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应用支持向量机对抗生素药物太赫兹吸收谱的识别
赵树森　梁美彦　沈京玲

（首都师范大学物理系，北京１０００４８）

摘要　采用太赫兹时域光谱（ＴＨｚＴＤＳ）技术对２种常见消炎用粉针类药品和４种胶囊、片剂、冲剂类药品进行实验

研究并得到它们在０．２～２ＴＨｚ频率范围的特征吸收光谱，对这些光谱进行了分析比较，用支持向量机（ＳＶＭ）对太赫

兹吸收光谱进行了识别分类。首先，用归一化预处理后的６种药品的太赫兹吸收光谱训练ｌｉｂｓｖｍ模型；然后，选用与

训练光谱不同时间测得的６种药品太赫兹吸收光谱作为检测光谱，经过归一化预处理后分别输入到训练好的ｌｉｂｓｖｍ

模型中进行识别。研究表明，各种药物由于其化学成分的不同，显示出不同的太赫兹吸收光谱。用支持向量机可以

实现对不同种类药品的识别。这些结果为太赫兹光谱技术用于药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

青霉素类和头孢菌素类抗生素是最具有代表的

两类β内酰胺类抗生素，这两类抗生素具有广谱抗

菌、灭菌能力强等特性，是临床常用的药品。但由于

抗生素种类繁多，结构复杂，目前市场上的药品流

通中来源广、渠道多，为了确保临床用药安全有效，

抗生素的鉴别和质量保证是有效用药的关键。

青霉素和头孢菌素已报道的测定方法有分光光

度法，ＨＰＬＣ法，红外光谱鉴别法等
［１～４］。太赫兹

光谱以其具有的指纹特性，使光谱用于药物鉴别成

为可能［５］。

支持向量机（ＳＶＭ）是 Ｖａｐｎｉｋ等
［６］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。在红外光谱波段ＳＶＭ 应用

广泛［７，８］，在太赫兹波段 ＸｉａｏｘｉａＹｉｎ等
［９］用ＳＶＭ

识别核酸的太赫兹吸收光谱，而国内尚没有报道

ＳＶＭ在太赫兹波段的类似应用。本文用支持向量

机以６种抗生素的ＴＨｚ相对吸收光谱（以下称吸收

光谱）作为训练数据，对６种抗生素不同时间的吸收

光谱数据进行识别，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时域光谱技术的透射式光谱实验装
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置图如图１所示。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，平均功率

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℃。

图１ 太赫兹时域光谱实验装置图

Ｆｉｇ．１ ＳｃｈｅｍａｔｉｃｓｅｔｕｐｏｆｔｈｅＴＨｚＴＤＳ

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。

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。注射用青霉素钠（１）

、青霉素Ｖ钾片（２）、阿莫西林胶囊（３）、头孢氨苄颗

粒（４）、头孢羟氨苄片（５）、注射用头孢噻肟钠（６）６

种抗生素的吸收光谱如图２所示。

图２ ６种样品的吸收光谱

Ｆｉｇ．２ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｓｉｘｓａｍｐｌｅｓ

３　支持向量机

３．１　支持向量机基本原理

支持向量机［１０，１１］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。如果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。在形式上ＳＶＭ的分类函数类似于一个神经网

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３所示。

图３ 支持向量机算法

Ｆｉｇ．３ ＡｌｇｏｒｉｔｈｍｏｆＳＶＭ

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

出抗生素的吸收光谱，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，因此

取几种样品有效频宽重合的频率段，即０．２～２ＴＨｚ

４８２
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（共计６１个数据点）。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、径向基核函数和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，故在实验中取的是默认值径向基核函数。

４　实验结果及分析

用注射用青霉素钠（１）、青霉素Ｖ钾片（２）、阿

莫西林胶囊（３）、头孢氨苄颗粒（４）、头孢羟氨苄片

（５）、注射用头孢噻肟钠（６）这６种抗生素的吸收光

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６种抗生素吸收光谱作为识

别样本。

原始输出数据见表１，表格中第一列为待识别

数据期望输出的结果，第二列为实际输出结果。由

识别结果表２可以看出，用６种抗生素作为训练集

建立的模型去识别不同时间抗生素数据，是完全可

以识别出来的。

表１ 输出数据

Ｔａｂｌｅ１ Ｏｕｔｐｕｔｄａｔａ

Ｅｘｐｅｃｔｅｄ

ｏｕｔｐｕｔ

Ａｃｔｕａｌ

ｏｕｔｐｕｔ

Ｅｘｐｅｃｔｅｄ

ｏｕｔｐｕｔ

Ａｃｔｕａｌ

ｏｕｔｐｕｔ

Ｅｘｐｅｃｔｅｄ

ｏｕｔｐｕｔ

Ａｃｔｕａｌ

ｏｕｔｐｕｔ

３ ３ １ １ ２ ２

３ ３ １ １ ２ ２

４ ４ ６ ６ ５ ５

４ ４ ６ ６ ５ ５

表２ 分类结果

Ｔａｂｌｅ２ Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔ

Ｓａｍｐｌｅ Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔ

Ａｍｏｘｉｃｉｌｌｉｎ Ａｍｏｘｉｃｉｌｌｉｎ

Ｃｅｆａｌｅｘｉｎ Ｃｅｆａｌｅｘｉｎ

Ｃａｒｂｅｎｉｃｉｌｌｉｎ Ｃａｒｂｅｎｉｃｉｌｌｉｎ

Ｃｅｆｏｔａｘｉｍｅ Ｃｅｆｏｔａｘｉｍｅ

Ｏｓｐｅｎｅｆｆ Ｏｓｐｅｎｅｆｆ

Ｃｅｆａｄｒｏｘｉｌ Ｃｅｆａｄｒｏｘｉｌ

　　以上结果表明，支持向量机可以识别不同种类

的抗生素的ＴＨｚ吸收光谱，并且识别率为１００％，

因此，支持向量机的识别分类效果是比较优秀的。

５　结　　论

本文将支持向量机引入到β内酰胺类抗生素吸

收光谱识别中，达到了预期的效果。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％。下一步的工作将研究不同形

态的同种抗生素吸收光谱的异同及其识别，进而使

ＴＨｚ技术可以应用于抗生素等药物的鉴别。
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