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摘要 目的:采用近红外漫反射光谱技术，建立对道地山药的快速无损鉴别方法。方法:收集三个产地( 河南、河北、广东) 的山
药饮片共 90 份，采集其近红外漫反射光谱。采用判别分析法建立定性鉴别模型，并考察不同数据预处理方法对模型预测结果
的影响。结果:道地山药饮片与其他产地的山药饮片在原始光谱与主成分得分的空间分布中均表现出较大的差异性。所建定
性判别模型中，经多元散射校正结合二阶导数及 SG平滑处理的模型表现出最佳预测结果，其对校正集与验证集的判正率均为
100%。结论:近红外漫反射光谱技术在道地药材的质量分析中具有可行性，可实现道地山药饮片的快速无损鉴别。
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Abstract To investigate the feasibility of NIＲ spectroscopy in the discrimination of genuine Chinese Yam，90 samples from three origins
were collected and their near infrared diffuse reflectance spectra were acquired. Discriminant analysis was employed to create qualitative
model，and several data pre － processing methods were explored. The results showed that genuine Chinese Yam was greatly different from
other samples according to raw spectra and score plot of PCA. The discriminant analysis model with raw spectra after pretreatment of mul-
tiplicative scatter correction，2nd derivative and Savitzky － Golay filter smoothing，showed the best predicative ability( the percentage of
correctly identified varieties were both 100% for the calibration sample set and validation sample set ) . This research indicated that NIＲ
diffuse reflection spectroscopy could be used for the rapid analysis of genuine Chinese Yam ．
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引言

山药又名薯蓣，为薯蓣科植物薯蓣 Dioscorea oppos-
ita Thunb. 的干燥根茎，是一种药食同源的常用中药。
山药在河南、河北、山东、山西和南方的广西、福建、广

东、台湾都有广泛种植［1］，其中以古怀庆府( 今河南省

焦作市境内) 所产山药最为地道，被称为怀山药［2］。由

于生长环境、栽培技术和炮制方法的不同，道地与非道

地山药之间在化学性状、物理性状和生物性状等方面

都有较大差异［3 － 4］。这导致道地药材在疗效、口感、产
量、贮藏等方面所体现出来的综合特性优于种内其他

非道地药材。对道地山药的现有鉴别方法有显微鉴

别、传统理化鉴别，以及热分析法［5］、分子生物学方

法［6］，红外光谱法［7］等。近期有学者采用基于元素和

原子层面的 X 射线荧光和粉末 X 射线衍射法［3］对不

同产地山药进行了分析。然而相比于上述鉴别方法，

近红外漫反射光谱法不仅速度快，而且具有全息性特

点［8］，可以提取药材的化学性质、物理性质，甚至生物

学属性，这为道地性现代诠释及道地药材鉴别提供了

思路和方法。目前，已有学者将近红外漫反射光谱技

术应用于山药多糖［9］及指标成分尿囊素［10］的定量分

析中，然而尚未有报道采用近红外漫反射光谱技术对

山药进行定性鉴别。因此，我们在本文探讨采用近红

外漫反射光谱法对道地山药进行快速无损鉴别。
1 实验部分

1. 1 样品来源 实验用山药饮片分别为河南怀山药、
河北山药及广东山药，每个产地各 30 份样品。其中河

南山药饮片按照道地栽培与加工炮制技术制备，河北

及广东山药按照当地栽培及加工方法进行制备。所有

饮片由北京中医药大学东方医院刘志禄副主任药师鉴

别为薯蓣科植物薯蓣 Dioscorea opposita Thunb. 的干燥

根茎切制而成。
1. 2 山药饮片近红外漫反射光谱的采集 所用仪器

为 Antaris I 傅里叶变换近红外漫反射光谱仪 ( 美国

Thermo Nicolet 公司) ，配备 ＲESULT 3. 0 光谱采集软
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件。光谱范围: 10001. 03 ～ 3999. 64 cm －1，共 1557 个

变量。具体采集条件为: 采集模式为积分球漫反射; 累

积扫描次数为 32 次; 分辨率为 8 cm －1。
由于山药饮片质地均匀、性状较规则，因此未对山

药饮片进行粉碎处理，只采集饮片中间部位的近红外

漫反射光谱，并平行采集 3 次，计算平均光谱用于分

析。
1. 3 数据处理与分析 由于不同山药质地间的差异

与外界环境的影响，近红外漫反射光谱会存在一定的

噪音和基线漂移。因此为提高光谱质量，需要对原始

光谱进行数据预处理。本文主要考察了多元散射校正

( Multiplicative Signal Correction，MSC) 、标准正则变换

( Standard Normal Variate，SNV) 、一阶导数、二阶导数

及 SG( Savitzky － Golay) 平滑。
为实现道地山药的鉴别，本文采用 TQ Analyst 8. 4

中的判别分析法( Discriminant Analysis，DA) 建立定性

判别模型。判别分析法是一种距离判别法，校正过程

首先对光谱数据进行主成分分析，得到每个样品的主

成分得分; 然后利用主成分得分建立基于马氏距离的

判别准则。对未知样品进行预测时，将未知样品与校

正集中每个总体的马氏距离进行比较，并将其判定为

马氏距离最小的那个总体。本文在建立模型时从每个

产地中随机选取三分之二，共 60 个样本作为校正集，

剩余 30 个样本作为验证集。
数据 预 处 理 与 建 模 采 用 TQ Analyst 8. 4 ( 美 国

Thermo Nicolet 公司) 。
2 结果与讨论

2. 1 原始光谱 三个产地山药饮片的原始光谱图见

图 1。由图 1 可看出，河南山药饮片的光谱吸收值明显

高于河北与广东山药，而河北与广东山药的光谱严重

重叠。这主要是因为不同产地山药由于质地的差异而

光程有所不同，且化学性质存在一定的差异。

图 1 山药饮片原始光谱

2. 2 主成分分析 首先对原始光谱进行主成分分析，

观察各类样本在主成分空间的分布情况。由图 2 可看

出当主成分数为 3 时，累积贡献率达到 99. 48%，即前

三个主成分可表征原变量 99. 48% 的信息。由前三个

主成分得分图( 图 3 ) 可以看出，只有怀山药样本很好

地单独聚为一类，而河北山药与广东山药有严重的交

叉，结果表明了道地山药的独特性。

图 2 累计贡献率随主成分数变化图

图 3 主成分分析得分图

2. 3 判别分析结果 在校正过程，首先考察了在不同

预处理条件下的模型预测性能。以校正集和验证集的

判正率为评价指标，总判正率等于被正确判别的样品

数除以样本集总数。山药饮片某一产地的判正率等于

该组中被正确判别的样品数除以该组样本总数。不同

预处理方式下模型的判正率见表 1。

表 1 不同预处理方式下模型的判正率

预处理方法
主成
分数

校正结果( % )
总 河南 河北 广东

验证结果( % )
总 河南 河北 广东

无处理 3 80 100 80 60 76. 7 100 80 50
多元散射校正 3 95 100 95 90 90 100 90 80
标准正则变换 3 95 100 95 90 90 100 90 80

多元散射校正 + 一阶导数
+ SG( 9，2) 平滑

3 96. 7 100 100 90 96. 7 100 100 80

多元散射校正 + 二阶导数
+ SG( 9，2) 平滑

3 100 100 100 100 100 100 100 100

注: SG( data points，polynomial order) ，表中 SG 平滑参数为优化结

果。

结果表明经数据预处理后，模型的预测性能均有

较大提高，对校正集和验证集的判正率均大于 90%，
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其中多元散射校正结合二阶导数及 SG 平滑的处理结

果最好( 见图 4. ) ，其对校正集和验证集的判正率达到

100%。同时对比所建模型对不同产地山药的鉴别结

果发现，所有模型对河南山药的判正率都达到 100%，

而河北与广东山药一定程度上出现混淆。以上结果表

明近红外漫反射光谱技术在道地山药的鉴别中具有较

大的可行性。

图 4 判别分析结果

注: 横坐标为样本离广东组的马氏距离，纵坐标为样本距

离河南组的马氏距离

3 结论

道地山药与非道地山药在化学、物理和生物学属

性上的综合差异能一定程度上反映在近红外漫反射光

谱上，通过主成分分析，这种差异更为明显。对原始数

据进行多元散射校正、二阶导数及 SG 平滑处理后，利

用判别分析法建立定性模型，可很好的实现道地山药

的鉴别，其判正率为 100%。上述结果表明利用近红

外漫反射光谱技术在道地药材的质量分析中具有可行

性，可用于道地山药饮片的快速无损鉴别。
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