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　　【摘要】　通过电子鼻采集不同等级、树种和产地西湖龙井茶的智能嗅觉指纹图谱，利用主成分分析得分矩阵

研究等级、树种和产地指纹信息对茶叶品质的影响程度，基于软独立模型分类分析方法建立茶叶等级、树种和产地

的 ３类智能嗅觉判别模型。结果表明，不同等级西湖龙井茶的电子鼻信号差异最大；在涵盖不同树种和产地信息

的样品中，电子鼻能准确预测品质相近的高档等级（精品、特级和一级）茶叶，等级判别正确率基本达到 １００％。树

种与产地特征对于茶叶品质的影响程度比较接近，并且同一等级、同一产地下不同树种模型和同一等级、同一树种

下不同产地模型的判别正确率基本都达到 ９２％以上。在此基础上，提出了首先利用电子鼻进行等级划分，然后在

同一等级下进行树种鉴定和产地判别的西湖龙井茶品质智能嗅觉快速检测策略。
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　　引言

西湖龙井市场以次充好现象盛行
［１］
。同时随

着市场的不断扩大，有些角落也没能彻底杜绝龙井

茶假冒伪劣问题，使得监管存在一定困难
［２］
。龙井

群体和龙井４３号这两类树种是当地的主要种植茶
树

［３］
。为了提升西湖龙井茶的品质，学者提出进一

步细分以产地为特色的西湖龙井茶
［４］
。这对龙井

茶特定西湖产区内部的小产地鉴定提出了更高的要

求。

电子鼻分析技术具有检测时间短、重复性好、无

需复杂样品预处理过程、不发生感官疲劳和检测结

果客观可靠等特点，更重要的是可以在一定程度上

模拟人的感官给出有关茶叶整体香气的评判结果和

指纹信息
［５］
。目前已有电子鼻研究茶叶品质的相

关工作
［６～１２］

。这些研究主要以差异性大的茶叶样

品为研究对象，而本文以小范围内、品质差异小的西

湖龙井茶为对象，对定性判别研究提出更高要求。

利用电子鼻的茶叶香气响应图谱分析等级、产地和

树种等３个因素对茶叶品质差异的影响程度，基于
模式识别方法结合不同茶树所引起的植物生长特点

分析其品质判别模型的性能差异根源，建立西湖龙

井茶等级划分、树种鉴定和产地判别的快速检测方

法。

１　实验材料与方法

１１　茶样制备
收集来自 ２０１０年西湖产区不同等级、不同树

种、不同产地的８种西湖龙井茶，并进行编号（３个
号码从左到右分别依次代表树种、产地和等级信

息），如表１所示。采用密封性能良好的铝箔袋（北
京华盾塑料有限公司，１０ｃｍ×１０ｃｍ，食品级，无毒
无味）将茶样独立真空包装成 ３ｇ／袋，并置于 －４℃
以下的冷库内保存

［１３］
。按照实验用量每次取若干

小袋即可。

表 １　西湖龙井茶样品信息

Ｔａｂ．１　ＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆＸｉｈｕＬｏｎｇｊｉｎｇｔｅａｓａｍｐｌｅｓ

序号 树种 产地 等级 编号 样品数

１ 龙井４３号 翁家山 精品 ＬＷＪ ４９

２ 龙井４３号 杨梅岭 精品 ＬＹＪ ３３

３ 群体 翁家山 精品 ＱＷＪ ４０

４ 群体 虎跑后山 精品 ＱＨＪ ５０

５ 群体 龙坞 精品 ＱＬＪ ４４

６ 龙井４３号 梅家坞 特级 ＬＭＴ ４４

７ 群体 梅家坞 特级 ＱＭＴ ４５

８ 龙井４３号 翁家山 一级 ＬＷ１ ８５

１２　智能嗅觉采集方法
采用法国 ＡｌｐｈａＭＯＳ公司生产的 Ｆｏｘ４０００型

传感器阵列电子鼻。该设备配置 ＨＳ１００型顶空自
动系统和智能嗅觉数据采集系统，具备系统误差自

诊断和校准功能。实验按照茶汤香气顶空产生、抽

取顶空气体进样、传感器阵列感应、清洗顶空针与传

感器、检测下一个样品的流程操作。具体方法如下：

在每个２０ｍＬ顶空瓶中装入 １００ｇ龙井茶干茶，并
加入５ｍＬ常温超纯水后压盖密封；当顶空瓶被送入
预热区时，在 ５００ｒ／ｍｉｎ振荡器转速和 ６０℃顶空温
度下加热９００ｓ后，抽出２０ｍＬ气体以２０ｍＬ／ｓ的
进样速度注入到电子鼻传感器阵列室（含 １８根金
属氧化物传感器）。在１２０ｓ响应时间内，将所引起
的传感器相对电阻 Ｓ作为样品的气味指纹图谱
（图１）。Ｓ＝（Ｒ－Ｒ０）／Ｒ０＝ΔＲ／Ｒ０，其中 Ｒ为传感器
在待测气体中的电阻，Ｒ０为传感器在合成干燥空气
中的电阻（即传感器空载时的电阻）。选择传感器

响应绝对值的最大点，即气味指纹图谱的波峰点或

波谷点，作为后续茶叶品质模型建立的特征点。

茶样通过循环交叉顺次排列检测，以避免设备

所产生的系统误差。另外，每次进样针清洗时间为

１２０ｓ，传感器清洗时间为３００ｓ。

图 １　龙井茶的传感器响应信号强度图

Ｆｉｇ．１　ＳｅｎｓｏｒｓｉｇｎａｌｉｎｔｅｎｓｉｔｙｏｆＬｏｎｇｊｉｎｇｔｅａ
　
１３　数学统计方法

采用主成分分析（ＰＣＡ）进行数据降维［１４］
，通过

主成分得分反映茶样间的相似性和独特性，揭示样

本的内部特征和聚类信息，进一步说明每个样本在

大类样本集中是否存在较大差异，是否根据样品间

品质特征形成自动聚类现象。

采用软独立模型分类分析（ＳＩＭＣＡ）［１５］建立西
湖龙井茶不同等级、不同树种及不同产地的分类识

别模型。此方法以每类样品的 ＰＣＡ得分为基础，以
ＳＩＭＣＡ距离为依据，注重各类样品内部相似程度为
建模特征。在模型研究中，将样本集划分为校正集

和预测集，采用校正集样品建立定性判别分类模型，

通过预测集样品考察所建模型的准确性和可靠性。
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在此，随机选择总样品的２／３作为校正集样品，剩下
的１／３用作预测集样品，使得校正集既具有较好的
代表性，同时又拓宽模型的预测范围，增强模型的适

应能力
［１６］
，并且以正确率、识别率和拒绝率作为模

型预测性能指标。正确率代表样品被准确判别各自

类别（等级或树种或产地）的样品数之和与所有被

测样品数的比值；识别率为各类别样品被准确分类

的样品数与本类别样品总数的比值；拒绝率为其他

类别样品没有被误判为本类别样品数与非本类别样

品总数的比值。所有算法利用 Ｍａｔｌａｂ７０自行编程
实现。

２　结果与分析

图 ２　西湖龙井茶叶 ＰＣ１ ＰＣ２得分图

Ｆｉｇ．２　ＳｃｏｒｅｐｌｏｔｕｓｉｎｇＰＣ１ ＰＣ２ｆｏｒＸｉｈｕＬｏｎｇｊｉｎｇｔｅａｓａｍｐｌｅｓ
（ａ）按等级编号的全体茶样　（ｂ）按树种编号的全体茶样　（ｃ）按产地编号的全体茶样　（ｄ）所有精品茶样

　

２１　等级、树种、产地因素对品质的影响
西湖龙井茶品质影响因素众多，在规范化的现

代茶叶加工水平下，对于同一年份的茶叶，主要考虑

其等级、树种及产地因素特征。

对于涵盖等级、树种和产地信息的所有 ３９０个
西湖龙井茶样品智能嗅觉特征响应点的 ＰＣＡ结果
（图２ａ～２ｃ）可知，ＰＣ１与ＰＣ２的贡献率分别为９４％
与４％，即前２个主成分累计贡献率高达９８％，远超
过统计学一般认定 ８５％的界限［１７］

。充分说明通过

ＰＣＡ分析，可以将以１８根传感器为变量的智能嗅觉
图谱矩阵转换为以 ＰＣ１和 ＰＣ２为变量的得分矩阵，
并保留了西湖龙井茶香气品质智能图谱 ９８％的信

息，完全可以此为基础进行分析。在 ＰＣＡ得分图
中，具有相同或相近性质的茶样聚集在一起，而差异

较明显的茶样相互远离。图２ａ、２ｂ、２ｃ分别以等级、
树种和产地进行编号，以探索这 ３类因素对茶样
ＰＣＡ得分聚类的影响。对比这３个图，涵盖等级、树
种和产地信息的所有样品 ＰＣＡ得分呈现明显的等
级聚类特征，即在 ＰＣ１方向上，从左到右依次为一
级、特级和精品顺序排列，由此说明通过 ＰＣＡ处理
后，ＰＣ１代表了等级分类的信息，并且等级对于西湖
龙井茶的品质影响程度远超过了树种和产地的影

响。此结果与等级作为商品茶定质论价唯一依据相

符合。

为了避免等级信息的干扰，单独对精品龙井茶

进行 ＰＣＡ分析，以探究同一等级下的树种和产地信
息分布特征。图２ｄ为精品西湖龙井茶样在不同产
地、不同树种下的 ＰＣＡ得分图，由图可知虽然 ＰＣ１
与 ＰＣ２的累计贡献率达到８７％（＞８５％），已基本代
表了样品智能嗅觉的整体信息，但 ＰＣ１的贡献率
（５６％）与 ＰＣ２的贡献率（３１％）相差不多，ＰＣ１未达
到主导茶叶某类品质特征的贡献，由此推断图２ｄ中
的 ＰＣ１可能涵盖了代表样品品质的多种信息。因
此，在图中体现不出明显的按照树种信息聚类或按

照产地信息聚类的现象，初步推断树种和产地因素

可能对西湖龙井茶品质的影响程度比较接近。

为了探讨树种和产地信息的特征，需要在同一
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等级同一产地条件下研究树种模型以及在同一等级

同一树种条件下研究产地模型。因此基于当初所采

集的８种茶样，树种模型有２个，分别为 ＬＭＴ ＱＭＴ
和 ＬＷＪ ＱＷＪ；产地模型也有 ２个，分别为 ＬＷＪ

ＬＹＪ和 ＱＬＪ ＱＷＪ。分别对此 ４组茶样集进行 ＰＣＡ
分析，各模型内样品间能形成各自类别区域，其中

ＬＭＴ与 ＱＭＴ在 ＰＣ５上区分非常明显，其他 ３个模
型在 ＰＣ１上有明显区分，如图３所示。

图 ３　西湖龙井茶叶主成分分析得分图

Ｆｉｇ．３　ＳｃｏｒｅｐｌｏｔｕｓｉｎｇＰＣＡｆｏｒＸｉｈｕＬｏｎｇｊｉｎｇｔｅａｓａｍｐｌｅｓ
（ａ）ＬＭＴ ＱＭＴ　（ｂ）ＬＷＪ ＱＷＪ　（ｃ）ＬＷＪ ＬＹＪ　（ｄ）ＱＬＪ ＱＷＪ

　
２２　等级品质识别

为了满足研究要求，尽量包含树种差异和产地

差异的样品，同时避免因不同等级样品数量不均，导

致分类模型的不平衡，即引起对建模样品数量多的

等级预测性能高，而对建模样品数量少的等级预测

性能低。因此，从 ８种所采集茶样中（表 １）挑选出
５种样品用于等级建模研究，并同样按照２∶１的比例
将样品随机划分成校正集和预测集（表２）。

表 ２　等级模型的不同样本集数量
Ｔａｂ．２　Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓａｍｐｌｅｓ

ｎｕｍｂｅｒｓｏｆｇｒａｄｉｎｇｍｏｄｅｌ

样本等级 校正集 预测集 总样本数

精品（ＬＹＪ、ＱＨＪ） ５５ ２８ ８３

特级（ＬＭＴ、ＱＭＴ） ６０ ２９ ８９

一级（ＬＷ１） ５６ ２９ ８５

所有样本数 １７１ ８６ ２５７

　　ＳＩＭＣＡ算法是基于 ＰＣＡ类模型的方法，确定最
佳主成分数是模型建立的关键环节之一。在建模

中，若所取的主成分数过少，则因关于等级分类的信

息不足，使得模型性能不佳；随着主成分数的增加，

等级信号增加，模型预测性能也提高；但主成分数超

过一定数值时，随着等级信号增加，噪声也大幅提

高，从而出现过拟合现象，导致模型预测性能又降

低。本研究通过交互验证法来确定不同等级茶叶模

型的最佳主成分数，即在预测残差平方和（ＰＲＥＳＳ）

图 ４　预测残差平方和与模型主成分数之间的关系

Ｆｉｇ．４　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｉｄｕａｌｅｒｒｏｒ

ｓｕｍｏｆｓｑｕａｒｅｓａｎｄｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎｍｏｄｅｌ

最小值处选取主成分数。图４是不同等级样品模型
的 ＰＲＥＳＳ与主成分数之间的关系。由图可知，随着
主成分数的增加，ＰＲＥＳＳ值先降低，然后再提高。
精品、特级和一级的主成分数在６、７、８时，各自对应
的 ＰＲＥＳＳ最小，也就是此时的主成分数为各类建模
所需要的最佳值。
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在不同等级类样品的最佳主成分数下建立

ＳＩＭＣＡ等级判别模型，表 ３为建模结果。其校正集
各等级样品的识别率、拒绝率和等级分类正确率都

为１００％，也就是没有误判现象。预测集中，只有
１个特级样品误判为一级样品，其他都准确预测。
由此可知，通过电子鼻的智能嗅觉技术结合 ＳＩＭＣＡ
建模方法，能有效判别品质差异非常小的不同等级

高档西湖龙井茶，并不受树种和产地的影响，完全满

足检测需要。

表 ３　茶叶等级模型的判别结果

Ｔａｂ．３　Ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆｇｒａｄｉｎｇ

ｍｏｄｅｌｆｏｒｔｅａ

参数 精品 特级 一级

样品数 ５５ ６０ ５６

校正集
识别率／％ １００ １００ １００

拒绝率／％ １００ １００ １００

正确率／％ １００

样品数 ２８ ２９ ２９

预测集
识别率／％ １００ ９６６５ １００

拒绝率／％ １００ １００ ９８２５

正确率／％ ９８８４

２３　树种及产地品质识别
由于同一类样品来源于多家当地茶叶农户，其

不同的制作手法、经验和炒制温度的控制能力，使得

同类样品间的品质会有一定程度的差异，因此在

图３中也有一小部分样品重叠的现象。并且 ＰＣＡ
算法本身更加注重数据矩阵空间坐标的转换和样品

信息的整体性保留，只是在一定程度上体现样品品

质间的内聚性和差异性。为了进一步分析树种与产

地因素对样品品质的影响，以及智能嗅觉检测数学

建模对不同树种与不同产地的区分能力和区分程

度，在此采用 ＳＩＭＣＡ定性分类判别方法。

ＳＩＭＣＡ算法可体现各类别茶样内部的相似程
度，它首先对每一类样品进行 ＰＣＡ建模，使同类样
本聚集在同一空间区域。其中各主成分代表同类样

品的变异特性，越靠前的主成分包含的树种或产地

特征越丰富，对分类的作用越大，在此也采用交互验

证法来确定不同类样品的最佳主成分数。表４为同
一等级、同一产地下的树种 ＳＩＭＣＡ建模及同一等
级、同一树种下的产地 ＳＩＭＣＡ建模结果。

结果显示，各种模型中不同类样品的最佳主成

分数都为６或 ７。同时可知，虽然每个模型前 ２个
主成分的累计贡献率都能超过 ８５％，代表绝大部分
茶样品质信息，但 ＰＣ３以后的信息对建模也起到非
常大的作用，这些主成分虽然不包含体现茶叶品质

的主体及不同类间的共性信息，但却包含了能体现

样品间差异的信息。比如 ＬＭＴ ＱＭＴ模型中 ＰＣ５
虽然贡献率只有 ２％，但在主成分得分图中却能很
好地区分２类树种样品。表 ４显示，校正集和预测
集的样品正确率比较接近，说明建模用的校正集样

本具有代表性，所建模型稳定可靠。同时这些模型

的分类正确率都超过 ９２％（除 ＱＬＪ ＱＷＪ的产地模
型），预测性能良好。ＱＬＪ ＱＷＪ模型性能虽然低于
其他３个模型，但也在 ９０％附近，这一趋势与其对
应的主成分得分图相吻合。其主要原因是：相对于

改良后的龙井４３号树种，传统的群体树种由于是长
期的自然杂交和有性繁殖，个体间在发芽期、长势、

芽叶大小和色泽、生化成分含量等方面都有着不同

程度的差异，使其在同一茶园中同批采摘的群体嫩

叶制成的茶叶香气也有一定程度的差异。也正是这

个原因，树种模型的整体性能好于产地模型；而在产

地模型中，同样龙井４３号树种下的模型效果要好于
都是群体品种下的不同产地判别性能。

表 ４　树种模型和产地模型的判别结果

Ｔａｂ．４　Ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｒｅｅｖａｒｉｅｔｉｅｓｍｏｄｅｌｓａｎｄｐｒｏｄｕｃｉｎｇａｒｅａｓｍｏｄｅｌｓ

模型类别
校正集 预测集

正确数 错误数 正确率／％ 正确数 错误数 正确率／％

树种模型
ＬＭＴ（６） ＱＭＴ（７） ５６ ３ ９４９２ ２８ ２ ９３３３

ＬＷＪ（７） ＱＷＪ（７） ５５ ４ ９３２２ ２８ ２ ９３３３

产地模型
ＬＷＪ（７） ＬＹＪ（６） ５２ ３ ９４５５ ２５ ２ ９２５９

ＱＬＪ（７） ＱＷＪ（７） ５２ ４ ９２８６ ２５ ３ ８９２９

　　注：模型括号中的数字为各类样品 ＳＩＭＣＡ模型的最佳主成分数。

３　讨论

总体来讲，在结合智能嗅觉技术的西湖龙井茶

品质判别中，可以由易到难分成３个步骤进行检测。
首先通过电子鼻区分不同等级；根据其他学者的研

究结果，来源于不同树种的茶叶制品在外观上差异

较大，可以通过视觉分析判别茶叶的不同树种来

源
［１８］
，因此在等级区分后可以进行树种判别；结合

前２个环节，就可以用电子鼻判别茶叶西湖龙井产
区下的不同小区域产地，也就是分析同一等级同一
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树种下的西湖龙井茶叶产地来源。由此可以达到等

级、树种和产地判别的目的，为西湖龙井茶的品质界

定与特征提炼提供基础，为茶叶的品质检测和掺假

鉴别提供技术支撑。

４　结束语

西湖龙井茶品质的等级特征体现最为明显，在

不考虑其他因素的前提下，可以通过智能嗅觉建模

直接识别茶叶的等级，特别对于品质相近的高档次

样品，其预测效果较好，校正集各等级判别正确率为

１００％，预测集中只有１个特级样品被误判为一级样
品。树种和产地特征对于西湖龙井茶叶品质的影响

程度比较接近，然而在同一等级、同一产地下的树种

判别，以及在同一等级、同一树种下的产地判别，都

具有良好的模型性能，不同类别样品判别正确率都

超过９２％。由于群体树种嫩叶炒制的样品个体差
异性大，有助于同一等级、同一产地下的不同树种判

别，使得树种模型的整体性能好于产地模型；也使得

同一等级、同一龙井４３号树种下的不同产地判别效
果要好于同一等级、同一群体树种下的产地模型。
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