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样品表面近红外光谱结合多类支持向量机快速鉴别枸杞子产地
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采用便携式近红外光谱仪采集枸杞子表面不同部位的近红外漫反射光谱!结合多类支持向量机算

法对枸杞子产地进行快速无损辨识"以识别率为评价指标进行光谱预处理方法的选择!为了消除样本划分

偏性对结果的影响!本研究通过重复划分样本集多次建模与预测!利用识别率的统计结果考察各个光谱采

集部位的建模结果"实验结果表明!原始数据经二阶导数加
.\

平滑处理后!所建模型具有良好的产地预测

性能"除了枸杞子顶端部位外!其他部位模型的稳定性及准确性均较好!其外部验证识别率的中位数与平均

值均大于
DGU

"这表明利用枸杞子样品表面近红外光谱可实现产地的准确鉴别!便携式近红外光谱技术可

作为中药材流通环节中的有效监控手段"
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枸杞子为茄科植物宁夏枸杞
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的干

燥成熟果实!具有滋补肝肾!益精明目等功效!其分布广泛!

以宁夏枸杞质量较优"药材质量与其产地密切相关(

)*!

)

!因

此为保证枸杞子的质量与疗效!本工作考察近红外光谱法这

种方便快速$绿色无损的分析技术(

E

)对枸杞子产地进行鉴

别"近几年!近红外光谱法在太子参(

"

)

$黄芩(

+

)

$灵芝(

G

)等

多种中药材产地鉴别中多有应用!所采用的算法主要有判别

分析$判别偏最小二乘$人工神经网络和支持向量机等!其

中支持向量机法(

<

)由于能够较好地解决小样本$非线性$高

维数等实际问题而得到人们的关注与进一步开发!多类支持

向量机算法已在多类分类中得到大量应用"目前尚未有研究

多类支持向量机对枸杞子产地进行鉴别"同时!为拓宽近红

外光谱技术在中药材现场分析中的应用!本文考察利用便携

式近红外光谱仪(

D

)采集枸杞子表面光谱用以进行产地鉴别!

实现真正快速无损的质量评价"

)

!

实验部分

*)*

!

样品

枸杞子样品分别产自内蒙古$宁夏和青海!所有药材经

北京中医药大学刘春生教授鉴定为茄科植物宁夏枸杞
M
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的干燥成熟果实"为增加模型的适用性!从

每个产地中随机抽取了不同颜色深浅$不同大小的枸杞子样

本"其中内蒙古枸杞子有
,D

个!宁夏枸杞子
E"

个!青海枸

杞子
E"

个!具体见表
)

"在进行光谱采集前!用载玻片将枸

杞子表面压平"
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仪器与光谱采集

仪器#

Q0/56

a

K/31,"+*,&"

便携式近红外光谱仪!配备

有
Y6\583

检测器和漫反射光纤探头&光纤长度为
,=

'"其

波长范围是
<G-&)<

"

,"!!&""6=

!共
,"+

个变量"

光谱采集参数#分辨率为
D&"6=

%积分时间为
)--=3

%

累积扫描次数
"-

次%平滑度为
)

"检测器温度设为
d)+T

"

样品光谱采集#将光纤探头垂直于样品表面!每个样品

由基部到顶端!等间隔采集
"

个部位的光谱"每个部位采集

正反面两点!每点平行采集
!

条光谱!将每个部位正反两面

共
+

条光谱取平均值用于后续分析"具体光谱采集部位见

图
)
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数据处理

为消除枸杞子样品的光程差异!克服杂散光等外界环境

的影响!首先对光谱数据进行了预处理(

)-

)

!并考察了多元散

射校正&
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平滑"光谱预处理采用

CM/X63025=?%/2G&<

软件&

N8:Q

软件公司!挪威'"

光谱数据经优化后!本文采用基于0投票法1策略的一对

一多类支持向量机算法(
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'进行枸杞子产地的定性判别"该算法采

用
A/W5!&+&+

软件实现(

),

)

!其在训练支持向量分类器时采

用序列最小优化算法&
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'"在建模时首先对核函数及其参数进行选择!

并以识别率为评价指标进行模型筛选"

,

!

结果与讨论
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!

枸杞子的原始光谱图

不同产地枸杞子的近红外光谱!以及同一样品不同部位

的近红外原始光谱均严重重叠!并不能明显区分&见图
,

'"

由图可知!枸杞子近红外光谱比较粗糙!这是因为利用光纤

探头进行光谱采集时!易受到外界杂散光影响!而且光谱两

端波段噪音较大!因此在后续数据分析时采用
D"-
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这一波段"
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光谱预处理方法的选择

从表
)

中不同产地的每个类别中随机选出
)

个!共
,E

个样本作为验证集&其中内蒙
+

个!宁夏与青海各
D

个'!剩

余
D"

个样本作为校正集"不同预处理方法下
)-

折交叉验证

及外部验证的结果见表
,
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预处理

方法

部位
)
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验证
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验证
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验证
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验证
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由表
,

可看出!数据处理后的建模结果明显优于原始数

据!这表明近红外光谱严重受到光程差异$基线漂移和噪音

等的影响"经光程校正后!模型的预测准确度明显提高!识

别率由&

+)&-"U

"

G-&<!U

'增加到&

<)&-"U

"

D)&+GU

'%导

数加平滑的方法结果最好!且二阶导数优于一阶导数!其
)-

折交叉验证识别率均大于
D!U

!外部验证识别率均大于

D"U

"因此采用
,Rj.\

&

D

!

,

'平滑作为光谱预处理方法"
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核函数的选择

对于支持向量机算法!通过适当选取核函数!可将输入

空间中线性不可分的样本在高维特征空间中线性分开或接近

线性分开!核函数及其参数的选择直接影响分类结果"按照

,&,

中的样本集划分方法和数据预处理方法!以部位
)

为例!

对多项式核函数&

>$%

4

6$=95%[/26/%

'!归一化多项式核函数

&
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4
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核函数&
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(

K1/7
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'

(

)!

)

!

ZV@

核函数&

Z5795%V5393@K60*

19$6[/26/%

'四种核函数进行对比分析"对每种核函数首先进

行了参数优化!最优参数下不同核函数支持向量机的建模结

果见表
!
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核函数 参数
)-N#

识别率*
U

外部验证识别率*
U

多项式核函数
Ng)

!

Sb

(

$6/61g! D+&<E )--&-

归一化多项式核函数
Ng)"

!

Sb

(

$6/61g, D)&"< D"&<!

ZV@

核函数
Ng!

!

\5==5g-&) D-&", D"&<!

>X[

核函数
Ng!

!

Q=/

I

5g)

!

39

I

=5gE&- <+&!, D"&<!

!!

结果表明四种核函数的建模结果均较好!其中多项式核

函数的识别率最高!对外部验证集的识别率达到
)--U

!因

此本文选用具有多项式核函数的支持向量机建立枸杞子产地

的鉴别模型"

()J

!

不同光谱采集部位的建模结果

为对不同部位建模结果进行综合评价!将样本集多次重

复划分进行多次建模与预测"采用
:51%5?G&D

自编程序进行
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"<./K05,.:

-

<$5$

6

5$7$:0701$.F$7.

-

$F.<D$

'

样本集的划分!从每个产地的样本中随机抽取三分之一作为

验证集!剩余样本作为校正集"按照此法每个部位分别建立

"-

个判别模型!计算每个模型十折交叉验证和外部验证的

识别率!并利用箱式图对其进行描述性分析&图
!

!图
E

'"

!!

由图
!

和图
E

可看出!各个部位十折交叉验证及外部验

证识别率的分布有所差异!其中部位
)

!

,

!

!

!

E

的分布较集

中!说明这些部位通过随机划分样本集进行建模所得结果较

稳定%而部位
"

的稳定性稍差些!这可能因为枸杞子顶端在

光谱采集时受操作偏差的影响相对较大"各个部位十折交叉

验证识别率的中位数均大于
D+U

!而部位
)

!

,

!

!

!

E

的平均

值略高于部位
"

"由图
E

可看出!各个部位外部验证识别率

的中位数均大于
DGU

!但部位
)

!

,

!

!

!

E

的平均值高于部位

"

"在实际光谱采集中!很难准确控制光谱采集部位!因此为

避免样品顶端部位以保证模型的稳定性和准确性!应尽可能

采集样品中间区域的光谱"实验结果也进一步表明了采用便

携式近红外光谱仪采集样品表面光谱用于产地鉴别的可行

性"

!

!

结
!

论

!!

采用便携式近红外光谱仪采集枸杞子表面光谱!以多类

支持向量机法对枸杞子产地鉴别进行了研究"首先以识别率

为评价指标进行光谱预处理方法的选择!然后通过多次建模

与预测!利用识别率的统计结果考察各个光谱采集部位的建

模结果"

结果表明!尽管表面光谱严重受到基线漂移和噪音等的

影响!但经二阶导数
j.\

&

D

!

,

!平滑处理后!所建模型具有

良好的预测性能&外部验证识别率均大于
D"U

'"对比枸杞子

样品表面各个部位的建模结果发现!除了枸杞子顶端部位

外!其他部位模型的稳定性及准确性均较好"因此在后续应

用中!应尽可能采集样品中间区域的近红外光谱!求取平均

值后用于分析"本研究表明利用便携式近红外光谱仪采集样

品表面光谱!结合适宜的化学计量学方法对中药材进行鉴定

具有可行性!为中药材流通环节中的质量控制提供了新思

路"
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