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葡萄酒品种的研究
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摘要!针对葡萄酒的鉴别问题!通过电子鼻采集
,

种葡萄
酒的气味信息!应用
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算法对葡萄酒的气味特
征进行学习!并运用

HY-

超参数优化算法对
W1
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7@\LS

算法超参数进行自适应寻优!以
)

折交叉验证为指标评
估模型的性能#试验结果表明
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建立的判别模
型对葡萄酒样本的判别准确率为

(+9+!]

!优于传统的支
持向量机"随机森林"神经网络!验证了
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在葡
萄酒品种鉴别中的优越性#

关键词!葡萄酒$电子鼻$
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)

葡萄酒是一种极具风格和个性化的酒精饮料%不同

产地)不同年份)不同品种和不同工艺条件的葡萄酒均具
有显著的特征*

#

+

%其中葡萄品种是决定葡萄酒品质的重
要因素&目前%鉴别不同品种的葡萄酒的方式主要还是
利用品评专家的感官鉴定*

!

+来实现%受到个人经验和条
件的限制$而现有的仪器分析*

*

+

)理化分析*

>

+等只能从某
一或者某几个侧面反映葡萄酒的品质&

随着电子鼻技术的发展%很多研究人员开始利用这
一技术对葡萄酒品质特征进行快速判别&张振等*

)

+利用
表面声波型电子鼻对不同年份的黄酒样品进行采样%并
利用主成分分析法和典型判别分析对气体数据进行分
析%成功区分了

>

种酒龄黄酒样品&许春华等*

+

+利用电
子鼻指纹分析系统对张裕干白和长城干红的气味进行鉴
别%并采用主成分分析和线性判别分析法对传感器响应
信号进行分析%实现了对葡萄酒的风味评价&刘奕彤
等*

,

+利用电子鼻检测技术有效地鉴别了西拉)马瑟兰和
美乐

*

种品种干红葡萄酒的香气差异&宫雪*

$

+利用电子
鼻对不同葡萄品种酿造葡萄酒进行检测%结合主成分分
析方法和线性判别分析探索电子鼻的识别能力%结果显
示%电子鼻能很好地识别与分区葡萄酒的品种&
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是一种集成学习算法%具有较优的数据分
类能力%不易过拟合%在食品安全*

(

+

)信用评级*

#"

+

)电力评
估*

##

+

)疾病预测*

#!

+等方面可实现快速准确的判别%但目
前尚未见其在葡萄酒品种鉴别中的相关报道&研究拟提
出一种
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结合电子鼻检测的葡萄酒品种快速)

准确识别方法%以期为葡萄酒检测引入性能优异的算法&

#

!

材料与方法

#9#

!

材料与仪器
#9#9#

!

试验材料
赤霞珠)马瑟兰)西拉)梅洛)蛇龙珠)佳美)品丽珠

,

个品种干红葡萄酒样品"华夏产区
!"#$

年产的原酒%每

&'

&QQ'RSIMT?U-V%

第
*+

卷第
)

期总第
!!*

期
"

!"!"

年
)

月
"



种样品
#""

瓶%中粮华夏长城葡萄酒有限公司&

#9#9!

!

主要仪器
便携式电子鼻"

Y-U*

型%由
#"

个金属氧化物气体传
感器矩阵!如表

#

所示#)气体采集装置和信号处理单元
组成%德国

I1BA;4A;

公司&

表
#

!

Y-U*

传感器名称与性能描述
H0G2;#

!

X;4A8B40/;A04D

C

;BE8B/04:;D;A:B1

C

@184A

E8BY-U*

序号传感器
名称 性能描述

I [#M

芳香成分%苯类敏感
L [)X

灵敏度大%对氮氧化合物灵敏
M [*M

对氨类)芳香成分灵敏
' [+X

对氢化物有选择性
- [)M

对短链烷氢)芳香成分灵敏
& [#X

对甲烷类灵敏
\ [#[

对硫化物灵敏%对烃和硫的有机成分较灵敏
T [!X

对醇类)醛酮类灵敏
? [![

对芳香成分)有机硫化物灵敏
` [*X

对长链烷怪灵敏

#9!

!

试验方法
#9!9#

!

试验环境控制
!

室内温度
!!

"

!)j

%湿度
)"]

"

))]

&用移液器取每个酒样
*"" /W

并将酒样装于
)""/W

烧杯中%用保鲜膜密封%并使其与小瓶中的空气静
置平衡

#"/14

%使样品气体能充分挥发在密闭烧杯中%待
气体达到饱和平稳状态后进行正式试验&

#9!9!

!

电子鼻采样
!

采用直接顶空吸气法%气体采集前
以

*""/W

(

/14

的速率吸取经由活性炭处理的洁净空气%

对电子鼻的气室和气道进行清洗%清洗时间为
+"A

$检测
时%将进气针与补气针同时插入保鲜膜密封的烧杯中%电
子鼻内置气泵开始工作%以

*""/W

(

/14

的速率吸取样品
气体%采集间隔时间

#A

%采样时间为
("A

$为避免试验过
程中人为操作造成的偶然性误差%确保样品的准确性与
可靠性%对同一样品进行

*

次重复试验&每次采集后的
气体信息以文本方式保存到计算机内%以便进行后续的
数据分析处理&

#9*

!

建模方法
#9*9#

!
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算法
!

W1
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7@\LS

算法是一种基于
\L'H

的数据模型%是将弱学习器组合成强大的学习器
的集成学习算法*

#*

+

&算法中使用回归树作为弱学习器%

通过使用每个预测结果与目标值的残差作为下一个学习
的目标%获得当前残差回归树%每个树都学习所有先前树
的结论与残差%将多个决策树的结果加在一起作为最终
预测输出&利用直方图算法对特征进行预排序%并利用

节点展开方式进行树的构建%是一种高效)高精度)高性
能的分类算法&

#9*9!

!

支持向量机
!

支持向量机!

XZS

#是在分类分析中
的监督式演算法%利用分离超平面将两种或多种类别资
料做区分*

#>

+

&当资料为线性可分时%支持向量机透过决
策平面将不同类别资料进行区分%资料与决策平面的距
离成为边界%距离越大越能够明确的区分资料&面对非
线性的分类问题时%先计算每个资料与决策边界的最小
距离%再将所有的距离加总求最大值%得到区分线为分离
超平面&

#9*9*

!

随机森林
!

随机森林!

V&

#是以决策树为元分类
器%通过随机方式建立,森林-对样品进行训练并预测的
一种分类器*

#)

+

&使用拔靴法将数据随机进行取后放回的
动作%在数据取出后使用特征袋法随机选取训练数据集
特征来生成决策树%重复这样的动作建立出每棵独立的
决策树%最后对多颗决策树进行投票对分类结果进行
评断&

#9*9>

!

LY

神经网络
!

神经网络是由人工神经元所组成%

以人工神经元来模仿生物神经元的功能%再由人工神经
连接成网络%进而达到模仿生物神经网络的目的*

#+

+

&在
多层神经网络中%由于隐藏层没有理想输出值%只能透过
计算最后一个隐藏层中的误差来估计上一层的理想输出
值后来计算上一层的误差%通过这种方式一层一层的反
向分析传递到第一层%称之为反向传输神经网络
!

LYUU

#&

#9*9)

!

HY-

超参数寻优
!

以
HY-

算法对
W1

5

7@\LS

超
参数进行自适应寻优%假设

*

#

%

*

!

%6%

*

%

代表模型中选择
的超参数%

+

#

%

+

!

%6%

+

%

代表每个超参数的选择域$则模
型的超参数选择域空间定义为

+ T+

#

U+

!

U

6

U+

%

%

假设训练中的损失函数
!

!

5

#%当
*

+

+

的超参数使用
L

折交叉验证方法时%超参数的优化问题可以表示为最小
化公式"

;

!

*

#

T

#

L

,

L

$

T

#

!

!

*

%

X

$

@B014

%

X

$

F021D0@184

#% !

#

#

式中"

;

!

*

#'''

L

次损失函数的平均值$

L

'''交叉验证次数$

X

$

@B014

'''在训练集上训练$

X

$

F021D0@184

'''在验证集上验证$

!

!

*

%

X

$

@B014

%

X

$

F021D0@184

#'''损失值&

HY-

算法利用概率模型代理复杂优化函数*

#,

+

%概率
模型中引入了待优化目标的先验%模型能有效减少不必
要的采样%是考虑历史参数的一种搜索方法&

HY-

使用
顺序模型全局优化!

XSLQ

#方式进行超参数寻优*

#$

+

%利
用预期改进法!

-?

#作为优化准则%使用以往的超参数推
荐下一次的超参数&

''
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算法判别葡萄酒品种的研究



!

!

不同品种葡萄酒的识别与分析
!9#

!

电子鼻响应信号曲线
由图

#

可观察到%电子鼻响应值的变化趋势呈现一
定的规律%在

("A

的检测过程中%传感器的响应值先突然
升高%偏离原有基线%随着检测时间的延长%传感器的响
应值基本达到稳定状态%其中

L

)

&

)

\

)

T

)

?)

个传感器对

葡萄酒气味响应明显%

\

)

&

响应值更是高于
#)"

%表明葡
萄酒中存在甲烷类)烃和硫的有机成分&其他

)

种传感
器响应值都在

)

以下%没有变化或者变化不明显&通过
观察响应曲线%电子鼻设备能对葡萄酒进行检测%但想要
对每种品种进行建模分析%需要对数据进行进一步的
处理&

图
#

!

传感器响应图
&1

5

=B;#

!

X;4A8BB;A

C

84A;D10

5

B0/

!!

通过二维多项式拟合传感器响应曲线%其表达式"

D

T

-

"

\

-

#

5

\

-

!

5

!

% !

!

#

式中"

D

'''传感器吸附过程的响应值$

-

"

)

-

#

)

-

!

'''多项式曲线拟合系数$

5

'''传感器吸附时间%

A

&

采用每条拟合曲线的模型
*

个系数
-

"

)

-

#

)

-

!

作为
单个传感器特征值&

!9!

!
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判别模型的建立
试验中%共采用到

!#""

!

,

种品种
k#""

瓶
k*

次平
行试验#组葡萄酒的气味信息数据%每组数据具有

*"

!

#"

个传感器
k*

个特征值#维特征&
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算法经
Y

3

@784!9,

实现%采用
HY-

超参数寻优算法对模型超参
数进行选择%其中参数表述)取值范围)最终取值情况由
表

!

所示&采用
)

折交叉验证方法进行判别准确性评
估%将

!#""

组资料分为
)

个子集%每次轮流挑选
#

个子
集!

>!"

组#资料作为验证%剩下的
>

个子集!

#+$"

组#数
据作为训练资料%最后将

)

次的资料辨别率取平均作为

整体的辨别率&

从表
*

可以看出%

W1
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7@\LS

方法作为改进的集成算
法在葡萄酒的气味数据挖掘中表现出了优秀的判别准确
性&在

)

折交叉验证中%每次的判别准确率均高于
()]

%

并在第
*

次交叉验证中准确率高达
($9#"]

%提升了最终
的平均准确率%并且

)

折交叉验证避免了判别的偶然性
与单一性%有力地说明了

W1

5

7@\LS

模型的适用性&

!9*

!

不同算法性能的比较
为验证所提的

W1

5

7@\LS

在葡萄酒鉴别中的分类优
越性%选择支持向量机!

XZS

#)随机森林!

V&

#)神经网络
!

LYUU

#

*

种在电子鼻检测中常用的分类算法进行结果
的验证与比较&为保证各算法达到最优的效果%同样采
取

HY-

超参数寻优方法对模型进行优化%采用
)

折交叉
验证对模型进行分类准确性的判别&

由表
>

可知%

>

种算法对葡萄酒鉴别准确率均高于
("]

%说明电子鼻结合模式识别能有效地判别葡萄酒中
葡萄的品种$
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算法取得了最高的判别准确率%

说明
W1
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模型通过不断拟合前一棵树的误差能有

表
!

!

超参数信息
H0G2;!

!

T

3C

;B

C

0B0/;@B1:14E8B/0@184

参数名 取值范围 参数解释 最终超参数值
:82A0/

C

2;

2

G

3

2

@B;;

!

"9+

%

#9"

# 构造每棵树时列的子样本比
"9(

2;0B414

5

2

B0@;

!

"9"")

%

"9!

# 学习率
"9#)
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效提高分类准确率&其次为随机森林算法%说明对于特
征值与特征向量进行随机选取构建的,森林-能多气味数
据进行较全面的训练与学习%但因没考虑每棵树产生的
误差其分类效果劣于
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&通过比较得知%经典的
支持向量机算法和神经网络算法在验证集上的效果相对
较差%支持向量机平均判别准确率最低为

("9)*]

%并且
在第

)

次交叉验证中准确率为
$(9!(]

%在
>!"

个验证集
中有

>)

个被判别错误%其分类效果不佳&说明支持向量
机在对葡萄酒气味信息进行分类时无法寻找到最优的分
线性映射函数%无法对多品种的葡萄酒数据构建最优的
分类超平面&相较于支持向量机%神经网络展现了较优
良的分类效果%在

)

折交叉验证中其分类准确率均高于
("]

%并且平均准确率为
(!]

仅次于随机森林算法%说明
误差反向传播的神经网络算法通过不断减小误差能达到
较好的分类效果%然而每次训练样本仅为

#+$"

个%神经
网络无法得到最优的训练%固其分类效果欠佳&
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结论
利用电子鼻对赤霞珠)马瑟兰)西拉)梅洛)蛇龙珠)

佳美)品丽珠
,

种葡萄酒的气味进行采集&通过观察传
感器响应曲线提出二次多项式拟合方法对曲线进行拟
合%提取多项式

*

个系数作为
("A

传感器信号的特征值%

大大地降低了特征值的维度&然后%提出
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算
法对不同品种葡萄酒进行区分%并利用

HY-

参数寻优方
法对算法进行改进%最后对比支持向量机)随机森林)反
向传输神经网络算法的分类效果%结果表明
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模型的
)

折交叉验证平均准确率为
(+9+!]

%分类准确度
最高%验证了所提算法在葡萄酒品种鉴别中的优越性&

试验探索了电子鼻和
W1

5

7@\LS

模型在葡萄酒品种

检测中的可行性%为提高判别准确率后续将进一步探索
电子鼻数据%通过特征选择方法选取更具代表的葡萄酒
气味特征对其进行分析&
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