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摘要:[目的]对比光学特性参数[吸收系数(μa)和约化散

射系数(μ′s)]鉴别掺伪茶油的能力,并探索组合提取方式

对模型的提升效果.[方法]以植物油为试验材料,制备

不同质量分数的掺伪茶油;采用不同的预处理方式对光

学特性参数数据进行预处理,提取特征波段后建立随机

森林(RF)定性鉴别模型.[结果]经过竞争性自适应重加

权算法(CARS)和无信息变量剔除算法(UVE)进行特征

提取后,利用μa和μ′s 数据建立的模型鉴别准确率分别

为９５．６５％,９５．６５％和９８．５５％,９７．１０％,与 CARS特征提

取方式相比,组合提取方式(UVEＧCARS)使模型的鉴别

结果至少可提升１．４５％.[结论]利用μa 可更快速、准确

地实现对不同掺伪种类茶油的鉴别,采用组合提取方式

可有效提升模型鉴别能力.

关键词:光学特性参数;茶油鉴伪;定性模型;随机森林

Abstract:[Objective]Inordertocomparetheabilityofoptical

characteristic parameters [absorption coefficient (μa )and

approximatescatteringcoefficient(μ′s)]toidentifyadulterated

teaoilandtoexploretheenhancementeffectofthecombination

ofextractionmethodsonthemodeltoachieveafasterandmore

accurateidentification of different kinds ofadulterated oils．
[Methods] In this study, vegetable oils were used as

experimental materials to prepare adulterated tea oils with

differentmassfractions．Differentpreprocessing methodswere

usedto preprocesstheopticalcharacteristicparameterdata,

followedbyfeaturebandextractionandsubsequentestablishment

ofa Random Forest (RF)qualitativeidentification model．

[Results]AfterCRASandUVEＧCARSfeatureextraction,the

identificationaccuraciesofthemodelsbuiltusingμaandμ′swere

９５．６５％,９５．６５％,and９８．５５％,９７．１０％,respectively．The

combinedextraction method (UVEＧCARS)resulted in an

improvement of at least １．４５ percentage points in the

identificationresultsofthe modelscompared withtheCARS

featureextraction method．[Conclusion]Theidentificationof

differentadulteratedtypesofteaoilcanberealizedmorequickly

andaccuratelybyusingμa．Thecombinedextractionmethodcan

effectivelyimprovetheidentificationabilityofthemodel．

Keywords: optical characteristic parameters; tea oil

authentication;qualitativemodeling;randomforests

茶油是中国特有的一种植物油,具有较高的营养价

值,可提供人体必需的脂肪酸和脂溶性维生素[１].但是,

一些不法商贩为了谋取更多利润,常在茶油中加入廉价

植物油,损害消费者的合法权益[２].

目前,常用的植物油掺伪检测方法有气相色谱法[３]、

核磁共振法[４]、近红外光谱技术[５]等传统检测技术.与

传统检测技术相比,积分球技术采用光学特性提供有关

化学成分、微观结构和纹理的信息,进而提高鉴别准确

率,且其设备简单,搭建方便.因此积分球技术已成为食

品和农 业 领 域 性 能、质 量 和 安 全 评 估 的 重 要 研 究 课

题[６－７],在苹果、马铃薯等果蔬检测中被广泛应用[８－９].

方振欢[１０]使用基于单积分球的农产品组织光传输特性参

数手动、自动检测装置,发现猕猴桃不同部分组织的光学

特性存在显著差异.Sun等[１１]采用积分球技术分析健康

洋葱和腐烂洋葱切片在７００~１０００nm 范围内的吸收系

数(μa)和约化散射系数(μ′s),发现洋葱汁液的μa测量结

果比洋葱切片的更加准确.但是针对植物油掺伪的相关

研究较少.近年来,有关学者[１２]利用生物组织结构的相

似性特征,采用积分球技术对液体样本的光学特性参数
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进行检测,表明积分球技术可用于检测液体样本.庞妍

妍等[１３]利用开发的双积分球系统采用分步建模的方法,

发现可利用μa区分掺假植物油品种.

研究拟利用光学特性参数建立不同种类掺伪茶油的

鉴别模型.采用多种光谱预处理方式对光学特性参数数

据进行预处理,分别筛选出μa和μ′s 的最佳预处理方式;

以竞争性自适应重加权算法(CARS)、无信息变量剔除算

法(UVE)以及二者组合(UVEＧCARS)的方式分别对最

佳预处理光学特性参数进行特征提取;利用 RF建立不同

种类掺伪茶油的定性模型,分别以准确率(ACC)、灵敏度

(TPR)和特异性(FPR)对模型进行评价,以期提升对不

同掺伪种类样本的识别能力.

１　材料与方法

１．１　试验材料

茶油、菜籽油、玉米油、大豆油、葵花籽油、花生油:

市售.

１．２　试验装置

单积分球系统由ISPＧR积分球、HL１０００卤钨灯、美
国 Ocean光纤光谱仪、光纤、反射皿和计算机组成(图１).

１．HL１０００卤钨灯　２．样本　３．ISPＧR积分球　４．光纤

５．Ocean光纤光谱仪

图１　积分球采集方式示意图

Figure１　Schematicdiagramofintegratingsphere

acquisitionmethod

１．３　试验方法

１．３．１　样品制备　将５种植物油按不同比例(１％,２％,

３％,４％,５％,７％,９％,１０％,１５％,２０％,３０％,４０％)分

别加入到茶油中制作样本,得纯茶油样本５０组,不同掺

伪比例样本１８０组,共２３０组样本.

１．３．２　光学特性参数采集及计算　在２００~１１００nm 波

段内,使用光谱仪采集样品的光谱信息,设置积分时间为

３７ms,平均次数为１００.光谱采集前,打开光源,预热

３０min,采集样本的光谱数据,并根据式(１)、式(２)计算

反射率和透射率,利用逆向倍增算法(IAD)[１４]得到μa和

μ′s.IAD算法的迭代计算流程如图２所示[１１].

Rt＝
R－RDARK

Rref－RDARK
, (１)

Tt＝
T－TDARK

Tref－TDARK
, (２)

式中:

Rt———总反射率;

Tt———总透射率;

RDARK———反射时的暗场光谱;

Rref———积分球采集的标准白板的反射强度;

Tref———积分球采集的透射强度;

TDARK———透射时的暗场光谱;

R———采集样品的反射强度;

T———采集样品的透射强度.

图２　IAD算法迭代流程

Figure２　IterationflowchartofIADalgorithm

１．３．３　光学特性参数预处理　利用SavitzkyＧGolay(SＧG)

平滑处理、导数算法(SGＧ１stDeriv、SGＧ２stDerive)和数据增

强变换(均值中心化 MC、归一化 NOR)方法对光学特性

参数进行预处理.

１．３．４　特征波段提取　利用交互验证选出均方根误差最

低的波长变量子集作为优选波长变量子集[１５].CARS模

型采用十折交叉验证,实际运行次数为１００次,每次提取

８０％的样本作为训练集.依据 UVE回归系数向量的均

值与标准偏差的商的绝对值,决定光谱变量是否被选

取[１６],采用最佳因子数为１０.

１．３．５　建模方法　支持向量机(SVM)是一种有监督学习

模式的识别算法.该算法基于统计学理论的机器学习方

法,成功解决了机器学习中高维度和局部极值等问题,且

该算法的决策边界是对学习样本求解的最大边距超平

面,可 以 将 问 题 转 化 为 一 个 求 解 凸 二 次 规 划 的

问题[１７－１８].

随机森林(RF)是一种用于分类和回归的机器学习方

法,是一个树状预测器的组合,每个树都取决于独立抽样

１３
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的随机向量的值,且对森林中的所有树木都均匀分布.

该算法的优点是对数据集中的噪声有较强的鲁棒性,不
需要另外预留数据做交叉验证[１９].

利用 KＧS 方 法 按 ７∶３ 划 分 数 据 集,其 中 训 练 集

１６１组,测试集６９组.

１．３．６　评价指标　分别基于μa和μ′s 建立RF定性模型,

并使用准确率(ACC)、灵敏度(TPR)、特异性(FPR)作为

模型的评价指标[２０].按式(３)~式(５)分别计算 ACC、

TPR和FPR.

ACC＝
TP＋TN

TP＋TN＋FP＋FN
, (３)

TPR＝
TP

TP＋FN
, (４)

FPR＝
TN

FP＋TN
, (５)

式中:

TP———实际是某类油且预测为该类油的样本数;

FN———实际是某类油但预测不为该类油的样本数;

FP———实际不是某类油但预测为该类油的样本数;

TN———实际不 是 某 类 油 且 预 测 不 是 该 类 油 的 样

本数.

２　结果与讨论

２．１　光谱分析及数据预处理

２．１．１　光谱数据分析　由图３(a)可知,在３５０~５００nm
波段范围内,纯茶油和掺伪油的μa曲线相差较大,且在

４４０nm 左 右 较 为 明 显.由 图 ３(b)可 知,在 ２００~
１１００nm 波段范围内,纯茶油和掺伪油的μ′s 曲线相差

较小.６９０nm 左右的波谷为—C—H 伸缩振动的五级倍

频,９４０nm 左右的波谷为—C—H 的三级倍频[２１].

图３　纯茶油和掺伪油的μa和μs′曲线图

Figure３　μaandμs′curvesofpureteaoilandadulteratedoil

２．１．２　数据预处理　在光谱采集中,外界环境产生的噪

声、散射光等因素极易对模型准确性造成干扰,而光谱预

处理可以有效降低该方面的影响[２２].

　　由表１可知,经预处理后,采用μa和μ′s 数据建立的

模型鉴别准确率均有所提升,与未经预处理的光学特性

参数相比,μa经MC预处理后的预测结果为９８．７０％,提

表１　不同预处理方式下光学特性参数模型的准确率

Table１　Accuracy of parametric modeling of optical

propertieswithdifferentpreprocessingmethods
％

预处理方式 μa模型 μs′模型

无处理 ９６．０９ ９６．９６

SＧG平滑 ９６．９６ ９９．１３

SGＧ１stDeriv ９８．２６ ９９．１３

SGＧ２stDerive ９８．２６ ９９．５７

MC ９８．７０ ９７．３９

NOR ９８．２６ ９８．２６

升了２．６１％;μ′s 经SGＧ２stDerive预处理后的预测结果为

９９．５７％,提升了２．６１％.因此,利用 MC和SGＧ２stDerive
预处理后的μa和μs′建立不同种类掺伪茶油的定性鉴别

模型,预处理后的曲线如图４所示.

２．２　RF模型分析

利用 CARS和 UVEＧCARS组合的方式分别对预处

理后的光学特性参数进行特征波长提取,并建立 RF快速

鉴别模型,并将原始光谱数据(FS)建立的定性鉴别模型

分别与特征波长提取后建立的模型进行对比.其中特征

提取结果见表２,鉴别准确率见表３.

　　由表２和表３可知,在μa方面,基于 CARS和 UVEＧ
CARS所提取的光学特性参数建立的 RF模型(CARSＧ
RF、UVEＧCARSＧRF)测 试 集 准 确 率 分 别 为 ９５．６５％,

９８．５５％,分别比FSＧRF模型提高了１．４５％,４．３５％;在μ′s

方面,CARSＧRF、UVEＧCARSＧRF模型的测试集准确率分

别为９５．６５％,９７．１０％,均高于FSＧRF模型的,说明 UVEＧ
CARS组合特征提取方式可有效提升模型的鉴别准确

性 .两种光学特性参数UVEＧCARS模型的准确率分别

２３

安全与检测SAFETY &INSPECTION 总第２７３期|２０２４年７月|



图４　利用 MC和SGＧ２stDerive预处理的μa和μs′数据曲线图

Figure４　Plotofμaandμs′datapreprocessedusingMCandSGＧ２stDerive

表２　CARS和 UVEＧCARS特征提取结果

Table２　CARSandUVEＧCARSfeatureextractionresults

光学特性参数 特征提取方式 特征提取数量 特征提取波长/nm

μa CARS ２１ ４１４．０,４２４．８,４３８．８,４３９．２,４４０．３,４４９．９,４５１．３,４５１．７,４５２．１,４６７．８,４６８．２,

４６８．５,４６８．９,４８８．２,４８８．９,６５５．４,６５５．８,６５６．１,６８７．２,６９７．９,６９８．９

UVEＧCARS ８ ５０８．１,５１０．２,５１０．９,５３６．４,５３６．７,５５７．６,５８８．６,６１３．２

μs′ CARS ３５ ７０１．２,７０４．９,７０７．５,７０９．２,７１７．８,７２２．１,７２５．７,７２８．０,７３０．３,７３０．６,７３２．２,

７３９．８,７７１．６,８６１．４,８６５．０,８６５．４,８６５．７,８８４．０,８８４．６,８９５．４,８９７．５,９０５．３,

９０５．６,９１３．４,９１４．３,９１４．６,９１７．３,９１７．９,９１８．８,９２５．０,９３５．６,９３５．９,９４１．８,

９４６．１,９５６．０

UVEＧCARS １１ ５５５．２,７３７．５,７７１．０,７７１．６,７７７．１,７８８．０,７８８．３,７８８．７,８１０．９,８２４．１,８５９．２

表３　RF模型的掺伪油鉴别准确率

Table３　AccuracyofRFmodelinidentifyingdifferent

typesofadulteratedoils ％

特征波长

提取方法

μa模型

训练集 测试集

μs′模型

训练集 测试集

FS １００．００ ９４．２０ １００．００ ９４．２０

CARS １００．００ ９５．６５ １００．００ ９５．６５

UVEＧCARS １００．００ ９８．５５ １００．００ ９７．１０

为９８．５５％,９７．１０％.

利用μa和μ′s 数据建立的 RF模型测试集的灵敏度

和特异性结果如图５所示.

　　由图５(a)可知,采用μa建立的 RF模型对纯茶油、掺

伪大豆油、掺伪菜籽油和掺伪玉米油的鉴别能力较强,对

于葵花籽油的鉴别能力相对较弱.鉴别葵花籽油的模型

中,UVEＧCARSＧRF模型的灵敏度为９２．８６％,比 FSＧRF
和CARSＧRF模型分别高了２６．１９％,１７．８６％;鉴别花生

油的模型中,UVEＧCARSＧRF模型的灵敏度比 CARSＧRF
模型的提高了６．２５％.由图５(b)可知,鉴别葵花籽油和

玉米油的模型中,UVEＧCARSＧRF模型的特异性分别比

CARSＧRF模型提高了１．５９％和１．７２％;对掺伪花生油而

言,UVEＧCARSＧRF 模 型 的 特 异 性 分 别 比 FSＧRF 和

CARSＧRF模型提高了５．１１％和０．１８％.由图５(c)可知,

采用μ′s 建立的 RF模型对掺伪玉米油的鉴别能力较强;

UVEＧCARSＧRF模型中掺伪菜籽油和掺伪花生油的灵敏

度均比FSＧRF模型提高９．０９％;掺伪大豆油的模型中,

UVEＧCARSＧRF模型的灵敏度分别比 FSＧRF和 CARSＧ

RF模型提高了１８．１８％和９．０９％.由图５(d)可知,UVEＧ

CARSＧRF模型中纯茶油的特异性比 CARSＧRF模型提高

了１．８２％;掺伪菜籽油和掺伪葵花籽油的模型中,UVEＧ

CARSＧRF 模 型 的 特 异 性 分 别 比 FSＧRF 模 型 提 高 了

３．３９％和１．６９％.表明 UVEＧCARS特征提取方式有效提

升了模型的鉴别能力.

　　为了更加直观地观察不同种类掺伪油的鉴别结果,

建立不同模型的混淆矩阵图如图６所示.

　　由图６可知,基于μa建立的模型中,FSＧRF模型有

４个样本判断错误,均将掺伪葵花籽油误判为掺伪花生

油;CARSＧRF模型有３个样本判断错误,将２个掺伪葵花
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图５　μa和μs′建立的 RF模型测试集的灵敏度和特异性结果

Figure５　PlotofsensitivityandspecificityresultsforthetestsetofRFmodelsbuiltbyμaandμs′

图６　μa和μs′RF模型测试集混淆矩阵

Figure６　Confusionmatrixofμaandμs′RFmodeltestset
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籽油样本分别误判为掺伪花生油和掺伪玉米油,有１个

掺伪花生油样本误判为掺伪葵花籽油;UVEＧCARSＧRF
模型有１个样本判断错误,将掺伪葵花籽油误判为掺伪

花生油.基于μ′s 建立的模型中,FSＧFR模型有４个样本

判断错误,将２个掺伪大豆油分别误判为掺伪菜籽油和

掺伪葵花籽油,有１个掺伪菜籽油误判为掺伪玉米油,

１个掺伪花生油误判为掺伪菜籽油;CARSＧRF模型中有

３个样本判断错误,１个纯茶油误判为掺伪葵花籽油,１个

掺伪大豆油误判为纯茶油,１个掺伪葵花籽油误判为掺伪

玉米油;UVEＧCARSＧRF模型有２个样本判断错误,１个

纯茶油误判为掺伪大豆油,１个掺伪葵花籽油误判为掺伪

玉米油.综上,UVEＧCARS特征提取方式可有效提升模

型对掺伪茶油的鉴别能力.

２．３　模型结果分析

对比采用μa和μs′数据建立的定性鉴别模型准确率、

灵敏度和特异性可知,采用μa数据建立的定性鉴别模型

对不同种类掺伪油的鉴别效果较好,而采用μs′数据建立

的模型鉴别能力相对较弱,可能是不同植物油中维生素E
等成分有所不同,导致掺伪后茶油中维生素 E含量也发

生了变化,且维生素E主要吸收波段为４００~６００nm.因

此,μa和μs′可以更好地区分出不同种类的掺伪茶油.

对比 CARS和 UVEＧCARS组合特征提取方式的模

型准确率结果可知,组合特征提取方式可以更好地对不

同种类掺伪油进行鉴别.UVE算法主要是剔除无关变

量,CARS则是经过多次采样后,选择最佳的波长变量子

集为特征波长.UVEＧCARS组合特征提取方式是在剔

除无关变量后,再次对信息进行特征提取,最后提取出更

多的有用信息.因此,UVEＧCARS组合特征提取方式可

增强模型的鉴别准确率.

３　结论

研究了单积分球技术对不同掺伪种类茶油的鉴别能

力.结果表明,利用吸收系数数据建立的鉴别模型中,

UVEＧCARSＧRF模型具有较好的鉴别能力,其鉴别准确

率为９８．５５％,与FSＧRF模型相比提升了４．３５％;利用约

化散射系数数据建立的模型中,UVEＧCARSＧRF模型鉴

别准确率为９７．１０％,与FSＧRF模型相比提升了２．９％,说

明采用竞争性自适应重加权算法和无信息变量剔除算法

组合的特征提取方式可有效提升模型的准确率.采用吸

收系数建立的模型具有较好的灵敏度和特异性,且可有

效区分多种不同种类的掺伪油,因此,采用吸收系数数据

建立的模型鉴别效果较好.试验样本主要为市售植物

油,不能保证试验油的纯度,后续可采用油料作物提取的

植物油进行研究.
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