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ДИФФЕРЕНЦИАЦИЯ ШОКОЛАДА ПО СОСТАВУ  

И ПРОИЗВОДИТЕЛЮ НА ОСНОВЕ АНАЛИЗА МЕТОДОМ  

ГЛАВНЫХ КОМПОНЕНТ ПРЕДОБРАБОТАННЫХ СПЕКТРОВ  

ПРОПУСКАНИЯ ТГЦ ДИАПАЗОНА 

В настоящее время в мире интенсивно развиваются неразруша-

ющие и бесконтактные методы диагностики состава, качества и 

аутентичности продукции пищевой промышленности. Многочислен-

ные разработки основаны на спектроскопической технике измерений. 

К традиционным видам УФ, видимой и ИК спектроскопии добавился 

и ТГц диапазон частот. Эффективность спектроскопических методов 

диагностики значительно повышается в сочетании с многопараметри-

ческими методами анализа данных.  

В качестве объекта анализа мы выбрали шоколад, различаю-

щийся как по производителю ("Коммунарка" (РБ), "Спартак" (РБ), 

"Ulker" (Турция), "Волшебница" (РФ) и "AVK" (Украина), так и по 

типу (горький, десертный, молочный). Спектры образцов толщиной 

3,0±0,1 мм регистрировались с использованием разработанного в Ин-

ституте физики НАН Беларуси спектрометра [1] в диапазоне частот  

< 2 ТГц, где шоколад демонстрирует достаточную прозрачность. Фак-

торами, затрудняющими извлечение полезной информации из изме-

ренных спектров, являются интерференционные эффекты и наличие 

паров воды в измерительном тракте. Мы сознательно не принимали 

мер к удалению паров, в отличие от [2], моделируя условия измерения 

в обычных производственных либо складских помещениях. 

Сложность состава исследуемых образцов существенно затруд-

няет детальный покомпонентный анализ. В ряде работ предложены 

методы диагностики качества продукции на основе ТГц изображений 

(безотносительно состава), либо отдельных составляющих продукта, 

таких как сахар либо какао-масло [3]. Отвлекаясь от детального ана-

лиза состава, мы ставили целью настоящей работы демонстрацию 

возможности выполнения дифференциации продукции по типу и про-

изводителю по так называемому методу «отпечатка пальца». 

Применение метода главных компонент [4] к изображенным на 

рисунке 1, а спектрам образцов шоколада, обязательная предобработ-

ка которых заключалась только в центрировании на каждой длине 

волны, показало, что первая и вторая главные компоненты описывают 
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93,5% суммарной дисперсии данных, а на представленном на рисунке 

1б графике счетов спектров в первую и вторую главные компоненты 

исследуемые образцы кластеризуются неудовлетворительно с точки 

зрения их принадлежности к определенным типам шоколада. 
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Рисунок1 – Спектры пропускания образцов шоколада в диапазоне частот 

0,2‒1,1 ТГц (а) и график счетов спектров в первую и вторую главные 

компоненты (б) (цвета на обоих графиках соответствуют  

определенному типу шоколада и его производителю) 

Для улучшения кластеризации в качестве дополнительной пре-

добработки спектров был использован метод адаптивных итеративно 

взвешенных наименьших квадратов со штрафом (airPLS) [5]. Такой 

вид предобработки позволяет избавиться от шумов, вызванных нали-

чием указанных выше факторов, затрудняющих извлечение полезной 

информации. В отличие от классического применения метода airPLS 

нами использовались именно найденные базовые линии, представлен-

ные на рисунке 2, а. В этом случае первая и вторая главные компонен-

ты базовых линий спектров описывают 95,6% суммарной дисперсии 

данных. На рисунке 2, б представлен соответствующий график счетов 

базовых линий в первую и вторую главные компоненты. 

Видно, что качество кластеризации исследованных образцов 

шоколада существенно улучшилось. Таким образом, нами показана 

возможность проведения дифференциации шоколада по типу и произ-

водителю по методу «отпечатка пальца» в пространстве главных ком-

понент спектров пропускания в ТГц диапазоне частот с привлечением 

для их предобработки метода адаптивных итеративно взвешенных 

наименьших квадратов со штрафом. Целью дальнейшего исследова-

ния будет являться применение к счетам в первые две главные компо-

ненты базовых линий методов кластерного или дискриминантного 

анализа для нахождения правил классификации образцов шоколада 

или дискриминирующих функций, соответственно. 
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Рисунок 2 – Базовые линии спектров пропускания образцов шоколада, 

определенные методом airPLS (а), и график счетов базовых линий в 

первую и вторую главные компоненты (б) 
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