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摘要：为了证明３维荧光光谱法对市面上的牛奶饮料进行快速分类的有效性，采集了市面上购买的１２个不同品牌
的牛奶饮料的３维荧光光谱，对光谱数据进行了预处理。采用主成分分析、因子分析结合聚类分析的方法对预处理后的
光谱数据进行分类，通过因子分析提取出８个因子代表３维荧光光谱数据，对降维后的数据进行了聚类分析。结果表
明，主成分分析保留前两个主成分的累积贡献率达到９５．１５％，能较好地降低光谱数据的维数，但是分类阈值不易确定；
选择２．５作为阈值距离，可将含乳饮料分为配制型含乳饮料、发酵型含乳饮料和乳酸菌饮料，分类准确率达到８３％以上。
该研究验证了３维荧光光谱结合因子分析对含乳饮料进行分类的可行性。
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引　言

近年来，含乳饮料在国内的市场逐渐扩大，其食品

安全问题也引起了广泛关注［１４］。由于含乳饮料成分

复杂，其质量检测和产品种类划分往往费时费力。市

场上销售的含乳饮料种类繁多、质量参差不齐，消费者

很难通过直观的感觉来判断含乳饮料的营养成分。因

此，需要建立一种快速、方便、可靠的含乳饮料分类技

术。

３维荧光光谱技术具有准确、快速、无损等优
势［５１５］。国内外学者主要关注食品成分的定量检测，

近年来食品分类方面的研究也逐渐开始完善。ＷＡＮＧ
等人对电子鼻应用于酒类和液体食品的分类进行了研

究［１６］。ＴＡＮＧ等人利用传感器电子舌检测技术实现
了茶饮料的分类［１７］。ＬＩＵ等人通过建立口味传感器
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阵列对玉米汁饮料进行分类鉴定［１８］。目前，暂时没有

基于３维荧光光谱结合因子分析和聚类分析的方法对
含乳饮料进行分类的相关报道。

本文中对市售含乳饮料进行研究，参照含乳饮料

的国家标准 ＧＢ／Ｔ２１７３２２００８中的产品分类标准，利
用３维荧光光谱技术获取样本数据，结合主成分分析、
因子分析的方法降低变量的维数，再通过聚类分析，实

现了对含乳饮料的分类［１９］。

１　实　验

１．１　仪器和样品
实验中所用设备包括：ＦＬＳ９２０Ｐ荧光光谱仪、微

量移液枪以及ＴＧＬ１６Ｍ台式离心机。
样品配置方法：选取了市场上常见的１２种不同品

牌的含乳饮品，用去离子水稀释至体积分数为０．４０，
依次标记为样品１～１２。
１．２　含乳饮料的荧光光谱测定

将配置好的样品放入 ３维荧光光谱仪中进行检
测，参量设置为：激发波长为５０ｎｍ～７００ｎｍ，发射波长
为２６５ｎｍ～８００ｎｍ，检测完成后对测量结果进行了发
射光谱矫正［２０］。

经观察比较，所测得的１２种市售含乳饮料的３维
荧光光谱依据形态可以明显分为两种，一种有两个荧

光峰，另一种只有一个荧光峰，如图１所示。１２种含
乳饮料的荧光发射光谱如图２所示。其中发射波长为
　　

Ｆｉｇ１　３Ｄｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｗｏｂｒａｎｄｓｏｆｍｉｌｋｂｅｖｅｒａｇｅｓ（ｖｏｌｕｍｅ
ｆｒａｃｔｉｏｎｏｆｍｉｌｋｂｅｖｅｒａｇｅｓ：０．４０）

Ｆｉｇ２　Ｅｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ１２ｂｒａｎｄｓｏｆｍｉｌｋｂｅｖｅｒａｇｅｓ（ｖｏｌｕｍｅｆｒａｃｔｉｏｎｏｆ
ｍｉｌｋｂｅｖｅｒａｇｅｓ：０．４０）

３５０ｎｍ左右的荧光峰是由含乳饮料中的蛋白质类物质
受到荧光激发所产生的，而５５０ｎｍ处的荧光峰是由含
乳饮料中的有机食品添加剂（如山梨酸钾、卡拉胶等）

产生的。部分含乳饮品缺少由食品添加剂产生的荧光

峰，其主要原因是添加剂浓度较低，稀释后的样品中添

加剂含量较少，产生的荧光十分微弱。

可以看出，不同种类含乳饮料虽然荧光发射峰的

峰值位置基本一致，但是荧光峰的形状各异。为了更

好地研究含乳饮料的荧光特性，作者利用多元统计方

法对３维光谱数据进行详细分析。

２　数据分析

２．１　主成分分析

首先对数据进行预处理，将得到的１２组３维荧光
光谱数据按发射谱依次展开，形成１２组１维数据向
量，共得到４７０９个变量和１２组样本数据。为便于比
较各含乳饮料３维光谱的特性，本文中截取含乳饮料
的３维光谱中能够体现出荧光特性的一部分数据来进
行分析，即发射波长为３００ｎｍ～６５０ｎｍ所对应的波段，
预处理后得到由１２组样品和９５６个变量组成的数据。

将预处理后的数据导入ＳＰＳＳ软件，进行主成分分
析，前 ３个主成分的方差贡献率分别为 ８１．８７％，
１３．２８％和３．０７％。前两个主成分的累计方差贡献率
可以达到９５．１５％（大于８５％），因此可以只保留前两
个主成分，降维效果较好。将第一主成分（Ｐ１）和第二
主成分（Ｐ２）绘制散点图，如图３所示。图中，三角形
对应配制型含乳饮料，圆点对应乳酸菌饮料，方块对应

发酵型含乳饮料。通过主成分分析的方法进行降维，

将变量降到２维，再绘制样品的散点图。在图３的坐
标系中，将各点投影到４５°线上，可以将各个类别分隔
开，但是分类的阈值间隔并不明确。因此考虑采用因

子分析的方法重新对数据进行降维。

４０３
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２．２　因子分析
主成分分析是利用线性变换的思想，在损失很少

信息的前提下把多个指标转化为几个不相关的综合指

标，每个主成分都是原始变量的线性组合，使得主成分

比原始变量具有某些更优越的性能。而因子分析由研

究原始变量相关矩阵内部的依赖关系出发，把错综复

杂关系的变量表示成少数的公共因子和仅对某一个变

量有作用的特殊因子线性组合而成。

对预处理后的数据运用ＳＰＳＳ软件进行因子分析，
并选取适当个数的公共因子组成初始因子载荷矩阵，

最终保留８个公共因子。采用正交旋转中的最大方差
旋转法，对初始因子载荷矩阵做因子旋转，从而得到最

终的因子载荷矩阵，再运用回归分析法，计算各因子的

得分系数及对应于１２种含乳饮料的公共因子得分。
选用平方欧氏距离对以上因子得分矩阵进行聚类

分析，聚类方法采用瓦尔德法，最终获得的聚类谱系图

如图４所示。

Ｆｉｇ４　Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆ３Ｄｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｓｐｅｃｔｒｕｍａｎａｌｙｓｉｓｏｆ１２ｂｒａｎｄｓｏｆｍｉｌｋ
ｂｅｖｅｒａｇｅｓｂｙｕｓｉｎｇＷａｒｄｌｉｎｋａｇｅ

聚类分析谱系图中给出了不同阈值距离下样品的

分类结果，可根据分类需求对阈值进行选择。随着阈

值距离从０增加到２５，１２个样品可以被依次分为１２
类（距离为０）、４类（距离为２）、３类（距离为２．５）、２
类（距离为５）、１类（距离为２５）。因此，如果以距离为
２．５作为阈值，１２个样品可以分为３类。第１类包括

１号、４号、５号、７号、１０号样品，除１号样品外，其余
样品为发酵型含乳饮料；第２类包括２号、８号、９号样
品，除８号样品外，其余样品均为乳酸菌饮料；第３类
包括３号、６号、１１号、１２号样品，全部为配制型含乳
饮料。因此，将因子分析结合聚类分析对含乳饮品的

光谱进行处理，可以初步实现将市售含乳饮料划分为

３种类别：发酵型含乳饮料、乳酸菌饮料以及配制型含
乳饮料，分类正确率达到８３％以上。

３　结　论

含乳饮料的发射光谱有两类明显的荧光峰，分别

由蛋白质和食品添加剂产生，不同品牌的含乳饮料的

荧光峰形状存在差异。主成分分析结果显示，前两个

个主成分的累积贡献率为９５．１５％（大于８５％），因此
保留前两个主成分。将第一主成分和第二主成分对应

的样本点绘制成散点图，能够大致划分为３类，但是类
与类之间的距离阈值难以确定。通过因子分析对３维
荧光光谱预处理后的数据进行降维，再利用聚类分析

对降维后的数据进行处理，能够将市售含乳饮料分为

配制型含乳饮料、发酵型含乳饮料和乳酸菌饮料，分类

的正确率可以达到８３％以上，为开发含乳饮料分类系
统提供了基础。
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