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基于近红外光谱技术的恩施玉露茶保存年份
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摘要　为快速、准确、无损鉴别恩施玉露茶的保存年份,扫描在良好条件下连续保存５a(２０１０－２０１４年)的

１００个恩施玉露茶,获得其近红外光谱,对光谱进行预处理,然后结合主成分分析法(PCA)和最小二乘支持向量

机法(LSＧSVM)建立绿茶保存年份的近红外光谱预测模型.结果表明,前３个主成分的累计贡献率为９９．９９％,

验证集模型的决定系数(R２)为０．９７１７,验证均方差(RMSEP)为０．２５５０.初步实现了市售绿茶保存年份的快速

鉴别,该方法也为其他茶类保存年份的判别提供参考.
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　　茶叶作为世界“三大无酒精饮料”之首,备受大

家的青睐.在我国,绿茶是最主要的茶类之一,其加

工时间具有典型的季节性,特别是名优绿茶主要集

中于清明节前生产加工,用于全年甚至多年消费,具
有较长的储藏期.由于茶叶在储存期间容易受到水

分、氧气、温度和光照等因素的不利影响,若保存不

当,茶叶极易陈化变暗,香气变淡,经济价值明显下

降.因此,为了更好的保存茶叶,使其经济价值得到

有效的体现,通常将其保存在良好的条件下,避免其

被氧化.绿茶通常保存条件为,含水量５％~６％、
氧气含量低于０．１％、相对湿度低于３０％、温度低于

５℃,在 此 条 件 下 保 存 绿 茶 具 有 良 好 的 保 鲜 效

果[１Ｇ２],其经济价值也得到了最大程度的体现.但

是,当这些保存良好的绿茶在茶店进行销售时,消费

者很难通过肉眼鉴别其是否为新茶以及保存年份,
因此,亟待寻求一种科学有效的快速鉴别绿茶保存

年份的方法.
近红外光谱(nearinfraredspectroscopy,NIR)

分析技术是一种快速、无损、绿色的分析方法,其与

计算机程序分析相结合,具有快速、简便和准确的特

点,已经被广泛应用于食品、石化、烟草和医药等领

域[３].目前,国内外很多学者将光谱技术应用于茶

叶的研究,一方面是对茶叶的内含成分如含水量、茶
多酚、咖啡碱以及抗氧化能力进行快速测定以及茶

叶等级的精确定级[４Ｇ１０]等定量研究;另一方面主要

用于茶叶种类的快速判别以及名优茶鉴定真伪[１１]

等定性应用研究.笔者以恩施玉露茶为研究对象,
在良好保存条件下连续保存５a(２０１０－２０１４年),
使得茶叶仅凭肉眼无法判断其是否为新茶或陈茶,
也无法直接判断出其保存的年份(年份值分别设定

为１．０００、２．０００、３．０００、４．０００、５．０００),样品粉碎后扫

描其近红外光谱,然后对光谱进行主成分分析,最后

应用最小二乘支持向量机法(LSＧSVM)建立绿茶保

存年份近红外光谱预测模型,对绿茶的保存年份进

行快速、无损的判别,为消费者购买恩施玉露茶时提

供一种极为便捷的判断方法,也为其他茶类的年份

保存判别提供参考.

1　材料与方法

1.1　绿茶样品

样品来自湖北省恩施市某茶叶加工厂,茶叶加

工时间为２０１０年４月,在含水量低于５％、氧气含
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量低于０．１％、相对湿度低于３０％、温度低于５℃的

避光条件下,将茶样在冷库中连续保存５a(２０１０－
２０１４年).然后将样品从冷库中取出,将其粉碎后采

用四分法,每个年份样品各２０个,共１００个样品.然

后随机将样品分为校正集和验证集,其中校正集样品

７５个,验证集样品２５个,用来检验模型的稳健性.
1.2　光谱采集

采用美国 Antaris型傅里叶变换近红外光谱仪

(FTＧNIR),测量选用积分球漫反射光学平台;光谱

扫描区间,４０００~１００００cm－１;分辨率,８cm－１;检
测器,InGaAs;光谱数据分析软件为 TQ Analyst
９．４．４５和 MatlabR２００７a(Mathworks,USA),模型

结果用决定系数(R２)和验证均方差(RMSEP)表

示.将全部１００个样品每个采集３次光谱,每次扫

描６４次,取３次采集光谱的平均值作为该样品的最

终光谱.光谱采集前,将仪器预热１h,保持室内温

度和湿度基本一致,将样品倒入与仪器配套的旋转

杯中,充分压实后采集光谱.
1.3　光谱预处理

由于茶叶光谱信息复杂,具有多种噪声信息,在
建模之前必须对光谱进行预处理.经比较,采用移

动平均平滑法,选用平滑窗口大小为１１,再进行多

元散射校正(MSC)预处理,优选的波段为４５００~
９０００cm－１.

2　结果与分析

2.1　不同年份绿茶近红外光谱

从图１可以看出,保存年份不同的绿茶近红外

光谱变化趋于一致,说明绿茶样品储藏条件较好,茶
叶品质变化较小,没有出现明显的质变.但光谱在

６５００cm－１和５１００cm－１附近吸收峰有较大的不

同,说明保存年份不同绿茶样品间还是存在一定的

图１　保存年份不同的绿茶样品近红外光谱

Fig．１　NIRspectraofthesaved１Ｇ５yearsgreentea

差异性,这为应用LSＧSVM 方法鉴别保存年份不同

的绿茶奠定基础.
2.2　主成分分析

利用 MATLAB软件对预处理后的７５个校正

集样品光谱数据进行主成分分析,求得第一主成分

(PC１)贡献率为９４．７７％,第一主成分(PC１)、第二

主成分(PC２)和第三主成分(PC３)前３个主成分的

累计贡献率为９９．９９％,可以有效地代表校正集样品

的光谱信息.

图２　PC１、PC２和PC３累计贡献率

Fig．２　Accumulatingcontributionof
thetop３components

2.3　LSＧSVM 预测模型的建立

结合网格搜索法以及１０等分交叉验证法优化

处理超参数 γ和σ２,以校正集交互验证均方误差

(MSE)为目标函数[１２Ｇ１５].寻优过程分为粗略优化

和精细优化２个步骤,先通过粗略选择,再逐渐扩大

搜索范围,以误差等高线来确立参数的初始范围,然
后再逐步缩小搜索范围,精确确定参数值.其中,网
格点“􀅰”反映了第一步粗略搜索时格点搜索范围及

步长,其中曲线反映了误差等高线,网络点“×”反映

了第二步格点搜索范围及步长.根据上述原理,最终

确定的最佳参数为γ＝２４１２．５１,σ２＝０．２７８(图３).

图３　LSＧSVM中参数σ２ 和γ的优化过程

Fig．３　Optimationofσ２andγforLSＧSVM
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图４是LSＧSVM 模型对验证集２５个样品的预测结

果(R２＝０．９７１７,RMSEP＝０．２５５),茶叶的年份预

测值和年份真值之间相关性很高,表明建立的模型

能够较为准确地预测绿茶的储存年份,达到了满意

的结果,初步实现了绿茶保存年份的快速、无损

鉴别.

图４　LSＧSVM方法预测结果

Fig．４　ThebestpredictionmodelbyLSＧSVMmethod

3　讨　论

在应用近红外光谱技术建立预测模型前,为筛

选得到更多有用的光谱信息,提高信噪比,增强模型

稳健性,需要去除高频随机噪声、基线漂移、样本不

均匀和光散射等不利影响,对光谱进行预处理,包括

平滑、多元散射校正(multiplicativescattercorrecＧ
tion,MSC)、一阶导数(１stderivative)和二阶导数

(２ndderivative)等,其中以移动平均平滑法与多元

散射校正相结合效果最佳.最小二乘支持向量机方

法具有非常强大的功能[１６],具有处理高维数据的强

大能力,是多元建模分析中的一种非常有效的方法,
它在非线性和空间识别上具有极强的优势,它克服

了人工神经网络方法收敛难和不稳定等缺点,具有

很高的可靠性.由于茶叶是茶树光合作用产物的主

要储藏部位,成分非常复杂,含有大量与建模无关的

光谱信息,光谱内部非线性明显.因此,为了减少输

入变量,有效降低噪声信息,需先对光谱进行主成分

分析,再以求得的主成分数为输入变量建立绿茶保

存年份近红外光谱预测模型.而在应用 RBF核函

数建立LSＧSVM 预测模型时,最为关键的是要选择

合适的参数:γ和σ２.其中,γ主要与建立模型时的

复杂程度和逼近程度有密切的关联,σ２ 主要与建立

模型的精确度有密切的关联,本研究取得的最佳参

数组合为γ＝２４１２．５１,σ２＝０．２７８.在以保存良好

的不同储存年份(２０１０－２０１４年)的恩施玉露茶为

研究对象建立模型时,样品粉碎后扫描获得其近红

外光谱,再对光谱进行预处理后进行主成分分析(前

３个主成分累计贡献率为９９．９９％),最后应用最小

二乘支持向量机法建立了恩施玉露茶不同储存年份

的近红外光谱预测模型,该模型可以较为准确的预

测验证集样品的储藏年份(R２＝０．９７１７,RMSEP＝
０．２５５),初步实现了不同保存年份绿茶的快速、无损

鉴别.
但是,本研究只针对了恩施市特定茶厂加工的

恩施玉露茶,在建立预测模式的时候,建模样品并不

是来自全部恩施玉露茶产区,因此,在实际应用时具

有一定的限制.因此,当应用此模型前,尤其是在建

立恩施玉露茶不同保存年份近红外光谱预测模型

时,建议再增加一些建模样品,加入一些含有恩施玉

露不同加工厂、鲜叶不同采摘海拔高度、不同加工季

节、鲜叶不同采摘地点和不同土壤条件等信息的恩

施玉露样品,扩充模型的信息,使得模型具有较广的

使用范围,有利于增强建立模型的稳健性,更好的符

合实际应用的需求,预测样品的保存年份越准确.
同时,建立的模型也为其他一些茶类的保存年份鉴

别提供了一种有益的参考,尤其是对普洱等黑茶类

茶叶,更具有一定的参考价值.
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basedonnearinfraredspectroscopy
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Abstract　EnshiYuluteaisafamoussteaminggreenteawithanationalgeographicalindication．EnＧ
shiYuluteahaswellＧpreservedappearanceandcolorunderstrictstorageconditions．TorapidlyandnonＧ
destructivelypredictthequalityofEnshiYuluteaconservedyears,１００samplescontinuouslystored５
years(２０１０－２０１４)werestudiedwiththenearinfraredspectroscopy．Theleastsquaressupportvector
machinecombinedwithprincipalcomponentanalysiswasusedtoestablishthemodelforpredictingthe
conservationyears．Theresultsshowedthatthecumulativecontributionrateofthefirstthreeprincipal
components,thecoefficientofdetermination,andtherootmeansquareerrorofpredictioninthevalidaＧ
tionsetwas９９．９９％,０．９７１７and０．２５５０,respectively．Theinitialrealizationoftherapididentificationof
conservationyearsofcommerciallygreenteaisavailable．ItwillprovideausefulreferencefordiscrimiＧ
natingtheconservationyearsofotherteas．

Keywords　nearinfraredspectroscopy;EnshiYulutea;conservationyears;leastsquaressupport
vectormachine
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