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摘要 为了实现对安眠药种类的快速准确区分，实验采集了苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类 3种安眠镇静类药物

共计 92份样本的红外光谱数据，经预处理后进行分类模型的构建。实验结果表明，采用串联融合后的数据进行建

模分类的准确率优于均值融合和差值融合；原始光谱与一阶导数光谱的指纹区特征变量进行融合后使用随机森林

模型进行建模分析，3种安眠药的分类识别率可达 100%，能够实现安眠药种类的完全区分。该方法快速准确，可以

在一定程度上为司法鉴定领域中安眠药类物质的检验提供一种新的方法和思路。
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Abstract In order to achieve the accurate classification of sedative-hypnotic drugs, the infrared spectra data of 92
samples of 3 kinds of sedative-hypnotic drugs including benzodiazepine, phenothiazine, and barbital were collected.
Then the classification model was constructed after data preprocessing. The experimental results show that the
accuracy of series fusion is better than mean fusion and difference fusion. The random forest model was used for
modeling and analysis after the fusion of the fingerprint region characteristic variables of the original spectrum and the
first-order derivative spectrum. It could achieve thorough identification of three kinds of sedative-hypnotic drugs,
with the accuracy up to 100%. The method is rapid and accurate, which can provide a new method and idea for the
examination of hypnotics in judicial identification to a certain extent.
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1 引 言

国务院于 2017年印发的《“十三五”国家药品安

全规划》中指出，保障我国的药品安全对于维护国

家安全和人民健康具有十分重要的意义［1］。安眠镇

静类药物作为一类精神药品和处方药品，其应用范

围广，受众基数大，监管难度较高，是我国药品安全

领域研究的一大热点［2］。另外，安眠镇静类药物在

某些案件中可能作为判断自杀或他杀的证据，在案

件的侦破中往往起着至关重要的作用，因此也是法

庭科学检验领域的研究重点之一。

在海关缉私和出入境管理执法过程中经常查获

不明种类的药品和粉末，其中就包括具有镇定作用

的安眠类药物甚至毒品，这类药品需要公安机关进

行快速检测和初步定性分类，但是目前尚缺乏快速

准确且无损的检验方法。当前国内外对于安眠镇静

类药物的研究主要集中在色谱质谱类高精度仪器的

检验，如 Rust等［3］开发并验证了人体毛发中 21种苯

二氮卓类药物的液相色谱串联质谱法（LC-MS/
MS）检测方法，并对真实样本进行了检验，验证了该

方法的可行性。这些色谱质谱检验方法在灵敏度方

面具有一定的优势，但其不足之处在于分析步骤繁

琐且对样本造成了不可逆的破坏，而光谱学检测技

术结合化学计量学的分析方法不仅能够实现对样本

的无损检验［4-7］，还可以为后续相关案件提供一定的

鉴定方法和数学分类模型，在确保鉴定准确率的同

时还能加快检验速度，具有良好的应用效果。

本研究以苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类安眠

镇静类药物为研究对象，采用决策树（DT）、径向基函

数（RBF）和随机森林（RF）对三种安眠镇静类药物的

衰减全反射-傅里叶变换红外光谱数据进行建模分析，

考察光谱不同区域、导数光谱及不同融合方法等对于

三种安眠镇静类药物分类识别率的影响。相较于常

见的色谱质谱方法，红外光谱技术结合化学计量学的

方法能够实现对安眠镇静类药物的快速无损检验和

识别，具有分类结果可视化等诸多优点，为公安机关

检验此类药物提供了全新的鉴定思路和分析方法。

2 实 验

2. 1 样本与仪器

样 本 为 不 同 种 类 的 安 眠 镇 静 类 药 品 ，共 计

92份，包括 60份苯二氮卓类样品（艾司唑仑、阿普唑

仑、马来酸米达唑仑、地西泮、劳拉西泮、氯硝西泮、

氯氮平、硝西泮）、22份吩噻嗪类样品（奋乃静、氯丙

嗪和异丙嗪）以及 10份巴比妥类样品（苯巴比妥和

司可巴比妥钠）。

仪器为傅里叶变换红外光谱仪（Nicolet 5700
型，Thermo Fisher Scientific公司，美国）配备衰减全

反射附件的傅里叶变换红外光谱仪（Nicolet 5700
型，Thermo Fisher Scientific 公司，美国）。

实 验 采 用 商 业 数 学 软 件 matrix laboratory
（Matlab R2021a， Mathworks，美 国 ）和 SPSS
Statistics 26. 0（IBM，美国）进行数据预处理、降维以

及建模分析。

2. 2 实验方法

分别采集三种安眠镇静类药物样本的傅里叶

变换衰减全反射红外谱图，光谱采集范围为 4000~
400 cm−1。扫描次数为 64次，分辨率为 4 cm−1，每份

样本连续进行 3次光谱曲线的采集，选择其中峰形

较好的谱图作为后续分析的实验样本［8-9］。

2. 3 数据预处理方法

对样品采集后的光谱进行自动基线校正、纵坐

标归一化、标准正态变换、多元散射校正和 S-G平滑

滤波等预处理［10-14］，剔除仪器噪声、药品形态及表面

散射等因素对于样本谱图信息的干扰，之后将 92份
安眠镇静类药品的红外光谱谱图信息转化为数值

数据并采用 Z-score方法［15］进行标准化处理。

2. 4 多元建模分析

实验采用决策树、随机森林和径向基函数神经

网络这三类多元统计方法进行数据建模和分析，相

关操作借助软件 Matlab R2021a和 SPSS Statistics
26. 0来实现。

决策树是一种有监督学习且带有判定规则的

预测模型，其通过大量训练集数据对模型进行优

化，进而总结出一定的判定规则，依据这一规则来

对未知种类样本进行分类定性［16］；随机森林是通过

集成学习的思想将多棵树集成的一种算法，与传统

的决策树相比，它有更强的泛化能力和更好的分类

效果［17］；径向基函数神经网络是一种单隐层、以函

数逼近为基础的前馈神经网络，其在模式识别和数

据挖掘等领域具有较为广泛的应用［18-19］。

3 结果及分析

3. 1 各组分样本的红外光谱谱图分析

实验采用衰减全反射 -傅里叶变换红外光谱仪

对所有安眠镇静类药物样本的红外光谱信息进行

了采集，分别从苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类

三种安眠镇静类药物中选取了具有代表性的样品

（氯氮平、异丙嗪和苯巴比妥），三种样品的结构式

和红外光谱信息见图 1。

由 图 1 可 知 ，氯 氮 平 在 波 数 为 3290 cm−1、

2968 cm−1、2933 cm−1、2844 cm−1和 2798 cm−1处均

有较为明显的窄峰，同时在 1591~400 cm−1的波数

范围内峰形较为混杂；异丙嗪在波数为 2351 cm−1处

有一明显的宽峰，同时在 1570~400 cm−1的波数范

围内有数个窄峰；苯巴比妥在波数为 2962 cm−1处有

一左低右高的双峰，同时在波数为 1697~400 cm−1

的波数范围内峰形较为复杂。由此可见，三类安眠

镇静类药物在官能团区的峰形变化较小，而在指纹

区的峰形变化较为复杂，仅依靠传统谱图分析方法

难以对苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类安眠镇静

药物的光谱图进行准确区分，必须借助化学计量学

的相关知识，通过构建多元数学统计模型才能实现

对不同样本的快速、准确识别和分类。

3. 2 基于光谱不同区域的三种模型分类识别结果

由于红外光谱不同区域可以反映物质不同位

置的情况 ，因此可以将红外光谱分为官能团区

（4000~1300 cm−1，反映物质的官能团情况）和指纹

区（1300~400 cm−1，反映物质的碳骨架情况），不同

区域所蕴含的信息有所不同。将上述 92份红外光

谱谱图数据按照全波段、指纹区和官能团区三种模

式进行划分，分别构建 DT、RBF和 RF三种多元数

学统计模型进行建模分析，同时选择其中 30%的样

本进行交叉验证，得到光谱不同区域下三种安眠镇

静类药物的分类识别结果，相关数据见表 1。
由表 1可知，DT、RBF和 RF这三种多元数学

统计分类模型对于三种安眠镇静类药物的分类效

果有所区别，对于 DT模型来说，光谱的全波段和指

纹区训练集的分类识别率相近，分别达到 81. 25%
和 82. 81%，官能团区训练集的分类识别率相对较

低，仅有 68. 75%。测试集的分类识别率相对偏低，

这可能是决策树模型在建模过程中产生了过拟合

现象，导致难以对测试样本进行准确区分。在 RBF
模型中，应用指纹区数据进行分类的准确率均明显

高于全波段和官能团区，这是因为光谱的指纹区所

含的变量相对较少，但关键信息较为丰富；光谱的

全波段虽然信息全面，但过多的冗杂信息会增加模

型的复杂度，造成分类识别率的下降；光谱的官能

图 1 三类安眠镇静类药物的红外光谱图。（a）氯氮平；（b）异丙嗪；（c）苯巴比妥

Fig. 1 Infrared spectra of three kinds of sedative-hypnotic drugs. (a) Clozapine; (b) promethazine; (c) phenobarbital
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了采集，分别从苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类

三种安眠镇静类药物中选取了具有代表性的样品

（氯氮平、异丙嗪和苯巴比妥），三种样品的结构式

和红外光谱信息见图 1。

由 图 1 可 知 ，氯 氮 平 在 波 数 为 3290 cm−1、

2968 cm−1、2933 cm−1、2844 cm−1和 2798 cm−1处均

有较为明显的窄峰，同时在 1591~400 cm−1的波数

范围内峰形较为混杂；异丙嗪在波数为 2351 cm−1处

有一明显的宽峰，同时在 1570~400 cm−1的波数范

围内有数个窄峰；苯巴比妥在波数为 2962 cm−1处有

一左低右高的双峰，同时在波数为 1697~400 cm−1

的波数范围内峰形较为复杂。由此可见，三类安眠

镇静类药物在官能团区的峰形变化较小，而在指纹

区的峰形变化较为复杂，仅依靠传统谱图分析方法

难以对苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类安眠镇静

药物的光谱图进行准确区分，必须借助化学计量学

的相关知识，通过构建多元数学统计模型才能实现

对不同样本的快速、准确识别和分类。

3. 2 基于光谱不同区域的三种模型分类识别结果

由于红外光谱不同区域可以反映物质不同位

置的情况 ，因此可以将红外光谱分为官能团区

（4000~1300 cm−1，反映物质的官能团情况）和指纹

区（1300~400 cm−1，反映物质的碳骨架情况），不同

区域所蕴含的信息有所不同。将上述 92份红外光

谱谱图数据按照全波段、指纹区和官能团区三种模

式进行划分，分别构建 DT、RBF和 RF三种多元数

学统计模型进行建模分析，同时选择其中 30%的样

本进行交叉验证，得到光谱不同区域下三种安眠镇

静类药物的分类识别结果，相关数据见表 1。
由表 1可知，DT、RBF和 RF这三种多元数学

统计分类模型对于三种安眠镇静类药物的分类效

果有所区别，对于 DT模型来说，光谱的全波段和指

纹区训练集的分类识别率相近，分别达到 81. 25%
和 82. 81%，官能团区训练集的分类识别率相对较

低，仅有 68. 75%。测试集的分类识别率相对偏低，

这可能是决策树模型在建模过程中产生了过拟合

现象，导致难以对测试样本进行准确区分。在 RBF
模型中，应用指纹区数据进行分类的准确率均明显

高于全波段和官能团区，这是因为光谱的指纹区所

含的变量相对较少，但关键信息较为丰富；光谱的

全波段虽然信息全面，但过多的冗杂信息会增加模

型的复杂度，造成分类识别率的下降；光谱的官能

图 1 三类安眠镇静类药物的红外光谱图。（a）氯氮平；（b）异丙嗪；（c）苯巴比妥

Fig. 1 Infrared spectra of three kinds of sedative-hypnotic drugs. (a) Clozapine; (b) promethazine; (c) phenobarbital
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团区所含关键信息相对较少，利用该区数据进行建

模分类的效果相对较差。对于 RF模型来说，光谱

不同区域下三种安眠镇静类药物的分类识别率变

化不大，大致集中在 70%~80%之间。综上所述，

使用 DT模型对于原始光谱的指纹区数据进行建模

时，训练集和测试集的分类识别准确率相对较高，

能够达到 82. 81%和 78. 57%。

3. 3 基于导数光谱的三种模型分类识别结果

对红外光谱进行求导处理之后即可得到一阶

导数光谱，再次求导可得到二阶导数光谱。与原

始光谱相比，导数光谱能够有效消除共存组分和

背景的干扰，同时峰形变锐有利于谱带的分辨，因

此 可 能 含 有 原 始 光 谱 所 不 具 备 的 信 息 。 使 用

OMINC软件分别得到 92份安眠镇静类药物红外

光谱的一阶和二阶导数光谱，光谱数据经预处理

后进行建模分析，得到三种建模方法下导数光谱

不同区域的三种安眠药的分类识别结果，相关数

据如图 2所示。

由图 2数据可知，基于一阶导数光谱的分类识

别率整体上高于二阶导数光谱，这可能是由于光谱

数据在二次求导过程中造成了部分信息的缺失和

分类识别率的下降。另外，基于导数光谱的 DT模

型与原始光谱相比，其对于三种安眠镇静类药物的

分类识别率有所提高，其中全波段和指纹区数据的

分类识别率分别增长了 12. 23百分点和 10. 67百分

点，具有较为明显的提升效果；基于导数光谱的

RBF模型与原始光谱相比分类识别率有所下降，且

基本维持在 65. 22%左右，仅将苯二氮卓类药物完

全正确区分开来，另外两类药物未能准确区分；同

时基于导数光谱的 RF模型在分类效果上较原始光

谱有所提升，各部分的增长幅度在 0. 75~11. 96百
分点之间。以上数据证明了导数光谱所蕴含的安

眠药种类信息与原始光谱相比总体上有所增加，运

用导数光谱构建 DT和 RF模型能够有效提高三种

安眠镇静类药物的分类识别准确率。

3. 4 基于光谱融合数据的三种模型分类识别结果

近年来，多光谱数据融合结合多元统计分析对

已知和未知种类物质进行分类分析的研究方法逐

渐成为光谱和数据分析领域的一项热点。同一物

质的多类光谱所具备的信息各有所侧重，而多光谱

融合能够将不同种类光谱的关键信息进行整合，进

而丰富光谱中所含的物质种类信息，提高多元统计

表 1 原始光谱不同区域下三种安眠镇静药的分类识别率

Table 1 Classification accuracies of three kinds of sedative-hypnotic drugs under different regions of original spectra

Spectra

Full
Fingerprint

Functional group

Classification accuracy /%
Training set

DT
81. 25
82. 81
68. 75

RBF
64. 06
78. 57
67. 19

RF
75. 00
79. 68
71. 88

Test set
DT
67. 85
71. 42
53. 57

RBF
60. 71
71. 43
64. 28

RF
76. 92
77. 78
70. 37

图 2 导数光谱不同区域下三种安眠镇静药的分类识别率。（a）一阶导数光谱；（b）二阶导数光谱

Fig. 2 Classification accuracies of three kinds of sedative-hypnotic drugs under different regions of derivative spectra. (a) First
derivative spectra; (b) second derivative spectra

模型的分类识别准确率。

3. 4. 1 不同融合方法下三种模型的分类情况

不同种类光谱进行数据融合的方法不尽相同，

本文首先考察了均值融合、差值融合和拼接融合三种

融合方法对于模型分析的影响。均值融合是指将两

类光谱相同波数处的吸收峰强度数据经标准化处理

后计算得到平均值，将其作为融合光谱在相应波数下

的新值；差值融合与均值融合相似，区别在于差值融

合得到的是两类光谱相同波数处数据相减后的差值；

串联融合是指将两类光谱的变量进行简单拼接，得到

含有两类光谱全部变量信息的融合光谱，在拼接过程

中不会改变原始数据，也不会产生新的数据。

本研究首先选择全波段的原始光谱、一阶导数

光谱和二阶导数光谱两两进行三种方法的融合，并

使用DT、RBF和 RF三种多元统计方法进行建模分

析。原始光谱与一阶导数光谱的融合、原始光谱与

二阶导数光谱的融合、一阶导数光谱和二阶导数光

谱的融合分别记作Q1、Q2和Q3，相关数据见表 2。

由表 2数据可知，均值融合和差值融合方法下

各部分的分类识别率均相同，其中使用 DT模型和

RBF模型对各部分进行建模分析时分类识别率均

为 65. 22%（仅有苯二氮卓类安眠药的分类完全正

确，吩噻嗪类巴比妥类均未被正确分类），使用 RF
模 型 进 行 建 模 分 析 的 分 类 识 别 率 最 高 可 达

86. 96%。而串联融合方法下各部分的分类识别率

相对较高，这可能是由于串联融合能够包含两种光

谱的全部数据，融合过程中没有造成信息的损失，

同时从分类识别结果来看，两种光谱经串联融合后

的分类识别率与单一光谱相比均有所提高，综合来

说是较为有效的融合方法。

与其他两种建模方法相比，RF模型对于串联

融合方法下光谱数据的分类识别率较高，其中原始

光谱与一阶导数光谱融合后的分类识别率可达

95. 65%，其他两类融合光谱的分类识别率也均高

于 90%。但这一融合方式存在一个问题，即串联融

合后的光谱数据变量维度较高，冗杂信息较多，导

致模型的运算量增大，运算时间增长，经统计可知

串联融合所需的建模时间与均值和差值融合相比

分别增加了约 75百分点和 80百分点。同时高维变

量信息会对模型的分类准确性造成一定的影响，因

此必须采用一定的方法对融合数据进行降维处理，

以提高模型精度、减少运算时长。

3. 4. 2 基 于 中 级 光 谱 融 合 数 据 的 RF 模 型 分 类

识别结果

在上述光谱数据融合过程中，单个光谱的变量

维度没有发生变化，是在原维度基础上进行的数据

融合，这称为光谱数据的初级融合。初级融合在对

单个光谱的关键信息进行整合的同时，也掺杂了一

定的冗余信息，这部分信息对于提高模型的分类识

别率没有帮助，反而会降低模型精度，增加分析时

间。而将单个光谱的诸多变量进行降维处理后再

进行特征变量的融合，便称为光谱数据的中级融

合。中级融合能够有效地精简数据维度，提取单一

光谱的关键信息，剔除无关冗杂信息，有利于模型

更好更快地进行运算分析。

运用主成分分析（PCA）分别对原始光谱、一阶

导数光谱、二阶导数光谱的全波段、指纹区和官能

团区进行降维处理，分别提取三种类光谱下各区域

贡献值大于 1的特征变量。分别对全波段、指纹区

和官能团区的原始光谱、一阶导数光谱和二阶导数

光谱的特征变量进行两两之间的串联融合。光谱

的全波段、指纹区和官能团区分别用下标数字“1”
“2”“3”表示，原始光谱、一阶导数光谱和二阶导数

光谱分别用大写英文字母“A”“B”和“C”表示，例如

A1B1即代表全波段的原始光谱与一阶导数光谱特

征变量的融合。使用 RF方法分别构建不同光谱区

域下三类光谱中级融合数据模型，三种安眠镇静类

药物的分类识别率见图 3。
由图 3可知，光谱数据的中级融合能够有效提

高三种安眠镇静类药物的分类识别率，其中使用原

始光谱和一阶导数光谱的指纹区特征向量进行融

合时，RF模型的分类识别率能够达到 100%，实现

了苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类三种安眠镇静

表 2 不同融合方式下三种安眠镇静药的分类识别率

Table 2 Classification accuracy of three kinds of sedative-
hypnotic drugs under different types of fusion unit:%
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模型的分类识别准确率。

3. 4. 1 不同融合方法下三种模型的分类情况

不同种类光谱进行数据融合的方法不尽相同，

本文首先考察了均值融合、差值融合和拼接融合三种

融合方法对于模型分析的影响。均值融合是指将两

类光谱相同波数处的吸收峰强度数据经标准化处理

后计算得到平均值，将其作为融合光谱在相应波数下

的新值；差值融合与均值融合相似，区别在于差值融

合得到的是两类光谱相同波数处数据相减后的差值；

串联融合是指将两类光谱的变量进行简单拼接，得到

含有两类光谱全部变量信息的融合光谱，在拼接过程

中不会改变原始数据，也不会产生新的数据。

本研究首先选择全波段的原始光谱、一阶导数

光谱和二阶导数光谱两两进行三种方法的融合，并

使用DT、RBF和 RF三种多元统计方法进行建模分

析。原始光谱与一阶导数光谱的融合、原始光谱与

二阶导数光谱的融合、一阶导数光谱和二阶导数光

谱的融合分别记作Q1、Q2和Q3，相关数据见表 2。

由表 2数据可知，均值融合和差值融合方法下

各部分的分类识别率均相同，其中使用 DT模型和

RBF模型对各部分进行建模分析时分类识别率均

为 65. 22%（仅有苯二氮卓类安眠药的分类完全正

确，吩噻嗪类巴比妥类均未被正确分类），使用 RF
模 型 进 行 建 模 分 析 的 分 类 识 别 率 最 高 可 达

86. 96%。而串联融合方法下各部分的分类识别率

相对较高，这可能是由于串联融合能够包含两种光

谱的全部数据，融合过程中没有造成信息的损失，

同时从分类识别结果来看，两种光谱经串联融合后

的分类识别率与单一光谱相比均有所提高，综合来

说是较为有效的融合方法。

与其他两种建模方法相比，RF模型对于串联

融合方法下光谱数据的分类识别率较高，其中原始

光谱与一阶导数光谱融合后的分类识别率可达

95. 65%，其他两类融合光谱的分类识别率也均高

于 90%。但这一融合方式存在一个问题，即串联融

合后的光谱数据变量维度较高，冗杂信息较多，导

致模型的运算量增大，运算时间增长，经统计可知

串联融合所需的建模时间与均值和差值融合相比

分别增加了约 75百分点和 80百分点。同时高维变

量信息会对模型的分类准确性造成一定的影响，因

此必须采用一定的方法对融合数据进行降维处理，

以提高模型精度、减少运算时长。

3. 4. 2 基 于 中 级 光 谱 融 合 数 据 的 RF 模 型 分 类

识别结果

在上述光谱数据融合过程中，单个光谱的变量

维度没有发生变化，是在原维度基础上进行的数据

融合，这称为光谱数据的初级融合。初级融合在对

单个光谱的关键信息进行整合的同时，也掺杂了一

定的冗余信息，这部分信息对于提高模型的分类识

别率没有帮助，反而会降低模型精度，增加分析时

间。而将单个光谱的诸多变量进行降维处理后再

进行特征变量的融合，便称为光谱数据的中级融

合。中级融合能够有效地精简数据维度，提取单一

光谱的关键信息，剔除无关冗杂信息，有利于模型

更好更快地进行运算分析。

运用主成分分析（PCA）分别对原始光谱、一阶

导数光谱、二阶导数光谱的全波段、指纹区和官能

团区进行降维处理，分别提取三种类光谱下各区域

贡献值大于 1的特征变量。分别对全波段、指纹区

和官能团区的原始光谱、一阶导数光谱和二阶导数

光谱的特征变量进行两两之间的串联融合。光谱

的全波段、指纹区和官能团区分别用下标数字“1”
“2”“3”表示，原始光谱、一阶导数光谱和二阶导数

光谱分别用大写英文字母“A”“B”和“C”表示，例如

A1B1即代表全波段的原始光谱与一阶导数光谱特

征变量的融合。使用 RF方法分别构建不同光谱区

域下三类光谱中级融合数据模型，三种安眠镇静类

药物的分类识别率见图 3。
由图 3可知，光谱数据的中级融合能够有效提

高三种安眠镇静类药物的分类识别率，其中使用原

始光谱和一阶导数光谱的指纹区特征向量进行融

合时，RF模型的分类识别率能够达到 100%，实现

了苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类三种安眠镇静

表 2 不同融合方式下三种安眠镇静药的分类识别率

Table 2 Classification accuracy of three kinds of sedative-
hypnotic drugs under different types of fusion unit:%

Item

DT

RBF

RF

Q1

Q2

Q3

Q1

Q2

Q3

Q1

Q2

Q3

Classification accuracy
Average
fusion
65. 22
65. 22
65. 22
65. 22
65. 22
65. 22
86. 96
86. 96
84. 78

Difference
fusion
65. 22
65. 22
65. 22
65. 22
65. 22
65. 22
86. 96
86. 96
84. 78

Tandem
fusion
93. 48
89. 13
93. 48
65. 22
65. 22
78. 26
95. 65
89. 13
93. 48



0530004-6

研究论文 第 59 卷 第 5 期/2022 年 3 月/激光与光电子学进展

类药物的完全区分。各样本在该模型下的空间分

布如图 4所示，其中 X和Y分别表示 RF模型二维分

类空间的坐标轴。由图 4可知，三种安眠镇静类药

物在 RF模型下具有明显的区域划分，其中苯二氮

卓类药物总体上分布较为集中，表明各样本之间的

谱图差异相对较小；而巴比妥类药物分布较为分

散，表明各样本谱图之间具有相对明显的差异。

4 案例分析

2021年，北京市海关缉私局在某起案件中查获

疑似安眠镇静类药物片剂 4份，分别命名为M1、M2、

M3和M4，以上样本经过光学无损检验后再进行色

谱质谱分析，4份样本的衰减全反射 -傅里叶变换红

外光谱图如图 5所示。由图 5可知，M1和M2的红外

图 5 4种未知样本的红外光谱图。（a）M1；（b）M2；（c）M3；（d）M4

Fig. 5 Infrared spectra of four unknown samples. (a) M1; (b) M2; (c) M3; (d) M4

图 3 中级融合光谱在 RF模型下的分类识别率

Fig. 3 Classification accuracy of intermediate fusing spectrum
under RF model

图 4 3种安眠镇静药的二维分布图

Fig. 4 Two-dimensional distribution map of three kinds of
sedative-hypnotic drugs

光谱图具有较高的相似度，M3和M4在峰形和相对

峰高等方面差异性较大，仅依靠谱图分析难以判别

其种类，需借助化学计量学的相关方法进行分析和

认定。

以上述 92份安眠镇静类药物样本作为训练集，

4份未知种类安眠药样本为测试集，构建基于中级

融合光谱数据的 RF模型，4份未知样本的种类判定

结果如表 3所示。同时色谱质谱检验结果印证了这

一分类结论的准确性，这表明上述模型对于未知样

本具有较好的分类判别效果，验证了该模型在安眠

镇静类药物光谱模式识别方面的可行性。

5 结 论

本研究以苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类安

眠镇静类药物为研究对象，使用衰减全反射-傅里叶

变换红外光谱仪得到 92份安眠药红外光谱图，经光

谱数据预处理后进行建模分析。实验结果表明，使

用光谱指纹区数据进行建模时的分类识别率高于

全波段和官能团区；导数光谱的分类效果与原始光

谱相比有所提高；采用串联融合的方法将原始光

谱、一阶导数光谱和二阶导数光谱数据进行融合后

的分类效果优于均值融合和差值融合；同时，采用

中级光谱融合方法构建 RF分类模型，原始光谱和

一阶导数光谱的指纹区特征变量进行串联融合后

三种安眠药的分类识别率可达 100%，实现了完全

区分。这一实验结果证明了光谱数据融合技术能

够突破单一光谱的限制，通过整合不同光谱数据中

的关键信息达到更好的模型分类效果。该研究可

以在一定程度上为司法鉴定领域中安眠药类物质

的检验提供一种新的思路和方法，为公安机关处理

此类案件提供一定的借鉴和参考。
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光谱图具有较高的相似度，M3和M4在峰形和相对

峰高等方面差异性较大，仅依靠谱图分析难以判别

其种类，需借助化学计量学的相关方法进行分析和

认定。

以上述 92份安眠镇静类药物样本作为训练集，

4份未知种类安眠药样本为测试集，构建基于中级

融合光谱数据的 RF模型，4份未知样本的种类判定

结果如表 3所示。同时色谱质谱检验结果印证了这

一分类结论的准确性，这表明上述模型对于未知样

本具有较好的分类判别效果，验证了该模型在安眠

镇静类药物光谱模式识别方面的可行性。

5 结 论

本研究以苯二氮卓类、吩噻嗪类和巴比妥类安

眠镇静类药物为研究对象，使用衰减全反射-傅里叶

变换红外光谱仪得到 92份安眠药红外光谱图，经光

谱数据预处理后进行建模分析。实验结果表明，使

用光谱指纹区数据进行建模时的分类识别率高于

全波段和官能团区；导数光谱的分类效果与原始光

谱相比有所提高；采用串联融合的方法将原始光

谱、一阶导数光谱和二阶导数光谱数据进行融合后

的分类效果优于均值融合和差值融合；同时，采用

中级光谱融合方法构建 RF分类模型，原始光谱和

一阶导数光谱的指纹区特征变量进行串联融合后

三种安眠药的分类识别率可达 100%，实现了完全

区分。这一实验结果证明了光谱数据融合技术能

够突破单一光谱的限制，通过整合不同光谱数据中

的关键信息达到更好的模型分类效果。该研究可

以在一定程度上为司法鉴定领域中安眠药类物质

的检验提供一种新的思路和方法，为公安机关处理

此类案件提供一定的借鉴和参考。
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