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摘要：近红外光谱(Near-infrared spectroscopy，NIRS)技术作为一种快速无损检测方法，在许多领域广泛运用，尤其是在食品领

域中的应用更加广泛。信阳毛尖茶是我国十大名茶之一，品质优异。本文通过采集三种不同等级信阳毛尖茶 800~2500 nm 处近红外

光谱信息，对三个不同等级信阳毛尖茶的所有波长的响应进行单因素方差分析，选择了数据分析的波长范围；通过小波变换滤噪，对

原始光谱进行预处理，采用正交偏最小二乘判别分析(OPLS-DA)和偏最小二乘法(PLS)对信阳毛尖茶品质进行判别。结果表明茶样品

800 nm~1800 nm 波长范围的近红外光谱数据可用于预测信阳毛尖茶品质；OPLS-DA 分析表明三个不同等级信阳毛尖茶可以有效区

分；所建立的 PLS 预测模型，理论值和预测值之间具有良好的相关性，相关系数为 0.994，预测准确率为 100%，交叉验证均方根误

差(RMSECV)为 0.090，表明模型预测准确、可靠。本研究建立的 NIR 光谱结合 PLS 分析方法可以用于快速无损检测河南信阳毛尖茶

的等级品质。 
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Abstract: Near-infrared spectroscopy technology was widely used in many fields as a kind of fast nondestructive testing method, 

especially, which was more extensively used in the field of food science. As one of top ten Chinese green teas, Maojian tea is also well known 

abroad with high quality. In this study, near-infrared spectral data from 800 to 2500 nm for three different grades of Maojian tea were collected 

and analyzed. One-way analysis of variance of near-infrared spectral data was acquired from the three different grades of Maojian tea, in order to 

choose the most suitable wavelength range of near-infrared spectral data for further analysis. The original spectral signals were pretreated by 

wavelet transform for denoising. Orthogonal partial least-squares discriminant analysis (OPLS-DA) and partial least squares (PLS) were 

employed to distinguish the quality grades of Maojian tea. Results showed that the near infrared spectral data obtained in the wavelength range 

from 800 nm to 1800 nm can be used to predict the quality grades of Maojian tea. The three different grades of Maojian tea can be distinguished 

effectively by OPLS-DA analysis. PLS forecast model was established, the theoretical values and predicted values showed good correlation, 

while the correlation coefficient is 0.994, prediction accuracy is 100%, Root mean square error of cross validation is 0.090, which showed the 

accuracy and reliability of the models. NIRS combined with PLS analysis can be used for fast nondestructive testing of the quality grades of 

Maojian tea. 
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信阳毛尖是主产于河南省信阳市的中国名优绿

茶，属中国地理标志产品，也是河南省著名的土特产

之一，素来以“圆、细、直、紧、多白毫，味浓、香高、

色绿”的独特风格而享誉中外[1]。目前对信阳毛尖的研

究较多，主要集中在香气成分检测[2]，烘焙制茶工艺[3]，

微量营养成分[4]和茶文化等方面，近红外光谱无损检

测方面仅见其对信阳毛尖茶中茶多酚含量的测定报道
[5]。信阳毛尖茶叶等级、品质判别主要是通过茶艺师

的感官评审及常规理化分析，而茶叶的感官评审主要

是依靠人的视觉、嗅觉、触觉和味觉等综合信息判断，

往往受评审者的经验、心理与生理等多种因素的影响。

为了使信阳毛尖茶在生产、流通等过程中有一套一致

的、准确的评价方法，需要使用快速无损检测新技术、

新仪器对其进行辅助检测。近红外光是指波长在

780~2526 nm 范围内的电磁波，其记录的主要是含氢

基团 CH、NH、OH 等振动的倍频和合频吸收带。近

红外光谱技术(NIRS)是无损检测技术中一类重要的检

测技术，具有无需前处理、快速、无损、多组分同时

测定等优点。NIRS 在许多领域均有应用，尤其是近

几年在食品研究领域应用广泛，可用于食品微生物检

测[6]、食品新鲜度预测等[7]。目前，利用近红外光谱分

析技术在茶叶品质上的研究主要在定量分析与定性分

析，一方面是对茶叶品质成分的快速定量分析测定，

另一方面是对茶叶等级、品种和产地等进行定性分类

判别[8,9]。 
Schulz 等[10]采用 NIRS 技术结合偏最小二乘法

(PLS)分析了韩国绿茶中茶多酚和生物碱含量，没食子

酸(GA)，表儿茶素(EC)，表没食子儿茶素(EGC)，表

儿茶素没食子酸酯(ECG)，表没食子酸儿茶素没食子

酸酯(EGCG)，咖啡因，可可碱，均获得了较好的校正

模型，相关系数 R2>0.850，近红外光谱可用于绿茶中

茶多酚和生物碱含量预测。陈全胜[11]等采用净分析物

预处理法(NAP)对提取的近红外光谱进行预处理、利

用偏最小二乘法 (PLS)建立了绿茶中三种儿茶素

(EGCG、ECG 和 EGC)含量的定量模型，考察了利用

NAP 法进行光谱预处理对建模的影响。三种儿茶素单

体定量模型校正时的相关系数分别达到 0.951，0.967
和 0.968，预测时的相关系数则达到 0.930，0.940，
0.946，模型效果良好，NAP 预处理可以有效简化绿

茶中儿茶素含量预测模型。 
NIRS 技术在茶叶理化成分模型的简化与优化上

的研究也比较多，采用其他光谱预处理方法（相关分

析、正交信号、净分析和小波消噪等）和特征谱区选

择方法（遗传算法、移动窗口 PLS、间隔 PLS、联合

区间 PLS 等）并结合线性（PLS、MPLS）、非线性的

建模方法（人工神经网络、支持向量机等）建立模型
[12~15]。Chen Q[16]将应用最多的三种不同的线性和非线

性回归分析工具，偏最小二乘（PLS）、反向传播神经

网络（BP）和支持向量机（SVM）研究快速和有效地

测量绿茶中的抗氧化活性，通过所建模型，根均方预

测误差和相关系数的比较，发现 SVM 构建的模型最

优。 
NIRS 技术在茶叶理化成分测定应用中的研究也

已经越来越成熟，涉及的指标有：水分、游离氨基酸、

咖啡碱、茶多酚、全氮量、水溶性蛋白质、纤维素、

主要儿茶素（EGC，EC，EGCG 和 ECG）、茶多糖、

总抗氧化能力（TAC）等十几种，模型的精确度也较

高。可以建立模型来同时检测茶叶中的多种有效成分

并应用到茶叶生产与流通过程中，实现快速检测的目

的。本文以不同等级的河南省名茶信阳毛尖为研究对

象，应用近红外光谱偏最小二乘法（NIRS-PLS）建立

其茶叶等级品质的识别模型，为其快速识别提供一种

方法。 

1  材料与方法 

1.1  实验样品采集与处理 

试验采用的所有样品于 2017 年 11 月购买河南省

信阳市浉河区茶叶市场，均为 2017 年浉河区产的信阳

毛尖茶。将每个样品各 20 g 经粉碎机粉碎处理 1 min，
过 50 目筛，取筛下茶样用于后续实验。所有样品均装

于密封袋中置于冰箱中，0 ℃左右冷藏保存备用。样

本采集信息如表 1 所示。 
表1 实验用茶样品的来源信息 

Table 1 The information of tea samples used in the experiment 
编号 产地 等级 样品数 制茶季节 

1 浉河区 单芽 20 2017 年春季 

2 浉河区 一芽一叶 21 2017 年春季 
3 浉河区 一芽二叶 20 2017 年春季 

1.2  光谱采集及分析 

所有茶样的近红外光谱数据均采集于 U-4100 紫

外/可见/近红外分光光度计（日本日立公司生产），随

机附带的软件 UV Solutions 2.1 程序(日立公司，东京)
操作，漫反射旋转扫描模式采集数据。采集时室温控

制在 25 ℃左右，湿度保持稳定，所有数据当天采集完

毕。精确称取 0.500 g 茶样于石英样品槽中(直径=22 
mm，深度=2.5 mm)，用石英玻璃盖片轻轻压紧，使

样品形成平整的表面，光谱扫描波长范围为 800~2500 
nm，分辨率 2 nm，扫描次数 32 次，共采集 851 个数
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据点，同一样品每次采集光谱 3 次，平均光谱用做后

续数据分析。反射吸光度A 的计算参照下述公式[17] (R
为样品相对漫反射率，光路参照标准为硫酸钡)。 

A=log[1/R]=-log[R] 

1.3  生化成分测定 

茶多酚含量测定采用酒石酸亚铁显色法(GB/T 
8313-2008《茶-茶多酚的测定》)；咖啡碱含量测定采

用紫外分光光度计法(GB/T 8312-2013《茶-咖啡碱测

定》)；氨基酸含量测定采用茚三铜比色法(GB/T 
8314-2013《茶-游离氨基酸总量测定》)。 

1.4  数据分析 

在 Matlab R2006a 软件平台上自编脚本，对光谱

信息进行方差分析（ANOVA），选取特征波长。利用

SIMCA14.1 软件（Umetrics），进行数据预处理、正交

偏最小二乘法-判别分析（OPLS-DA），并采用偏最小

二乘法（PLS）预测茶叶的产地，以交叉验证均方根

误差(RMSECV)和相关系数评价预测的准确程度。 

2  结果与讨论 

2.1  波长范围的选择 

 
图1 所有茶叶样品800-2500 nm近红外光谱图 

Fig.1 Near-infrared spectrum of all tea samples with 

wavelength range from 800 nm to 2500 nm 

近红外光谱对茶样的无损检测模型的准确率与样

品数量关系较大，张正竹等[18]基于近红外光谱技术对

不同产地的红茶样品进行了产地溯源研究，对产自安

徽(14 个样)、湖北(26 个样)、云南(30 个样)、印度(25
个样)、肯尼亚(11 个样)、斯里兰卡(17 个样)和缅甸(17
个样)的红茶样品进行了准确的溯源。图 1 为 61 个茶

叶样品波长范围为 800~2500 nm 的近红外光谱原始

图，长波长一端吸收峰较为集中，延伸至短波长方向，

吸收峰则相对发散。不同的波长吸收反映的是样品中

化学组成官能团的特征吸收。选择特定的波长，实际

上是选择分析特定的功能团。不同种类的样品均含有

对分类鉴定有重要贡献的物质，其特征吸收峰因样品

类型不同而有差异，因此选择波长范围，对于建立预

测模型非常重要。孙耀国等[19]将绿茶近红外光谱图划

分为Ⅲ个波段(Ⅰ：800~1400 nm，Ⅱ：1400~1860 nm，

Ⅲ：1860~2500 nm)，这与本研究得到的信阳毛尖茶近

红外光谱图类似。其中波段Ⅰ是近红外光谱的二级倍

频谱区，信息相对为最弱，它主要反映的是茶叶样品

中分子结构相对简单的一些有机小分子化合物结构信

息，主要为茶叶中的香气成分结构信息；波段Ⅱ是近

红外谱的一级倍频谱区，较波段Ⅰ信息稍强，它主要

反映的是茶叶样品中单糖、寡糖、纤维素等的分子结

构信息；波段Ⅲ是近红外谱的合频谱区，信息最强，

它主要反映蛋白质、氨基酸、多糖等的分子结构信息。 
通常选择波长的范围的方法，是通过肉眼观察，

凭直觉选择，然后建立模型，根据不同的预测结果对

所选波长范围进行评价，以确定波长范围。 

 
图2 波长与相伴概率的关系图 

Fig.2 The relationship of wavelength and concomitant 

probability 

本文在波长选择方式上进行了改进，对三个不同

等级的茶叶的所有波长的响应进行单因素方差分析，

结果如图 2 所示：横坐标为近红外光谱的波长，纵坐

标为相伴概率 P，P 小于 0.05，说明不同等级样品间

有显著性差异。800~1800 nm 的近红外光谱数据 P 值

远小于 1800~2500 nm 波段数据，因而选择 800~1800 
nm 作为后续分析波长。 
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图3 所有茶叶样品800-1800 nm近红外光谱图(a)，一阶导数

图(b) 

Fig.3 Near-infrared spectrum of all tea samples with 

wavelength range from 800 nm to 1800 nm (a) first derivative 

spectra (b) 

图 3a 为 61 个茶叶样品波长范围为 800~1800 nm
的近红外光谱原始图，所有样品经过一阶导数预处理

的光谱如图 3b 所示。在波长 1164 nm 和 1416 nm 处

的峰，他们分别与水的伸缩一弯曲组合模式和茶多酚

物质的 OH 键一级泛频振动有关[20]；在 1522 nm 和

1600 nm 处的峰可能由于茶叶中氨基酸 NH2官能团和

葡萄糖的泛频振动带[21]；在波长为 1702 nm 处的波带

对应于CH键伸缩的一级泛频振动[22]，而位于1562 nm
和 1762 nm 波带分别对应于茶多酚 OH 键和茶氨酸

C=O 键的二级倍频振动[23]。 

2.2  生化成分测定 

不同等级信阳毛尖茶的化学成分测定结果见表

2。茶叶中富含 20 多种氨基酸，尤其是茶氨酸含量最

高，是构成绿茶茶汤鲜爽滋味的主要成分，绿茶等级

越高，氨基酸含量就越高；除了氨基酸，茶多酚及咖

啡碱也是绿茶滋味的重要物质。信阳毛尖的茶多酚含

量相对较高，为 25.97%~27.87%，且咖啡碱含量也均

高于 4%，这与我们之前研究结果一致[24]。 
表2 不同等级信阳毛尖茶的氨基酸、茶多酚和咖啡碱含量 

Table 2 The contents of amino acids, tea polyphenols and 

caffeine of three grades Maojian tea 

等级 氨基酸/% 茶多酚/% 咖啡碱/% 

1 3.56 ± 0.11 27.87 ± 0.19 4.46 ± 0.05 

2 3.28 ± 0.13 26.30 ± 0.23 4.24 ± 0.15 
3 2.95 ± 0.18 25.97 ± 0.39 4.12 ± 0.08 

2.3  OPLS-DA 分析 

在 NIRS 漫反射光谱中，存在各种干扰，如光散

射等，必须对 NIRS 光谱进行数据预处理，以消除基

线漂移及噪声，提高所建立模型的预测精度。实验采

用 SIMCA 14.1 软件对 800~1800 nm 的所有样品进行

小波变换去噪，母基函数为 Daubechies，分解水平为

4 级，将预处理后的数据进行 OPLS-DA 分析。 
OPLS-DA 是有监督的模式识别方法，目前广泛应

用于代谢组学分析，其优点是可以通过散点图和 t 检
验确定差异显著的变量或参数。图 4 为 OPLS-DA 的

散点图，图中所有样品均置于置信区间为 0.050%的椭

圆内，表明无异常数据，如果有样品处于椭圆之外，

则为异常值，分析时需要剔除。图 4 结果显示：一芽

二叶、一芽一叶和单芽信阳毛尖茶在 X 轴方向顺序排

列，明显分开，均得到了正确分类。其中单芽茶叶在

图中更集中，另两个等级的茶叶略分散，这也进一步

说明了信阳毛尖单芽等级茶样本间的差异较小，而一

芽二叶、一芽一叶等级茶样本间的差异较大。本实验

中，OPLS-DA 的 R2X（cum）为 1，R2Y（cum）为

0.738，Q2（cum）为 0.582。R2越接近 1，说明样品受

噪声干扰越小，组内重复性越好，所建模型越稳健。

Q2 大于 0.500，则说明该模型的预测能力好。由上可

知，本实验所建立的数学模型稳健，具有良好的预测

性。 

 
图4 三个等级信阳毛尖茶的OPLS-DA散点图 

Fig.4 OPLS-DA scores plot of three different grades of maojian 

tea 

OPLS-DA 载荷分析中， VIP 值（ Variable 
Importance）大于 1 的变量被认为对样品正确分类有

显著的贡献。本实验选取 VIP 值最大的前 39 个变量

(VIP 值>1.081)如表 3 所示。1706~1774 nm 对样品正

确分类的贡献最大，表明 CH 键伸缩的一级泛频振动，

茶多酚OH键和茶氨酸C=O键的二级倍频振动信号有

显著的贡献。1568~1602 nm 茶多酚 OH 键的二级倍频

振动信号；800 nm 左右信号为茶叶中氨基酸 NH 的四

级倍频振动信号。因此，结果表明茶多酚和茶氨酸对

样品正确分类的贡献最大。不同等级的信阳毛尖，其

茶多酚、氨基酸、生物碱、叶绿素及水浸出物等内含

物差异较大，研究表明随着茶叶等级的降低，叶绿素

含量会升高，而茶多酚、氨基酸和生物碱含量会降低



现代食品科技 Modern Food Science and Technology 2018, Vol.34, No.8 

229 

[25]，说明茶多酚、氨基酸和生物碱等成分对茶叶等级

分类具有重要的作用，这与本研究生化成分测定结果

一致。 
表3 OPLS-DA载荷VIP值大于1的波长变量 

Table 3 The Variable of VIP value greater than 1 by OPLS-DA 

loading 

波长 
VIP

值 
波长 

VIP

值 
波长 

VIP

值 
波长

VIP

值 

1774 1.090 1744 1.119 1720 1.095 1572 1.077

1772 1.082 1746 1.098 1718 1.110 1570 1.078

1770 1.099 1742 1.112 1716 1.116 1568 1.079

1768 1.102 1740 1.112 1712 1.098 860 1.078

1764 1.086 1738 1.111 1710 1.129 858 1.081

1762 1.081 1736 1.134 1708 1.112 814 1.080

1760 1.097 1734 1.157 1706 1.094 812 1.105

1758 1.110 1732 1.152 1602 1.086 810 1.103

1756 1.119 1730 1.165 1596 1.087 808 1.106

1754 1.115 1728 1.139 1594 1.091 806 1.109

1752 1.125 1726 1.113 1590 1.081 804 1.105

1750 1.105 1724 1.117 1588 1.081 802 1.094
1748 1.111 1722 1.105 1584 1.087 800 1.091

2.4  偏最小二乘法预测茶叶等级 

 
图5 PLS预测值和理论值回归图 

Fig.5 Partial Regression Leverage Plots of theoretical values 

and predicted values analyzed by PLS 

PLS 在化学计量学中应用广泛，其结合了多元线

性回归和主成分回归，预测能力强，能够应用于复杂

的样品体系。本实验通过偏最小二乘法建立信阳毛尖

茶等级的判别分析模型，留一法交叉验证。以单芽茶

叶为 1，预测值在 0.500~1.500 范围内正确分类；一芽

一叶茶叶为2，预测值在1.500~2.500范围内正确分类；

一芽二叶茶叶为 3，预测值在 2.500~3.500 范围内正确

分类。图 5 为理论值和预测值的回归图，样品预测正

确率为 100%，RMSECV 为 0.090，相关系数为 0.994。 
分别从三个等级茶样中任意选取二个样品作为预

测集，其余样品为训练集（单芽茶样 18 个。一芽一叶

茶样品 19 个，一芽二叶样品 18 个），利用 SIMCA14.1
软件中的 PLS 模块进行训练，所建 PLS 模型的 R2X
（cum）为 1，R2Y（cum）为 0.904，Q2（cum）为 0.755，
该模型具有较好的预测性。对预测集进行预测，理论

值同上，预测值分别为 0.84，1.07（单芽）；2.04，1.92
（一芽一叶）；2.61，2.72（一芽二叶）；预测准确率为

100%，均方误差（RMSE）为 0.21。 

3  结论 

本文建立了 NIRS 光谱结合 PLS 快速无损检测河

南信阳毛尖茶不同等级品质的方法。通过方差分析，

选择了数据分析的波长范围，采用小波变换滤噪，对

光谱进行预处理。OPLS-DA 分析表明三个不同等级信

阳毛尖茶可以有效区分，茶多酚和茶氨酸对样品正确

分类的贡献最大。进行数据预处理后，所建立的 PLS
预测模型中，理论值和预测值之间具有良好的相关性，

相关系数为 0.994，预测准确率为 100%，交叉验证均

方根误差 RMEV 为 0.090，表明模型预测准确、可靠。

本实验所建立的近红外光谱检测方法，检测速度快，

可用于大批量茶叶的快速无损检测及现场测定，满足

生产企业现场收购的质检质控要求，对监督部门进行

质量监督有重要意义。 
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