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绿茶杀青叶料含水率可见 近红外光谱检测*

胡永光摇 陈培培摇 赵梦龙
(江苏大学现代农业装备与技术教育部重点实验室, 镇江 212013)

摘要: 为实现绿茶杀青叶料含水率的快速无损检测,基于可见 近红外光谱分析建立含水率的预测模型。 使用

FieldSpec 3 型便携式地物光谱仪,采集 192 个杀青叶料样品的漫反射光谱信息,基于 X Y 共生距离的样本划分算

法 SPXY,确定 144 个样本的校正集和 48 个样本的预测集。 进行一阶微分和移动平滑滤波预处理后,采用相关系

数法优选出 11 个特征波段,建立了含水率检测的偏最小二乘回归、主成分回归、人工神经网络及其组合的模型。
结果表明,选用 5 个主成分的偏最小二乘回归模型最佳,其校正和预测模型的相关系数分别为 0郾 990 和 0郾 819,均
方根误差分别为 0郾 011 和 0郾 037,预测含水率的平均相对误差为 3郾 30% 。
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Determination of Water Content in De鄄enzyming Green Tea
Leaves Based on Visible鄄near Infrared Spectroscopy

Hu Yongguang摇 Chen Peipei摇 Zhao Menglong
(Key Laboratory of Modern Agricultural Equipment and Technology, Ministry of Education, Jiangsu University, Zhenjiang 212013, China)

Abstract: To determine the moisture content in de鄄enzyming green tea leaves rapidly and
nondestructively, prediction models were established based on visible鄄near infrared spectroscopy. Diffuse
reflection spectra of 192 samples were collected with a portable field spectrometer (FieldSpec 3, ASD),
among which 144 samples were partitioned to a calibration set and 48 samples to a prediction set using the
sample set partitioning method based on joint X Y distance. 11 sensitive bands were selected with
correlation coefficient method, and then moisture content models of partial least squares and principal
component regression, artificial neural network and their combination were established with the
preprocessing methods of the first derivative and moving average filter. The model comparison showed that
the prediction model of partial least squares regression was the best when 5 principal components were
adopted. The calibration and prediction correlation coefficients were 0郾 990 and 0郾 819 respectively, and
the root mean square errors of calibration and prediction were 0郾 011 and 0郾 037 respectively, and the
mean error of predicted moisture content was 3郾 30% .
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摇 摇 引言

杀青工艺作为优质绿茶清洁化加工的第一道工

序,通过短时高温,使叶内水分散发、内含物发生化

学反应[1],对绿茶品质的形成起着决定性的作用。
杀青叶料失水过多、过快,揉捻难以成条,产生焦叶,



易断碎;杀青叶料失水过少、过慢,产生红梗红叶,不
利于水蒸气和青气散发[2]。 在实际生产中,往往凭

借眼观、手摸等人工经验,来把握杀青的质量,判断

稍有失误,即会造成杀青叶料的浪费;而传统的干燥

称量法耗时长,会破坏样本,不能对杀青叶料含水率

进行实时监测。
近红外光谱分析技术因其快速、无损和成本低

等优点,在农业物料含水率检测上的应用较多[3 ~ 5],
在茶叶成分检测[6 ~ 8]、品质评价[ 9 ~ 10] 以及种类和产

地识别[11 ~ 13]方面的研究比较集中。 也有学者利用

近红外光谱分析技术,对茶叶的含水率检测进行模

型研究和仪器开发[14 ~ 18]。
为提高绿茶加工中杀青叶料含水率的检测精

度,本研究在波长 350 ~ 2 500 nm 范围内,现场实时

获取更多样本表面的漫反射光谱信息,建立杀青叶

料含水率的预测模型,从而为优质绿茶清洁化生产

中叶料含水率的在线监测与反馈控制提供技术支

持。

1摇 材料与方法

1郾 1摇 样品选择

本试验于 2012 年 4 月在丹阳市迈春茶场的制

茶车间内进行,杀青茶叶的品种为龙井 43。 从摊青

结束至杀青结束,配戴橡胶手套对杀青叶料进行现

场取样,蓬松铺放于玻璃皿中。 通过改变杀青时间

和加热温度,获取样品较大的含水率变化范围,并使

其按照一定梯度均匀分布。 试验共采集 200 个茶叶

杀青叶料样品。
1郾 2摇 光谱采集

1郾 2郾 1摇 光谱仪

使用美国 ASD(Analytical Spectral Device)公司

的 FieldSpec 3 型便携式地物光谱仪采集光谱,其光

谱波长范围为 350 ~ 2 500 nm, 其 中 在 350 ~
1 000 nm波段的采样间隔和分辨率分别为 1郾 4 nm
和 3 nm,在 1 000 ~ 2 500 nm 波段的采集间隔和分辨

率分别为 2郾 0 nm 和 10 nm,采样频率 10 Hz。 该光谱

仪通过无线网络由计算机操作控制。
1郾 2郾 2摇 光谱采集

使用卤素灯人工光源(Lowel 公司,色温 3 100 K,
14郾 5 V / 50 W),距离样品约 35 cm。 为避免背景光

的干扰,在制茶车间内,搭建一个不透光的工作间。
采用 25毅视场角的光纤探头,距离样品表面 20 cm,
使光谱扫描视场在样品范围内,测量方式为漫反射。
测定前进行系统配置优化和白板校正。 把杀青叶料

样品迅速拿到工作间,进行扫描光谱,每个样品重复

测量 3 次。 然后对其称量,并密封在干燥的信封中

保存。 杀青叶料样品的光谱采集试验场景,如图 1
所示。

图 1摇 茶叶杀青叶料漫反射光谱采集

Fig. 1摇 Collection of diffuse reflection spectrum for
de鄄enzyming tea leaf samples

1. 光源摇 2. 光纤摇 3. 样品摇 4. 光谱仪摇 5. 计算机

摇

1郾 3摇 杀青叶料含水率测定

含水率的测定使用 DZF 6050 型真空干燥箱

(控温精度 依 1益)和 BS210S 型电子天平(称量精度

0郾 000 1 g)。 根据国家标准 GB / T 8304—2002,将杀

青茶叶试样连同干燥皿置于(103 依 2)益干燥箱内

加热4 h,取出置于干燥器内,冷却至室温称量。 再

置于干燥箱中加热 1 h,取出置于干燥器内冷却,称
量(准确至 0郾 001 g)。 重复加热 1 h 的操作,直至连

续 2 次称量差不超过 0郾 005 g,即为恒质量,以最小

称量为准。 含水率的测定,进行 3 次重复。
含水率计算公式为[19]

M =
M1 -M2

M0
伊 100% (1)

式中摇 M———茶叶含水率,%
M1———茶叶试样和干燥皿干燥前质量,g
M2———茶叶试样和干燥皿干燥后质量,g
M0———茶叶试样质量,g

本试验使用 200 个绿茶杀青叶料样品,其含水

率范围为 41% ~75% 。

2摇 结果与分析

2郾 1摇 可见 近红外光谱波段分析

对采 集 的 所 有 漫 反 射 光 谱, 首 先 经 ASD
ViewSpec Pro 软件进行有效性检查,剔除测量粗大

误差的样本,最终确定 192 个有效样本;然后对 3 次

重复测量的光谱数据,经平均运算后作为各样本的

光谱测量值,最后以文本格式导出,用于数据预处理

和建模。
绿茶杀青叶料的典型光谱曲线如图 2 所示。 由

图可知,杀青叶料漫反射光谱特征与绿色植物光谱

响应基本一致[20],350 ~ 490 nm 波段主要是叶绿素

和类胡萝卜素的强吸收带,其平均反射率不超过

10% ;490 ~ 700 nm 波段是可见光的一个活性带,光
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谱曲线呈现“一峰两谷冶,该波段对植物水分有一定

的吸收;700 ~ 750 nm 波段有水的弱吸收谷,但被植

物反射率的急剧增高(红边效应)所掩盖,反应不明

显;在 750 ~ 1 300 nm 波段,由于光线在叶片内多次

散射,且色素和纤维素在该波段内几乎是透明的,故
只在 960 nm 和 1 120 nm 波长附近出现水的 2 个较

强吸收谷;在 1 300 ~ 2 500 nm 波段,由于叶片内部

液态水分的强烈吸收作用,在 1 450 nm 和 1 940 nm
附近出现明显的低谷[21]。 此外,由于空气中水分的

吸收作用,在 2 400 nm 波长以后出现了强烈的干

扰,在光谱曲线上形成了大量的垂直线,从而产生大

量噪声;为保证模型预测精度,建模时去除 2 400 ~
2 500 nm波段。

图 2摇 绿茶杀青叶样本的典型光谱曲线

Fig. 2摇 Typical visible鄄near infrared reflection
spectra of de鄄enzyming tea leaf samples

摇
2郾 2摇 建模

数据预处理和建模采用江苏大学自主开发的

NIRSA 软 件 系 统 ( 计 算 机 软 件 著 作 权 登 记 号

2007SR06801)。 该软件专门用于近红外光谱数据

分析和建模,可提供多元线性回归 ( Multivariate
linear regression, MLR )、 逐 步 回 归 ( Stepwise
regression, SWR)、 偏最小二乘回归 ( Partial least
squares regression, PLSR)、 主成分回归 ( Principal
component regression,PCR)、人工神经网络(Artificial
neural network,ANN)及其组合的多种建模算法。
2郾 2郾 1摇 样品集划分

选择具有良好代表性的样品构成校正集,不但

可减少重复建模的工作量,而且能增强模型的精度,
因此依据样本光谱差距挑选样本集,同时又要保证

样本按照理化值距离均匀分布。 基于 X Y 共生距

离的样本划分算法(Sample set partitioning based on
joint X Y distance,SPXY)是一种基于统计基础的

样本集选择方法,用光谱 理化值共生距离作为划分

依据,能最大程度表征样本分布,从而提高模型稳定

性[22 ~ 23]。 本研究选用 SPXY 算法,将所有样本按 3颐 1
划分成 144 个样本的校正集和 48 个样本的预测集。
2郾 2郾 2摇 预处理方法

为了消除来自高频随机误差、基线漂移、样品不

均匀、光散射和光程变化等对光谱响应产生的影响

和干扰,利于建模时有用信息的提取,以及提高模型

的稳健性,需要对样本的光谱数据进行预处理。 本

文采用了微分、平滑、归一化和标准正态变量变换等

预处理方法[24],建立 PLSR 模型,进行预处理方法

的研究。
基于各种预处理算法建模结果,对预测集中的

样本进行预测和验证;通过综合比较校正和预测模

型的相关系数(RC、RP)以及均方根误差(RMSEC、
RMSEP),确定相关系数高且均方根误差小的模型

为最佳模型。 不同预处理方法 PLSR 模型及其预测

的结果,如表 1 所示。

表 1摇 不同预处理光谱 PLSR 建模预测结果

Tab. 1摇 PLSR models based on different
preprocessing methods

预处理方法
校正模型 预测模型

RC RMSEC RP RMSEP

原始光谱

一阶微分 + MAF
二阶微分 + MAF
一阶微分 + MAF + 归一化

二阶微分 + MAF + 归一化

一阶微分 + MAF + SNV
二阶微分 + MAF + SNV

0郾 811
0郾 985
0郾 976
0郾 972
0郾 976
0郾 956
0郾 964

0郾 041
0郾 013
0郾 017
0郾 017
0郾 016
0郾 021
0郾 019

0郾 917
0郾 895
0郾 778
0郾 829
0郾 896
0郾 878
0郾 809

0郾 041
0郾 035
0郾 050
0郾 047
0郾 037
0郾 039
0郾 051

摇 摇 由表 1 可知,经过光谱预处理的模型均优于原

始光谱,其中基于一阶微分与移动平滑滤波(Moving
average filter,MAF)相结合预处理的模型最佳,其校

正相关系数为 0郾 985,校正均方根误差为 0郾 013,预
测相关系数为 0郾 895,预测均方根误差为 0郾 035。 但

在增加 归 一 化 和 标 准 正 态 变 量 变 换 ( Standard
normal variate transformation,SNV)预处理方法后,模
型结果并未得到优化,预测精度反而有所下降。 本

研究采用一阶微分与 MAF 相结合的预处理方法。
2郾 2郾 3摇 建模波段优选

本研究的光谱信息覆盖了可见 近红外光谱的

全部波段,信息量大,但也包含了部分冗余信息,会
在一定程度上影响模型的预测精度。 经波长优选剔

除不相关或线性相关变量,建立的模型更简化,预测

能力和稳健性更好。
采用相关系数法进行波段优选,绿茶杀青叶样

本预处理光谱相关系数如图 3 所示。 在图中选定相

关系数绝对值大于 0郾 2 的波长为优选波长[25],共计

包括 11 个特征波段,分别为 501 ~ 588、594 ~ 645、
651 ~ 673、 706 ~ 756、 785 ~ 973、 1 121 ~ 1 153、
1 218 ~ 1 223、1 273 ~ 1 395、1 409 ~ 1 597、1 823 ~
1 877和 1 887 ~ 1 971 nm。

671 农摇 业摇 机摇 械摇 学摇 报摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 2 0 1 3 年



图 3摇 波长 相关系数关系

Fig. 3摇 Relationship between wavelength and
correlation coefficient

摇
2郾 2郾 4摇 模型的建立与预测

MLR 和 SWR 算法在分析样品组分时,仅使用

部分特征波长点的光谱信息,易造成其他波长点光

谱信息的丢失,产生模型的过适应性。 PLSR 算法的

显著特点是利用了全部光谱信息,可以压缩所需样

品数量,将高度相关的波长点归于一个独立变量中,
根据为数不多的独立变量建立回归方程,通过内部

检验来防止过拟合现象[26 ~ 28]。 PCR 算法通过降低

光谱矩阵维数,消除共线性问题,而 ANN 可较好地

处理非线性问题。 本研究采用 PLSR、PCR、ANN 及

其组合的方法建立模型并进行比较分析。
表 2 给出了经一阶微分与 MAF 相结合的预处

理方法,不同算法在全波段和优选波段上的建模结

果。 综合比较校正模型和预测模型的相关系数、均
方根误差等指标可知,选不同算法建模效果差别较

大。 由表 2 可知,PLSR 模型的结果最佳,采用波段

优选进一步提高了 PLSR 模型的预测精度。 该模型的

主成分数分析如图 4 所示,可知主成分数为 5 时,预测

残差平方和(PRESS)达到最小,模型结果最佳,其校正

相关系数为 0郾 990,校正均方根误差为 0郾 011。
对建立的含水率检测模型,使用 48 个未知样品

进行预测验证,预测值与实测值之间的关系如图 5
所示。 经回归拟合知,二者之间的相关系数为

0郾 819,预测均方根误差为 0郾 037,预测含水率的平

均相对误差为 3郾 30% 。

3摇 结束语

针对绿茶加工杀青叶料含水率难于快速无损检

摇 摇

表 2摇 不同算法建模结果

Tab. 2摇 Model results with different algorithms

建模算法
校正模型 预测模型

RC RMSEC RP RMSEP

全波段摇

PLSR
PCR

PCA + ANN
PLS + ANN

0郾 960
0郾 811
0郾 985
0郾 985

0郾 012
0郾 042
0郾 013
0郾 013

0郾 799
0郾 659
0郾 626
0郾 701

0郾 039
0郾 045
0郾 055
0郾 035

优选波段

PLSR
PCR

PCA + ANN
PLS + ANN

0郾 990
0郾 851
0郾 985
0郾 986

0郾 011
0郾 043
0郾 012
0郾 013

0郾 819
0郾 797
0郾 812
0郾 779

0郾 037
0郾 039
0郾 043
0郾 044

图 4摇 不同主成分下的 PRESS 值

Fig. 4摇 PRESS values with different principal components
摇

图 5摇 PLSR 模型预测值与测量值关系

Fig. 5摇 Relationship between predicted value
of PLSR model and measured value

摇

测的现状,提出了一种基于可见 近红外光谱分析的

检测方法。 在波段 350 ~ 2 500 nm 范围内,获取茶叶

杀青叶料漫反射光谱信息,利用一阶微分与移动平

滑滤波相结合的预处理方法,提取出 5 个主成分,建
立了偏最小二乘回归模型,其预测相关系数为

0郾 819,均方根误差为 0郾 037,预测含水率的平均相

对误差为 3郾 30% 。
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