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基于近红外光谱的铁观音乌龙茶烘焙程度判别及

品质预测
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摘要：【目的】鉴定烘焙过程中铁观音乌龙茶的品质。【方法】使用近红外光谱技术对烘焙过程中的铁观音乌

龙茶进行无损检测，并使用化学测量法对铁观音乌龙茶内在品质的变化进行分析。基于近红外光谱数据，

对光谱进行预处理和降维分析，使用支持向量机（support vector machine，SVM）和反向传播神经网络（back 

propagation neural network，BPNN）构建铁观音乌龙茶烘焙程度判别模型。基于近红外光谱数据结合内在品

质，使用偏最小二乘回归（partial least squares regression，PLSR）构建品质预测模型。【结果】通过茶叶内在品

质的变化和感官评审将铁观音乌龙茶的烘焙程度划分为烘焙不足、烘焙适度和烘焙过度。在全波段光谱数

据模型下，用多元散射校正（multiple scatter correction，MSC）进行预处理，用 BPNN 构建判别模型时，判别效

果最优，测试集准确率为 100.00%。对 4 个内在品质进行预测时，连续投影变换（successive projections 

algorithm，SPA）算法结合 PLSR 的预测模型的精度均为最优。游离氨基酸、茶多酚、儿茶素和咖啡碱的最佳

预测模型的测试集决定系数（determination coefficient of prediction，R 2
P）分别为 0.949 6、0.944 3、0.950 8 和

0.740 0。【结论】该研究实现了铁观音乌龙茶烘焙程度的精准判别和品质的快速预测，为乌龙茶烘焙程度的

精准判别和控制提供了理论依据。
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Abstract: [Objective] This study aims to assess the quality of Tieguanyin oolong tea during the baking process. 

[Method] Near-infrared spectroscopy was used for non-destructive detection of Tieguanyin oolong tea during the 

baking process and chemometrics was employed to analyze the changes in the intrinsic quality of the Tieguanyin 

oolong tea. Spectral preprocessing and dimensionality reduction were conducted for the near-infrared spectral 

data. Support vector machine (SVM) and back propagation neural network (BPNN) were adopted to construct 

discrimination models for the baking degree of Tieguanyin oolong tea. Combining the near-infrared spectral data 

with intrinsic quality data, partial least squares regression (PLSR) was employed to build quality prediction 

models. [Result] According to the changes in intrinsic quality and sensory evaluation results, the baking degree 

of Tieguanyin oolong tea can be graded into under baking, moderate baking, and over baking. Under the full-
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spectrum spectral data model, with preprocessing as multiple scatter correction (MSC) and the discriminant 

model as BPNN, the discriminant effect was the best, and the accuracy rate of the test set was 100.00%. When 

predicting the four intrinsic quality properties, the prediction model combining the successive projections 

algorithm (SPA) with PLSR had the best accuracy. The determination coefficients of prediction (R 2
P) of the best 

prediction model for free amino acids, tea polyphenols, catechins, and caffeine were 0.949 6, 0.944 3, 0.950 8, 

and 0.740 0, respectively. [Conclusion] This study realized the accurate discrimination of the baking degree and 

the rapid prediction of quality of Tieguanyin oolong tea, providing a theoretical foundation for the accurate 

discrimination and control of oolong tea baking.

Keywords: Tieguanyin oolong tea baking; near-infrared spectroscopy; degree discrimination; quality prediction

茶是中国的一种源远流长的传统民俗饮品，

有几千年的发展历史［1］。根据加工工艺的差异，

茶叶可划分为六大类，乌龙茶便是其中之一，它属

于绿茶与红茶之间的半发酵茶种［2］。乌龙茶的口

感别具一格，既保留了传统绿茶的鲜爽，又融合了

传统红茶的香醇，故而享有“绿叶红镶边，七泡有

余香”的美誉。乌龙茶主要产自中国的福建、广东

及台湾等地区，以其独特的香气与丰富的口感享

誉国内外。铁观音是乌龙茶的典型代表，起源于

福建省安溪县［3］。铁观音以其独特的兰花香和甘

甜回味著称，茶汤清澈金黄、口感圆润，且具有较

高的抗氧化活性和多种健康功效。铁观音的制作

工艺复杂，包括采摘、萎凋、摇青、杀青、揉捻、烘焙

等多个环节，其中烘焙尤为关键，它对茶叶的风

味、香气及最终品质有重要影响［4］。茶叶内的化

学成分（如游离氨基酸、茶多酚类、咖啡碱等）在烘

焙过程中会随着烘焙程度的不同而发生变化［5］。

烘焙适度可以增添茶叶的香气，使茶汤口感更加

醇厚；烘焙过度可能会导致茶叶苦涩感增加、香气

损失；烘焙不足则可能无法充分激发茶叶的固有

风味。因此，精确判别和控制乌龙茶的烘焙程度

对于确保茶叶的最佳品质至关重要［6］，这不仅影

响了茶叶的感官体验，还决定了茶叶的整体风味

和市场接受度。

传统的茶叶品质的检测主要依赖制茶师的感

官评审，这种方法具有一定的主观性，容易受到评

估者个人经验和状态的影响，导致结果的可靠性

和一致性不足。为了克服感官评审的局限性，通

过无损检测技术检测食品质量逐渐成为研究重

点，如计算机视觉技术、电子鼻技术、近红外光谱

技术、电子舌技术、高光谱技术等广泛应用于茶

叶［7-9］、肉类［10-11］、牛奶［12-13］等食品的质量检测。近

红外光谱技术因快速、准确且无损的优势而备受

关注。近红外光谱技术能够通过分析茶叶中化学

成分的特征吸收光谱图，客观地评估茶叶的品

质［14］。Tian 等［15］证明了将主成分分析（principal 

component analysis，PCA）和近红外光谱相结合可

以区分不同地理位置的甜茶，利用不同的光谱预

处理方法建立光谱信息与成分含量之间的 PLSR

模型，能够有效预测黄酮类化合物含量。Wang

等［16］针对鲜茶叶在采收后不断失水的问题，建立

了基于近红外光谱的鲜茶采后水分在线检测系

统。Ren 等［17］为实现茶叶中灰分的快速、有效定

量分析，提出了利用国产微型近红外光谱仪结合

多变量分析快速检测红茶中的灰分含量。Ren

等［18］发现便携式近红外光谱技术与化学测量学方

法相结合，可提高滇红品质预测性能。Jia 等［19］建

立了基于近红外光谱的越州龙井茶不同品质等级

感官质量评分、总儿茶素和咖啡因的定量预测模

型。Wu等［20］发现可见-近红外光谱技术与多变量

分析相结合，可快速、无损评估抹茶的粒径以及茶

多酚与游离氨基酸的比例。Ding等［21］提出了一种

基于近红外光谱的茶叶品质等级划分方法。上述

研究表明，基于近红外光谱技术建立判别模型对

茶叶质量、品种、等级等进行鉴别，可实现对茶叶

的定性分析。此外，结合茶叶品质指标可构建茶

叶品质成分定量预测模型。

因此，该研究利用近红外光谱技术结合化学

测量法，对烘焙过程中铁观音乌龙茶的内在品质

进行检测，基于机器学习构建了铁观音乌龙茶烘

焙程度判别模型及品质预测模型，实现了对烘焙

乌龙茶的定性和定量分析。

1　材料与方法

1.1　样品

清香型安溪铁观音乌龙茶：购于福建省泉州
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市雁石峰农家茶品牌店。铁观音乌龙茶茶叶已经

经过茶农前期制作加工，热炒后茶叶的含水率为

5%~8%。采用分阶段式烘焙法对铁观音乌龙茶进

行烘焙，参照文献［22］，设置烘焙条件为：90 ℃烘

焙 2 h，110 ℃烘焙 2 h，130 ℃烘焙 2 h（烘焙笼中茶

叶质量为 200 g，摊叶厚度为 1 cm）。每隔 30 min

对茶叶进行取样，［0，180］ min时每次取 10个茶叶

样品，（180，300］ min 时每次取 15 个茶叶样品，

（300，360］ min 时每次取 30 个茶叶样品。取出的

茶叶立马进行研磨过筛处理，置于近红外光谱仪

下进行测定，然后真空保存这些茶叶粉末并冷藏

于-4 ℃冰箱，用于后续内在品质的测定。

1.2　仪器与设备

烘焙笼：AK-HP020 型，安溪县泰旺机械设备

有限公司；研磨机：JYL-C012 型，九阳股份有限公

司；电子天平：FA124C 型，上海力辰邦西仪器科技

有限公司；离心机：TG-16G 型，上海川一实验仪器

有限公司；数显恒温水浴锅：HH-1 型，上海力辰邦

西仪器科技有限公司 ；紫外可见分光光度计 ：

UV-1800 型，日本岛津公司；分样筛：50 目型，上海

言锦丝网加工厂；近红外光谱仪：NIR2500 型，上

海复享光学股份有限公司。

1.3　内在品质测定及感官评审

对研磨并过筛之后的茶叶粉末进行内在品质

测定。含水率参照 Song 等［22］的方法测定；游离氨

基酸质量分数依据 GB/T 8314—2013《茶  游离氨

基酸总量的测定》测定；茶多酚质量分数和儿茶素

质量分数依据 GB/T 8313—2018《茶叶中茶多酚和

儿茶素类含量的检测方法》测定；咖啡碱质量分数

依据 GB/T 8312—2013 《茶  咖啡碱测定》测定。酚

氨比（茶多酚质量分数与游离氨基酸质量分数的

比值）参照葛诗蓓等［23］的方法计算。感官评审由 5

名专业评茶员根据 GB/T 23776—2018《茶叶感官

审评方法》对茶叶的 5个项目打分：外形（20%）、汤

色（5%）、香气（35%）、滋味（35%）以及叶底（5%），

每项均按照百分制进行。计算 5 位评茶员的各项

分数的平均值，再根据各项得分占比计算该茶叶

的感官评审总得分。

1.4　近红外光谱测定

室温下，在光谱采集前对仪器进行预热，设置

近红外光谱仪测量模式为吸收模式，并设置近红

外光谱仪参数，积分时长为 100 ms，每条光谱都经

过 32 次扫描，最后保存的光谱数据为 32 次的平均

光谱数据，每次扫描时间 3.2 s。光谱平滑处理采

用默认窗口设置，即窗口参数为 0。于 900~2 500 

nm 波段对研磨过筛后的茶叶粉末进行光谱信息

采集，每个茶叶样品采集 3 条曲线，3 次光谱平均

值为该份样品的光谱曲线，共 180 条近红外光谱

曲线。

1.5　近红外光谱的预处理与降维处理

采集到的近红外光谱中往往含有仪器和外界

环境引起的噪声，如基线漂移和杂散光，这些噪声

会干扰分析。因此通常对近红外光谱进行预处理

分析，具体方法为：用 Savitzky-Golay（S-G）平滑去

除高频噪声并保留信号的特征细节；用标准变量

变换（standard normal variate，SNV）减少因仪器响

应或样品差异导致的基线漂移和强度变化；用

MSC 减少散射引起的光谱失真；用一阶导数（first 

derivative，FD）识别重叠峰或消除基线漂移；用二

阶导数（second derivative，SD）识别精细结构和提

高分辨率。

由于光谱数据中变量较多，且包含了许多与烘

焙茶叶品质无直接关联的多余信息，因此有必要对

光谱数据进行降维处理，以精简信息，提高分析效

率。使用 PCA、竞争性自适应重加权（competitive 

adaptive reweighed sampling，CARS）算法、SPA 算

法和随机蛙跳（random frog，RF）算法对近红外光

谱数据进行降维处理。

1.6　模型建立

SVM 作为一种监督学习算法，其核心原理为：

在特征空间中寻找一个最优超平面，该超平面是最

大化 2类数据点之间的分隔间隔，同时能确保那些

最接近此分隔边界的数据点（即支持向量）与超平

面之间的距离最大化。BPNN 是一种用于神经网

络训练的模型，它通过计算损失函数相对于各个网

络权重的梯度信息来调整这些权重，从而最小化预

测误差。作为监督学习技术中的核心优化手段之

一，BPNN 模型在深度学习和机器学习模型的训练

过程中发挥着举足轻重的作用，广泛应用于各类模

型的性能提升与优化。为了区分铁观音乌龙茶的

烘焙程度，本文使用这 2种判别模型进行判别。

PLSR 作为一种多变量统计分析方法，广泛应

用于数据分析领域，尤其擅长处理包含众多自变量

与因变量的复杂数据集。因此，该研究利用 PLSR
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构建了烘焙乌龙茶品质的预测模型。均方根误差

（root mean square error，RMSE）和 决 定 系 数

（coefficient of determination，R2）是 2种常用的模型

评估指标，分别衡量了模型预测值与实际值之间的

偏差程度以及模型对数据的拟合度 ，R2 越大、

RMSE 越小表明模型预测性能越好、预测效果越

佳。通过计算训练集均方根误差（root mean square 

error of cross-validation，RMSECV）和训练集决定

系数（determination coefficient of cross-validation，

R2
CV），可以评估预测模型的训练性能。对于测试

集，采用测试集均方根误差（root mean square error 

of prediction，RMSEP）、R2
P 和 剩 余 预 测 偏 差

（relative percentage deviation，RPD）作为评价指标。

1.7　数据处理与分析

使用 Morpho 3.2 软件采集近红外光谱数据，

使用 Excel 和 SPSS 软件进行数据统计分析，使用

Origin 软件绘制图表，使用 Matlab 软件进行数据

处理与建模。

2　结果与讨论

2.1　内在品质分析

随着乌龙茶烘焙程度的加深，茶叶内在品质

会发生一定变化。游离氨基酸是茶叶中鲜味的主

要来源；茶多酚是茶叶中的主要抗氧化物质，影响

茶叶的颜色、口感和健康效应；儿茶素是一类主要

的茶多酚，是导致茶叶带有苦涩口感的关键因素

之一；而茶叶中的咖啡碱，作为一种生物碱，能够

激发中枢神经系统的活性，具有提神醒脑的效果，

并赋予茶叶轻微的苦味［24］。如图 1 所示，随着烘

焙时间的延长，游离氨基酸、茶多酚及儿茶素的质

量分数均呈下降趋势。此外，烘焙温度的升高及

时间的延长加快了这些内在品质的下降速度。茶

叶中游离氨基酸质量分数下降会导致茶汤的鲜味

减弱，甘甜感降低。茶多酚和儿茶素质量分数下

降会让茶汤的苦涩味和收敛性减弱，使得茶汤更

柔和，但也可能失去一些风味的层次感。陈加友

等［25］在研究三段式烘焙工艺对安溪铁观音茶叶

品质的影响时，发现随着烘焙温度的升高及时间

的延长，茶叶内氨基酸、咖啡碱及茶多酚均呈下

降趋势，其中氨基酸质量分数的减少尤为突出，

咖啡碱质量分数在烘焙过程中的变化趋势较小，

为 2.0%~2.4%。酚氨比是衡量茶叶风味与品质的

关键指标之一，对于乌龙茶而言，酚氨比对维持

口感平衡尤为重要。具体而言，酚氨比越高，茶

叶的苦涩味与收敛性愈发显著；相反，酚氨比较

低能增强茶叶的鲜甜度与柔和感。不同的酚氨

比适合于不同的消费群体和饮用习惯，因此在乌

龙茶的加工和品评中 ，调节酚氨比是关键环

节［26］。当烘焙时间 >300 min 时，酚氨比急剧上

升，是由于烘焙后期游离氨基酸质量分数急剧

下降，茶叶品质受到影响。因此，根据所测内在

品质的动态变化，将铁观音乌龙茶烘焙时间为

（0，180］ min、（180，300］ min、（300，360］ min 时

分别判定为烘焙不足、烘焙适度和烘焙过度。如

表 1 所示，游离氨基酸、茶多酚、儿茶素和咖啡碱

的组间 /组内差异统计分析表明，各内在品质的组

间差异较大，说明烘焙程度有区分效果，P<0.001

说明具有统计学意义。如表 2 所示，不同烘焙程

度的铁观音乌龙茶的感官评审结果表明，烘焙适

度的铁观音乌龙茶的感官评审总得分最高，风味

品质最优。
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图 1　烘焙期间茶叶内在品质的变化

Fig. 1　Changes in the intrinsic quality of tea leaves during baking

表 1　3种烘焙程度茶叶品质 ANOVA 分析

Table 1　ANOVA analysis of tea leaves quality under three 

baking degrees

指标

游离氨基酸

茶多酚

儿茶素

咖啡碱

组间/组内

组间

组内

组间

组内

组间

组内

组间

组内

均方

29.042

0.031

262.457

0.354

707.092

0.879

0.309

0.008

P

<0.001

<0.001

<0.001

<0.001

<0.001

<0.001

<0.001

<0.001
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2.2　近红外光谱数据分析

在采集样品的近红外光谱数据时，获取了

900~2 500 nm 波段的近红外光谱曲线。然而，由

于光谱两端区域受到噪声的显著干扰，需排除这

些受影响的部分，因此选择了 985~2 487 nm 波段

的近红外光谱曲线进行分析。不同烘焙程度的铁

观音乌龙茶的原始近红外光谱曲线见图 2（a），其

在 1 200、1 400~1 800 nm 和 1 950 nm 以及 2 100 nm

和 2 300 nm 处出现明显吸收峰，分别对应游离氨

基酸（R—NH 基团三级倍频）、咖啡碱（—OH）、儿

茶素类（==    C—H）的特征吸收，说明这些物质对铁

观音乌龙茶品质的贡献较大［27］。

在光谱数据的收集过程中，会因环境因素（光

线条件、温度状况、湿度水平）及人为因素的介入，

导致原始红外光谱曲线呈现出众多不平滑的高峰

与噪声杂点。因此分别使用 S-G、SNV、MSC、FD

和 SD 对原始近红外光谱曲线进行预处理，结果见

图 2（b）~（f）。

2.3　基于近红外光谱对铁观音乌龙茶进行不同烘焙

程度的判别

由于原始近红外光谱曲线比较粗糙，因此选

取经过 S-G、SNV 和 MSC 预处理后的近红外光谱

曲线。在建立判别模型前，将 180条近红外光谱曲

线数据集以 2∶1的比例划分为训练集和测试集，并

使用 SVM 和 BPNN 构建判别模型对其进行比较，

训练集和测试集的模型判别结果见表 3。对于全

波段近红外光谱，对近红外光谱进行预处理后，当

使用 SVM 构建判别模型时，S-G 预处理后的训练

集和测试集准确率分别为 98.33% 和 90.00%，SNV

预 处 理 后 的 训 练 集 和 测 试 集 准 确 率 分 别 为

100.00% 和 96.67%，MSC 预处理后的训练集和测

试集准确率分别为 100.00% 和 95.00%，SNV 预处

表 2　不同烘焙程度的铁观音乌龙茶的感官评审结果

Table 2　Sensory evaluation results of Tieguanyin oolong tea 

with different baking degrees 单位：分

烘焙程度

烘焙不足

烘焙适度

烘焙过度

外形

85
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79

汤色

83

89

84

香气
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叶底
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81

85

总得分

82.05

90.40

83.75
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(a) 原始近红外光谱曲线 (b) S-G预处理后的近红外光谱曲线 (c) SNV预处理后的近红外光谱曲线

(d) MSC预处理后的近红外光谱曲线 (e) FD预处理后的近红外光谱曲线 (f) SD预处理后的近红外光谱曲线

图 2　原始近红外光谱曲线和不同方法预处理后的近红外光谱曲线

Fig. 2　Original near-infrared spectroscopy spectra and near-infrared spectroscopy spectra preprocessed with different methods
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理后的测试集准确率最高；当使用 BPNN 模型时，

S-G 预处理后的训练集和测试集准确率分别为

99.44% 和 97.78%，SNV 预处理后的训练集和测试

集准确率分别为 99.72% 和 98.33%，MSC 预处理

后的训练集和测试集准确率分别为 99.17% 和

100.00%，MSC 预处理后的测试集准确率最高。

结果表明，SNV 和 MSC 的预处理效果较好，这可

能是由于 SNV和 MSC预处理能够有效校正近红外

光谱数据中的各种系统误差、提高信噪比以及减少

非线性效应，从而显著提升模型的判别效果，特别

是在面对复杂、多变的近红外光谱数据时。付光明

等［28］在对不同油分档次烤烟进行快速光谱鉴别时，

发现 MSC 预处理结合最小二乘支持向量机（least 

squares support vector machine，LSSVM）构建的油

分档次判别模型效果最好，提高了烤烟油分档次的

判别效率。因此，后续进行降维分析前优先采用

SNV 和 MSC 这 2 种预处理方式。此外，使用 SVM

和 BPNN 判别模型的测试集准确率均在 90.00% 以

上，但 BPNN判别模型效果更优。

由于近红外光谱变量众多，且其中包含了与烘

焙茶叶信息不相关的冗余变量，因此有必要对光谱

数据进行降维处理，以优化其信息含量。针对铁观

音乌龙茶烘焙程度的判别，使用 PCA对光谱数据进

行降维处理。对经过 SNV和 MSC预处理后的近红

外光谱数据进行 PCA 降维处理，主成分（principal 

component，PC）数选择 1~10，然后分别导入 SVM

模型进行判别，训练集与测试集的比值为 2∶1，得出

判别准确率，见图 3（a）。从总体趋势上看，近红外

光谱数据经 SNV和MSC预处理后，当 PC数为 1~10

时，SVM 判别模型的测试集准确率均呈递增趋势；

且当 PC数到达 5之后，其测试集准确率变化趋势比

之前更平缓。当 PC 数为 5 时，经过 SNV 预处理后

的测试集准确率为 86.67%，经过 MSC 预处理后的

测试集准确率为 81.67%；当 PC 数为 10 时，经过

SNV 预处理后的测试集准确率为 95.00%，经过

MSC预处理后的测试集准确率为 91.67%。

可以看出，经过 SNV 预处理，PC 数为 10 时，

茶叶烘焙程度判定的准确率最高。此时的测试集

混淆矩阵见图 3（b），在对烘焙适度的茶样进行判

别时，发现有 2 个样品被误判为烘焙不足；在对烘

焙过度的茶样进行判别时，发现有 1个样品被误判

为烘焙适度。这可能是由于烘焙过程中存在不均

衡性，以及存在内在品质相近的样品，导致在个别

样品中出现了误判的现象［29］。

当 PC数为 5和 10时，使用BPNN判别模型对数

据集进行分析，见表 4。相较于 SVM 判别模型，PC

为 5时，BPNN判别模型的测试集准确率提高；PC为

10时，经过 SNV 预处理的测试集准确率下降，而经

过MSC预处理的测试集准确率提高。

总体而言，基于近红外光谱数据对铁观音乌

龙茶烘焙程度进行判别，在全波段近红外光谱数

据模型下，预处理为 MSC、判别模型为 BPNN 时，
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(b) 判别效果最优下的混淆矩阵

(a) PCA降维后的SVM判别模型的数据集准确率

图 3　PCA 降维后 SVM 判别模型性能

Fig. 3　Discrimination performance of the SVM model after 

dimensionality reduction by PCA

表 3　全波段近红外光谱下的烘焙程度判别准确率

Table 3　Discrimination accuracy of baking degree based on 

full-band near-infared spectroscopy spectra 单位：%

判别模型

SVM

BPNN

预处理

S-G

SNV

MSC

S-G

SNV

MSC

训练集准确率

98.33

100.00

100.00

99.44

99.72

99.17

测试集准确率

90.00

96.67

95.00

97.78

98.33

100.00
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判别效果最优，测试集准确率为 100.00%；而在使

用 PCA 进行光谱数据降维后，预处理为 SNV、PC

数为 10、判别模型为 SVM 以及预处理为 MSC、PC

数为 5、判别模型为 BPNN 的 2 种模型处理下的判

别效果均最优，测试集准确率为 95.00%。

2.4　基于近红外光谱对铁观音乌龙茶进行品质预测

基于近红外光谱数据结合内在品质构建

PLSR 预测模型，对游离氨基酸、茶多酚、儿茶素和

咖啡碱的质量分数进行预测。为了对比原始光谱

和不同光谱预处理后 PLSR 预测模型的性能，采用

S-G、SNV、MSC、FD 和 SD 这 5 种光谱预处理方

法，确定每个内在品质的最佳光谱预处理方法。

PLSR 作为一种多变量统计分析方法，在茶叶品质

预测中得到了广泛应用［30-32］。PLSR 预测模型的

广泛适用性主要体现在它可以处理多变量间的复

杂关系，特别是在结合近红外光谱等无损检测技

术时 ，能够实现茶叶品质的快速 、准确预测。

PLSR 预测模型展现出诸多优势，它不仅对数据噪

声和变量共线性展现出高度的稳健性，而且降低

了对样本量的要求，同时该模型还具备出色的可

解释性。这些特性共同赋予了 PLSR 预测模型在

茶叶品质评估研究中极高的应用价值。

如图 4 所示，游离氨基酸、茶多酚和儿茶素在

原始光谱下的建模效果较优，游离氨基酸预测模

型的 R2
P为 0.947 3，茶多酚预测模型的 R2

P为 0.941 3，

儿茶素预测模型的 R 2
P 达到了 0.948 4。咖啡碱在

FD 预处理后的建模较优，咖啡碱预测模型的 R 2
P 为

0.709 5。这可能是因为经过平滑处理后的近红外

光谱已经包含预测指标的大部分信息，使用一些

预处理可能将有用信息筛选掉。

为了进一步提高模型的预测精度，可通过特

征波长筛选算法滤除近红外光谱数据中的冗余变

量［33-35］，因此采用 3 种算法（SPA、CARS 和 RF）进

行特征波长的筛选。

近红外光谱经最佳预处理后，使用不同特征波

长筛选算法滤除冗余变量后的游离氨基酸、茶多

酚、儿茶素和咖啡碱的 PLSR 预测模型性能见表 5。

3种特征波长筛选中，SPA算法均提高了 PLSR预测

模型的精度。游离氨基酸的最佳预测模型为原始光

谱结合 SPA 算法，R2
P 为 0.949 6，RMSEP 为 0.137 4；

茶多酚的最佳预测模型为原始光谱结合 SPA算法，

R2
P为 0.944 3，RMSEP为 0.398 3；儿茶素的最佳预测

模型为原始光谱结合 SPA 算法 ，R2
P 为 0.950 8，

RMSEP为 0.662 0；咖啡碱的最佳预测模型为 FD预

处理结合SPA算法，R2
P为 0.740 0，RMSEP为 0.053 2。

与全波段光谱构建的预测模型相比，使用最佳特征

波长筛选算法筛选后的游离氨基酸、茶多酚、儿茶

素和咖啡碱的预测模型的 R2
P 提高，RMSEP 降低。

R2
P 分 别 提 高 了 0.24%、0.32%、0.25%、4.30%，

RMSEP 分别降低了 2.21%、2.59%、2.33%、5.03%。

针对不同内在品质，选用最优光谱预处理方法及最

优特征波长筛选算法组合，PLSR 模型的预测性能

得到提高，同时最大程度地保留了与内在品质紧密

相关的特征波长信息。各个内在品质的最佳预测

效果分析见图 5。黑直线为 y=x对照线，数据点距离

该直线越近，说明预测效果越好，黑虚线为最佳预

测模型下测试集预测方程的拟合线。因此，在最佳

预测模型下，游离氨基酸的测试集预测方程为 y1=

0.950 0x1+0.151 4，相关系数为 0.952 9；茶多酚的测

试集预测方程为 y2=1.004 1x2+0.082 2，相关系数为

0.953 5；儿茶素的测试集预测方程为 y3=0.960 8x3+

1.267 4，相关系数为 0.955 2；咖啡碱测试集预测方

表 4　PC 数为 5和 10时 BPNN 判别模型的准确率

Table 4　Discrimination accuracy of the BPNN model with 5 

and 10 PCs

判别模型

BPNN

预处理

SNV

MSC

PC 数

5

10

5

10

训练集准确

率/%

87.50

91.67

93.33

97.50
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率/%

91.67

88.33

95.00
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图 4　不同预处理方法下的预测模型性能

Fig. 4　Performance of prediction models preprocessed with 

different methods
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表 5　不同特征波长筛选算法下的模型性能

Table 5　Performance of models with different characteristic wavelength screening algorithms

内在品质

游离氨基酸

茶多酚

儿茶素

咖啡碱

最佳预处理

原始光谱

原始光谱

原始光谱

FD

特征波长筛选算法

全波段光谱

CARS

SPA

RF

全波段光谱

CARS

SPA

RF

全波段光谱

CARS

SPA

RF

全波段光谱

CARS

SPA

RF

PC 数

15

11

13

13

15

12

13

7

15

13

15

12

16

18

19

20

训练集

R2
CV

0.942 1

0.929 7

0.914 0

0.944 9

0.951 6

0.948 5

0.942 7

0.866 2

0.951 2

0.945 6

0.951 9

0.955 0

0.740 7

0.671 0

0.748 5

0.735 2

RMSECV

0.121 8

0.134 3

0.148 4

0.118 9

0.368 9

0.380 2

0.401 4

0.613 2

0.562 2

0.593 7

0.558 1

0.539 8

0.054 6

0.061 4

0.053 7

0.055 1

测试集

R2
P

0.947 3

0.941 1

0.949 6

0.947 6

0.941 3

0.931 5

0.944 3

0.920 8

0.948 4

0.934 8

0.950 8

0.942 9

0.709 5

0.660 3

0.740 0

0.707 6

RMSEP

0.140 5

0.148 6

0.137 4

0.140 2

0.408 9

0.441 7

0.398 3

0.474 8

0.677 8

0.761 9

0.662 0

0.713 2

0.056 2

0.060 8

0.053 2

0.056 4

RPD

4.394 0

4.156 1

4.493 9

4.403 8

4.161 5

3.851 9

4.272 3

3.583 2

4.439 9

3.949 6

4.545 5

4.219 3

1.871 1

1.730 1

1.977 7

1.865 7
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咖
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预

测
质
量

分
数
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咖啡碱实测质量分数/%
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儿
茶

素
预

测
质

量
分

数
/(m

g/
g)

儿茶素实测质量分数/(mg/g)  

12 13 14 15 16 17 18
11
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14

15

16

17

18
 训练集
 测试集
 测试集预测方程的拟合线
 y=x对照线

茶
多

酚
预

测
质

量
分

数
/%

茶多酚实测质量分数/%
1.8 2.0 2.2 2.4 2.6 2.8 3.0 3.2 3.4 3.6

1.6

1.8

2.0

2.2

2.4

2.6

2.8
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3.4

3.6
 训练集
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 测试集预测方程的拟合线
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游
离

氨
基
酸
预

测
质

量
分
数

/%

游离氨基酸实测质量分数/%
(a) 游离氨基酸 (b) 茶多酚

(c) 儿茶素 (d) 咖啡碱

1.6 11

1.9022

图 5　最佳预测模型下的各内在品质预测散点图

Fig. 5　Scatter plots of intrinsic quality properties predicted by the best prediction model
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程为 y4=0.817 3x4+0.397 1，相关系数为 0.747 2。

3　结论

该研究利用近红外光谱技术对铁观音乌龙茶

烘焙程度判别和内在品质预测进行可行性分析。

结果表明，随着烘焙时间的延长和烘焙温度的升

高，茶叶游离氨基酸、茶多酚和儿茶素的质量分数

不断减少，咖啡碱质量分数在一定范围内波动，根

据所测铁观音乌龙茶内在品质的动态变化以及感

官评审结果（烘焙适度的铁观音乌龙茶感官评审

总得分最高），铁观音乌龙茶烘焙程度可分为烘焙

不足、烘焙适度、烘焙过度。基于近红外光谱对铁

观音乌龙茶烘焙程度进行判别，在全波段光谱数

据模型下，预处理为 MSC、判别模型为 BPNN 时，

判别效果均最优，测试集准确率均为 100.00%。当

预处理为 SNV、PC 数为 10、判别模型为 SVM 以及

预处理为 MSC、PC 数为 5、判别模型为 BPNN 时，

再使用 PCA 对近红外光谱数据进行降维时的判别

效果均最优，测试集准确率均为 95.00%。基于近红

外光谱数据结合茶叶内在品质，构建 PLSR 预测模

型。对比发现游离氨基酸的最佳预测模型为原始光

谱结合 SPA 算法，其 R2
P 为 0.949 6；茶多酚的最佳预

测模型为原始光谱结合 SPA 算法，其 R2
P 为 0.944 3；

儿茶素的最佳预测模型为原始光谱结合 SPA 算

法，其 R2
P 为 0.950 8；咖啡碱的最佳预测模型为 FD

预处理结合 SPA 算法，其 R2
P 为 0.740 0，表明 SPA 算

法能有效提高模型预测的精度。

精确判断和控制乌龙茶的烘焙程度不仅对提

升茶叶品质至关重要，还具有显著的经济和市场价

值。利用近红外光谱技术结合机器学习，为烘焙乌

龙茶的定性和定量分析提供了可靠的技术手段，也

为茶叶品质预测开辟了研究方向。这种无损检测

技术的应用，不仅能够减少生产过程中的人为误

差，还为乌龙茶的标准化生产提供了科学依据。
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