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基于多源光谱分析技术的鱼油品牌判别方法研究 
 

张瑜
1，2

，谈黎虹
1
，曹芳

2
，何勇

2
 

（1.浙江经济职业技术学院，浙江杭州 310018）（2.浙江大学生物系统工程与食品科学学院，浙江杭州 310058) 

摘要：多源光谱分析技术被用于鱼油品牌快速无损鉴别。采用可见光谱分析技术、短波近红外光谱分析技术、长波近红外光谱

分析技术、中红外光谱分析技术和核磁共振光谱分析技术采集了 7 种不同品牌的鱼油的光谱特征，并应用偏最小二乘判别分析法

（partial least squares discrimination analysis，PLS-DA）和最小二乘支持向量机（least-squares support vector machine，LS-SVM）建立

判别模型并比较判别结果。基于长波近红外光谱的 PLS-DA 模型和 LS-SVM 模型取得了最高识别正确率，建模集和预测集识别正确

率均达到 100%。采用中红外光谱和核磁共振谱分别建立的 LS-SVM 模型，也可以获得 100%的判别正确率。而可见光谱和短波近红

外光谱则判别准确率较差。且 LS-SVM 算法较 PLS-DA 更加适合用于建立光谱数据和鱼油品牌之间的判别模型。研究结果表面长波

近红外光谱技术能够有效判别不同鱼油的品牌，为将来鱼油品质鉴定便携式仪器的开发提供了技术支持和理论依据。 
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Abstract: In this paper, multiple spectroscopy techniques were used to distinguish different brands of fish oil in a rapid and non-invasive 

manner. Spectral characteristics of seven brands of fish oil, collected by visible spectroscopy, short wave near infrared spectroscopy (SNIR), 

long-wave near infrared spectroscopy (LNIR), mid-infrared spectroscopy (MIR), and nuclear magnetic resonance (NMR) spectroscopy, were set 

as inputs in partial least squares discrimination analysis (PLS-DA) and a least-squares support vector machine (LS-SVM) to establish the 

discrimination models. The discrimination results of the PLS-DA and LS-SVM models were subsequently compared. The results showed that 

LNIR achieved the highest discriminant accuracy, and the accuracies of modeling set and prediction set were up to 100%. The LS-SVM model 

using MIR and NMR spectroscopy also yielded a discriminant accuracy of 100%. On the other hand, the discriminant accuracies of those based 

on visible spectroscopy and SNIR were poor. In addition, LS-SVM was more suitable than PLS-DA to build identification models for fish oil 

brands using spectroscopic data. The results indicated that LNIR spectroscopy technique could effectively distinguished fish oil brands, 

providing the technical support and theoretical basis for developing portable instruments for the analysis of fish oil quality in the future.  

Key words: fish oil; brand discrimination; visible and near infrared spectroscopy; nuclear magnetic resonance; partial least squares 

discriminant analysis; least-squares support vector machines 

 

鱼油是含有丰富营养成分的鱼类加工副产品，鱼

油包括鱼体油、鱼肝油和鱼脑油，并包含多种脂肪酸，

以及维生素 A和 D、磷脂、甘油醚、类固醇和鱼蛋白

降解物等营养成分[1]。研究表明，鱼油中的 EPA 和

DHA具有功能性保健效果，对一些疾病具有治疗和缓 
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解的作用[2]。 

随着对鱼油的保健和药用功能研究与应用的深

入，鱼油作为商品已经受到越来越多的人的关注和欢

迎。市场上出现了许多不同品牌的鱼油，而不同品牌

的鱼油在其营养成分含量上都有较大区别，且价格也

存在较大的差异。鱼油较高的经济价值和药用价值导

致部分不法厂商以次充好，以假乱真，造成鱼油市场

的混乱。而目前，对鱼油的品质评定与鉴别仅限于实

验室中进行，不仅耗时费力，也浪费实验试剂，成本

较高。市场上种类繁多的鱼油需要研究快速无损的检
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测技术进行品质评定和鉴别。 

可见-近红外光谱技术（Visible/ Short Wave Near 

Infrared Spectroscopy，Vis/SWNIR），长波近红外光谱

技术（Long Wave Near Infrared Spectroscopy，NIR）

和中红外光谱技术（Mid-Infrared Spectroscopy，MIR）

和是目前常见的应用于食品分析的光谱分析技术[3~5]。

可见光光谱到中红外光谱可以获得物质化学基团相关

的信息，从而得到物体的颜色信息和内部化学成分信

息，结合化学计量学方法实现对物质品质定性或定量

的检测 [6~7] 。核磁共振技术（ Nuclear Magnetic 

Resonance，NMR）是基于原子核磁性的一种波谱技

术[8]，能实现对物质定性定量分析，在食品中的应用

和发展越来越广泛[9]。光谱分析方法最主要的特点之

一是不需或只需少量的样本处理，操作简单方便，且

检测速度较快。本文的研究目的有以下 3点：1）研究

不同品牌鱼油在不同光谱分析技术下的光谱曲线特

征；2）采用 PLS-DA 和 LS-SVM 算法建立不同光谱

分析技术下鱼油品牌的鉴别模型；3）分析并比较算法

效果，挑选对鱼油识别效果较好的分析技术与模型。 

1  材料与方法 

1.1  实验样本 

美国安利深海鱼油、纽崔莱深海鲑鱼油、汤臣倍

健鱼油、汤臣倍健浓缩鱼油、安利心血管鱼油、GNC

双倍浓度深海鱼油和 GNC 三倍浓度深海鱼油等 7 种

市场上常见的鱼油品牌被用来作为鱼油样本进行分

析。鱼油采集的是保质期内的鱼油以避免储藏时间对

实验结果的影响。根据厂商提供的信息，各个品牌的

鱼油的成分含量有一定的差异。且由肉眼观察，不同

品牌的鱼油的颜色存在较小的差异。 

1.2  数据采集 

测量鱼油的可见-短波近红外光谱透射光谱时，鱼

油置于比色皿中，采用 USB4000 可见-近红外光谱仪

（200~1100 nm）进行光谱扫描，每个样本光谱测量

10 次，取其平均值为鱼油样本的透射光谱，每个品牌

的鱼油采集五个样本的光谱。测量鱼油的长波近红外

光谱时，与可见-短波近红外光谱技术类似，鱼油置于

比色皿中，采用 NIR256-2.5 光谱仪（870~2537 nm）

进行光谱扫描，每个样本光谱测量10 次，取其平均值

为鱼油样本的透射光谱，每个品牌的鱼油采集五个样

本的光谱。测量鱼油中红外光谱时，，鱼油通过毛细管

滴到 ATR 附件的样品槽中，然后将 ATR 附件旋紧，

中红外光谱由 Nicolet iS10傅里叶变换 ATR 中红外光

谱仪（4000~650 cm-1）采集光谱，每个样本扫描 64

次，取其平均作为鱼油样本的中红外透射光谱，与前

两种方法一样，每个品牌的鱼油采集五个样本的光谱。

测量鱼油核磁共振谱时，采用 AVANCE Ⅲ 500MHz

核磁共振波谱仪测量鱼油 1H 核磁共振谱，在 298 K

条件下每个样品扫描 16次谱线。基于核磁共振技术每

个品牌采集 4 个样本。 

1.3  模型建立和评价标准 

偏最小二乘判别分析法（partial least squares- 

discriminant analysis，PLS-DA）[10~11]和最小二乘支持

向量机（least-squares support vector machine，LS-SVM）
[12~13]被用来建立判别分析模型时。并利用所建立的模

型预测样本的品牌。 

偏最小二乘判别分析（PLS-DA）是一种基于偏

最小二乘回归（partial least squares regression，PLSR）

算法的有监督判别分析方法。PLS-DA 算法以光谱数

据为 X，代表类别的整数值为 Y（例如在本研究中，

以代表鱼油品牌类别的不同整数作为 Y）建立 PLSR

模型，并进行预测，回归分析模型得到的预测值为实

际的数值而不是代表类别的整数，因此，在判别分析

时需对预测结果进行判定以得到样本归属的类别。一

般采用阈值法判断预测样本归属的类别。阈值的选取

是任意的，即对于已知类别的建模集样本与预测集样

本，若实际值与预测值的差值的绝对值小于阈值，则

表明判别正确，反之则判别错误。对于未知样本，则

以预测值与对应最相近的整数的差值的绝对值判别，

若小于阈值，则判别为该整数代表的类。一般研究中

将阈值设定为 0.5，以确保对样本类别的判别分析
[10~11]。 

最小二乘支持向量机（LS-SVM）是支持向量机

（support vector machine，SVM）算法的扩展，可用

于求解线性与非线性的问题，对小样本和高维数据具

有较好的求解效果。LS-SVM 是在 SVM 的基础上，

将不等式约束转化为等式约束，将 SVM 中的二次规

划问题转化为求解线性方程组的解，并能得到唯一最

优解。LS-SVM 算法较 SVM 算法计算更为简单，求

解速度更快，收敛精度高[12~13]。本研究中采用 LS-SVM

回归方法，通过对预测值设定阈值判断样本归属的类

别，与 PLS-DA 相似，判别阈值设定为 0.5。核函数

是 LS-SVM算法的关键，本研究中采用径向基核函数

（radial basis function，RBF）建立 LS-SVM模型。 

建模时，不同鱼油品牌分别赋虚拟整数值作为鱼

油品牌的标准值，品牌赋值如表 1 所示。本研究中以

建模集和预测集识别正确率作为模型效果和分析方法
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的评价指标。识别正确率越高，说明模型和分析方法 越好。 

表 1 不同品牌鱼油的赋值 

Table 1 Assigned integers assigned to different brands of fish oil  

品牌名称 
美国安利 

深海鱼油 

纽崔莱深 

海鲑鱼油 

汤臣倍 

健鱼油 

汤臣倍健 

浓缩鱼油 

安利心血 

管鱼油 

GNC 双倍浓 

度深海鱼油 

GNC 三倍浓 

度深海鱼油 

赋值 1 2 3 4 5 6 7 

2  结果与讨论 

2.1  鱼油的光谱曲线分析 

不同光谱分析技术得到的鱼油谱线如图 1~4 所

示。为去除光谱明显噪声，可见-短波近红外光谱曲线

分析 429~1048 nm 的光谱；长波近红外光谱曲线分析

用 1031~2336 nm 范围的光谱数据；对于中红外光谱

曲线，同时去除包含明显噪声与无特征吸收峰的波段，

仅对 650~1493、1734~1782、2819~3036 cm-1 波段的

光谱数据进行分析。分析 NMR 谱线时，去除响应值

小于 100 的变量，对剩下的 3636 个NMR 波谱变量进

行分析处理。通过分析鱼油不同谱线可知，不同鱼油

的品牌在四种谱线中相互之间没有明显差异且相互重

合，表明无法从光谱曲线上实现对鱼油品牌的识别，

需要根据鱼油的谱线与品牌赋值建立判别分析模型进

行分析。 

 
图 1 鱼油的可见-短波近红外光谱 

Fig.1 Vis/SWNIR spectra of fish oil  

 
图 2 鱼油的长波近红外光谱 

Fig.2 LWNIR spectra of fish oil 

 
图 3 鱼油的中红外光谱 

Fig.3 MIR spectra of fish oil 

 
图 4 鱼油的核磁共振谱 

Fig.4 NMR spectra of fish oil 

2.2  偏最小二乘判别分析模型 

采用 430~700 nm 范围的可见光谱建立 PLS-DA

判别模型，其建模集样本的判定正确率为 82.14%，而

预测集样本为 71.43%，判别正确率不高。其中，GNC

两个不同品牌的样本错判较多，可能是因为可见光区

域没有体现出这两个品牌鱼油的差异，不能够通过可

见光谱很好地区分。采用 701~1049 nm的短波近红外

光谱建立 PLS-DA模型时，建模集和预测集样本的判

定正确率和可见光谱的 PLS-DA 模型相似，分别为

85.71%和 71.43%。不同之处在于短波近红外光谱

PLS-DA 模型的错判样本分布在纽崔莱深海鲑鱼油、

汤臣倍健鱼油和 GNC 双倍浓度深海鱼油三个品牌。

当长波近红外和中红外光谱分别用于建立鱼油品牌判

别模型时，两者的建模集判定正确率均为 100%。但

是中红外光谱的预测集样本判定正确率只有 85.71%

（纽崔莱深海鲑鱼油品牌判别错误），而长波近红外则 
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为 100%。在所有多源光谱中，核磁共振光谱的 PLS- 

DA模型判别结果最差，其中建模集样本为 80.95%，

而预测集仅为 57.14%。其中建模集样本有分属美国安

利深海鱼油、安利心血管鱼油和 GNC 三倍浓度深海

鱼油共四个样本判别错误，而预测集样本则有分属汤

臣倍健鱼油、汤臣倍健浓缩鱼油和安利心血管鱼油供

三个样本判别错误。综上所述，长波近红外光谱所建

立的 PLS-DA模型对于鱼油品牌判别能力最佳，其次

是中红外光谱。 

表 2 基于偏最小二判别分析法（PLS-DA）和最小二乘支持向量

机（LS-SVM）所建立的可见光谱（Vis）、短波近红外光谱（SWNIR）、

长波近红外光谱（LWNIR）、中红外光谱（MIR）和核磁共振光谱

（NMR）模型的鱼油品牌识别结果 

Table 2 Identification results of fish oil brands using PLS-DA 

and LS-SVM models based on the Vis, SWNIR, LWNIR, MIR 

and NMR spectra 

算法 建模 Vis SWNIR LWNIR MIR NMR 

PLS-DA 
Calibration 82.14% 85.71% 100.00% 100.00% 80.95% 

Prediction 71.43% 71.43% 100.00% 85.71% 57.14% 

LS-SVM 
Calibration 100.00% 100.00% 100.00% 100.00% 100.00% 

Prediction 85.71% 71.43% 100.00% 100.00% 100.00% 

2.3  最小二乘支持向量机（LS-SVM）模型 

LS-SVM 算法被同样用于分别建立了可见光谱、

短波近红外光谱、长波近红外光谱、中红外光谱和核

磁共振光谱模型，结果如表 1 所示。其中长波近红外

光谱、中红外光谱和核磁共振光谱均获得了满意的判

别结果，无论是建模集样本还是预测集样本的判别正

确率均为 100%。另一方面，可见光谱和短波近红外

光谱的判别结果则较差。虽然两者建模集的判别正确

率也达到了 100%，但预测集却分别只有 85.71%和

71.43%。 

综合分析表 2，比较PLS-DA算法和 LS-SVM 算

法在处理不同光谱分析技术判别鱼油品牌的能力。其

中 PLS-DA是一种线性建模算法，能够用线性关系式

建立鱼油光谱数据和品牌编号之间的判别模型；而

LS-SVM 是一种非线性建模算法，其建立的鱼油光谱

和品牌之间的判别模型是以非线性关系形式表达。如

表 2 所示，LS-SVM算法较 PLS-DA算法而言可以获

得更好的判别结果。其中中红外光谱模型的预测集判

别正确率从PLS-DA模型的85.71%提高到了LS-SVM

模型的 100%，而短波近红外光谱模型的建模集判别

正确率从PLS-DA模型的85.71%提高到了LS-SVM模

型的 100%。另外，建模集和预测集的判别正确率同

时提高的光谱包括可见光谱和核磁共振光谱。其中可

将光谱的建模集判别正确率从PLS-DA模型的82.14%

提高到了 LS-SVM 模型的 100%，而其预测集判别正

确率从 PLS-DA 模型的 71.43%提高到了 LS-SVM 模

型的 85.71%。核磁共振光谱的判别正确率则通过采用

LS-SVM 算法获得了较 PLS-DA 算法而言大幅度的提

高，建模集和预测集判别正确率分别从 80.95%和

57.14%提高到了 100%和100%。由此可以推断出核磁

共振光谱和鱼油品牌之间主要存在非线性关系，因此

当采用 PLS-DA 算法时无法获得准确的品牌判别结

果，而当采用 LS-SVM时则获得了令人满意的判别正

确率。比较所有本研究采用的光谱波段和建模算法的

结果最后发现，有四组模型的建模集样本和预测集样

本均能够同时获得 100%的判别正确率，它们分别是

基于 LS-SVM 算法的中红外光谱模型，基于 LS-SVM

算法的核磁共振光谱模型，以及基于 PLS-DA 和

LS-SVM的长波近红外光谱模型。特别需要注意的是，

无论是采用PLS-DA还是 LS-SVM算法，长波近红外

光谱均能够获得 100%的判别结果，说明该波段光谱

非常适合于鱼油品牌的鉴别。另一方面，长波近红外

光谱的采集也较中红外光谱和核磁共振光谱而言快

速、易于操作，并且成本低。 

3  结论 

本研究分别基于 5 种不同的光谱分析技术建立鱼

油品牌的 PLS-DA和 LS-SVM鉴别模型。长波近红外

光谱在鱼油品牌的鉴别中取得了最佳的效果，无论是

采用 PLS-DA算法还是 LS-SVM 算法，其建模集样本

和预测集样本均能够获得 100%的判别正确率。中红

外光谱和核磁共振光谱的判别能力较长波近红外光谱

次之，当采用 LS-SVM 算法时同样可以获得 100%的

正确率，而当采用 PLS-DA算法时，判别结果则不甚

理想。而可见光谱和短波近红外光谱则无法获得令人

满意的品牌判别结果。此外，LS-SVM 算法由于可以

建立光谱值和品牌之间的非线性关系，因此获得了较

PLS-DA 更好的判别正确率。上述研究结果表明，利

用长波近红外光谱分析技术和数据挖掘算法可以实现

鱼油品牌信息的快速识别。 
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