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基于近红外光谱技术的远安黄茶品质快速无损检测方法

王胜鹏１,郑鹏程１,桂安辉１,滕靖１,刘盼盼１,叶飞１,高士伟１,马梦君２,刘小英３

１．湖北省农业科学院果树茶叶研究所,武汉４３００６４;２．咸宁市农业科学院,咸宁４３７１００;

３．恩施花枝山生态农业股份有限公司,恩施４４５０００

摘要　应用近红外光谱(nearinfraredspectroscopy,NIRS)技术结合多种算法对远安黄茶品质开展快速无

损评价.首先通过扫描获得远安黄茶９０个样品的近红外光谱,再利用１１种不同方法对光谱进行预处理,剔除

部分噪声信息,然后应用反向区间偏最小二乘法(backwardintervalpartialleastsquares,BiＧPLS)筛选反映样品

品质的特征光谱区间,应用遗传算法(geneticalgorithm,GA)精准提取特征光谱波长,建立了５种黄茶品质预测

模型,最后对光谱官能团信息进行解析.结果表明,最佳光谱预处理方法为多元散射校正,BiＧPLS筛选出的特

征光谱区间主要为９００３．２~７４９７．９cm－１、６１０１．７~５４４９．８cm－１和４６０１．３~４２４６．５cm－１,GA筛选出７５个特

征光谱波长,建立的BiＧGAＧPLS组合模型具有最佳的稳健性,可准确地预测远安黄茶样品外部品质分数(R２＝０．９５１,

RMSEP＝１．５７,RPD＝５．２７),初步实现了远安黄茶品质的快速、准确预测.光谱信息解析结果显示,４５个光谱波长反

映—CHx、C＝O和—NHx官能团信息,代表单糖、咖啡碱、茶氨酸和游离蛋白质等内含成分物质,３０个光谱波长反映

O—H、酰胺键以及C—H和C—C伸缩的组合频信息,代表木质素、淀粉、纤维素等多糖内含成分物质.
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　　黄茶是我国六大茶类之一,湖北则以远安黄茶

历史最为悠久.茶鲜叶经摊放、杀青、闷黄和烘干后

加工为远安黄茶,其具有外形卷曲紧结带钩、色泽金

黄、香气清香持久、滋味醇厚回甘、汤色杏黄明亮和

叶底嫩黄匀整等特点[１Ｇ２],深受消费者喜爱.因此,
对远安黄茶品质开展评价就显得非常重要.通常应

用感官审评方法对农作物品质开展评价[３Ｇ４],在茶叶

研究领域已实现对绿茶[５]、红茶[６]和乌龙茶[７]等茶

类的品质评价.传统感官评价方法虽然经典,但专

业性较强,评审结果易受审评员嗜好差异等因素影

响,主观性较强.化学检测方法通过测定内含成分

含量来评价茶品质,结果较客观、准确,但测定前需

先粉碎样品,且测定过程费时、费力,还需使用大量

的化学试剂,可能会造成环境污染,不利于茶品质的

快速检测[８].因此,非常有必要建立一种快速无损、
科学客观的远安黄茶品质评价方法.

近 红 外 光 谱 (nearinfrared spectroscopy,

NIRS)技术是一种绿色的分析技术[９],主要反映样

品内部成分X—H 化学键信息,通过建立某一化学

成分含量的预测模型从而实现样品的快速、无损检

测.NIRS技术目前已在农业、饲料和医药等[１０Ｇ１２]

行业得到广泛应用.此外,NIRS技术还应用于对

茶叶中茶多酚、游离氨基酸、含水量、咖啡碱等含量

的快速预测和茶鲜叶质量的快速评估[１３]以及茶品

质的评价[１４Ｇ１５]等方面.
目前,有关黄茶的研究主要集中在黄茶适制品

种的筛选[１６]、闷黄过程中品质成分的变化[１７]、闷黄

和加工工艺的优化[１８]以及黄茶生理保健功效[１９]等

方面,还较少有应用近红外光谱技术在远安黄茶品

质成分分析方面开展研究的报道.本研究基于近红

外光谱技术,分别结合偏最小二乘法、反向区间偏最

小二乘法(backwardintervalpartialleastsquares,

BiＧPLS)、遗传算法(geneticalgorithm,GA)和人工

神经网络方法(artificialneuralnetwork,ANN)筛
选最佳光谱预处理方法和提取特征光谱数据点,建
立远安黄茶品质预测模型,并尝试解析光谱官能团
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信息,以期为远安黄茶品质的快速无损评价提供新

的思路.

1　材料与方法

1.1　试验材料

采集湖北省宜昌市远安县嫘祖黄茶有限公司基

地的标准一芽二叶安吉白茶鲜叶,经杀青、闷黄等工

序加工,获得９０个远安黄茶样品,样品加工时间为

２０１６年４月至５月.依据样品不同品质,将样品按

照４∶１比例分为建模样品(７２个)和外部测试样品

(１８个).７２个建模样品用于建立预测模型,以品质

分数为依据将样品按照２∶１比例划分为校正集(４８
个样品)和验证集(２４个样品),其中验证集样品用

于检验模型的稳健性.１８个测试样品用于检验模

型的实际预测效果.
1.2　方　法

１)感官审评.根据 GB/T２３７７６―２０１８«茶叶

感官审评方法»标准方法对远安黄茶品质进行评价.

５位感官审评专家采用密码评审方式对样品品质进

行打分,满分为１００分,品质越好,分数越高.以平

均值作为该样品的最终品质得分.

２)近红外光谱采集.应用 AntarisⅡ型傅里叶

变换近红外光谱仪,采用漫反射方式扫描获得样品

的近红外光谱,仪器光谱范围为 ４０００~１００００
cm－１,分辨率为８cm－１,检测器为InGaAs.在扫描

样品前,为使仪器达到最佳性能,保证状态稳定,通
常先将仪器预热１h后再扫描光谱,以镀金为光谱

扫描背景.扫描时,将１０．０g样品装入与仪器配套

的旋转杯中,用压样器充分压实样品,保证光谱无法

穿透样品,确保获得样品的全部光谱信息.每个样品

重复装样３次扫描得到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.

３)光谱数据分析.应用 TQ Analyst９．４．４５软

件将每条近红外光谱转化为１５５７对数据点保存于

Excel表中,应用 OPUS７．０ 软件和 Matlab２０１２a
软件对光谱数据进行预处理和建立预测模型.光谱

扫描过程中往往会包含一些与样品性质无关的因素

带来的干扰,如样品的状态、光的散射及仪器响应等

的影响,导致光谱基线漂移和产生噪声信息.为有

效去除光谱中夹杂的大量噪声信息,提高光谱的信

噪比,分别比较标准变量变换(standardnormalvarＧ
iate,SNV)、多元散射校正(multiplescattercorrecＧ
tion,MSC)、消除常数偏移量(eliminateconstant

offset,ECO)、矢量归一化 (vectornormalization,

VN)、减去一条直线(subtractstraightline,SSL)、
一阶导数(firstderivative,FD)和二阶导数(second
derivative,SD)等光谱预处理方法的建模效果,得到

最佳预处理方法.
应用反向区间偏最小二乘法[２０](backwardinＧ

tervalpartialleastsquares,BiＧPLS)筛选反映远安

黄茶品质的特征光谱区间.在PLS基础上,BiＧPLS
将全部光谱数据点等划分为２０~２４个光谱子区间,
然后联合其中的２~４个光谱区间建立预测模型,当
交互验证均方根误差(rootmeansquareerrorof
crossvalidation,RMSECV)最小时,此时得到的光

谱区间即为筛选的最佳光谱区间.RMSECV 计算

公式如下:

RMSECV ＝
∑
n

i＝１
y′i －yi( ) ２

n
(１)

式(１)中:n 为校正集样品数;yi为样品i实测

值;yi′为校正集样品i预测值.
应用遗传算法[２１Ｇ２２](geneticalgorithm,GA)对

上述得到的最佳光谱区间进一步分析,剔除其中无

用的光谱信息,并用特征光谱数据点建立PLS预测

模型,所得结果用校正集决定系数(R２
c)、预测集决

定系数(R２
p
)、RMSECV、预测均方根均误差(root

meansquareerrorofprediction,RMSEP)表示.当

R２越大、RMSEP越小时,表示模型预测效果越好.

RMSEP计算公式如下:

RMSEP＝
∑
n

i＝１
yi －y′i( ) ２

n
(２)

式(２)中:n 为验证集样品数;yi为样品i实测

值;yi′为验证集样品i预测值.

2　结果与分析

2.1　远安黄茶感官品质分析

从表１可知,远安黄茶全部样品的感官品质分

数为７８．４０~９２．０５,平均值为８８．９６,标准偏差为

２．５５;而以感官分数为分类依据,校正集样品感官分

数范围为７８．４０~９２．０５,平均值为８９．０５,标准偏差

为２．６１;验证集样品感官评分范围为８４．９５~９１．７５,
平均值为８９．１１,标准偏差为１．８３.验证集样品品质

分数处于校正集样品范围内,为建立一个稳健的预

测模型提供了良好的前提条件.

９３２
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表１　远安黄茶感官品质分数统计

Table１　StatisticsofsensoryqualityofYuan’anyellowtea

数据统计 Datastatistics 最大值 Maximum 最小值 Minimum 平均值 Average 标准偏差 Standarddeviation
全部样品 Allsamples ９２．０５ ７８．４０ ８８．９６ ２．５５
校正集 Calibrationset ９２．０５ ７８．４０ ８９．０５ ２．６１
验证集 Predictionset ９１．７５ ８４．９５ ８９．１１ １．８３

2.2　光谱预处理方法筛选

从图１可以看出,不同品质远安黄茶近红外光

谱整体变化趋势是一致的,随着黄茶品质的逐渐升

高,光谱吸光度也逐渐增大,但在９８００~１００００
cm－１和４０００~４２００cm－１这２个区间段存在较多

的噪声信息.因此,在建模时应舍弃这２个波数区

间.在６９００cm－１和５１００cm－１附近是游离水的

—OH吸收峰,可能会影响品质模型的预测精度.
此外,尝试应用多种预处理方法对样品光谱进行预

处理,并用 PLS方法建立品质分数预测模型,得出

较佳的光谱预处理方法.

图１　远安黄茶样品近红外光谱

Fig．１　NearinfraredspectroscopyofYuan’anyellowtea

　　由表２可知,不同的光谱预处理方法建立的全

波长PLS模型结果间差异较大.应用二阶导数预

处理方法建立的 PLS模型结果最差(R２
c＝０．６１４,

RMSECV＝２．７５),无光谱预处理建立的 PLS模型

结果相对较差(R２
c＝０．７０５,RMSECV＝２．３５),应用

多元散射校正预处理方法建立的 PLS模型结果最

佳(R２
c＝０．７９３,RMSECV＝１．９５),RMSECV 较最

差的二阶导数模型降低了２９．１％,可见对原始光谱

进行有效去噪处理,可以提高模型预测效果,但并不

是所有的预处理方法都会起到较好的效果.
2.3　BiＧPLS 模型建立

应用多元散射校正预处理方法对光谱进行去噪

处理后建立的PLS模型结果较差,还不能很好地预

测远安黄茶品质.为此,尝试应用BiＧPLS方法进一

步筛选与远安黄茶品质密切相关的光谱区间并建立

预测模型(表３).由表３可知,应用BiＧPLS方法筛

表２　不同光谱预处理方法的处理结果

Table２　Comparisonofspectralpretreatmentmethods

序号

No．
预处理方法

Pretreatmentmethods
维数

Dimension
R２

c RMSECV

１ MSC ６ ０．７９３ １．９５
２ SNV ８ ０．７６７ ２．０３
３ ECO ９ ０．７３５ ２．２０
４ 无 None ６ ０．７０５ ２．３５
５ FD＋MSC ５ ０．６８８ ２．４６
６ VN ８ ０．６８７ ２．５０
７ FD ７ ０．６５９ ２．６２
８ FD＋SNV ９ ０．６４５ ２．７２
９ FD＋SSL ５ ０．６３４ ２．７５
１０ SSL １ ０．６２５ ２．７３
１１ SD １ ０．６１４ ２．７５

　注 Note:MSC:多元散射校正 Multiplescattercorrection;SNV:标

准变量变换Standardnormalvariate;ECO:消除常数偏移量 ElimiＧ

nateconstantoffset;FD:一阶导数Firstderivative;VN:矢量归一化

Vectornormalization;SSL:减 去 一 条 直 线 Subtractstraightline;

SD:二阶导数Secondderivative．

表３　远安黄茶品质BiＧPLS模型预测结果

Table３　ResultsofBiＧPLSmodelsforYuan’anyellowtea

序号

No．
光谱区间/cm－１

Spectralregions
R２

c RMSECV

１
９００３．２~７４９７．９;
６１０１．７~５４４９．８;
４６０１．３~４２４６．５

０．８５３ １．６４

２
７５０１．７~６０９７．８;
４６０１．３~４２４６．５

０．８２４ １．６６

３
９４０３．２~５４４９．８;
４６０１．３~４２４６．５

０．８１７ １．６９

４ ４６０１．３~４２４６．５ ０．７７１ １．７４

５
７５０１．７~６０９７．８;
５４５３．７~４５９７．５

０．７８８ １．７９

６
９４０３．２~６０９７．８;
５４５３．７~４２４６．５

０．７５４ １．８０

７
９４０３．２~６０９７．８;
４６０１．３~４２４６．５

０．７１２ １．８７

８ ９４０３．２~６０９７．８ ０．７０７ １．８９

９
６１０１．７~５４４９．８;
４６０１．３~４２４６．５

０．６９８ １．９３

选特征光谱区间(９００３．２~７４９７．９cm－１、６１０１．７~
５４４９．８cm－１、４６０１．３~４２４６．５cm－１)后建立的预

测模型结果均比 PLS模型结果有所提高,最佳 BiＧ
PLS模型较最佳PLS模型R２

c 提高了７．５７％,最佳

BiＧPLS模型 较 最 佳 PLS 模 型 RMSECV 下 降 了

１５．８３％.可见,应用BiＧPLS方法不仅减少了建模的

０４２
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光谱数据量(６５０个光谱数据点,占全部光谱数据点

比例为４１．８０％),还提高了品质模型预测效果,但是

对最佳模型效果的提升有限.
2.4　BiＧGAＧPLS 模型建立

虽然BiＧPLS方法可以筛选特征光谱区间,但在

光谱区间中还会存在较多与品质无关的光谱数据

点,因此,非常有必要进一步精准提取出与品质密切

相关 的 光 谱 数 据 点.用 遗 传 算 法 对 ９００３．２~
７４９７．９cm－１、６１０１．７~５４４９．８cm－１和４６０１．３~
４２４６．５cm－１３个特征波段内的６５０个数据点进一

步筛选.遗传迭代的参数设置为:初始群体４８,交
叉概率０．８,变异概率０．０１,遗传迭代１００次.通过

观察遗传迭代后不同变量数的频率变化(图２)和与

RMSECV 的变化关系(图３),当 RMSECV 最小

时,此时参与建模的变量即为反映远安黄茶品质的

最佳 NIRS数据点.

从图２和图３可以看出,应用 GA 优化特征光

谱区间的６５０个波数点,每个数据点的使用频率代

表其对建模的重要性程度,其中绝大多数数据点的

使用频率小于５次,表明与品质无关的数据点较多.
当最佳建模数据点为７５个时,BiＧGAＧPLS校正集

模型RMSECV最小为１．５２１,此时筛选得到的数据

点即为最佳的反映远安黄茶品质的 NIRS数据点.

７５个光谱数据点的使用频率和与之对应的波数值

见图４.从图４可以看出,光谱数据点最大使用频

率为２２次,最小使用频率为７次,使用频率大于或

等于１１的光谱数据点共１４个,占全部最佳数据点

的比例为１８．６７％.依据数据点的使用频率可以保

证将最佳光谱数据点从大量的冗余信息中提取出

来,有利于改善模型预测效果.在所有最佳光谱数

据点中,最大光谱数据点为８９９０．５cm－１,最小光谱

数据点为４２５８．１cm－１.其中,在９００３．２~７４９７．９

图２　光谱数据点频率变化

Fig．２　Frequencyvariationofspectraldatapoints

图３　RMSECV与建模最佳数据点关系

Fig．３　RelationshipbetweenRMSECVand
thebestdatapointsofmodel

图４　最佳光谱数据点的频率与波数

Fig．４　Frequenciesandwavenumbersofthedatapoints

１４２
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cm－１波段中共有３９０个数据点,有４０个数据点被

提取为最佳数据点;在６１０１．７~５４４９．８cm－１波段

中共有１６８个数据点,有１３个数据点被提取为最佳

数据点;在４６０１．３~４２４６．５cm－１波段中共有９２个

数据点,有２２个数据点被提取为最佳数据点.
2.5　BiＧGAＧBPＧANN 模型建立及模型优势比较

以遗传算法筛选的７５个最佳光谱数据点为输

入值,以远安黄茶品质为输出值,应用反向传播人工

神经网络方法建立远安黄茶品质的近红外光谱

BiＧGAＧBPＧANN 预测模型.在建立人工神经网络

模型过程中,设置学习速率为０．１,传递函数为lineＧ
ar[－１,１],模型所得结果见表４.建立远安黄茶品

质分数全波长 PLS模型、BiＧPLS模型、BiＧGAＧPLS
模型、全波长 GAＧPLS 模型和 BiＧGAＧANN 模型

(表４),并分别用验证集样品和外部样品对上述５
种模型的稳健性进行检验,比较不同方法间建立模

型的优越性.
从表４可以看出,在上述５种 NIRS预测模型

中,以BiＧGAＧPLS组合模型建立的结果最佳(R２
p＝

０．９６４,RMSEP＝１．５４,RPD＝５．２７),以去噪处理后

应用全部波长建立的 PLS 模型结果最差(R２
p＝

０．７３２,RMSEP＝１．９８,RPD＝１．９３).GAＧPLS模型

预测结果稍优于 BiＧPLS模型结果,这可能是由于

GA筛选得到的特征光谱数据点中含有的噪声信息

要少于应用Bi算法得到的特征光谱区间中的噪声

信息.BiＧGAＧANN模型的结果稍差于BiＧGAＧPLS
模型结果,虽然 ANN 方法具有较好的非线性拟合

能力,但是由于其内部复杂的信息传递过程[２３],反
而不利于本研究建立远安黄茶品质预测模型.因

此,本研究应用近红外光谱技术结合BiＧGAＧPLS组

合算法实现了远安黄茶品质的快速、无损、准确

预测.
表４　５种模型预测结果优势比较

Table４　Comparisonofpredictionresultsoffivemodels

模型 Model
校正集 Correctionset

R２
c RMSECV

验证集 Validationset

R２
p RMSEP

检验集 Testset

R２ RMSEP
RPD

PLS ０．７９７ １．９４ ０．７３２ １．９８ ０．６７０ ２．３０ １．９３

BiＧPLS ０．８５５ １．６５ ０．８３７ １．７０ ０．８０７ １．８７ ２．４８

BiＧGAＧPLS ０．９７１ １．５２ ０．９６４ １．５４ ０．９５１ １．５７ ５．２７

GAＧPLS ０．８６６ １．６３ ０．８５０ １．６７ ０．８１４ １．８４ ２．５８

BiＧGAＧBPＧANN ０．９１４ １．５６ ０．９０６ １．５９ ０．８９３ １．５９ ３．２６

3　讨　论

3.1　特征光谱区间的筛选

每条样品 NIRS都由１５５７对数据点组成,数
据量巨大,如果应用全部光谱数据建立模型,不仅造

成建模时间较长,而且由于冗余信息的存在,致使模

型欠稳健,不利于后期维护和使用.因此,非常有必

要选取与样品密切相关的 NIRS信息,而仅依靠去

除样品中的噪声信息显然达不到目的,必须借助其

他的数学方法从众多的信息中筛选出建模的特征光

谱数据.应用Bi方法筛选出最能反映远安黄茶品

质的子区间后建立PLS模型,经比较表２和表３的

模型结果,应用 BiＧPLS方法建立的远安黄茶品质

NIRS模型,不仅建模的光谱数据少(占全部光谱数

据的４１．８０％),而且模型的效果还得到了有效提升

(RMSECV下降了１５．８３％).筛选的特征光谱区间

分别为９００３．２~７４９７．９cm－１、６１０１．７~５４４９．８
cm－１和４６０１．３~４２４６．５cm－１.在３个子区间范

围内,均没有包含水的—OH 近红外光谱 (６９００
cm－１和５１００cm－１)信息,避免了 H２O峰的高吸收

对模型的影响.在已有研究中,与茶品质有关的内

含成分主要为茶多酚、可溶性糖、咖啡碱、游离氨基

酸和可溶性蛋白质等物质[２４].其中,茶多酚与茶苦

涩味的形成有一定的关系,具有一定的收敛性;可溶

性糖可增强茶汤的黏稠度,改善茶汤的滋味;咖啡碱

与茶汤的苦味有关,游离氨基酸和可溶性蛋白质可

提高茶汤的鲜味.上述这几类物质主要含有苯、酚
羟基、—CHx、—C＝O、—COOH 和—NHx 等官能

团,在近红外光谱区间,６０００cm－１附近是苯官能团

的组合频信息区域,主要反映了茶多酚的光谱信息;

５５５５~５８８２cm－１是—CHx 一级倍频信息区域,

８２６４~８６９６cm－１ 是—CHx 二级倍频信息区域,

４５４５~４５００cm－１和６６６６~７６９０cm－１是—CHx

组合频信息区域,主要反映了单糖等葡萄糖和咖啡

碱等茶叶碱以及茶氨酸等游离氨基酸的光谱信息;

４７６０~４４４５cm－１ 是—C＝O 组合频信息区域,

２４２
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４５０４cm－１附近吸收峰是 C—H 伸缩振动和C＝O
伸缩振动的组合频信息区域,主要反映了咖啡碱以

及单糖的光谱信息;４６３０cm－１和４６９５cm－１附近

是C—H 伸缩振动和C＝O伸缩振动的组合频信息

区域,４５２５cm－１附近是—NHx一级倍频信息区域,

４６１３~４５８７cm－１区域是 N—H 弯曲二级倍频与

C＝O伸缩振动的组合频信息区域,主要反映了游离

氨基酸、蛋白质和咖啡碱等茶叶碱的光谱信息[２５].
但是在光谱区间中,与酚羟基有关的信息较少,可能

是由于黄茶在闷黄过程中茶多酚的酚羟基极易被氧

化为醌类物质或形成酮类物质的原因.可见,应用

Bi算法筛选出的建模光谱区间可以较为准确地反

映与远安黄茶品质密切相关的内含成分,具有较好

的代表性,但是还有较多的光谱区间并没有与远安

黄茶品质相关的官能团信息或者含有的信息非常微

弱,将会影响模型的预测效果.因此,尝试应用 GA
算法来精准筛选与远安黄茶品质更加密切的数

据点.
3.2　GA 精准提取特征光谱数据点

应用 GA 算 法 从 ９００３．２~７４９７．９cm－１、

６１０１．７~５４４９．８cm－１和４６０１．３~４２４６．５cm－１

３个区间中精准提取了７５个与远安黄茶品质密切

相关的数据点(９００３．２~７４９７．９cm－１中４０个,

６１０１．７~５４４９．８cm－１中１３个,４６０１．３~４２４６．５
cm－１中２２个),其中最能反映远安黄茶品质内含成

分官能团信息的数据点为４５个(按照以上顺序分为

２１、１２、１２个,所占比例分别为５２．５０％、９２．３１％、

５４．５５％).其中,９００３．２~７４９７．９cm－１区间提取的

特征光谱数据点主要反映的是—CHx官能团的二级

倍频和组合频信息,６１０１．７~５４４９．８cm－１区间提

取的特征光谱数据点主要反映的是—CHx官能团的

一级倍频信息,４６０１．３~４２４６．５cm－１区间提取的

特征光谱数据点主要反映的是—C＝O 官能团组合

频信息及—NHx官能团一级和二级倍频信息,以上

这些官能团与茶叶中的单糖、咖啡碱、茶氨酸和游离

蛋白质有关,这几种成分都与远安黄茶品质密切相

关[２６].其余３０个光谱数据点主要反映的是木质

素、淀粉、纤维素等多糖的O—H 伸缩和C—O伸缩

的组合频信息、酰胺组合频信息以及脂肪烃类物质

的C—H 伸缩和C—C伸缩的组合频信息.由于远

安黄茶在干燥提香时,会发生蛋白质热裂解而生成

游离胺[１],而游离胺不稳定,会继续发生化学反应,

生成糖胺类等.在评审远安黄茶品质时,用沸水冲

泡黄茶并在浸泡过程中糖类物质以可溶解的单糖为

主,但会有极少量的木质素、淀粉和纤维素等多糖物

质溶解于茶汤中.上述物质虽然有助于提高茶汤的

鲜味和甜味,但这些物质的含量极低,因此,它们的

近红外光谱信息也就很微弱.这也是提取的７５个

特征光谱数据点中只有４５个特征数据点可以较好

地反映与黄茶品质有关的主要内含成分的官能团信

息的原因.在今后研究中,进一步将茶叶中单糖、咖
啡碱等理化成分与茶近红外光谱相结合,开展深层

次茶品质评价研究.
本研究通过扫描获得了远安黄茶的近红外光

谱,结合BiＧPLS算法和 GAＧPLS 算法分别筛选了

建模的特征光谱区间和特征光谱数据点,实现了远

安黄茶品质的快速、无损、准确预测.模型具有较高

的稳健性,可以准确地预测外部未知样品的品质得

分(R２＝０．９４２,RMSEP＝１．５７３).但本研究在建立

远安黄茶品质分数预测模型时,采用的样品均具有

较好的品质,品质分数区间仅为７８．４０~９２．０５.因

此,为使模型具有较佳的稳健性和较广的应用范围,
除了在建模时筛选能反映样品的特征光谱信息外,
还需扩大样品的品质分数区间,补充一些品质分数

稍低的样品用于建立预测模型,将得到很好的实际

应用效果.
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FastandnonＧdestructivequalityevaluationofYuan’an
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Abstract　Nearinfraredspectroscopy(NIRS)combinedwithavarietyofalgorithmswasusedto
conductrapidandnonＧdestructivequalityevaluationofYuan’anyellowtea．ThenearＧinfraredspectraof
９０samplesofYuan’anyellowteawereobtainedbyscanning,and１１differentmethodswereusedtopreＧ
processthespectratoremovepartofthenoiseinformation．Thenthebackwardintervalpartialleast
squares(BiPLS)methodwasusedtoscreenthecharacteristicspectralintervalreflectingthequalityof
thesampleandthegeneticalgorithm (GA)wasusedtoaccuratelyextractthecharacteristicspectral
wavelength．FiveNIRSpredictionmodelsofyellowteaqualitywereestablished．Finally,anattemptwas
madetoanalyzeinformationofthespectralfunctionalgroup．Theresultsshowedthatthebestspectral
pretreatmentmethod was multiplescatteringcorrection．Thecharacteristicspectralintervalscreened
withBiPLSmethodwas９００３．２Ｇ７４９７．９cm－１,６１０１．７Ｇ５４４９．８cm－１and４６０１．３Ｇ４２４６．５cm－１,respecＧ
tively．GAalgorithmaccuratelyscreened７５characteristicspectraldatapoints．TheBiＧGAＧPLSmodelhad
thebestrobustnessandpredictedthequalityofunknownsamples (R２ ＝０．９５１,RMSEP＝１．５７,

RPD＝５．２７),whichwaspreliminarilyrealizedtoquicklyandaccuratelyforecastthequalityofYuan’an
yellowtea．Byanalyzingthespectralinformation,４５spectraldatapointsmainlyreflectedtheinformation
offunctionalgroupincluding—CHx,C＝Oand—NHx,representingthemonosaccharide,caffeine,theaＧ
nineandfreeproteincloselyrelatedtothequalityofthesamples．Theother３０spectraldatapointsmainＧ
lyreflectedtheinformationofthefunctionalgroupincludingO—H,amidebondandC—HandC—C
stretching,representinglignin,starchandcellulose．

Keywords　Yuan’anyellowtea;qualityevaluation;nondestructiveevaluation;nearinfraredspecＧ
troscopy;backwardintervalpartialleastsquares;geneticalgorithm;artificialneuralnetwork
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