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基于ATR-SEIRAS分析技术的苯二氮卓类
镇静药物无损分类与识别
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摘要 镇静类药物的无损快速检验分析在法庭科学理化检验中具有重要意义。为了实现对苯二氮卓类镇静药物

种类的准确区分，本实验室对 8类共计 81份样本进行了检验；借助衰减全反射-表面增强红外光谱（ATR-SEIRAS）
分析技术获取各样本的光谱数据，基于原始光谱数据集、一阶导数光谱数据集、光谱融合数据集分别构建 Fisher判
别分析（FDA）和多层感知器神经网络（MLPNN）分类模型。结果表明：不同样本的理化信息存在一定差异，ATR-

SEIRAS谱图可以将这些差异反映出来，从而为实现不同苯二氮卓类镇静药物的有效分类奠定基础；基于光谱融合

数据集构建的 FDA模型的识别准确率最高，为 100%，基于一阶导数光谱数据集和原始光谱数据集构建的 FDA模

型的识别准确率分别为 96. 3%和 92. 6%；基于上述三种数据集构建的MLPNN模型的识别准确率分别为 97. 5%、

96. 3%和 88. 9%。ATR-SEIRAS分析技术结合 Fisher判别分析和多层感知器神经网络可以实现 8类苯二氮卓类

镇静药物的无损准确识别。
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Abstract Rapid and nondestructive analysis of sedative drugs plays an important role in forensic science. To
demonstrate the potential of classifying benzodiazepine sedative drugs, we examined 81 samples from eight types of
benzodiazepine sedatives. Spectral data of each sample were analyzed by attenuated total reflection-surface enhanced
infrared spectroscopy (ATR-SEIRAS). Fisher discriminant analysis (FDA) and multilayer perceptron neural
network (MLPNN) models were constructed based on the original spectral dataset, first derivative spectral dataset,
and spectral fusion dataset. The results showed that there were some differences in the physical and chemical details
of different samples. ATR-SEIRAS spectra could reflect these differences, which laid a foundation for the effective
classification of different benzodiazepine sedatives. The classification accuracy of the FDA model based on the
spectral fusion dataset was the highest (100%), and the classification accuracy of the first derivative spectral dataset
and original spectral dataset was 96. 3% and 92. 6%, respectively. Based on the above datasets, the classification
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accuracy of the MLPNN model was 97. 5%, 96. 3%, and 88. 9%, respectively. Overall, the results demonstrate
that ATR-SEIRAS combined with FDA and MLPNN classifiers can achieve rapid and nondestructive classification
of eight types of benzodiazepine sedatives.
Key words spectroscopy; spectral fusion; derivative spectrum; benzodiazepines sedatives; nondestructive
classification

1 引 言

镇静类药物的滥用是当下世界各国面临的问

题之一。该类药物主要通过抑制中枢神经系统来

达到镇静和睡眠的目的，具有潜在的依赖性（即精

神依赖性和生理依赖性）。许多人对镇静催眠药物

的滥用是随着时间的推移而逐渐产生的：有的人一

开始只是为了治疗生活压力大等原因引起的失眠

和焦虑，而有的人则是因为在社会或家庭生活中遇

到不幸而服用。如果使用不当，它极容易被滥用和

发展成依赖药物［1-3］。与海洛因、甲基苯丙胺等毒品

相比，镇静类药物易购买且价格便宜。该类药物种

类繁多，理化性质各异。该类药物的滥用范围已由

单一模式向多模式转变，滥用人数也在不断增加。

近年来，包括镇静类药物滥用在内的相关案件越来

越多［4-7］，镇静类药物滥用的严重程度已经超过了阿

片类药物，许多镇静类药物已被列入《精神药物国

际公约》。

苯二氮卓类药物作为第二代镇静催眠药物，具

有药理作用理想、治疗效果良好、安全性高、价格低

廉等优点。作为一种常见的镇静类药物，其发展迅

速，并取代了大多数其他药物，在世界范围内使用

广泛。苯二氮卓类药物具有成瘾性和依赖性，长期

服用可能会出现认知障碍、意识障碍、呼吸抑制等

副作用［8-9］。目前，世界各地都有苯二氮卓类药物依

赖和滥用的相关报道，其中女性滥用该药物的比例

较高［4-7］。毋庸置疑，该类药物滥用问题不容忽视，

特别是它与其他依赖药物（如酒精、大麻、阿片类药

物等）同时使用时［10］。

目前，常用的苯二氮卓类药物分析方法有高效

液相色谱法［11］、色谱 -质谱联用法［12-13］，主要用这些

方法对生物样品中该类药物及其代谢物进行测定

和分析。然而，这些方法的实验成本较高，分析时

间较长，当检测大量样本时，这些方法有些“力不从

心”。此外，这些方法对样品具有破坏性，在某些情

况下不宜使用。在法庭科学研究领域，对相关案件

中查获的可疑物品进行快速鉴定，是一线执法人员

和实验室技术人员迫切需要的，特别是在快速筛查

大量查获的管制药物方面。因此，开发简单、经济

有效的分析方法是法庭科学领域药物滥用分析研

究的重要内容之一。

衰减全反射 -表面增强红外吸收光谱（ATR-

SEIRAS）技术作为一种高灵敏性的分析技术，极大

地简化了对难测物质的检验，可使实验人员更加便

捷地对物质的成分结构进行分析［14］。近些年来，

ATR-SEIRAS技术在电化学［15］、材料工艺［16］、药物

医学［17］等研究领域有一定应用，但在公安司法检验

领 域 应 用 的 相 关 报 道 较 少 。 Osawa 等［18］借 助

SEIRAS技术对 21份黑色喷墨打印的印刷文件进

行了检验，结果发现，将纳米银颗粒（AgNPs）作为

基底，对油墨谱图的增强效果有较为明显的提升。

为对现场缴获的苯二氮卓类镇静药物快速无

损地进行定性与分类，笔者借助 ATR-SEIRAS分

析技术获取样本的光谱信息，同时采用 Fisher判别

分析和多层感知器神经网络构建分类模型，并基于

该模型对不同类苯二氮卓类镇静药物进行了分析。

2 实验样本

2. 1 实验样本

实验样本是从市场上收集以及在实际案件中

缴获的 8种共计 81份苯二氮卓类镇静药物片剂，其

基本信息如表 1所示。采用赫德 N-9548型智能样

品研磨仪将各药物片剂研磨成粉末状。

2. 2 实验设备

本次实验的主要设备为 Nicolet 5700型傅里叶

变换红外光谱仪，其配有衰减全反射附件 DTGS探

测器、KBr分束器、纳米铟锡金属氧化物基底、N-

9548 型 智 能 样 品 研 磨 仪 和 光 谱 数 据 处 理 软 件

表 1 81份苯二氮卓类镇静药物片剂的基本信息

Table 1 Essential details of 81 benzodiazepine
sedatives samples

Type
Estazolam
Diazepam
Alprazolam
Lorazepam

Quantity
15
18
6
6

Type
Clozapine
Clonazepam

Midazolam maleate
Nitrazepam

Quantity
6
12
6
12

OMNIC 8. 2；光谱采集范围为 4000~400 cm−1，分

辨率为 2 cm−1。81份样品每一份都扫描 64次，在扫

描时各样本均为粉末状。

2. 3 实验数据预处理

对 81份样本的 ATR-SEIRAS谱图分别进行峰

面积归一化、多元散射校正、Savitzky-Golay平滑（平

滑点数为 33，平滑多项式为 3次）和自动基线校正

处理［19-20］。

3 结果分析与讨论

3. 1 ATR-SEIRAS谱图分析

8类苯二氮卓类镇静药物样本的ATR-SEIRAS
谱图如图 1所示，其一阶导数ATR-SEIRAS谱图如

图 2所示。由图可知，各样本谱峰的形状、位置以及

走向基本一致。各样本出峰均在 3600~2700 cm−1和

1750~400 cm−1区间。在 1750~400 cm−1区域，谱峰

的数量较多，说明该区域包含的样本信息更为丰富。

这一区域包含样本的指纹区（1300~400 cm−1，这一

区域犹如人的指纹，故称为“指纹区”［21］），吸收峰的特

征性较强，能反映分子结构的细微变化，可用于区别

不 同 化 合 物 在 结 构 上 的 微 小 差 异 。 在 波 数 为

1690 cm−1处有一峰，系 C=O的伸缩振动引起的；在

波数为 1498 cm−1处有一峰，是 C=C的伸缩振动引

起的；在波数为 1440 cm−1和 1364 cm−1处各有一峰，

是 CH3和 C（CH3）2的弯曲振动引起的；在波数为

1100 cm−1处有一宽峰，是C—O的伸缩振动引起的。

由图 2可知，各样本的一阶导数光谱反射率在一

些波段（如 3600~3200 cm−1）几乎重合，而在另一些波

段（如 3100 ~2700 cm−1和 1700~400 cm−1）的差异较

大。导数光谱能将原始谱图中的重叠峰、宽大峰、弱小

峰很好地分离，呈现出许多被掩盖的谱图的斜率变化

特征，从而将样本谱图之间的差异更明显地表示出来，

为研究提供更有价值的信息；但是，导数阶数过高往往

会导致光谱数据的分离程度过大，导致同类样品的特

征被模糊化［22-23］。不难发现，不同类样本的峰强和相

对峰高存在一定差异，说明它们之间是存在一定差异

的，ATR-SEIRAS可以将这些差异反映出来，从而实

现对不同类别苯二氮卓类镇静药物的有效分类。

3. 2 Fisher判别分析分类模型

Fisher判别分析（FDA）是一种有监督模式的分

析方法，可以将高维数据映射到低维空间。应选择

适当的判别函数来区分每个样本，以便尽可能将不

同类别的样本分开，将同类别样本聚集［24-25］。Fisher
判别函数一般可以表示为

图 1 8类苯二氮卓类镇静药物样本的ATR-SEIRAS谱图

Fig. 1 ATR-SEIRAS spectra of 8 types of benzodiazepine sedatives

图 2 8类苯二氮卓类镇静药物样本的一阶导数ATR-SEIRAS谱图

Fig. 2 First derivative ATR-SEIRAS spectra of 8 types of benzodiazepine sedatives
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OMNIC 8. 2；光谱采集范围为 4000~400 cm−1，分

辨率为 2 cm−1。81份样品每一份都扫描 64次，在扫

描时各样本均为粉末状。

2. 3 实验数据预处理

对 81份样本的 ATR-SEIRAS谱图分别进行峰

面积归一化、多元散射校正、Savitzky-Golay平滑（平

滑点数为 33，平滑多项式为 3次）和自动基线校正

处理［19-20］。

3 结果分析与讨论

3. 1 ATR-SEIRAS谱图分析

8类苯二氮卓类镇静药物样本的ATR-SEIRAS
谱图如图 1所示，其一阶导数ATR-SEIRAS谱图如

图 2所示。由图可知，各样本谱峰的形状、位置以及

走向基本一致。各样本出峰均在 3600~2700 cm−1和

1750~400 cm−1区间。在 1750~400 cm−1区域，谱峰

的数量较多，说明该区域包含的样本信息更为丰富。

这一区域包含样本的指纹区（1300~400 cm−1，这一

区域犹如人的指纹，故称为“指纹区”［21］），吸收峰的特

征性较强，能反映分子结构的细微变化，可用于区别

不 同 化 合 物 在 结 构 上 的 微 小 差 异 。 在 波 数 为

1690 cm−1处有一峰，系 C=O的伸缩振动引起的；在

波数为 1498 cm−1处有一峰，是 C=C的伸缩振动引

起的；在波数为 1440 cm−1和 1364 cm−1处各有一峰，

是 CH3和 C（CH3）2的弯曲振动引起的；在波数为

1100 cm−1处有一宽峰，是C—O的伸缩振动引起的。

由图 2可知，各样本的一阶导数光谱反射率在一

些波段（如 3600~3200 cm−1）几乎重合，而在另一些波

段（如 3100 ~2700 cm−1和 1700~400 cm−1）的差异较

大。导数光谱能将原始谱图中的重叠峰、宽大峰、弱小

峰很好地分离，呈现出许多被掩盖的谱图的斜率变化

特征，从而将样本谱图之间的差异更明显地表示出来，

为研究提供更有价值的信息；但是，导数阶数过高往往

会导致光谱数据的分离程度过大，导致同类样品的特

征被模糊化［22-23］。不难发现，不同类样本的峰强和相

对峰高存在一定差异，说明它们之间是存在一定差异

的，ATR-SEIRAS可以将这些差异反映出来，从而实

现对不同类别苯二氮卓类镇静药物的有效分类。

3. 2 Fisher判别分析分类模型

Fisher判别分析（FDA）是一种有监督模式的分

析方法，可以将高维数据映射到低维空间。应选择

适当的判别函数来区分每个样本，以便尽可能将不

同类别的样本分开，将同类别样本聚集［24-25］。Fisher
判别函数一般可以表示为

图 1 8类苯二氮卓类镇静药物样本的ATR-SEIRAS谱图

Fig. 1 ATR-SEIRAS spectra of 8 types of benzodiazepine sedatives

图 2 8类苯二氮卓类镇静药物样本的一阶导数ATR-SEIRAS谱图

Fig. 2 First derivative ATR-SEIRAS spectra of 8 types of benzodiazepine sedatives
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f ( x )= C t
j x， （1）

式中：C t
j 为判别函数的系数，j= 1，2，3，⋅ ⋅ ⋅，m；f ( x )

为判别函数；x为判别指标值。 j=1时，为第 1判别

函数，依次类推［20］。

本次实验借助主成分分析法提取特征变量，以

苯二氮卓类镇静药物的类别作为分类依据，构建

FDA分类模型，开展对各样本的分类工作。图 3为
不同特征变量数目下各样本的分类准确率。由图 3
可知，不同特征变量数目下，FDA模型对各样本的

分类准确率有所差异：随着特征变量数目的增加，

分类准确率逐渐提高，模型对各样本的区分能力逐

渐提升。基于特征值大于 1［23-24］，在原始光谱数据集

中共提取到 13个特征变量，以这 13个特征变量构

建的分类模型的准确率最高，为 92. 6%；在一阶导

数光谱数据集中共提取到 19 个特征变量，以前

16个特征变量构建的分类模型的准确率最高，为

96. 3%；在光谱融合数据集中共提取到 16个特征变

量，以前 14个特征变量构建的分类模型的准确率最

高，为 100%。不难发现，基于不同数据集构建的分

类模型对各个样本的区分能力存在一定差异，如：

基于一阶导数光谱数据集构建的模型的分类能力

比基于原始数据集构建的模型更强。这是因为导

数光谱能将原始谱图中的重叠峰、宽大峰、弱小峰

很好地分离，呈现出诸多被掩盖的谱图的斜率变化

特征，从而将样本谱图间的差异更明显地表示出

来［21］。基于光谱融合数据集构建的模型的分类能

力比基于一阶导数光谱数据集构建的模型更强，这

是因为光谱数据融合技术可以整合多类光谱的有

效信息，克服单一光谱的信息缺陷，实现不同光谱

数据间的优势互补，从而提高检验效率［26］。

表 2是基于原始光谱数据集（前 13个特征变

量）、一阶导数光谱数据集（前 16个特征变量）、光谱

融合数据集（前 14个特征变量）构建的分类模型对 8
类样本的区分情况。由表 2可知：基于原始光谱数据

集构建的分类模型对艾司唑仑、地西泮、劳拉西泮、

氯氮平、氯硝西泮和硝西泮共 6种苯二氮卓类镇静药

物实现了 100%的准确区分，对阿普唑仑和马来酸咪

达唑仑则分别实现了 83. 3%和 50%的准确区分，总

体分类准确率为 92. 6%，交叉验证准确率为 91. 3%；

基于一阶导数光谱数据集构建的分类模型对阿普唑

仑实现了 83. 3%的准确区分，对其他类别样本则实

现了 100%的准确区分，总体分类准确率为 96. 3%，

交叉验证准确率为 93. 3%；基于光谱融合数据集构

建的分类模型对所有样本均实现了 100%的准确区

分，交叉验证准确率为 98. 7%，实验结果较为理想。

这表明，基于导数光谱构建的分类模型能够更好地

实现对各类样本分类的目的，而基于光谱融合的方

式在获取更为丰富的样本数据的同时也提升了模型

的分类能力。在开展分类识别工作时，可以考虑将

原始数据集与其一阶导数数据集组合。

基于原始光谱数据集构建的分类模型的 Fisher
判别函数为

D 1 = 1. 678x1 - 0. 832x2 + 1. 515x3 + 1. 085x4 + 2. 490x5 + 1. 895x6 - 2. 698x7 + 3. 731x8 +
0. 119x9 - 3. 150x10 - 2. 114x11 - 2. 349x12 + 1. 180x13， （2）

D 2 = 1. 032x1 - 1. 565x2 + 1. 207x3 - 2. 329x4 - 0. 212x5 + 2. 055x6 - 0. 479x7 + 0. 943x8 -
0. 169x9 - 0. 01x10 - 0. 271x11 + 0. 213x12 + 0. 710x13， （3）

D 3 =-0. 3x1 + 0. 875x2 + 0. 313x3 - 0. 038x4 + 0. 624x5 + 0. 499x6 + 0. 725x7 - 0. 047x8 -
1. 235x9 - 0. 376x10 - 0. 278x11 - 0. 222x12 + 0. 185x13。 （4）

图 3 不同特征变量数下各样本的分类准确率。（a）原始光谱数据集；（b）一阶导数光谱数据集；（c）光谱融合数据集

Fig. 3 Classification accuracy of samples under different characteristic variable quantities. (a) Original spectral dataset; (b) first
derivative spectral dataset; (c) fused spectral dataset

基于一阶导数光谱数据集构建的分类模型的 Fisher判别函数为

D 4 = 22. 329x1 + 8. 556x2 - 10. 114x3 - 0. 292x4 - 2. 470x5 + 2. 220x6 - 0. 224x7 - 6. 610x8 +
1. 676x9 - 0. 565x10 + 13. 371x11 + 0. 907x12 + 3. 683x13 - 5. 463x14 - 2. 043x15 - 2. 129x16， （5）

D 5 = 0. 196x1 + 2. 532x2 + 5. 133x3 + 1. 347x4 + 2. 639x5 - 0. 788x6 - 5. 489x7 - 3. 330x8 -
0. 446x9 + 2. 773x10 + 1. 781x11 - 1. 596x12 - 1. 364x13 + 0. 444x14 - 0. 610x15 + 1. 296x16， （6）

D 6 = 0. 090x1 + 0. 310x2 - 0. 595x3 - 0. 612x4 + 0. 543x5 - 0. 550x6 - 0. 429x7 + 0. 406x8 -
1. 826x9 - 0. 010x10 - 0. 343x11 + 0. 641x12 - 0. 420x13 + 1. 414x14 + 1. 863x15 + 0. 419x16。 （7）

基于光谱融合数据集构建的分类模型的 Fisher判别函数为

D 7 = 5. 554x1 - 9. 786x2 + 4. 198x3 - 0. 186x4 + 1. 270x5 + 3. 231x6 - 0. 777x7 - 5. 544x8 -
0. 859x9 + 1. 477x10 + 0. 264x11 + 6. 372x12 - 0. 078x13 + 0. 340x14， （8）

D 8 = 1. 177x1 + 0. 638x2 - 1. 474x3 + 3. 382x4 + 0. 197x5 + 1. 888x6 - 1. 255x7 - 3. 438x8 -
1. 415x9 + 1. 322x10 + 0. 886x11 + 0. 917x12 + 1. 250x13 - 0. 787x14， （9）

D 9 =-0. 262x1 + 0. 107x2 + 0. 367x3 - 0. 131x4 + 0. 777x5 + 0. 847x6 - 0. 871x7 - 0. 161x8 +
0. 995x9 + 0. 188x10 - 0. 814x11 + 0. 284x12 + 0. 426x13 + 0. 083x14。 （10）

3. 3 多层感知器分类模型

为了进一步检验各样本分类的准确性，构建了

多层感知器神经网络（MLPNN）分类模型加以验

证。该模型是一种前馈式神经网络，不仅能够以任

意精度逼近任意连续函数及平方可积函数，还可以

对有限训练样本集实现精确识别［23，27］。其核心思想

是：特征向量通过输入层后正向传播，经隐层多次

处理后得到输出层的实际输出；不符合预期输出的

输出误差沿各层间的连接原路反向传播；不断调整

各单元的权值和阈值，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［28］。

表 3为MLPNN分类模型对 8类样本的区分结



0230001-5

研究论文 第 59 卷 第 2 期/2022 年 1 月/激光与光电子学进展

基于一阶导数光谱数据集构建的分类模型的 Fisher判别函数为

D 4 = 22. 329x1 + 8. 556x2 - 10. 114x3 - 0. 292x4 - 2. 470x5 + 2. 220x6 - 0. 224x7 - 6. 610x8 +
1. 676x9 - 0. 565x10 + 13. 371x11 + 0. 907x12 + 3. 683x13 - 5. 463x14 - 2. 043x15 - 2. 129x16， （5）

D 5 = 0. 196x1 + 2. 532x2 + 5. 133x3 + 1. 347x4 + 2. 639x5 - 0. 788x6 - 5. 489x7 - 3. 330x8 -
0. 446x9 + 2. 773x10 + 1. 781x11 - 1. 596x12 - 1. 364x13 + 0. 444x14 - 0. 610x15 + 1. 296x16， （6）

D 6 = 0. 090x1 + 0. 310x2 - 0. 595x3 - 0. 612x4 + 0. 543x5 - 0. 550x6 - 0. 429x7 + 0. 406x8 -
1. 826x9 - 0. 010x10 - 0. 343x11 + 0. 641x12 - 0. 420x13 + 1. 414x14 + 1. 863x15 + 0. 419x16。 （7）

基于光谱融合数据集构建的分类模型的 Fisher判别函数为

D 7 = 5. 554x1 - 9. 786x2 + 4. 198x3 - 0. 186x4 + 1. 270x5 + 3. 231x6 - 0. 777x7 - 5. 544x8 -
0. 859x9 + 1. 477x10 + 0. 264x11 + 6. 372x12 - 0. 078x13 + 0. 340x14， （8）

D 8 = 1. 177x1 + 0. 638x2 - 1. 474x3 + 3. 382x4 + 0. 197x5 + 1. 888x6 - 1. 255x7 - 3. 438x8 -
1. 415x9 + 1. 322x10 + 0. 886x11 + 0. 917x12 + 1. 250x13 - 0. 787x14， （9）

D 9 =-0. 262x1 + 0. 107x2 + 0. 367x3 - 0. 131x4 + 0. 777x5 + 0. 847x6 - 0. 871x7 - 0. 161x8 +
0. 995x9 + 0. 188x10 - 0. 814x11 + 0. 284x12 + 0. 426x13 + 0. 083x14。 （10）

3. 3 多层感知器分类模型

为了进一步检验各样本分类的准确性，构建了

多层感知器神经网络（MLPNN）分类模型加以验

证。该模型是一种前馈式神经网络，不仅能够以任

意精度逼近任意连续函数及平方可积函数，还可以

对有限训练样本集实现精确识别［23，27］。其核心思想

是：特征向量通过输入层后正向传播，经隐层多次

处理后得到输出层的实际输出；不符合预期输出的

输出误差沿各层间的连接原路反向传播；不断调整

各单元的权值和阈值，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［28］。

表 3为MLPNN分类模型对 8类样本的区分结

表 2 FDA分类模型对 8类样本的区分

Table 2 Classification of 8 types of samples by
FDA model

Dataset

Original spectrum

First derivative
spectrum

Spectral combination

Type
Estazolam
Diazepam
Alprazolam
Lorazepam
Clozapine
Clonazepam

Midazolam maleate
Nitrazepam
Estazolam
Diazepam
Alprazolam
Lorazepam
Clozapine
Clonazepam

Midazolam maleate
Nitrazepam
Estazolam
Diazepam
Alprazolam
Lorazepam
Clozapine
Clonazepam

Midazolam maleate
Nitrazepam

Accuracy /%
100
100
83. 3
100
100
100
50
100
100
100
83. 3
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100

图 4 基于光谱融合数据集的 FDA模型下各样本的空间

分布结果

Fig. 4 Spatial distribution of all samples obtained by FDA
model based on spectral combination dataset

基于光谱融合数据集的 FDA模型下各样本的

空间分布结果如图 4所示。
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果。基于原始光谱数据集（前 13个特征变量）、一阶

导数光谱数据集（前 16个特征变量）、光谱融合数据

集（前 14 个 特 征 变 量）构 建 的 模 型 分 别 实 现 了

88. 9%、96. 3%和 97. 5%的准确区分。基于光谱融

合数据集构建的分类模型能够更好地实现对各类

样本分类的目的。模型充分考虑了权值对网络中

神经元执行效果的影响，使用不同的随机种子数重

复执行网络，以获取最稳定的MLPNN网络分类结

果。该模型稳定、有效，具有良好的鲁棒性［28］，能够

准确实现对不同类别苯二氮卓类镇静药物的分类

识别。

4 结 论

借助 ATR-SEIRAS分析技术获取了 8类苯二

氮卓类镇静药物的光谱数据，并基于其导数光谱、

光谱融合同时采用 Fisher判别分析和MLPNN构建

分类模型，以期实现 8类苯二氮卓类镇静药物的快

速无损分析。实验结果表明，8类苯二氮卓类镇静

药物样本的 ATR-SEIRAS谱图存在一定差异，借

助该分析技术可以实现样本理化信息的剖析。导

数光谱能呈现出原始光谱中许多被掩盖的谱图的

斜率变化特征，从而将样本谱图之间的差异更明显

地表示出来。此外，基于导数光谱构建的分类模型

能够更好地实现对各类样本的分类，而基于光谱融

合的方式在获取更为丰富的样本数据的同时也提

升了模型的分类能力。这为现场缴获镇静类药物

的快速无损识别提供了一定参考和借鉴，为现场物

证的快速检验提供了一定思路。在相关工作中，也

可以考虑将原始数据集与其一阶导数数据集组合，

从而提高分类识别能力。今后，本实验室将进一步

收集实际案件中缴获的以及市面上流通的包括苯

二氮卓类在内的镇静类药物，并采用多种仪器分析

技术，从多角度获取样本的理化信息，同时构建多

种分类模型，开展更为全面和准确的镇静类药物的

快速无损识别工作。
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