 67 6� 715 86 7

8 1� 037 28 1 38 4� 028 49 4 68 6� 693 13 7

9 1� 031 88 1 39 4� 068 95 4 69 6� 895 68 7

10 1� 037 93 1 40 4� 107 58 4 70 6� 684 01 7

11 2� 011 29 2 41 4� 929 76 5 71 7� 952 71 8

12 2� 091 67 2 42 5� 096 11 5 72 8� 021 33 8

13 2� 013 97 2 43 5� 068 78 5 73 8� 023 65 8

14 2� 083 97 2 44 5� 140 03 5 74 8� 038 54 8

15 2� 092 12 2 45 5� 141 37 5 75 8� 075 77 8

16 2� 080 01 2 46 4� 915 24 5 76 8� 099 07 8

17 2� 051 58 2 47 5� 141 62 5 77 8� 060 39 8

18 2� 094 24 2 48 4� 894 18 5 78 8� 030 91 8

19 2� 094 57 2 49 5� 011 96 5 79 7� 622 79 8

20 2� 017 06 2 50 5� 172 22 5 80 8� 108 07 8

21 2� 948 50 3 51 6� 100 84 6 81 8� 871 04 9

22 3� 026 62 3 52 6� 138 22 6 82 8� 889 90 9

23 3� 003 20 3 53 6� 156 55 6 83 8� 889 90 9

24 2� 862 50 3 54 6� 179 94 6 84 8� 937 52 9

25 2� 892 50 3 55 6� 281 34 6 85 8� 812 43 9

26 2� 855 84 3 56 6� 238 64 6 86 8� 915 84 9

27 2� 932 67 3 57 6� 215 86 6 87 8� 868 89 9

28 2� 942 67 3 58 6� 113 13 6 88 8� 925 94 9

29 2� 912 15 3 59 6� 195 68 6 89 8� 889 14 9

30 2� 944 24 3 60 6� 214 01 6 90 8� 948 64 9

3 � 结 � 论

� � 应用可见-近红外光谱技术建立了基于偏最小二乘法和

人工神经网络的婴幼儿奶粉品种鉴别模型。该模型的预测效

果好, 鉴别速度快, 对未知样品的预测相对偏差均在 5%以

下, 识别率达到 100% 。说明运用可见 � 近红外光谱技术可
以快速、准确的对婴幼儿奶粉品种进行鉴别。在模式识别

上, 采用偏最小二乘法和 BP 神经网络相结合的方法 , 优化

了常规的模式识别方法, 大大提高了识别的精确度。将从

PLS 分析中得到的特征变量作为 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, 而且去除了干

扰信息, 也提高了预测的正确率。因此 , 用偏最小二乘法结

合 BP 神经网络的模式识别和光谱技术研究婴幼儿奶粉品种

鉴别是可行的。
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Fast Discrimination of Varieties of Infant Milk Powder Using Near

Infrared Spectra

HUANG M in1 , HE Yong1 , CEN H a-i yan1 , H U Xing-yue2*

1. Co llege of Bio sy stems Engineer ing and Food Science, Zhejiang U niversit y, H angzhou � 310029, China
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Abstract� A new method fo r discr imination o f varieties o f infant milk powder by means of v isible/ near inf rared spectro scopy

( V is/ NIRS) ( 325-1 075 nm) was developed. Partial least squar e ( PLS) w as used to analyze the character istics of the pattern.

PLS compressed thousands o f spectral data into a small quant ity o f pr incipal components and described the body of spectr a. The

first seven pr incipal components w ere conf irmed as t he best number of pr incipal components. Then, these seven principal compo-

nent s wer e applied as the input t o a back propagation neural netw ork w ith one hidden layer . The infant milk powder var ieties da-

ta w ere applied as the out put of BP neural netw ork. One hundred eighty samples containing nine t ypical v ariet ies of infant milk

powder w ere selected randomly , and they w ere used as a training set of t he BP neural netw o rk model, and the remainder samples

( to tal 90 samples) fo rmed t he prediction set. With a proper netw o rk training pa rameter, the recognition accur acy of 100% was

achiev ed. This model is reliable and practicable. So t he present paper could offer a new approach to the fast discr imination of va-

r ieties of infant milk powder.

Keywords� Near infr ared spectrum; Part ial least squar e; Infant milk pow der ; Var ieties; BP neural netw ork
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