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基于SVM-MLP融合模型的毒品混合物光谱识别研究
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摘要 针对海洛因混合品、甲基苯丙胺混合品提出了一种基于支持向量机-多层感知器(SVM-MLP)融合模型的毒

品混合品光谱鉴别方法。实验分别获取了海洛因、甲基苯丙胺与其他物质的90组毒品混合物光谱数据,采用基线

自动校正和峰面积归一化除噪后借助主成分分析提取特征波数数据,建立基于SVM与 MLP神经网络的融合分类

模型。结果表明,基于高斯核函数、线性核函数、多项式核函数的SVM模型能够实现对不同质量分数海洛因混合

品样本97.8%、97.8%、95.6%的准确分类,MLP模型能够对甲基苯丙胺混合品样本实现96.5%的准确分类。

SVM-MLP融合模型无损、便捷、高效,有助于缉毒案件中毒品物证的鉴定和涉案人的司法量刑,具有一定的普适

性和参考意义。
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Abstract Aiming
 

at
 

the
 

physical
 

evidence
 

of
 

heroin
 

mixtures
 

and
 

methamphetamine
 

mixtures 
 

a
 

spectral
 

identification
 

method
 

for
 

drug
 

mixtures
 

based
 

on
 

the
 

support
 

vector
 

machine-multilayer
 

perceptron SVM-MLP 
 

fusion
 

model
 

is
 

proposed 
 

In
 

the
 

experiment 
 

90
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spectral
 

data
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the
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of
 

heroin 
 

methamphetamine
 

and
 

other
 

substances
 

were
 

obtained 
 

and
 

the
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automatic
 

correction
 

and
 

peak
 

area
 

normalization
 

were
 

used
 

to
 

eliminate
 

noise
 

and
 

use
 

rincipal
 

component
 

analysis
 

extract
 

characteristic
 

wavenumber
 

data
  

spectral
 

data
 

fusion
 

classification
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on
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and
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result
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model
 

based
 

on
 

Gaussian
 

kernel
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linear
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and
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kernel
 

function
 

can
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accurate
 

classification
 

of
 

97 8% 
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and
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of
 

heroin
 

mixture
 

samples 
 

respectively 
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MLP
 

model
 

can
 

achieve
 

96 5%
 

for
 

methamphetamine
 

mixture
 

samples
 

accurate
 

classification 
 

The
 

SVM-MLP
 

fusion
 

model
 

is
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convenient
 

and
 

efficient
 

is
 

helpful
 

for
 

the
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of
 

drug
 

evidence
 

in
 

anti-drug
 

cases
 

and
 

the
 

judicial
 

sentencing
 

of
 

the
 

person
 

involved
 

has
 

a
 

certain
 

universality
 

and
 

reference
 

significance 
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1 引  言

20世纪70年代末以来,伴随着我国对外开放

的不断深入,国际贩毒集团开始假道我国云南地区

向香港、欧美地区运毒,其中部分毒品通过运毒通道

辐射销售到我国境内,从此,我国从毒品贩运过境国

逐步成为毒品消费国[1]。截至2019年底,我国现有

吸毒人员214.8万名,占全国人口总数的0.16%,
我国面临的毒品滥用形势严峻,一方面吸食人群数

量仍然较大,另一方面新型毒品的制造、走私和贩卖

来势凶猛[2-3]。相对于新型毒品,以冰毒、海洛因、大
麻为代表的传统毒品吸食人群仍然占据主要地位,在

214.8万名现有吸毒人员中,滥用冰毒人员118.6万

名,占55.2%;滥用海洛因人员80.7万名,占37.5%。
面对冰毒、海洛因等传统毒品作为主要吸食对

象的现况,打击冰毒、海洛因相关犯罪案件仍是公安

禁毒工作的重要目标。在涉及冰毒、海洛因的毒品

交易中,不法分子往往会在毒品中掺杂淀粉、葡萄

糖、蔗糖、咖啡因、非那西丁、扑热息痛等物质[4],以
此谋取暴利。对缴获的毒品进行成分分析,能够为

司法审判过程中的司法量刑提供一定参考。同时,
缴获毒品的快速无损检验也能在毒贩上下级溯源中

发挥重要作用,为缩小侦查范围、串并联案件提供科

学支持。当前,国内外对冰毒及海洛因的快速检验

主要通过拉曼光谱技术[5-6]、傅里叶变换红外光谱技

术[7-8]、液相色谱质谱技术[9]以及其他技术手段[10]

实现,但相关研究主要集中在对物质化学官能团和

分子内化学键的谱图研究上,部分研究借助单一模

型实现样本分类,缺乏一定的普适性。同时,由于传

统鉴定技术耗时较长、精度差,无法同时对大量样品

数据进行分析,毒品混合物数据分类模型的建立仍

然是当下毒品鉴定领域的研究热点之一。
基于此,本实验采集了90组海洛因混合物、甲

基苯丙胺混合物的红外光谱,对原始谱图采用自动

基线校正、多元散射校正、Savitzky-Golay滤波平滑

和峰面积归一化降噪后,利用主成分分析(PCA)对
光谱数据进行处理,提取到15个成分的主成分数

据。基于特征数据建立支持向量机(SVM)与多层

感知器(MLP)结合分析的毒品混合品光谱鉴定模

型,该模型能够高效处理大量毒品混合物数据,解决

了传统仪器分析手段的效率问题,并且验证了毒品

混合物溯源的可行性,为毒品物证鉴定中混合品毒

品鉴别的高效化、便捷化提供了一定的参考作用。

2 基本原理

2.1 主要原料

实验采用公安部物证鉴定中心提供的海洛因盐

酸盐纯品、甲基苯丙胺,分别与淀粉、葡萄糖、蔗糖、
咖啡因、非那西汀及扑热息痛进行混合,各混合物样

本的物质构成见表1。
表1 海洛因及甲基苯丙胺混合样本的构成

Table
 

1 Composition
 

of
 

heroin
 

and
 

methamphetamine
 

mixed
 

sample

Samples Heroin
 

quality
 

/mg Additives Additive
 

quality
 

/mg Heroin
 

mass
 

score

1 0.5 Caffeine 4.5 0.1

2 0.5 Glucose 4.5 0.1

3 0.5 Phenacetin 4.5 0.1

4 0.5 Starch 4.5 0.1

5 0.5 Sucrose 4.5 0.1
6 1.0 Caffeine 4.0 0.2

7 1.0 Glucose 4.0 0.2

8 1.0 Phenacetin 4.0 0.2

9 1.0 Starch 4.0 0.2
10 1.0 Sucrose 4.0 0.2

11 1.5 Caffeine 3.5 0.3

12 1.5 Glucose 3.5 0.3

13 1.5 Phenacetin 3.5 0.3

14 1.5 Starch 3.5 0.3

15 1.5 Sucrose 3.5 0.3
16 2.0 Caffeine 3.0 0.4

17 2.0 Glucose 3.0 0.4
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续表

Samples Heroin
 

quality
 

/mg Additives Additive
 

quality
 

/mg Heroin
 

mass
 

score

18 2.0 Phenacetin 3.0 0.4

19 2.0 Starch 3.0 0.4

20 2.0 Sucrose 3.0 0.4

21 2.5 Caffeine 2.5 0.5

22 2.5 Glucose 2.5 0.5

23 2.5 Phenacetin 2.5 0.5

24 2.5 Starch 2.5 0.5

25 2.5 Sucrose 2.5 0.5

26 3.0 Caffeine 2.0 0.6

27 3.0 Glucose 2.0 0.6

28 3.0 Phenacetin 2.0 0.6

29 3.0 Starch 2.0 0.6

30 3.0 Sucrose 2.0 0.6

31 3.5 Caffeine 1.5 0.7

32 3.5 Glucose 1.5 0.7

33 3.5 Phenacetin 1.5 0.7

34 3.5 Starch 1.5 0.7

35 3.5 Sucrose 1.5 0.7

36 4.0 Caffeine 1.0 0.8

37 4.0 Glucose 1.0 0.8

38 4.0 Phenacetin 1.0 0.8

39 4.0 Starch 1.0 0.8

40 4.0 Sucrose 1.0 0.8

41 4.5 Caffeine 0.5 0.9

42 4.5 Glucose 0.5 0.9

43 4.5 Phenacetin 0.5 0.9

44 4.5 Starch 0.5 0.9

45 4.5 Sucrose 0.5 0.9

46 0.5 Caffeine 4.5 0.1

47 0.5 Glucose 4.5 0.1

48 0.5 Paracetamol 4.5 0.1

49 0.5 Phenacetin 4.5 0.1

50 0.5 Starch 4.5 0.1

51 1.0 Caffeine 4.0 0.2

52 1.0 Glucose 4.0 0.2

53 1.0 Paracetamol 4.0 0.2

54 1.0 Phenacetin 4.0 0.2

55 1.0 Starch 4.0 0.2

56 1.5 Caffeine 3.5 0.3

57 1.5 Glucose 3.5 0.3

58 1.5 Paracetamol 3.5 0.3
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续表

Samples Heroin
 

quality
 

/mg Additives Additive
 

quality
 

/mg Heroin
 

mass
 

score

59 1.5 Phenacetin 3.5 0.3

60 1.5 Starch 3.5 0.3

61 2.0 Caffeine 3.0 0.4

62 2.0 Glucose 3.0 0.4

63 2.0 Paracetamol 3.0 0.4

64 2.0 Phenacetin 3.0 0.4

65 2.0 Starch 3.0 0.4

66 2.5 Caffeine 2.5 0.5

67 2.5 Glucose 2.5 0.5

68 2.5 Paracetamol 2.5 0.5

69 2.5 Phenacetin 2.5 0.5

70 2.5 Starch 2.5 0.5

71 3.0 Caffeine 2.0 0.6

72 3.0 Glucose 2.0 0.6

73 3.0 Paracetamol 2.0 0.6

74 3.0 Phenacetin 2.0 0.6

75 3.0 Starch 2.0 0.6

76 3.5 Caffeine 1.5 0.7

77 3.5 Glucose 1.5 0.7

78 3.5 Paracetamol 1.5 0.7

79 3.5 Phenacetin 1.5 0.7

80 3.5 Starch 1.5 0.7

81 4.0 Caffeine 1.0 0.8

82 4.0 Glucose 1.0 0.8

83 4.0 Paracetamol 1.0 0.8

84 4.0 Phenacetin 1.0 0.8

85 4.0 Starch 1.0 0.8

86 4.5 Caffeine 0.5 0.9

87 4.5 Glucose 0.5 0.9

88 4.5 Paracetamol 0.5 0.9

89 4.5 Phenacetin 0.5 0.9

90 4.5 Starch 0.5 0.9

2.2 主要设备及仪器

仪器名称:傅里叶红外光谱仪(FTIR)。仪器型

号:
 

Nicolet
 

5700。生产厂家:美国 Thermo
 

Fisher
 

Scientific
 

公司。
主 要 配 置:1)ETC

 

EverGloTM 光 源;

2)VECTRATM干涉仪;3)衰减全反射附件;4)氘
化三甘氨酸硫酸酯探测器;5)KBr分束器。

参数设置:1)数字化干涉仪,动态调整频率为

130000
 

s-1;2)信噪比为50000∶1(峰峰值,1
 

min扫

描);3)光谱范围为7800~50
 

cm-1;4)光谱分辨率

为2
 

cm-1;5)测量波数范围为4000~400
 

cm-1;

6)每个样品采集三次,采用平均值作为样本数据。

2.3 光谱预处理

对90份样本的原始谱图进行自动基线校正、多
元散射校正、Savitzky-Golay平滑和峰面积归一化处

理后,对得到的降噪数据进行主成分分析[11-12],并得
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到15个主成分的得分情况(海洛因咖啡因混合品、甲 基苯丙胺咖啡因混合品样本的得分情况见表2)。
表2 部分数据主成分分析得分情况

Table
 

2 Principal
 

component
 

analysis
 

scores
 

of
 

partial
 

data

Sample
 

name PCA1 PCA2 PCA3 PCA4 PCA5 PCA6 PCA7 PCA8

Heroin
 

10 -1.73499 1.05294 -0.24404 0.54695 1.23830 1.86434 -0.85063 0.30997

Heroin
 

20 -1.38742 1.08753 -0.49341 0.63136 1.24009 1.91988 -0.82360 0.01083

Heroin
 

30 -1.36164 1.31395 -0.46624 0.02419 0.53490 1.55977 0.99659 0.82939

Heroin
 

40 -1.26595 1.30657 -0.48177 -0.02275 0.57038 1.41293 0.98688 0.84195

Heroin
 

50 -1.42631 1.11977 -0.43161 -0.06417 0.41947 1.82224 0.55125 0.68340

Methamphetamine
 

10 -1.82849 0.65761 -0.19163 0.39233 1.02352 2.11987 -1.59872 0.70246

Methamphetamine
 

20 -1.62927 -0.30444 -0.28452 -0.26524 0.56580 1.76207 -1.45115 0.99943

Methamphetamine
 

30 -1.61720 -0.11446 -0.20642 -0.04146 0.62600 1.77511 -0.81298 0.14576

Methamphetamine
 

40 -1.37645 -0.47555 -0.20890 -0.02513 0.67996 1.46555 -0.43467 0.06310

Methamphetamine
 

50 -1.27684 -0.60591 -0.35037 -0.09153 0.58028 1.56357 -0.93970 0.27797

Sample
 

name
 

PCA9 PCA10 PCA11 PCA12 PCA13 PCA14 PCA15

Heroin
 

10  0.66874 0.04875  0.14664 0.23064  0.50656 -0.15218  0.11773

Heroin
 

20 0.96444 -0.50303 0.21401 0.47814 1.49474 -0.32094 -0.05898

Heroin
 

30 1.40614 0.64159 0.52790 0.61595 -0.82069 0.88689 -0.50806

Heroin
 

40 1.35271 0.36899 0.55841 0.43866 -0.34179 0.78488 -0.37276

Heroin
 

50 1.19463 0.66721 0.21536 1.00858 -0.25017 0.69153 -0.39813

Methamphetamine
 

10 0.18801 0.11184 -0.28867 -0.68909 -0.52643 -0.59025 0.38801

Methamphetamine
 

20 -0.12065 0.07006 -0.46789 -0.04990 -0.34572 -0.95516 0.10060

Methamphetamine
 

30 0.46265 0.17059 -0.36223 -0.22779 -0.59669 -0.41832 -0.08377

Methamphetamine
 

40 0.58264 0.26791 -0.27522 0.82319 0.05651 -0.76757 -0.06932

Methamphetamine
 

50 0.32392 0.04199 -0.44118 0.03576 0.18528 -0.67303 0.35902

  图1为成分1~15的累计方差贡献率,可以看

出,成分1~5的累计方差贡献率达到88.664%,成
分1~15的累计方差贡献率达到99.372%,为了保

证特征数据对样本原始信息的高效保留,选择全部

15个成分作为基础数据进行数据模型处理。
 

图1 各成分贡献率分布图

Fig 
 

1 Distribution
 

of
 

contribution
 

rate
 

of
 

each
 

component

3 分析与讨论

3.1 支持向量机分析

SVM模型是一类建立在统计学习理论上的广

义线性分类器[13],通过引入结构风险最小化原理和

最优化理论在样本数据空间内寻找最优超平面[14]。
对于线性可分问题,SVM模型可以通过寻求最优超

平面实现分类(图2),对于在线性空间中不可分的

样本集,可以通过将低维数据空间投影到高维特征

空间实现经验风险和置信范围的最小化[15],进而实

图2 支持向量机原理图

Fig 
 

2 Schematic
 

diagram
 

of
 

support
 

vector
 

machine
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现对样本集的线性分类。同时,由于其小样本学习

具备较强的泛化能力,在面对不均匀样本和小容量

样本时能有效避免分类效果的弱化[16-17]。
常用于分类的核函数可以分为高斯(RBF)核函

数、多项式核函数、S形核函数、线性核函数等算

法[18]。对于SVM算法而言,核函数参量的选择会

极大影响分类器的分类效果,但部分实验集的分类

效果对核函数参数不敏感,分类结果一样可以达到

预期 效 果。实 验 分 别 采 用 RBF-SVM、多 项 式-
SVM、Sigmoid-SVM、线性SVM对提取到的特征数

据进行处理,设置30%的训练样本和70%测试样

本,得到了四个核函数分类结果(表3、图3)和不同

参数条件下多项式-SVM 模型的分类结果(表4)。
观察表中数据可以发现,RBF-SVM、多项式-SVM、

Sigmoid-SVM、线性SVM 对海洛因混合品样本的

分 类 正 确 率 分 别 为 97.8%、95.6%、71.2%、

97.8%,而对甲基苯丙胺样品的分类准确率均为

0%,故基于RBF核函数、多项式核函数、线性核函

数的SVM模型能够准确实现对海洛因混合品样本

的分类,成功展现了SVM 模型基于统计分析理论

的小样本计算优势。甲基苯丙胺混合品样本分类效

果较差,这是因为扑热息痛、非那西汀中酰基基团

图3 准确率比较图

Fig 
 

3 Accuracy
 

comparison
 

chart

与苯环形成的共轭结构对光电子的吸引能力较强,
影响了分子中其他基团对红外光的吸收和折射效

果,测得的甲基苯丙胺混合物光谱中部分吸收峰发

生偏移和消失,样本光谱数据特征丢失。经典的

SVM分类器适用于解决二分类问题,其分类效能的

差异体现在核函数的选择上,在数据特征丢失和分

类类别较多的情况下,高斯核函数、多项式核函数、

Sigmoid核函数以及线性核函数均表现出较差的分

类效果。
表3 四种核函数下的样品分类准确率

Table
 

3 Accuracy
 

of
 

sample
 

classification
 

under
 

four
 

kernel
 

functions unit:
 

%

Function
Comprehensive

 

classification
 

accuracy

Heroin
 

classification
 

accuracy

Classification
 

accuracy
 

of
 

methamphetamine

RBF-SVM 48.9 97.8 0

Polynomial-SVM 47.8 95.6 0

Sigmoid-SVM 35.6 71.2 0

Linear-SVM 48.9 97.8 0

表4 不同Gama参数下的多项式SVM模型分类效果

Table
 

4 Classification
 

effect
 

with
 

polynomial
 

SVM
 

model
 

with
 

different
 

Gamma
 

values

Gama Number
 

of
 

heroin
 

samples
Number

 

of
 

correctly
 

classified
 

samples
Classification

 

accuracy
 

/%

0.01 45 39 86.7

0.05 45 39 86.7

0.10 45 43 95.6

1.00 45 43 95.6

10.00 45 43 95.6

100.00 45 43 95.6

  Gama值是反映映射维度和训练结果的参数,

Gama值的设置主要应用在低维样本的高维度映射

上。一般来说,Gama值设定的越大,映射的维度越

高,对样本集的训练效果越好,但当Gama值设定过

大时,容易引起过拟合现象,模型的鲁棒性和泛化能

力降低。因此,合理设置核函数的Gama值能够在
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获取准确分类结果的同时实现模型的高鲁棒性。对

表5数据进行分析,不同Gama值条件下分析多项

式-SVM模型对海洛因混合品的分类效果,可得知

Gama值在0.01~0.05区间内的模型分类效果较

Gama值大于0.1的区间模型更差一些,但总体的

多项式-SVM模型都可以实现对海洛因混合物样品

的准确分类,考虑到高Gama值会对模型造成过拟

合现象,选择0.1到1之间的数值作为海洛因混合

品样本 基 于 多 项 式-SVM 算 法 分 类 模 型 的 理 想

Gama值。

3.2 多层感知器分析

基于SVM分类器受甲基苯丙胺混合物样本光

谱数据的影响所产生的较差分类效果,提出以多层

感知器作为分类器的甲基苯丙胺混合物光谱分类模

型,补充SVM分类器缺位状况下的甲基苯丙胺混

合物识别。MLP是一种早期的神经网络模型[19-20],
其由感受层(S)、联想层(A)、响应层(R)的简单神经

元组合构成[21],S层神经元在接受特征向量的输入

后,借助S层、A层联接成的联想矩阵和A层、R层

联接成的决策矩阵实现特征向量从输入状态空间到

输出状态空间的非线性映射(如图4展示了一种简

单结构的 MLP神经网络)。MLP神经网络的核心

算法是一种有监督的反向传播(BP)算法,其核心思

想是特征向量通过输入层后正向传播,经过隐层的

多次处理后得到输出层的实际输出,不符合预期输

出的输出误差沿各层间联接原路反向传播,经过各

单元权值和阈值的不断调整,减小实际输出与预期

输出之间的误差,实现实际输出的最优修正[22-23]。
针对红外光谱获取的光谱数据,MLP可以利用其隐

层和隐单元对非线性数据的优良映射效果,实现样

本数据 在 高 维 空 间 的 线 性 可 分[24-25]。采 用MLP

图4 MLP简单结构原理图

Fig 
 

4 MLP
 

simple
 

structure
 

schematic
 

diagram

神经网络对甲基苯丙胺混合物样本数据进行分析,
建立了以添加物种类、物质构成为因变量的两个分

类模型,同时由于训练的随机性取决于参数随机初

始化和随机梯度的下降,算法赋予模型的初始随机

seed值和各单元的初始权值不同,选择在不同训

练、测试比例和随机seed值的情况下获取两个模型

的平均分类正确率(如表5、图5所示)。
表5 不同训练比例下的平均分类准确率

Table
 

5 Average
 

classification
 

accuracy
 

under
 

different
 

training
 

ratios unit:
 

%

Training
 

sample
 

ratio Constitution Additives

50 84.9 96.5

60 80.4 91.5

70 77.8 91.9

80 74.2 85.9

90 71.1 88.4

图5 不同训练比例下的两种模型分类效果图

Fig 
 

5 Classification
 

effects
 

diagram
 

of
 

two
 

models
 

under
 

different
 

training
 

ratios

分别以混合物构成、添加物种类为因变量构建

MLP模型,得到了两个均为单一隐层的 MLP网

络,在单一隐层条件下,考虑到隐层单元数量过多造

成的“过拟合”和隐层单元数量过少造成的分类准确

率降低问题,分别进行五次分类。数据表明,在训练

样本、测试样本分别占比50%的情况下能够获得较

好的分类效果,以混合物构成为因变量的 MLP模

型可对甲基苯丙胺混合品样本实现84.9%的分类

正确率,以添加物种类为因变量的 MLP模型可以

实现对甲基苯丙胺混合品样本96.5%的分类正确

率。因变量的选择影响了模型的分类正确率,混合

物构成涉及到混合物种类及质量分数且以每个样本

为单一类型共45类,相较于添加剂种类仅5类的情

况,MLP算法对更多类别的数据分类转化为二分类
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的效果相对差一些,但仍能保持优良的鲁棒性,保证

较好的分类效果。同时,模型充分考虑到权值对网

络中神经元执行效果的影响,使用不同的随机seed
值,重复执行网络,以此获取最稳定的 MLP网络分

类结果。该模型稳定、有效,具有良好的鲁棒性,能
够准确实现对不同添加物及不同质量分数条件下甲

基苯丙胺类毒品混合物的分类识别,能够对添加物

种类实现较好区分,对公安实战中遇到的甲基苯丙

胺类毒品混合物的鉴别具有一定参考和借鉴价值。

4 结  论

1)
 

基于高斯核函数、线性核函数、多项式核函

数的SVM模型对海洛因混合品样本的分类准确率

可以分别达到97.8%、97.8%、95.6%,MLP神经

网络模型可以对甲基苯丙胺类毒品混合物实现

96.5%的准确分类。

2)
 

不同核函数条件下的SVM模型对数据的处

理效果不同,高斯核函数、线性核函数、多项式核函

数驱动的SVM模型能够较好区分海洛因混合物样

本,Sigmoid核函数则相对较差一些。

3)
 

训练样本占比及随机seed值对 MLP神经

网络模型的执行效果有一定影响,训练样本占比

50%的情况下 MLP模型能够更好区分甲基苯丙胺

类毒品混合物,且为避免随机seed值影响神经元权

重造成分类效果不稳定,应当多次分类获得最佳

效果。
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