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用支持向量机识别毒品的太赫兹吸收光谱
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摘要　在采用太赫兹时域光谱（ＴＨｚＴＤＳ）技术对９种常见毒品纯品和３种混合物进行实验研究，并得到它们在

０．２～２ＴＨｚ频率范围的特征吸收光谱的基础上，用支持向量机（ＳＶＭ）对毒品纯品和混合物的太赫兹吸收光谱进

行了识别分类。用归一化预处理后的９种毒品和面粉的太赫兹吸收光谱训练ｌｉｂｓｖｍ模型。选用与训练光谱不同

时间测得的毒品和混合物的太赫兹吸收光谱作为检测光谱，经过归一化预处理之后分别输入到训练好的ｌｉｂｓｖｍ模

型中进行识别，识别率达１００％。识别结果充分表明，用支持向量机可以实现对不同种类毒品的识别和鉴定，为太

赫兹光谱技术用于毒品的检测和识别提供了另一种有效的方法。
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１　引　言

　　针对不同类型和不同数量的毒品，刑法中对毒

贩的量刑也有所不同，所以从对毒贩的量刑来说，迫

切需要一种快速有效的识别手段。国内外在毒品检

测和毒品分析方面有很多种方法［１，２］，其中化学分

析，Ｘ射线及紫外光谱对毒品样品都有一定程度的

破坏，属于有损检测。其中Ｘ射线及紫外光谱对人

体还有一定的伤害，红外光谱和拉曼光谱都存在较

强的吸收和散射问题。所以迫切需要一种快速有效

的无损检测方法。研究结果都表明毒品分子在太赫

兹（ＴＨｚ）波段存在特征吸收，使得应用ＴＨｚ技术对

毒品进行检测成为可能［３～６］。

支持向量机（ＳＶＭ）是 Ｖ．Ｖａｐｎｉｋ
［７］提出的一

类新型机器学习方法。由于其出色的学习性能，该

技术已成为机器学习界的研究热点，并在很多领域

都得到了成功的应用。由于支持向量机在高维小训
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练样本情况下有着很好泛化能力，并且相比于神经

网络，尤其是自组织神经网络和ＢＰ神经网络
［８，９］，

在参数设定和识别过程要节省很多时间。故本文用

支持向量机以９种毒品纯品样品和面粉ＴＨｚ相对吸

收光谱（以下称吸收光谱）作为训练数据，对９种毒品

中的某些毒品纯品样品不同时间的吸收光谱和含有

某种毒品样品的混合物ＴＨｚ吸收光谱分别进行识

别，识别率达到１００％，得到了预期的效果。

２　样品的ＴＨｚ吸收光谱

２．１ 实验装置

基于ＴＨｚ时域光谱（ＴＨｚ－ＴＤＳ）技术的透射式光

谱实验装置图如图１所示。ＨＷＰ为λ／２波片，ＢＳ为分

束镜，Ｃｈｏｐｐｅｒ为折波器，ＰＭ１～４为离轴抛面镜，ＱＷＰ

为λ／４波片，ＰＢＳ为偏振分束镜。产生ＴＨｚ波的抽运

光源是重复频率为８２ＭＨｚ的锁模钛宝石激光器，产生

飞秒激光的中心波长为８１０ｎｍ，脉宽为１００ｆｓ，脉冲功

率为９８０ｍＷ。实验中，锁相放大器积分时间是１００

ｍｓ，信号时域峰值处的信噪比可达到６００。实验时样品

附近的空气湿度低于４％，温度为２３℃。

２．２ 样品制备

将各种样品取一定质量，利用压片机以５ｔ左

右的压力压制成片状样品。在不同的时间对样品进

行测量。

图１ 太赫兹产生和探测系统

Ｆｉｇ．１ ＳｃｈｅｍａｔｉｃｓｅｔｕｐｏｆｔｈｅＴＨｚｇｅｎｅｒａｔｉｏｎ

ａｎｄｄｅｔｅｃｔｉｏｎｓｙｓｔｅｍ

２．３ 样品吸收光谱

在光谱识别过程中，只需输入吸收光谱的归一

化数据，因此从实验数据中提取相对吸收系数即可。

如果不考虑边界处的能量损失，样品相对吸收系数

可以用公式α（ω）＝ｌｎ
犃ｒ（ω）

犃ｓ（ω［ ］） 求得，其中犃ｒ（ω）

和犃ｓ（ω）分别为ＴＨｚ参考信号和样品信号时域谱

傅里叶变换以后的振幅。以罂粟碱的吸收光谱为

例，罂粟碱的相对吸收光谱如图２所示。

图２ 罂粟碱的相对吸收系数谱

Ｆｉｇ．２ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｎａｒｃｅｉｎｅ

　　从图２可以看出，罂粟碱的吸收峰在１．０９

ＴＨｚ，１．４５ＴＨｚ，１．６４ＴＨｚ，１．８２ＴＨｚ，１．８７ＴＨｚ

这５个位置。实验表明，其他毒品在太赫兹波段也

存在数量不等的吸收峰，并且各种毒品在０．２～２．６

ＴＨｚ波段内的吸收峰对应的频率不同
［３～６］。这是

由于毒品的不同分子结构引起的。可以用密度泛函

理论计算出毒品的吸收峰，计算结果与实验结果进

行比较获得了较好的一致性［３，１０］。同一种毒品的太

赫兹吸收谱既不受物质状态（粉末或片状）的影响，

也不因时间的流逝而变化。因此称毒品的太赫兹吸

收谱为“指纹谱”。“指纹谱”充分体现了毒品在太赫

兹波段的吸收特性，也使利用吸收谱识别各种毒品

成为可能。通过一定的识别算法（如支持向量机）能

够有效地将不同毒品的太赫兹光谱识别出来，从而

利用太赫兹技术进行毒品的探测和无损检测。

３　支持向量机

３．１ 基本原理

支持向量机［１１～１５］是以结构化风险最小化

（ＳＲＭ）代替常用的经验风险最小化（ＥＲＭ）作为优

化准则。其基本思想是对于非线性可分样本，将其

输入向量经非线性变换映射到另一个高维空间组Ｚ

中。在变换后的空间中寻找一个最优的分界面（超

平面），使其推广能力最好。以两类模式的分类为例

说明其基本原理。

线性可分情况下的两类分类可以用图３的二维

情况说明。图中，实心点和空心点代表两类样本，

犎 为分类线，犎１ ，犎２ 分别为过各类中离分类线最

近的样本且平行于分类线的直线，它们之间的距离

叫作分类间隔（ｍａｒｇｉｎ）。所谓最优分类线就是要求

３５７



中　　　国　　　激　　　光 ３６卷

分类线不但能将两类正确分开（训练错误率为０），

而且使分类间隔最大。

设线性可分得样本集狀有个样本（狓犻，狔犻），其

中犻＝１，２，．．．狀，狓∈犚
犖 ，狔∈ ｛－１，１｝是标识符

号。在高维空间中，将两类样本无错分开的分类超

平面满足

狑·狓＋犫＝０，　　狑∈犚
犖，犫∈犚 （１）

图３ 线性可分情况下的最优分类线

Ｆｉｇ．３ Ｏｐｔｉｍａｌｓｅｐａｒａｔｉｎｇｌｉｎｅｉｎｌｉｎｅａｒ

ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｓｉｔｕａｔｉｏｎ

　　对向量系数狑进行归一化，可以使所有样本满

足狘犵（狓犻）狘≥１。这样分类间隔就等于２／‖狑‖ ，

因此使分类间隔最大实际上就是使 ‖狑‖ 最小；满

足条件（１）且使２／‖狑‖ 最小的分类面就叫作最优

分类面，犎１ ，犎２上的训练样本点就称作支持向量。

考虑到线性不可分的情况，引入了软边缘最优超平

面的概念，即引入非负变量ξ犻，最优分类面问题可

表示成约束优化问题

狔犻（狓犻·狑＋犫）－１＋ξ犻≥０，　犻＝１，２，．．．，狀

（２）

在（２）式约束下求函数

Φ（狑，ξ）＝
１

２
‖狑‖

２
＋犮∑

狀

犻＝１
ξ［ ］犻 （３）

的最小值。为此，可利用Ｌａｇｒａｎｇｅ函数把原问题转

化为较简单的 Ｗｏｌｆｅ对偶问题：

在约束条件

∑
狀

犻＝１

狔犻α犻 ＝０，　０≤α犻≤犆，　犻＝１，２，．．．，狀

（４）

之下对α犻求解函数的最大值

犙（犪）＝∑
狀

犻＝１

犪犻－
１

２∑
狀

犻，犼＝１

犪犻犪犼狔犻狔犼（狓犻·狓犼） （５）

求解上述问题后得到的最优分类函数为

犳（狓）＝ｓｇｎ［（狑·狓）＋犫］＝

ｓｇｎ［∑
狀

犻＝１

α

犻狔犻（狓犻·狓）＋犫

］。 （６）

　　通过上述讨论可以看出，（６）式求和实际上只对

支持向量进行。而且犫 为分类阈值，可以用任意一

个支持向量求得，或通过两类中任意一对支持向量取

中值求得。因此对于非线性可分的特征空间，考虑通

过一个非线性映射犜将特征狓映射到高维线性特征

空间犉中。高维线性空间中的内积可以定义为

犓（狓犻，狓犼）＝犜（狓犻）·犜（狓犼）， （７）

式中 犓（狓犻，狓犼）称为核函数，它的选择需要满足

Ｍｅｒｃｅｒ条件。

此时目标函数（５）变为

犙（α）＝∑
狀

犻＝１

α犻－
１

２∑
狀

犻，犼＝１

α犻α犼狔犻狔犼犓（狓犻，狓犼），（８）

而相应的分类函数（６）式也变为

犳（狓）＝ｓｇｎ［∑
狀

犻＝１

α

犻狔犻犓（狓犻，狓）＋犫

］， （９）

这就是支持向量机。

支持向量机就是首先通过用内积函数定义的非

线性变换将输入空间变换到一个高维空间，在这个

空间中求（广义）最优分类面。ＳＶＭ 分类函数形式

上类似于一个神经网络，输出是中间节点的线性组

合，每个中间节点对应一个支持向量，如图４所示。

图４ 支持向量机算法图

Ｆｉｇ．４ ＡｌｇｏｒｉｔｈｍｏｆＳＶＭ

采用不同的内积核函数将导致不同的支持向量

机算法。目前采用较多的３类核函数包括多项式内

积函数，径向基函数和Ｓ型内积函数。

支持向量机方法的优点在于没有必要知道映射

犜的具体形式，而只需定义高维空间中的内积运算

犓（狓犻，狓犼）即可。即使变换后空间维数增加很多，计

算的复杂度也没有太大的变化。
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３．２ 程序及其实现

在一般的监督学习方法中，包括两个数据集，一

个用于构造分类器，称为训练样本集；另一个用于检

验分类器的性能，称为测试样本集。利用编制好的

ｌｉｂｓｖｍ对吸收光谱进行分类。首先自己编程对实验

数据进行预处理，先用得到的实验数据计算出毒品的

吸收光谱，然后对吸收光谱进行归一化。由于各种样

品的吸收光谱的有效频宽不一致，故取几种样品有效

频宽重合的频率段，即０．２～２ＴＨｚ。然后将这些吸

收光谱按照ｌｉｂｓｖｍ的格式输入训练样本集数据，即输

入吸收光谱数据样本和对应数据编号。下一步是用

网格搜索法确定模型的参数，这种搜索法就是先定义

参数取值范围和步长，然后将参数进行排列组合，分

别对模型进行训练，得到识别训练数据结果最好的模

型参数。之后用这些参数训练并建立模型，最后用训

练好的模型对测试样本集进行识别。

其中，ｌｉｂｓｖｍ的核函数一共有４种，线性核函

数，多项式核函数，径向基核函数，Ｓ型内积函数。

由于对于一般数据，不同的核函数可以得到性能相

近的结果，故在识别过程中取的是默认值径向基核

函数。所用分类器与传统ＲＢＦ方法的重要区别是，

这里每个基函数中心对应一个支持向量，它们及输

出权值都是由算法自动确定的。由于有多种样品，

对应的是多类分类。而所谓的多类分类，是对于犖

类问题，构造犖 个两类分类器，第犻个分类器用第犻

类训练样本作为正的训练样本，将其他类的训练样

本作为负的训练样本，此时最后的输出是犖 个两类

分类器输出中最大的那一类。

４　实验结果及分析

用氯胺酮（１）、甲基苯丙胺（２）、甲基麻黄碱（３）、可

卡因（４）、面粉（５）、麻黄碱（６）、伪麻黄碱（７）、罂粟碱

（８）、安眠酮（９）、杜冷丁（１０）这１０种纯品的吸收光谱作

为训练样本（样品后面的数字为训练标签），并且再用

其他时间测量的甲基麻黄碱、可卡因、麻黄碱、伪麻黄

碱、罂粟碱的５种纯品吸收光谱和３种含有氯胺酮、甲

基苯丙胺的各个混合物吸收光谱作为识别样本。

原始输出数据见表１，第一列为待识别数据期望

输出的结果。对于纯品即为训练时样品的标签，第二

列为实际输出结果。由识别结果表２可以看出，用９

种纯品和面粉的吸收光谱作为训练集建立的模型去

识别不同时间测得的某些纯品本身，是完全可以识别

出来的。而同样用９种纯品和面粉的吸收光谱作为

训练集建立的模型去识别含有某些纯品的混合物，如

果某种纯品在该混合物中的质量分数超过７０％，都

是可以识别出混合物含有这种纯品的。根据朗伯比

尔定律［１６］可以推知，如果混合物中某种纯品的含量

较高，混合物的吸收光谱就与这种纯品的吸收光谱比

较相似。实验测量的结果也是如此，以甲基苯丙胺纯

品和含甲基苯丙胺７０％（质量分数）面粉３０％（质量

分数）的混合物的吸收光谱为例说明，如图５所示。

表１ 原始输出数据

Ｔａｂｌｅ１ Ｏｒｉｇｎａｌｏｕｔｐｕｔｄａｔａ

Ｅｘｐｅｃｔｅｄｏｕｔｐｕｔ Ａｃｔｕａｌｏｕｔｐｕｔ

３ ３

３ ３

４ ４

４ ４

１ １

１ １

６ ６

６ ６

７ ７

７ ７

８ ８

８ ８

２ ２

２ ２

５ ５

５ ５

表２ 识别结果

Ｔａｂｌｅ２ Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔ

Ｓａｍｐｌｅ Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔ

Ｍｅｔｈｙｌｅｐｈｅｄｒｉｎｅ Ｍｅｔｈｙｌｅｐｈｅｄｒｉｎｅ

Ｃｏｃａｉｎｅ Ｃｏｃａｉｎｅ

Ｋｅｔａｍｉｎｅ９０％＋Ｐｏｌｙｅｔｈｙｌｅｎｅ１０％ Ｋｅｔａｍｉｎｅ

Ｅｐｈｅｄｒｉｎｅ Ｅｐｈｅｄｒｉｎｅ

Ｐｓｅｕｄｏｅｐｈｅｄｒｉｎｅ Ｐｓｅｕｄｏｅｐｈｅｄｒｉｎｅ

Ｐａｐａｖｅｒｉｎｅ Ｐａｐａｖｅｒｉｎｅ

Ｍｅｔｈａｍｐｈｅｔａｍｉｎｅ７０％＋Ｆｌｏｕｒ３０％ Ｍｅｔｈａｍｐｈｅｔａｍｉｎｅ

Ｍｅｔｈａｍｐｈｅｔａｍｉｎｅ２０％＋Ｆｌｏｕｒ８０％ Ｆｌｏｕｒ

　　由图５可以看到，本次实验结果甲基苯丙胺的

吸收光谱的主要吸收峰为１．２６ＴＨｚ，１．６３ＴＨｚ，

５５７
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１．８４ＴＨｚ，以甲基苯丙胺为主的混合物的吸收峰为

１．２４ＴＨｚ，１．６０ＴＨｚ，１．８５ＴＨｚ，各对应吸收峰的

位置比较接近。以上结果说明，支持向量机不但可

以识别纯品物质的ＴＨｚ吸收光谱，也可以识别在混

合物中有一定含量的某种物质，所以说支持向量机

本身的识别分类效果比较优秀。

图５ 甲基苯丙胺纯品（ａ）和含甲基苯丙胺７０％面粉３０％

的混合物（ｂ）的吸收光谱

Ｆｉｇ．５ ＡｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆＭｅｔｈａｍｐｈｅｔａｍｉｎｅ（ａ）ａｎｄ

Ｍｅｔｈａｍｐｈｅｔａｍｉｎｅ７０％ ＋ｆｌｏｕｒ３０％ （ｂ）

　　对比ＢＰ神经网络的识别结果
［８］，ＢＰ神经网络

对毒品纯品的识别率为８９％，而本文中被识别的样

品中既含有纯品也含有混合物，识别率为１００％。

由此可以看出在准确率方面ＳＶＭ 要优于ＢＰ。在

训练速度方面，对比ＳＯＭ 神经网络聚类方法
［９］，同

样的训练数据，ＳＯＭ 聚类训练时间为２４ｈ ，而

ＳＶＭ分类训练时间为１ｈ，由此可以看出ＳＶＭ 在

训练速度上远远优于ＳＯＭ 神经网络。此外，支持

向量机用网格搜索法来确定参数，比ＳＯＭ和ＢＰ需

要人工操作要少。总体说来，支持向量机在识别率

方面优于ＢＰ神经网络，在训练速度方面优于ＳＯＭ

神经网络，并且需要人工操作少。在进行分类实验

的过程中，从２类分类开始，然后推广到３类分类，４

类分类直至８类分类，原则上可以将十几种毒品样

品都作为训练样本来建立一个模型，用这个模型去

识别未知毒品的类别，进而将支持向量机应用到实

际的检测中。

５　结　论

将支持向量机引入到毒品吸收光谱识别中，达

到了预期的效果。用纯品样品吸收系数进行训练，

能够至少在混合物中某纯品占７０％以上的情况下

识别出混合样品的主要成分。由于样品的限制，目

前还没有低于７０％的混合物的识别结果。上述研

究表明，支持向量机在实验样品的ＴＨｚ吸收光谱识

别分类中识别率能够达到１００％，并且识别过程比

起ＢＰ和ＳＯＭ神经网络能节省很多时间，识别效果

非常优秀。以后的工作将一方面增加训练样本的数

据类型对这种方法进行更多的验证；另一方面用这

种方法识别出主要成分之后，接着可以用朗伯比尔

定律计算混合物的各种纯品的百分含量。本文的实

验结果充分说明支持向量机可以与ＴＨｚ时域光谱

技术相结合应用于毒品的检测和识别。
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