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摘要　以不同海拔高度的茶鲜叶为研究对象,扫描获取其近红外光谱(NIRS)并筛选特征光谱区间后,分别

应用逐步多元线性回归法(SMLR)、主成分回归法(PCR)和联合区间偏最小二乘法(SiＧPLS)建立茶鲜叶海拔高

度预测模型.结果表明,在５５４２．４１~６８８８．４８cm－１区间内,对原始光谱进行一阶导数＋３点 Norris平滑预处

理后,建立的SMLR模型预测集相关系数和预测均方差分别为０．８００５和０．４８６;在４９２９．１６~６９６５．６２cm－１区

间内,当主成分数为３时,对原始光谱进行一阶导数＋３点 Norris平滑预处理后,建立的 PCR模型预测集相关

系数和预测均方差分别为０．８０３６和０．４７２;当将光谱划分为１８个子区间、因子数为１３时,选用[５８１１１７]４个

子区间建立的SiＧPLS模型预测集相关系数和预测均方差分别为０．９４４３和０．２９５.经比较,SiＧPLS模型预测结

果最佳.
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　　茶鲜叶质量是成品茶品质的基础,只有应用高

质量的茶鲜叶才会加工出高品质的成品茶.茶鲜叶

质量除与自身遗传特性有关外,还与茶产地生态环

境等因素密切相关,而海拔高度就是其中一个非常

重要的因素[１].一般来说,高海拔地区茶鲜叶质量

要优于低海拔地区茶鲜叶,高海拔地区茶鲜叶收购

价格也要高于低海拔地区茶鲜叶.由于存在着较大

的利润空间,部分茶农采摘低海拔地区的茶鲜叶冒

充高海拔地区茶鲜叶,并以较高的价格出售给茶叶

加工厂,而收购人员很难凭自身经验判别不同海拔

高度茶鲜叶,且存在着较大的主观性.因此,建立一

种科学便捷的茶鲜叶海拔高度判别方法十分必要.
近 红 外 光 谱 (nearinfrared spectroscopy,

NIRS)是指波长介于可见光区与中红外区间的电磁

波,波长范围为 ０．８~２．５μm.NIRS是一种快速、
无损、绿色的分析方法,分析的样品不需要进行任何

预处理,具有简便、快速特点,目前已经广泛应用于

农业、石化、纺织业和医药等行业[２Ｇ４].国内外很多

学者已经将近红外光谱技术应用于茶行业之中.在

定量研究方面,已经实现了对茶叶内含成分如含水

量、茶多酚、咖啡碱[５]以及抗氧化能力进行快速测

定,茶叶等级的精确定级和茶鲜叶质量评价[６]等方

面.在定性研究方面,主要集中在对茶叶的种类进

行鉴定、判别[７],以及茶叶真伪的鉴定和茶叶原产地

溯源[６]等方面.目前,将近红外光谱技术结合多种

化学计量学算法应用于茶鲜叶海拔高度的判别方面

还鲜有报道.
本研究以采自湖北省恩施土家族苗族自治州恩

施市不同海拔高度的茶鲜叶为研究对象,扫描其近

红外光谱后,分别应用逐步多元线性回归法(stepＧ
wisemultiplelinearregression,SMLR)[８]、主成分

回归法(principalcomponentregression,PCR)[９]和

联合区间偏最小二乘法(synergyintervalpartial
leastsquares,SiＧPLS)[９Ｇ１０]建立不同海拔高度茶鲜

叶判别模型,并对其准确性进行验证,为茶叶收购提

供一种快速、科学的茶鲜叶海拔高度判别方法.
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1　材料与方法

1.1　试验材料

茶鲜叶样品共１２０个,其中０m＜海拔高度＜
４５０m 的鲜叶、４５０m≤海拔高度＜８００m 的鲜叶、

８００m≤海拔高度≤１１００m 的鲜叶各４０个,均采自

湖北省恩施土家族苗族自治州恩施市.采摘标准为

单芽、一芽一叶和一芽二叶.采摘时间为２０１７年

４月１０日至４月２２日.将样品按照３∶１划分为

２个集合,其中校正集样品９０个,验证集样品３０
个,分别用于建立校正集模型和预测集模型(不同海

拔高度的茶鲜叶设定值分别为１．００、２．００和３．００).
1.2　试验方法

１)近红外光谱采集.采用美国赛默飞世尔 AnＧ
tarisⅡ型傅里叶变换近红外光谱仪;光谱扫描范围

４０００~１００００cm－１;分辨率８cm－１;InGaAa检测

器.仪器开机预热１h状态稳定后再扫描光谱.每

个样品扫描３条光谱,每条光谱扫描６４次,取３条

光谱的平均值作为该样品的最终光谱值.

２)光谱预处理及模型建立.将每条光谱转化为

１５５７对数据点,分别应用TQAnalyst９．４．４５软件、

OPUS７．０软件和 Matlab７．０软件对数据点进行预

处理,筛选出最佳预处理方法.分别利用 SMLR、

PCR和SiＧPLS３种方法建立不同海拔高度茶鲜叶

近红外光谱判别模型,结果用校正集相关系数(corＧ
relationcoefficientofcrossvalidation,Rc)、预测集

相 关 系 数 (correlationcoefficientofprediction,

Rv)、交互验证均方根方差(rootmeansquareerror
ofcrossvalidation,RMSECV)、预测均方差(root
meansquareerrorofprediction,RMSEP)表示.

2　结果与分析

2.1　SMLR 预测模型建立

应用 TQAnalyst９．４．４５软件建立不同海拔高

度茶鲜叶样品SMLR模型,光谱预处理方法分别为

原始光谱、一阶导数＋７点卷积平滑和一阶导数＋３
点 Norris平滑,筛选最佳光谱区间后将样品光谱与

赋值间进行联立,结果见表１.
表１　不同预处理方法SMLR建模结果

Table１　ResultsofSMLRcalibrationandpredictionmodelswiththreedifferentpretreatmentmethods

预处理方法

Pretreatmentmethods
光谱区间/cm－１

Spectralregions

校正集 Calibrationset

Rc RMSECV

验证集 Predictionset

Rv RMSEP

原始光谱 Originalspectra ５５０３．８４~６８９２．３４ ０．７６１６ ０．５２９ ０．６８４７ ０．７１６

一阶导数＋７点卷积平滑

Firstderivative＋７pointsSavitzkyＧGolayfilter
６８９２．３４~９２６８．２１ ０．８１２２ ０．４７６ ０．７７１５ ０．５０６

一阶导数＋３点 Norris平滑

Firstderivative＋３pointsNorrisfilter
５５４２．４１~６８８８．４８ ０．８２１６ ０．４６５ ０．８００５ ０．４８６

　　从表１可知,在５５０３．８４~６８９２．３４cm－１区间

内,应用原始光谱建立的不同海拔高度茶鲜叶样品

预测模型,校正集Rc和 RMSECV 分别为０．７６１６和

０．５２９;当用３０个验证集样品对模型进行验证时,验
证集 Rv 和 RMSEP 分 别 为 ０．６８４７ 和０．７１６.在

６８９２．３４~９２６８．２１cm－１区间内,对原始光谱进行

一阶导数＋７点卷积平滑预处理后建立不同海拔高

度茶鲜叶样品预测模型,校正集Rc和 RMSECV 分

别为０．８１２２和０．４７６;当用３０个验证集样品对该模

型进行验证时,验证集Rv和RMSEP分别为０．７７１５
和０．５０６.在５５４２．４１~６８８８．４８cm－１区间内,对原

始光谱进行一阶导数＋３点 Norris平滑预处理后建

立不同海拔高度茶鲜叶样品预测模型,校正集Rc和

交互验 RMSECV 分别为０．８２１６和０．４６５;当用３０
个验证集样品对该模型进行验证时,验证集Rv和

RMSEP分别为０．８００５和０．４８６.可见,３种预处理

方法建立的模型中,以一阶导数＋３点 Norris平滑

建立的模型预测结果最佳,筛选的特征光谱区间如

图１. 从 图 １ 可 以 看 出,筛 选 的 光 谱 区 间 为

５５４２．４１~６８８８．４８cm－１,位于鲜叶光谱的长波区域,
光谱信息丰富,而且光谱基本上避开了H２O的－OH

图１　SMLR筛选的特征光谱区间

Fig．１　OptimalspectralregionsselectedbySMLRmethod

０９
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吸收峰的信号干扰,模型的预测效果也较好.
2.2　PCR 预测模型建立

PCR是借助主成分分析,先对样品光谱矩阵进

行有效分解,然后选取其中的主成分进行多元线性

回归分析.在主成分回归中,确定参与回归的最佳

主成分数最为重要.如果选取的主因子太少,将会

丢失原始光谱较多的有用信息,模型拟合不充分.
如果选取的主因子太多,则会将大量噪声信息带入

模型之中,导致模型的预测误差增大.本研究应用

TQAnalyst９．４．４５软件建立不同海拔高度茶鲜叶

样品PCR模型,光谱预处理方法分别为原始光谱、
一阶导数＋７点卷积平滑和一阶导数＋３点 Norris
平滑,筛选建模最佳光谱区间和主成分数,然后将样

品光谱与赋值间进行联立,结果如表２所示.
从表２可知,在４９４４．５９~５９７０．５３cm－１区间

内、主成分数为６时,应用原始光谱建立不同海拔高

度茶鲜叶样品预测模型,校正集Rc和 RMSECV 分

别为０．６３３３和０．６３２;当用３０个验证集样品对该模

型进行验证时,验证集Rv和RMSEP分别为０．５８２５

和０．８７６.在４７０９．３２~５０１７．８７cm－１区间内、主成

分数为８时,对原始光谱进行一阶导数＋７点卷积

平滑预处理后建立不同海拔高度茶鲜叶样品预测模

型,校正集Rc和RMSECV分别为０．６５８３和０．６１５;
当用３０个验证集样品对该模型进行验证时,验证集

Rv和RMSEP分别为０．６３２７和０．７７５.在４９２９．１６~
６９６５．６２cm－１区间内、主成分数为３时,对原始光谱

进行一阶导数＋３点 Norris平滑预处理后建立不同

海拔 高 度 茶 鲜 叶 样 品 预 测 模 型,校 正 集 Rc 和

RMSECV分别为０．８２５１和０．４６１;当用３０个验证

集样品对该模型进行验证时,验证集Rv和 RMSEP
分别为０．８０３６和０．４７２.可见,３种预处理方法建

立的模型中以一阶导数＋３点 Norris平滑建立的模

型预测结果最佳,筛选的特征光谱区间和主成分数

如图２和图３.
从 图 ２ 可 以 看 出,筛 选 的 光 谱 区 间 为

４９２９．１６~６９６５．６２cm－１,位于鲜叶光谱的长波区

域 ,光谱信息丰富,光谱区间包括了一部分H２O的

－OH吸收峰的信号,但建立的模型预测效果也较
表２　不同预处理方法PCR建模结果

Table２　ResultsofPCRcalibrationandpredictionmodelswiththreedifferentpretreatmentmethods

预处理方法

Pretreatmentmethods
主成分数

PCs
光谱区间/cm－１

Spectralregions
校正集 Calibrationset

Rc RMSECV

验证集 Predictionset
Rv RMSECV

原始光谱 Originalspectra ６ ４９４４．５９~５９７０．５３ ０．６３３３ ０．６３２ ０．５８２５ ０．８７６
一阶导数＋７点卷积平滑

Firstderivative＋７pointsSavitzkyＧGolayfilter
８ ４７０９．３２~５０１７．８７ ０．６５８３ ０．６１５ ０．６３２７ ０．７７５

一阶导数＋３点 Norris平滑

Firstderivative＋３pointsNorrisfilter
３ ４９２９．１６~６９６５．６２ ０．８２５１ ０．４６１ ０．８０３６ ０．４７２

图２　应用PCR筛选的特征光谱区间

Fig．２　Optimalspectralregions
selectedbyPCRmethod

好,这可能是由于反映鲜叶海拔高度的光谱信息有

可能与水吸收峰存在部分重叠的原因.从图３可以

看出,PC１代表了８６．８７６％光谱信息,PC２代表了

９．６７８％光谱信息,PC３代表了１．２１６％光谱信息,前
３个主成分累计贡献了９７．７７％的光谱信息,已经可

以完全代表原光谱信息进行建立模型.因此,建立

的最佳回归模型选取了３个主成分数.
2.3　SiＧPLS 预测模型建立

１)光谱预处理方法比较.本研究比较了多元散

射校正、一阶导数和平滑等３种光谱预处理方法,均
采用偏最小二乘法(PLS)建立定量模型,根据模型

预测效果确定最佳光谱预处理方法,结果见表３.
从表３可以看出,应用预处理后的鲜叶光谱建立的

PLS模型预测能力得到明显提高,最佳光谱预处

理方法 为 平 滑,此 时 校 正 集 Rc为 ０．８０２１,RMＧ
SECV为１．２１５,预测集Rv为０．７８３５,RMSEP为

１．０８１.

２)特征光谱筛选.全光谱数据信息量巨大,建
模时容易引入过多的无用数据,模型预测精度降低,
需要对光谱区间进行筛选.而联合区间偏最小二乘

法(SiＧPLS)将全光谱划分为１０、１１、１２、１３􀆺２５个光

谱 子区间,联合其中２、３和４个子区间建立局部模

１９
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图３　PC１~PC３主成分光谱信息图

Fig．３　TheinformationofPC１ＧPC３

表３　不同预处理方法PLS建模结果

Table３　ResultsofPLScalibrationandpredictionmodelswiththreedifferentpretreatmentmethods

预处理方法

Pretreatmentmethods

校正集 Calibrationset

Rc RMSECV

验证集 Predictionset

Rv RMSEP

原始光谱 Originalspectra ０．６３５３ ２．０３２ ０．５７５９ ２．２２３

多元散射校正 MSC ０．６９４５ １．９５３ ０．６４２１ １．９８８

一阶导数 Firstderivative ０．７６５４ １．５８５ ０．７１４９ １．７４３

平滑 Mean ０．８０２１ １．２１５ ０．７８３５ １．０８１

型,对比各个模型的 RMSECV 值,RMSECV 值越

小模型精度越高,最小的 RMSECV 值对应的光谱

区间即为筛选的最优子区间.从表４可以看出,当
将全光谱划分为１８个子区间、因子数为１３时,选用

[５８１１１７]４个子区间建立的不同海拔高度茶鲜叶

样品SiＧPLS模型结果最佳(RMSECV为０．２２５),参
与建模的数据占全部光谱数据比例为２２．２２％,显著

降低了建模光谱数据量,简化了模型,提高了稳健性.
从表４中还可以看出,在将全光谱划分为１０~

２５子区间建立模型时,最佳模型全部为应用４个光

谱子区间建立的,并没有出现应用２个或３个光谱

子区间得到的最佳模型,说明建立模型时光谱信息

越充分,模型预测效果越好,这进一步确认了优选光

谱区间的必要性(图４).从表４还可以得出,在建

立模型的过程中,当将全光谱划分为不同子区间时,
光谱子区间的选择也有所不同,这可能是由于茶鲜

叶近红外光谱信息丰富,光谱信息间存在着交叉和

重叠等现象,不同的光谱子区间可能代表相同的信

息,或者代表多少有效光谱信息.在５０００cm－１和

７０００cm－１附近为 H２O 的－OH 的近红外光谱吸

收峰,从图４可以看出,筛选的光谱子区间主要集中

在光谱信息丰富的长波区域,而且避开了水羟基吸

收峰的干扰,这样建立的模型才可能更加稳健.

３)预测模型建立.应用上述筛选的光谱子区间

建立不同海拔高度茶鲜叶近红外光谱判别模型,结
果如图５所示.从图５可以看出,应用SiＧPLS方法

建立的 不 同 海 拔 高 度 茶 鲜 叶 校 正 集 模 型 Rc 和

RMSECV分别为０．９６２５和０．２２５;当用３０个验证

集样品对模型进行检验时,所得验证集模型Rv和

RMSEP分别为０．９４４３和０．２９５;可见,模型稳健性

具有高稳健性,具有很好的预测效果,可用于茶鲜叶

海拔高度的判别.
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表４　不同海拔高度茶鲜叶SiＧPLS建模结果

Table４　ResultsofSiＧPLScalibrationmodelsforfreshtealeavesatdifferentaltitudeswithselectedspectralregions

区间数

Intervalnumbers
因子数

Factors
光谱区间

Selectedintervals
数据比例/％
Dataratio

交互验证均方根方差

RMSECV
１０ １３ [６８９１０] ４０．００ ０．３６３
１１ １３ [７８９１０] ３６．３６ ０．３７４
１２ １２ [６８１１１２] ３３．３３ ０．３６７
１３ １４ [８１０１１１２] ３０．７７ ０．３８１
１４ １４ [８９１２１４] ２８．５７ ０．３７４
１５ １１ [８１０１４１５] ２６．６７ ０．３６７
１６ １２ [９１０１４１６] ２５．００ ０．３５６
１７ １４ [５７１０１６] ２３．５３ ０．３６４
１８ １３ [５８１１１７] ２２．２２ ０．２２５
１９ １０ [１１１２１７１９] ２１．０５ ０．３７１
２０ １２ [１１１２１８２０] ２０．００ ０．３６２
２１ １４ [９１２１７２０] １９．０５ ０．３５４
２２ １５ [６８９２０] １８．１８ ０．３６９
２３ １５ [３１３１５１８] １７．３９ ０．３５０
２４ １２ [７１３２２２４] １６．６７ ０．３５４
２５ １４ [１１１４１８２０] １６．００ ０．３４４

图４　SiＧPLS方法筛选的最佳建模光谱子区间

Fig．４　OptimalspectralregionsselectedbySiＧPLSmethod

图５　茶鲜叶近红外光谱预测模型的直值与预测值

Fig．５　TruevaluesversuspredictedvaluesbySiＧPLS

incalibrationandpredictionsets

3　讨　论

本研究利用傅里叶变换近红外光谱技术,在对

茶鲜叶光谱进行预处理剔除部分噪声和筛选特征光

谱区间后,分别结合逐步多元线性回归方法、主成分

回归方法和联合区间偏最小二乘法建立了茶鲜叶海

拔高度的判别模型.综合比较建立的３种近红外光

谱,预测结果最佳的是应用 SiＧPLS 建立的模型

(Rv＝０．９４４３,RMSEP＝０．２９５),其次为应用主成分

回归方法建立的模型 (Rv ＝０．８０３６,RMSEP＝
０．４７２),最差为应用逐步多元回归方法建立的模型

(Rv＝０．８００５,RMSEP＝０．４８６).这可能是由于

SiＧPLS筛选的建模光谱信息最为充分,不仅大大降

低了建 模 光 谱 数 据 量 (仅 占 全 部 光 谱 数 据 量 的

２２．２２％),而且还剔除了大量噪声信息,因此,建立

的模型预测结果最佳.而主成分回归模型在筛选特

征光谱区间的基础上,还对光谱信息进行了有效压

缩,但 是 建 模 用 光 谱 信 息 占 全 部 信 息 的 比 例 为

３３．９４％,可能夹杂了部分噪声信息,影响了模型预

测结果.而逐步多元线性回归模型存在着共线性问

题,导致模型计算误差变大,因此,模型预测结果最

差.本研究表明应用傅里叶变换近红外光谱技术结

合联合区间偏最小二乘法快速、无损预测茶鲜叶样

品海拔高度是可行的,有利于鲜叶收购过程中公平

交易的实现.
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Establishmentofdiscriminationmodelfordifferentelevation
freshtealeavesbasedonnearinfraredspectroscopy
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Abstract　Thereisacertainrelationshipbetweenthequalityoffreshtealeavesandtheelevationof
growing,butatpresent,itisnoeffectivemethodtodiscriminatetheelevationoffreshleavespicked．In
thisstudy,freshtealeavesofdifferentelevationwereusedastheresearchobjects,afternearinfrared
spectroscopyscannedandthecharacteristicspectralintervalselected,thepredictionmodelsofelevation
offreshtealeaveswereestablishedbystepwisemultiplelinearregression(SMLR),principalcomponent
regression(PCR)andsynergyintervalpartialleastsquares(SiＧPLS)．Theresultsshowedthat,thecorＧ
relationcoefficientandrootmeansquareerrorofpredictionsetwasrespectively０．８００５and０．４８６by
SMLRmethod,whichusedthespectroscopyintherangeof５５４２．４１Ｇ６８８８．４８cm－１andthefirstderivaＧ
tive＋３ＧpointNorrissmoothingpretreatment;thecorrelationcoefficientandrootmeansquareerrorof
predictionsetwasrespectively０．８０３６and０．４７２byPCR method,whichusedthespectroscopyinthe
rangeof４９２９．１６Ｇ６９６５．６２cm－１andthefirstderivative＋３ＧpointNorrissmoothingpretreatment;the
correlationcoefficientandrootmeansquareerrorofpredictionsetwasrespectively０．９４４３and０．２９５by
SiＧPLSmethod,whichcontained１８spectralintervalscombinedwith [５８１１１７]offoursubintervals
and１３factors．Bycomparison,theSiＧPLSmodelhasthebestpredictionresults．ItwaspreliminaryrealＧ
izedtodiscriminatetheelevationoffreshtealeafsamplesrapidlyandnondestructivelybyusingNIRSＧ
SiＧPLSmethod．

Keywords　freshtealeaves;elevation;nearinfraredspectroscopy;stepwisemultiplelinearregresＧ
sion;principalcomponentregression;synergyintervalpartialleastsquares
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