
第  60 卷  第  4 期/2023 年  2 月/激光与光电子学进展

0430002-1

研究论文

快递寄递渠道的减肥药物光谱模式识别方法比较
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摘要  通过寄递渠道传播的含有非法添加成分的减肥药物是公安机关侦办食药环犯罪的重点打击对象。为快速鉴别此

类药物，本研究采用分子光谱分析技术，对含艾司唑仑、西地那非、西布曲明、氟硝西泮、唑吡坦等 5种精神管制类药物成分

的“减肥药”进行检验，获取了 145 组光谱数据。采用主成分分析提取主成分因子对数据降维。基于所提取的 20 维数据，

建立 FDA 模型、KNN 模型、SVM 模型并进行对比。在模型 1中构建 3个 Fisher判别函数对 5类样品进行判别，准确度达到

100%；在模型 2中K值的变化会影响分类器精度，通过对K值的调整能够快速对 5类样品进行分类，准确率达到 100%；在

模型 3 中选用 RBF 核函数，分别对比唑吡坦与其他 4 类减肥药物分类效果，准确率均达到 100%。通过实验中的数据集对

唑吡坦不同品牌的样本进行识别和对实际案件进行分析，对公安机关侦办此类案件具有一定参考。
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Abstract Slimming medicines containing illegal additives, often distributed through mail and other delivery channels, are 
primary targets for public security organizations to curb food, drug, and environmental crimes.  To enable rapid 
identification of such drugs, this study adopted molecular spectral analysis technology to examine slimming medication 
containing estazolam, sildenafil, sibutramine, flurazepam, and zolpidem; 145 groups of spectral data were obtained.  
Principal component analysis was utilized to extract the principal component factors and reduce data dimension.  Based on 
the extracted 20-dimensional data, the Fisher discriminant analysis (FDA), K-nearest neighbor (KNN), and support vector 
machine models were established for comparison.  In model 1, three Fisher discriminant functions were constructed to 
discriminate five types of samples, and the accuracy reached 100%.  In model 2, the change of K value will affect the 
accuracy of the classifier.  Through the adjustment of K value, 5 kinds of samples can be classified quickly, with an 
accuracy rate of 100%.  In model 3, RBF kernel function was used to compare the classification effect of zolpidem and 
other four kinds of slimming drugs, and the accuracy rate reached 100%.  Through the dataset in the experiment, the 
samples of different brands of zolpidem are identified and the actual cases are analyzed, which has a certain reference for the 
public security organs to investigate such cases.
Key words spectroscopy; slimming drug; psychotropic substance; mail and delivery; molecular spectroscopy; machine 
learning; pattern recognition

1　引　　言

随着自贸港的建设，海外入境快递投递量激增，

“互联网+寄递”已成为日益突出的贩毒方式。含有非

法添加成分的减肥药物在电商平台的消费不断提升，

不法分子通过非法渠道大量进口国外处方减肥药物，
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并通过快递寄递的渠道销往国内各地。公安部等三部

门联合部署，在 2021 年 9 月 1 日—12 月 10 日期间开展

寄递渠道禁毒百日攻坚行动，全力打击整治寄递渠道

涉毒活动。

西布曲明是一种 5-羟色胺去甲肾上腺素再摄取抑

制剂，临床研究表明其具有促进肥胖者体重减轻的效

果［1］。药物毒理研究表明西布曲明会使中枢神经系统

过度兴奋并伴有感官异常等生理反应。艾司唑仑、氟

硝西泮属于苯二氮䓬类药物，具有催眠、抗焦虑等作

用，耐受性和依赖性较大。长期服用含有此类添加成

分的药物会导致尿频、周身乏力等，严重时会出现精神

恍惚、呼吸抑制等危害。服用西地那非后最常见的药

理反应是头痛、呕吐、严重影响消化系统和呼吸道。鉴

于减肥药物对人体健康产生的重大危害，打击通过快

递寄递渠道非法销售的处方减肥药物已成为公安机关

与物证鉴定人员的重要任务。

针对减肥药物的检验，目前主要采用高效液相色

谱法（LC）及气相色谱 -质谱联用（GC-MS）等分析方

法。洪灯等［2］采用高效液相色谱 -四极杆/静电场轨道

阱高分辨质谱法，通过比较不同流动相下的定性效果，

对 6 类西布曲明及衍生物进行分析。孙婷婷等［3］借助

分子印迹整体柱在线固相萃取-液相色谱-串联质谱技

术完成了对数组保健品样品中西地那非的定量分析。

但此类方法检验周期长、操作难度大，案件中涉案样品

数量较大时捉襟见肘，检验人员亟须一种快速、无损、

准确的新型检测方法。红外光谱法利用物质分子对红

外光的吸收所产生的红外吸收光谱对物质的组成和结

构进行分析测定，作为一种常用的无损检验技术，其具

有分析速度快、样品用量少，操作简单等优点，一直以来

在各检测领域有着十分广泛的应用。实际工作中，单纯

依靠肉眼观察谱图差异进行鉴别分析，不仅主观因素影

响大而且效率低。而红外光谱分析与机器学习结合能

够达到快速准确鉴别的目的。例如，李佳瑞等［4］在对苯

二氮䓬类和吩噻嗪类镇静安眠药样品的研究中，选用

红外光谱数据融合对数据进行建模处理，总体分类准

确率达 92. 7%。侯伟等［5］使用随机森林模型对安眠镇

静类药物光谱数据进行建模分析，对 3 种安眠药的分

类识别率可达 100%。基于此，本研究借助红外光谱

分析，建立了 3 种机器学习模型，并对比这 3 类模型的

分类准确率。

2　基本原理

1. 1　实验样本与仪器

本研究中的实验样本为采集自已知含唑吡坦、西地

那非、西布曲明、氟硝西泮、艾司唑仑等 5种非法添加成

分的 145份减肥药物样本，并分别编号 1、2、3、4、5类，其

中 1、2、4、5 类分别有 30 个样本，3 类有 25 个样本，通过

研磨法粉碎药物样本，便于使用红外光谱进行检测。实

验中使用的设备是傅里叶红外光谱仪（Nicolet is20 型，

美国 Thermo Fisher Scientific 公司），具体参数如表 1
所示。

1. 2　数据前处理

实验室环境下，由于温度、湿度及仪器自身因素影

响，光谱背景信息冗杂，常存在基线摆动等问题。本研

究中通过 Ominic 采用基线自动预处理消除光谱背景

信息。在数学上通过主成分分析（PCA）探究不同维

度数据的模型准确率。PCA 是一种在损失很少信息

的前提下把多个指标转化为几个综合指标的多元统计

方法，转化生成的综合指标称之为主成分，其中每个主

成分都是原始变量的线性组合，且各个主成分之间互

不相关。Denman 等［6］尝试应用质谱法对油墨进行分

析鉴别，并利用 PCA 处理相关质谱图特征数据，成功

地鉴别 41 对（占 91%，共 45 对）墨水样本。

本实验通过相关系数矩阵计算主成分得分发现，

在 20 维后累计方差贡献率达 100%，20 维数据时冗杂

信息较少，有效信息完整，准确率最高，如图 1 所示。

1. 3　实验建模

1. 3. 1　FDA 模型

Fisher discriminant analysis（FDA）判别是一种有

效的分类方法［9-13］，其原理是将多维数据投影到某个方

向上，拟定已知类别为标准，将待定类别之间尽可能分

开，类内尽可能聚合，然后选择合适的判别规则对未知

样品进行分类判别。

表 1　实验设备及参数

Table 1　Experimental equipment and parameters

Facility

Nicolet iS20
Fourier 

transform 
infrared 

spectrometer

Parameter
Spectral resolution： 2 cm−1

Spectral repeatability： better than 0. 02 nm
Number of scans： 32

Measuring range： 4000-400 cm−1

Dynamic adjustment up to 130000 times/s
Signal-to-noise ratio： 50∶1

图 1　主成分的累计方差贡献率

Fig. 1　Cumulative variance contribution rate of principal component

假设整个数据样本集一共可以分成K类，那么有

sw = ∑
k= 1

K

sk， （1）

式中：sw 为散度矩阵；sk 为原始矩阵。两个总体的

Fisher判别函数为

c (Y )= C 1Y + C 2Y 2 + … + CpYp = C 'Y '，（2）
式中：C 1，…，Cp是组间离差系数。多总体的 Fisher 判
别函数为

E (C 'Y )= E (C 'Y |Gi )= C 'E (Y |Gi )= C '' μi，i=
1，2，…，k， （3）

式中：Gi为总体；C '代表组间差；Y代组内差。本实验

模型 1 中分别将 5 种减肥药物的 20 维光谱数据以

Fisher 判 别 函 数 投 影 到 XYZ 方 向 上 ，建 立 FDA1、
FDA2、FDA3 判别轴，可以对维度较高的光谱数据进

行降维运算，同时可通过训练模型对未知的减肥药物

进行判别，但多维矩阵的运算导致时间复杂度较高，样

本量大时处理较慢。

1. 3. 2　KNN 模型

K-nearest neighbors（KNN）是一种较为简单的机

器学习算法［14-18］，通过欧氏距离计算交叉验证样本与

数据样本集的最邻近距离从而对样本进行分类。根据

算法性能评估可知，随K值的变化，模型的拟合性会随

之变化，K值与准确率有关，在度量计算上根据数据维

度不同，常见有欧氏距离和马氏距离：

dE ( x，y)=
( x1 - y1 )2 +( x2 - y2 )2 + ⋯ +( xn - yn )2 ， （4）

dM = ∑
k= 1

n

|| x1k - x2k ， （5）

式中：n表示特征数；x1，⋯，xn、y1，⋯，yn 表示向量特

征；dE和dM 分别表示欧氏距离和马氏距离下的函数。  
在模型 2 中，由于 5 种药物的数据维度仅达 20 维，冗余

信息上较少，欧氏距离具有较高的精度且计算复杂度

低，相较于 FDA 模型和支持向量机（SVM）模型能够

更便捷解决 5 类减肥药物的多分类问题。

1. 3. 3　SVM 模型

SVM 是一种属于监督学习的机器学习算法［19-22］，

在不同核函数（Kernel）下过度数据维度，通过约束条

件 y i (ωx i + b )- 1 ≥ 0 确定最小分类间隔
 ω 2

2 ，可以

通 过 Lagrange 方 法 解 决 ，令 L (ω，b，a )= 1
2 | |ω | | 2 -

∑
i= 1

m

[ ]y i (ωx i + b )- 1 ，其中 a为每个样本的拉格朗日乘

子 。 由 此 得 到 决 策 函 数 f ( x )= sgn [ ∑
i= 1

m

a i y i ( x +

x i )+ b ]。常见核函数有以下 4 种：1）Linear Kernel，
K ( x，xi )= x·xi； 2） Polynomial Kernel，K ( x，xi )=
[ ( x，xi)+ 1] q；3）RBF/Gaussian Kernel，K ( x，xi )=

exp
|| ( )x- xi

2

σ 2 ； 4） Sigmoid Kernel， K ( x，xi )=

tanh [ v ( x，xi )+ c]。
在本实验模型 3 中，选用图像特征辨识度较低的

唑吡坦样本为分类标准，对比其他 4 种减肥药物在径

向基函数（RBF）核函数支持下与唑吡坦的分类准确

率，在此分类问题上，SVM 模型具有较好的鲁棒性。

3　分析与讨论

2. 1　谱图分析

5组减肥药（分别含唑吡坦、艾司唑仑、氟硝西泮、西

布曲明、西地那非）的 145 个样本红外谱图如图 2 所示。

从图中可以看出，每组样本的峰形、峰的走向和出峰位

置基本一致，如唑吡坦在波数为 900 cm−1 左右、1000 

图 2　145 组样本红外光谱

Fig. 2　Infrared spectrograms of 145 samples
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假设整个数据样本集一共可以分成K类，那么有

sw = ∑
k= 1

K

sk， （1）

式中：sw 为散度矩阵；sk 为原始矩阵。两个总体的

Fisher判别函数为

c (Y )= C 1Y + C 2Y 2 + … + CpYp = C 'Y '，（2）
式中：C 1，…，Cp是组间离差系数。多总体的 Fisher 判
别函数为

E (C 'Y )= E (C 'Y |Gi )= C 'E (Y |Gi )= C '' μi，i=
1，2，…，k， （3）

式中：Gi为总体；C '代表组间差；Y代组内差。本实验

模型 1 中分别将 5 种减肥药物的 20 维光谱数据以

Fisher 判 别 函 数 投 影 到 XYZ 方 向 上 ，建 立 FDA1、
FDA2、FDA3 判别轴，可以对维度较高的光谱数据进

行降维运算，同时可通过训练模型对未知的减肥药物

进行判别，但多维矩阵的运算导致时间复杂度较高，样

本量大时处理较慢。

1. 3. 2　KNN 模型

K-nearest neighbors（KNN）是一种较为简单的机

器学习算法［14-18］，通过欧氏距离计算交叉验证样本与

数据样本集的最邻近距离从而对样本进行分类。根据

算法性能评估可知，随K值的变化，模型的拟合性会随

之变化，K值与准确率有关，在度量计算上根据数据维

度不同，常见有欧氏距离和马氏距离：

dE ( x，y)=
( x1 - y1 )2 +( x2 - y2 )2 + ⋯ +( xn - yn )2 ， （4）

dM = ∑
k= 1

n

|| x1k - x2k ， （5）

式中：n表示特征数；x1，⋯，xn、y1，⋯，yn 表示向量特

征；dE和dM 分别表示欧氏距离和马氏距离下的函数。  
在模型 2 中，由于 5 种药物的数据维度仅达 20 维，冗余

信息上较少，欧氏距离具有较高的精度且计算复杂度

低，相较于 FDA 模型和支持向量机（SVM）模型能够

更便捷解决 5 类减肥药物的多分类问题。

1. 3. 3　SVM 模型

SVM 是一种属于监督学习的机器学习算法［19-22］，

在不同核函数（Kernel）下过度数据维度，通过约束条

件 y i (ωx i + b )- 1 ≥ 0 确定最小分类间隔
 ω 2

2 ，可以

通 过 Lagrange 方 法 解 决 ，令 L (ω，b，a )= 1
2 | |ω | | 2 -

∑
i= 1

m

[ ]y i (ωx i + b )- 1 ，其中 a为每个样本的拉格朗日乘

子 。 由 此 得 到 决 策 函 数 f ( x )= sgn [ ∑
i= 1

m

a i y i ( x +

x i )+ b ]。常见核函数有以下 4 种：1）Linear Kernel，
K ( x，xi )= x·xi； 2） Polynomial Kernel，K ( x，xi )=
[ ( x，xi)+ 1] q；3）RBF/Gaussian Kernel，K ( x，xi )=

exp
|| ( )x- xi

2

σ 2 ； 4） Sigmoid Kernel， K ( x，xi )=

tanh [ v ( x，xi )+ c]。
在本实验模型 3 中，选用图像特征辨识度较低的

唑吡坦样本为分类标准，对比其他 4 种减肥药物在径

向基函数（RBF）核函数支持下与唑吡坦的分类准确

率，在此分类问题上，SVM 模型具有较好的鲁棒性。

3　分析与讨论

2. 1　谱图分析

5组减肥药（分别含唑吡坦、艾司唑仑、氟硝西泮、西

布曲明、西地那非）的 145 个样本红外谱图如图 2 所示。

从图中可以看出，每组样本的峰形、峰的走向和出峰位

置基本一致，如唑吡坦在波数为 900 cm−1 左右、1000 

图 2　145 组样本红外光谱

Fig. 2　Infrared spectrograms of 145 samples
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cm−1左右、2900 cm−1左右均有中间高两侧低的多个尖

峰，在波数为 1400 cm−1左右均有两个尖峰，且相对于右

峰左峰较宽，在波数为 1000 cm−1左右均有多个高强度

尖峰，在波数为 670 cm−1左右均有一个尖峰。部分样本

在峰的个数及相对峰高有所区别，在波数为 3400 cm−1

处有一弱峰，由于红外光谱对不同样本形成波形图有

较大差异，波数不确定，使用人工观察法直接对比红外

谱图实现对样本的准确区分难度较大。

不同类型的“减肥药”及“减肥茶”在组分和配比上

会存在一定差异，当样本数量较多时，借助红外谱图直

接分析不仅主观误差较大而且耗时耗力，此外成分的

混杂使得谱图之间交叉混淆现象较多［23-24］，无法客观

对样品进行准确有效的区分检验。基于此，本实验借

助 PCA 降维提取样本特征峰光谱数据，最终选择

30 维 有 效 信 息 对 比 PCA-FDA、PCA-KNN、PCA-

SVM 等 3 种机器学习模型的分类准确率。

2. 2　化学光谱模式识别

2. 2. 1　Fisher 判别分析

Fisher 判别能够通过投影转化的思维对数据进行

降维处理，卫辰洁等［7］借助 PCA-FDA 模型实现了对

12 个品牌 44 个汽车灯罩样本的 100% 分类，并指出通

过 PCA 对光谱信息进行提取后，能大量排除冗余信

息，从而提高 FDA 判别的精度。本实验以 5 组药品样

本（唑吡坦-1 类、西地那非-2 类、氟硝西泮-3 类、西布曲

明 -4 类、艾司唑仑 -5 类）为分类依据，构建判别预测模

型，实现对 145 个样本的分类工作。选择各类别先验

概率，按照各类样本数量进行计算，使用合并组内协方

差矩阵进行分析，得到了各样本的判别函数摘要，如

表 2 所示。

Fisher 模型构建了 4 个判别函数，由表 2 可知，函

数 1、函 数 2、函 数 3、函 数 4 的 累 计 方 差 贡 献 率 达

100%，表明其能很好地解释样本的基本特征信息。相

关性均大于 92%，表明不同分组与函数 1、函数 2、函数

3、函数 4 的相关性较强。函数检验中，Wilks’ Lambda
系数表明函数 1、2、3 对分类模型影响的显著性高于函

数 4，能很好解释各样本的分类情况。综上所述，选择

函数 1、函数 2、函数 3 作为判别函数，构建判别预测模

型，得到了 145 个样本的判别分布图（图 3）和判别结果

（表 3）。函数 1、函数 2、函数 3 的判别式分别为

FDA1（X）=−7. 306X1+1. 976X2－1. 897X3+13. 096X4－

6. 39X5－1. 57X6－1. 995X7， （5）
FDA2（X）=2. 429X1－7. 747X2+4. 055X3－0. 176X4－

5. 676X5+1. 979X6+1. 841X7， （6）
FDA3（X）=−2. 816X1－3. 495X2+1. 732X3+1. 552X4+

4. 921X5+0. 506X6－0. 030X7。 （7）
经 PCA 和 FDA 两次降维处理后，光谱数据冗余 信息大量消除，对于模型进行判别具有一定帮助，实现

表 2　5 组药物样本判别函数摘要

Table 2　Summary of discriminant functions of 5 groups of drug samples

Function
FDA1
FDA2
FDA3
FDA4

Function test
1 to 4
2 to 4
3 to 4

4

Correlation
0. 998
0. 996
0. 99

0. 928

Total
2263. 451
1482. 129

815. 397
271. 596

Wilks’ Lambda
0
0

0. 003
0. 14

Sig
0. 000
0. 000
0. 000
0. 913

Eigenvalue
286. 651
124. 386

50. 449
6. 157

图  3　Fisher判别样本识别空间分布

Fig.  3　Spatial distribution of Fisher discriminant samples

表 3　5 组药物分类准确率

Table 3　Accuracy of drug classification in 5 groups

Type
Zolpidem
Estazolam

Flunirazepm
Sibutramine

Sildenafil

Zolpidem
30

Estazolam

30

Flunirazepm

30

Sibutramine

25

Sildenafil

30

Accuracy /%
100
100
100
100
100

了对 5 类药品的 100% 分类。由图 3 可知，唑吡坦、艾

司唑仑样本在函数 FDA1 上区分明显，西地那非样本

在函数 FDA2 上区分明显，西布曲明、氟硝西泮样本在

函数 FDA3 上区分明显。唑吡坦、西地那非、氟硝西泮

样本在模型上聚敛程度高，西布曲明、艾司唑仑样本聚

敛程度低。

2. 2. 2　KNN 分类

欧氏度量下的 KNN 模型可以通过计算距离解决

多分类问题，李佳瑞等［8］借助 PCA-KNN 对不同类型

的大麻油构建分类模型发现，在欧氏度量下的 KNN 模

型对于数据维度较低的光谱分类准确率较高，由于光

谱数据在［0，1］变化且通过 PCA 降维后会大量减少计

算的复杂度，所以保证了 100% 分类准确。基于此，本

实验模型 2 采用欧氏度量，符合上述使用环境。在以

70% 样本数据为训练集、30% 样本数据为测试集进行

交叉验证的方法下，调整K值使模型达到最高准确率。

基于 20 维的成分，总体分类准确率随 K值增加整体呈

现上升趋势，具体如图 4 所示：其中在 K=1 时仅对单

个临近进行预测，模型复杂度高，决策边界崎岖，准确

率最低；在 K=5 时总体分类准确率达 100%，训练效

果较好，验证准确；在 K值大于等于 7 以后准确率稳定

在 100%，但模型计算复杂度提高。因此 K=5 时最

佳，能够对 5 组减肥药物样品进行较好的区分，具体如

表 4 所示。本实验中数据量达 145 组，使用 KNN 进行

聚类具有使用意义，通过降维和调整 K值的方式使得

准确率可达 100%。

2. 2. 3　SVM 分类

由于 SVM 的二分类问题效果较好，且唑吡坦样

本的光谱特征明显，故在实验中选择 1 类（唑吡坦）为

参照样本集，选取 2 类（西地那非）、3 类（西布曲明）、

4 类（氟硝西泮）、5 类（艾司唑仑）为对照分类样本集。

惩罚因子、伽马值等参数环境一致，对比 4 种药物的分

类准确率。结果表明，RBF 核函数下的 SVM 对于样

本分类效果较好，唑吡坦与其他 4 类减肥药物的分类

准确率均达 100%，如图 5 所示。对于维度较高的样本

光谱数据，运用 PCA-SVM 模型降维后进行 SVM 分类

识别，对减肥药物实现了准确的分类。局部支持向量

可解释最终结果，以核函数代替高维空间的非线性映

射，消除了光谱数据大量的冗余信息，对比其他算法具

有较好的“鲁棒”性。

2. 3　品牌分类与案例分析

含 1 类非法添加成分的减肥药物样本分别为曲

姿秀减肥胶囊、纤魅脱脂胶囊、曲姿秀减肥药、赘克丽

尔胶囊、纤体稳定素Ⅲ等 8 个品牌减肥药，将唑吡坦

8 种品牌样本按 C1~C8 依次标注，具体如表 5 所示。

模型 3 以含 1 类为例，对 1 类、2 类、3 类、4 类、5 类等

5 种精神管控类药物的减肥药物样本进行 100% 的准

确区分。

基于此，在模型 3-SVM 的分类基础上，针对唑吡

坦样本，以品牌为单位，继续构建模型 1-FDA 判别分

图 5　SVM 模型分类准确率

Fig.  5　Classification accuracy of SVM model

表 4　KNN 模型下样本分类准确率

Table 4　Classification accuracy of samples under KNN model
units: %

图 4　KNN 模型下样本分类准确率

Fig.  4　Classification accuracy of samples under KNN model
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了对 5 类药品的 100% 分类。由图 3 可知，唑吡坦、艾

司唑仑样本在函数 FDA1 上区分明显，西地那非样本

在函数 FDA2 上区分明显，西布曲明、氟硝西泮样本在

函数 FDA3 上区分明显。唑吡坦、西地那非、氟硝西泮

样本在模型上聚敛程度高，西布曲明、艾司唑仑样本聚

敛程度低。

2. 2. 2　KNN 分类

欧氏度量下的 KNN 模型可以通过计算距离解决

多分类问题，李佳瑞等［8］借助 PCA-KNN 对不同类型

的大麻油构建分类模型发现，在欧氏度量下的 KNN 模

型对于数据维度较低的光谱分类准确率较高，由于光

谱数据在［0，1］变化且通过 PCA 降维后会大量减少计

算的复杂度，所以保证了 100% 分类准确。基于此，本

实验模型 2 采用欧氏度量，符合上述使用环境。在以

70% 样本数据为训练集、30% 样本数据为测试集进行

交叉验证的方法下，调整K值使模型达到最高准确率。

基于 20 维的成分，总体分类准确率随 K值增加整体呈

现上升趋势，具体如图 4 所示：其中在 K=1 时仅对单

个临近进行预测，模型复杂度高，决策边界崎岖，准确

率最低；在 K=5 时总体分类准确率达 100%，训练效

果较好，验证准确；在 K值大于等于 7 以后准确率稳定

在 100%，但模型计算复杂度提高。因此 K=5 时最

佳，能够对 5 组减肥药物样品进行较好的区分，具体如

表 4 所示。本实验中数据量达 145 组，使用 KNN 进行

聚类具有使用意义，通过降维和调整 K值的方式使得

准确率可达 100%。

2. 2. 3　SVM 分类

由于 SVM 的二分类问题效果较好，且唑吡坦样

本的光谱特征明显，故在实验中选择 1 类（唑吡坦）为

参照样本集，选取 2 类（西地那非）、3 类（西布曲明）、

4 类（氟硝西泮）、5 类（艾司唑仑）为对照分类样本集。

惩罚因子、伽马值等参数环境一致，对比 4 种药物的分

类准确率。结果表明，RBF 核函数下的 SVM 对于样

本分类效果较好，唑吡坦与其他 4 类减肥药物的分类

准确率均达 100%，如图 5 所示。对于维度较高的样本

光谱数据，运用 PCA-SVM 模型降维后进行 SVM 分类

识别，对减肥药物实现了准确的分类。局部支持向量

可解释最终结果，以核函数代替高维空间的非线性映

射，消除了光谱数据大量的冗余信息，对比其他算法具

有较好的“鲁棒”性。

2. 3　品牌分类与案例分析

含 1 类非法添加成分的减肥药物样本分别为曲

姿秀减肥胶囊、纤魅脱脂胶囊、曲姿秀减肥药、赘克丽

尔胶囊、纤体稳定素Ⅲ等 8 个品牌减肥药，将唑吡坦

8 种品牌样本按 C1~C8 依次标注，具体如表 5 所示。

模型 3 以含 1 类为例，对 1 类、2 类、3 类、4 类、5 类等

5 种精神管控类药物的减肥药物样本进行 100% 的准

确区分。

基于此，在模型 3-SVM 的分类基础上，针对唑吡

坦样本，以品牌为单位，继续构建模型 1-FDA 判别分

图 5　SVM 模型分类准确率

Fig.  5　Classification accuracy of SVM model

表 4　KNN 模型下样本分类准确率

Table 4　Classification accuracy of samples under KNN model
units: %

K

1
2
3
4
5
6
7
8
9

10
11
12
13

Zolpidem
59. 4
88. 5
93. 5
98. 2
100
99

100
100
100
100
100
100
100

Estazolam
59. 4
88. 5
93. 5
98. 2
100
99

100
100
100
100
100
100
100

Flunirazepm
59. 4
88. 5
93. 5
98. 2
100
99

100
100
100
100
100
100
100

Sibutramine
59. 4
88. 5
93. 5
98. 2
100
99

100
100
100
100
100
100
100

Sildenafil
59. 4
88. 5
93. 5
98. 2
100
99

100
100
100
100
100
100
100

图 4　KNN 模型下样本分类准确率

Fig.  4　Classification accuracy of samples under KNN model
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类模型，对品牌进行判别分类，得到了该类样本品牌间

判别结果（表 6）。由表 6 可知，8 类样本的总体分类准

确率为 83. 34%，其中曲姿秀减肥胶囊、曲姿秀减肥

药、赘克丽尔胶囊、纤体稳定素Ⅲ、美之选纤美素这

5 种品牌的唑吡坦药品样本实现 100% 的准确区分，纤

魅脱脂胶囊等 5 类减肥药品牌的唑吡坦样本分类有

误，模型对该 5 类样本的区分能力较弱，区分效果

一般。

2021 年某月某日，北京市海关缉私局在一起案件

中查获通过快递寄递渠道进口的减肥药物 2 份，将样

本命名为 A、B，以上样本需经过分子光谱无损检验确

定后再进行气相色谱-质谱定量分析，A、B 样本的衰减

全反射-傅里叶变换红外光谱谱图如图 6 所示。由图 6
可知，A 和 B 的红外光谱图具有较高的相似度，仅依靠

谱图分析难以判别其种类，需借助机器学习的相关方

法进行分析和认定。

以上述 145 份减肥药物样本为训练集，A、B 两组

未知减肥药物为测试集，建立基于分子水平光谱下的

SVM 模型，判定结果为 A 含有艾司唑仑、B 含有唑吡

坦，后经气相色谱 -质谱检测证实。因此，在公安物证

领域实际应用中，SVM 模型对于减肥药物的光谱模式

识别具有良好效果。

4　结 论

本实验利用分子水平下红外光谱获取 145 组减肥

药物的光谱数据，通过 PCA 对光谱数据进行降维处理

获得 20 维有效信息，对比模型 1-FDA、模型 2-KNN、

模型 3-SVM 等 3 种机器学习模型对艾司唑仑、氟硝西

泮、唑吡坦、西布曲明、西地那非等 5 类样品的光谱识

别准确率，在模型 1 中选择 FDA1、FDA2、FDA3 作为

判别轴，对 5 组样本实现 100% 准确率的区分。在模型

2 中分类准确率较低，仅为 59. 4%，通过调整 K值可以

增加准确率，但随着K值提高计算时间复杂度会提高。

在模型 3 中 RBF 核函数的 SVM 模型分类准确率达

100%，结合 FDA 判别能够对品牌实现总体准确率为

83. 3% 的正确分类，且对实际案件分析准确。实验结

果表明：FDA 模型可以降维高维度光谱数据，经 PCA
处理相较其余两个模型运算复杂度低，处理问题较快；

KNN 模型对于多种减肥药物分类问题具有优势，可以

快速分辨出 5 类不同的样本；SVM 模型对于两种减肥

药物样本的区分问题较好。
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