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摘要　建立了同时快速测定蛹虫草菌丝体中腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸含量的近红外（ＮＩＲ）光谱定量分析校正模

型。收集了来自不同蛹虫草突变株在不同的发酵条件下发酵获得菌丝体并采集其ＮＩＲ光谱，采用径向基神经网络

（ＲＢＦＮＮ）建立样品的ＮＩＲ光谱与其腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸含量间的相关模型。ＲＢＦＮＮ模型经过采用可移

动窗口法提取各组分的ＮＩＲ光谱特征波长变量、选择有效的光谱预处理方法、隐含节点数和扩展常数进行优化，获

得测定腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸含量的最优模型，其训练集样本的参考值与模型预测值间的相关系数（犚ｃ）分别达

到０．９４３６，０．９８８４，０．９０１８和０．８８４８，表明模型的拟合度很好，测试集均方根误差（ＲＭＳＥＰ）犚ＭＳＥＰ分别为０．６２２５ｍｇ／ｇ，

０．０１７９ｇ／ｇ，０．０１１５ｇ／ｇ和０．０１０２ｇ／ｇ，表明模型的预测性能很好。
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１　引　　言

蛹虫草（ｃｏｒｄｙｃｅｐｓｍｉｌｉｔａｒｉｓ）是一种昆虫病原真

菌，是子囊菌亚门冬虫夏草属。在很早以前东方国

家就认识到蛹虫草具有营养保健的功效，是一种珍

贵的中药材［１，２］。蛹虫草具有很多的生物活性和药

理活性，比如免疫调节、抗肿瘤、抗炎、抗病毒、抗真

菌、抗疲劳、抗氧化和抗感染等活性，据文献报道，蛹

虫草菌丝体中主要活性成分有腺苷、蛋白质、多糖、

虫草酸和虫草素等［３～８］。在蛹虫草菌种改良和深层

发酵工艺优化过程中，采用常规的方法对蛹虫草菌

丝体的各种有效成分逐个测量时比较费时、费力和

费资金［９］。近红外光谱（ＮＩＲＳ）是近年快速发展起

来定量分析技术，其可快速同时检测多组分含量，而

且无样品前期预处理、无损和无污染等众多优点，非

常适合蛹虫草菌丝体多种有效成分含量的同时检

测。然而，ＮＩＲＳ是分子振动光谱，其光谱信息弱且

复杂，其有效信息的提取相当困难，因此ＮＩＲＳ技术

需结合化学计量学方法进行应用。同时ＮＩＲＳ是一

种间接测量技术，建立稳健性和泛化能力好的校正

模型是ＮＩＲＳ技术推广应用的关键
［１０～１５］。

神经网络（ＡＮＮ）是模拟生物神经网络的计算

模型，它采用数学方法，模拟人脑学习程序［１６］。一

般ＡＮＮ的计算量很大，计算速度很慢
［１７］，而径向

基神经网络（ＲＢＦＮＮ）结构简单、计算速度快，推广

能力强，已经广泛应用于许多领域，特别是模式识别

和函数逼近领域［１８］，ＲＢＦＮＮ的性能主要受其隐含

节点数，隐含层基函数中心值和扩展常数（Ｓｐｒｅａｄ

ｃｏｎｓｔａｎｔ）的影响，目前这几个参数的选择无规律可

循，只能根据经验或多次尝试进行选择［１９］，可移动

窗口方法根据ＮＩＲＳ相邻的波长通道一般具有高的

相关性的性质来选择有效的光谱波长变量［２０］，由于

其计算量比较大，因此其与 ＡＮＮ结合应用比较少

见，由于ＲＢＦＮＮ具有计算速度快的特点，因此本文

将这两者有效结合，有效的提取蛹虫草菌丝体各有

效成分的特征ＮＩＲＳ的波长变量。

本文采用可移动窗口方法提取各组分的ＮＩＲＳ

有效信息和建立ＲＢＦＮＮ非线性校正模型，建立同时

测定蛹虫草菌丝体中腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸含

量的新方法，可应用于蛹虫草诱变筛选和条件优化。

２　实　　验

２．１　试剂与仪器

蛹虫草菌种（ＣＧＭＣＣ５．０６９９），购于中国科学

院微生物研究所；采用亚硝基胍（ＮＴＧ）诱变方法获

得不同的蛹虫草突变株。

乙腈和甲醇（ＦｉｓｈｅｒＣｈｅｍＡｌｅｒｔＧｕｉｄｅ公司，色

谱纯），超纯水，腺苷标准品（Ｓｉｇｍａ公司，美国），蒽

酮，浓硫酸，３，５二硝基水杨酸、盐酸、冰醋酸、乙酰

丙酮、高碘酸钠、醋酸铵、ＮＴＧ、硫酸铜、葡萄糖、磷

酸二氢钾、磷酸氢二钠、氢氧化钠和硫酸钾均为分析

纯，蛋白胨和酵母膏为生化试剂。

ＨＺＱＦ１６０全温振荡培养箱（哈尔滨东联电子

技术开发有限公司，中国），高效液相色谱仪（岛津公

司，日本）；ＳｈｉｍａｄｚｕＳＣＬ１０Ａｖｐ高效液相色谱仪

系统（岛津公司，日本），包括ＬＣ６ＡＤｖｐ泵，ＳＰＤＡ

ｖｐ紫外可见检测器，ＡＴ３３０柱温箱（天津奥特塞恩

斯仪器有限公司，中国），色谱柱 ＡｇｉｌｅｎｔＺＯＲＢＡＸ

ＳＢＣ１８（３．９ｍｍ×２５０ｍｍ；４μｍ）。

２．２　蛹虫草菌丝体样品的制备

采用ＮＴＧ对蛹虫草ＣＧＭＣＣ５．０６９９进行诱

变，获得不同的突变株，在不同的发酵条件下进行液

体深层发酵，获得５２７个蛹虫草菌丝体样品，粉碎过

６０目（０．３ｍｍ）筛制备供试样品。

２．３　犖犐犚犛的采集

将１ｇ左右的供试样品放入样品槽中，压片，置

于ＩＳＲ３１００积分球附件（岛津公司，日本）的光路对

位位置，使用ＵＶ３１５０紫外可见近红外分光光度计

（岛津公司，日本）扫描样品的 ＮＩＲ光谱，扫描波长

范围为８００～２４９８ｎｍ，光谱通带密度为１２ｎｍ，以

ＢａＳＯ４ 标准品为空白，光谱采样间隔为３ｎｍ，每个

样品扫描３次光谱取其平均光谱为样品光谱。

２．４　有效成分含量的分析

根据２００５版《中华人民共和国药典》规定采用

高效液相色谱法进行测定蛹虫草菌丝体中腺苷含

量［２１］；采用凯氏定氮法测定其蛋白质含量［２２］；蒽酮

硫酸法测定其胞内多糖含量［２３］；比色法测定虫草酸

含量［２４］。

２．５　犚犅犉犖犖模型的建立及优化

以下程序编写均采用 Ｍａｔｌａｂ２００８Ｒａ（Ｍａｔｈｗｏｒｋ

公司，美国）进行编写。

经过剔出测量异常的样本后，用于建立测定蛹

虫草菌丝体中腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸含量

ＲＢＦＮＮ模型的样本数分别为５２４，４９２，５０６和４９５，

分别随机选择３１４，２９５，３０４和３４７作为训练集样

本，用于建立ＲＢＦＮＮ模型，余下样本作为测试集样

本，用于检验模型预测性能，各样品的腺苷、蛋白质、

多糖和虫草酸统计含量如表１所示。

０２３０００２２
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表１ 蛹虫草中腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸统计含量

Ｔａｂｌｅ１ Ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌｃｏｎｔｅｎｔｓｏｆａｄｅｎｏｓｉｎｅ，ｐｒｏｔｅｉｎｐｏｌｙｓａｃｃｈａｒｉｄｅａｎｄｃｏｒｄｙｃｅｐｓａｃｉｄｉｎｃｏｒｄｙｃｅｐｓｍｉｌｉｔａｒｉｓｍｙｃｅｌｉｕｍｐｏｗｄｅｒ

Ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ Ｓａｍｐｌｅｓｓｅｔｓ Ｎｕｍｂｅｒｏｆｓａｍｐｌｅｓ Ａｖｅｒａｇｅｃｏｎｔｅｎｔｓ Ｒａｎｇｅｓｃｏｎｔｅｎｔｓ

Ａｄｅｎｏｓｉｎｅ／（ｍｇ／ｇ）

Ｐｒｏｔｅｉｎ／（ｇ／ｇ）

Ｐｏｌｙｓａｃｃｈａｒｉｄｅ／（ｇ／ｇ）

Ｃｏｒｄｙｃｅｐｓａｃｉｄ／（ｇ／ｇ）

Ａｄｅｎｏｓｉｎｅ／（ｍｇ／ｇ）

Ｐｒｏｔｅｉｎ／（ｇ／ｇ）

Ｐｏｌｙｓａｃｃｈａｒｉｄｅ／（ｇ／ｇ）

Ｃｏｒｄｙｃｅｐｓａｃｉｄ／（ｇ／ｇ）

Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ

Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔ

３０５ ２．９７０１０ ０．２６８５７～７．２５４９１

２９５ ０．５１７０５ ０．１４２５１～０．７６８６２

３０３ ０．０６７０５ ０．０３０５４～０．２０１３１

３４７ ０．０８４８８ ０．０３１８３～０．１４８５５

２１７ ２．７５６６３ ０．３２６０４～６．３４９７４

１９７ ０．５２８４３ ０．１５３０６～０．７５８４１

２０３ ０．０６７０７ ０．０３３２３～０．１９５１５

１４８ ０．０８２８９ ０．０４０２４～０．１３６２０

　　按以下程序选择光谱预处理方法、波长变量、隐

含节点数和扩展常数：由于采集的ＮＩＲ原始光谱含

有杂噪音和基线漂移的干扰，分别考察了采用二次

项卷积平滑（ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙｓｍｏｏｔｈｉｎｇ）、快速傅里

叶变换（ＦＦＴ）、一阶导数（１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ）、二阶导数

（２ｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ）、标准正态转换（ＳＮＶ）和小波变换

方法（ＷＴ）对光谱进行预处理时除噪效果，其中在

进行卷积平滑、ＦＦＴ、一阶导数和二阶导数预处理

时，考察了处理窗口为１１，２１和３１时对除噪效果的

影响，在进行 ＷＴ时，分别考察了采用ｄｂ１，ｄｂ２和

ｄｂ３的小波基分解，分解水平为２、３和４时对除噪

效果的影响。

在采用原始光谱和预处理后的光谱进行

ＲＢＦＮＮ建模时，均采用可移动窗口法选择各组分

的特征波长变量，其基本程序如下：

１）将相邻波长的犠 个光谱波长变量划入一个

窗口（犠 为窗口大小），采用处于该窗口的波长变量

建立ＲＢＦＮＮ模型。采用多次尝试法，赋予不同光

谱预处理方法处理后的光谱所建立的测定不同组分

的ＲＢＦＮＮ 模型的扩展常数初始值。以逼近度

（犇ａ）为评价指标，考察了不同隐含节点数的影响，

其考察范围因 犠 大小变化而变化，犇ａ 计算公式

为［２５］

犇ａ＝
犮

（狀ｖ／狀ｔ）犚ＭＳＥＣ＋（狀ｐ／狀ｔ）犚ＭＳＥＰ＋ 犚ＭＳＥＣ－犚ＭＳＥＰ
，

式中狀ｃ，狀ｐ和狀ｔ分别为训练集样本数、测试集样本

数和总样本数，犚ＭＳＥＣ和犚ＭＳＥＰ分别为训练集均方根

误差和测试集均方根误差，犮是根据作图需要进行

调整的常数，在本文测定腺苷、蛋白质、多糖和虫草

酸含量的 ＲＢＦＮＮ 模型的犮值分别为０．５，０．０２，

０．０１和０．０１；

２）去掉窗口内最前端的一个波长变量，并在紧

邻窗口后的位置上增加一个波长变量，计算新窗口

的光谱区域的ＲＢＦＮＮ最优模型；

３）重复步骤２），直到最后一个波长点进入窗口

中。

４）比较各个窗口的ＲＢＦＮＮ模型的逼近度值，

选择犇ａ值最高的前狀犠 个窗口波长变量进行组合建

模，所建立的模型均经过选择最适的隐含节点数和

扩展常数，隐含节点数和扩展常数的考察范围如表

２所示。程序中，犠 的大小和狀犠 对波长变量的筛选

最为关键，本文分别考察犠 为２０，３０，４０，…，１００时

对犇ａ值的影响，同时考察了狀犠 为５０，６０，７０，…，１５０

时对犇ａ值的影响，犇ａ值最高时，犠 和狀犠 值最合适。

表２ ＲＢＦＮＮ建模参数考察范围

Ｔａｂｌｅ２ ＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｒａｎｇｅｓｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＲＢＦＮＮ

Ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ
Ａｄｅｎｏｓｉｎｅ Ｐｒｏｔｅｉｎ Ｐｏｌｙｓａｃｃｈａｒｉｄｅ Ｃｏｒｄｙｃｅｐｓａｃｉｄ

犖Ｈ Ｓｐｒｅａｄ 狀犠 犖Ｈ Ｓｐｒｅａｄ 狀犠 犖Ｈ Ｓｐｒｅａｄ 狀犠 犖Ｈ Ｓｐｒｅａｄ 狀犠

Ｍｉｎｉｍｕｍ ２０ ０．４ ５０ ３０ ０．２ ５０ ５ ０．４ ５０ ５ ０．４ ５０

Ｍａｘｉｍｕｍ ８０ ４．４ １５０ ６０ ２．２ １５０ ４５ ４．４ １５０ ４５ ４．４ １５０

Ｉｎｔｅｒｖａｌ ２ ０．４ １０ １ ０．２ １０ ２ ０．４ １０ ２ ０．４ １０

犖Ｈ：ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｈｉｄｄｅｎｎｏｄｅｓ；狀犠：ｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｓｅｌｅｃｔｅｄｗｉｎｄｏｗｓ

０２３０００２３
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３　实验结果与分析

按照第２．５节选择光谱预处理方法、波长变量、

隐含节点数和扩展常数，各光谱所建立的最优模型

参数列于表３所示。

表３ 光谱预处理方法、波长变量、隐含节点数和扩展常数的选择结果

Ｔａｂｌｅ３ Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｓｅｌｅｃｔｉｎｇｓｕｉｔａｂｌｅｓｐｅｃｔｒａｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓ，ｅｆｆｉｃａｃｉｏｕｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ，ｔｈｅｎｕｍｂｅｒ

ｏｆｈｉｄｄｅｎｎｏｄｅｓａｎｄｓｐｒｅａｄｃｏｎｓｔａｎｔ

Ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ 犠
Ｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ

ｍｅｔｈｏｄｓ
Ｗｉｎｄｏｗｓ 犠狀 狀犠

犚ＭＳＥＣ／

（ｇ／ｇ）

犚ＭＳＥＰ／

（ｇ／ｇ）

犇ａ／

（ｇ／ｇ）
犖Ｈ

Ｓｐｒｅａｄ

ｃｏｎｓｔａｎｔ

Ａｄｅｎｏｓｉｎｅ ２０

Ｐｒｏｔｅｉｎ ５０

Ｐｏｌｙｓａｃｃｈａｒｉｄｅ ５０

Ｃｏｒｄｙｃｅｐｓａｃｉｄ ５０

Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒａ －－ ２５６ １４０ ０．５９５２ ０．６８１３ ０．６９７０ ３８ １．２

犛犿狅狅狋犺犻狀犵 ２１ ２０５ １３０ ０．５２８７ ０．６２２５ ０．７５５７ ６６ ３．２

ＦＦＴ ３１ １７９ １１０ ０．６１９６ ０．６９７２ ０．６８５３ ４０ ３．６

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ２１ ２３０ １４０ ０．６２６８ ０．７２１１ ０．６５７５ ５０ ４．０

２ｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ １１ ２９７ １３０ ０．７３６９ ０．７９４６ ０．６１０７ ２６ ２．０

ＳＮＶ －－ ２６９ １１０ ０．５７８０ ０．６６１５ ０．７１８０ ３０ １．２

ＷＴ　ｄｂ２　ｌｅｖｅｌ ２ ０．５６５４ ０．６５５２ ０．７２１８ ０．６５５１５ ０．７２１８４ ６０ ３．６

Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒａ －－ ３０９ １２０ ０．０１６７ ０．０１８７ １．０２６７ ３６ １．６

Ｓｍｏｏｔｈｉｎｇ ３１ ３０５ ８０ ０．０１７１ ０．０１９０ １．００９３ ３６ １．４

犉犉犜 ２１ ２２０ ６０ ０．０１７３ ０．０１７９ １．１００７ ４５ １．８

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ３１ ３２３ １４０ ０．０１６７ ０．０２０２ ０．９２７７ ４４ ０．２

２ｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ３１ ２０８ ７０ ０．０２０７ ０．０２１７ ０．９０２５ ３４ １．６

ＳＮＶ －－ ２５０ ５０ ０．０４１８ ０．０４１９ ０．４７６９ ６２ ０．２

ＷＴ　ｄｂ１　ｌｅｖｅｌ ２ ０．０２４８ ０．０２６７ ０．７２６６ ０．０２６７３ ０．７２６５９ ３８ ２．２

Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒａ －－ ２１０ ８０ ０．０１１２ ０．０１１７ ０．８４１９ １５ ３．６

Ｓｍｏｏｔｈｉｎｇ １１ ２６３ １２０ ０．０１２０ ０．０１２０ ０．８３６３ １１ ０．８

ＦＦＴ １１ ２２８ １１０ ０．０１１９ ０．０１４２ ０．８３１４ １１ ０．８

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ３１ ２３６ １２０ ０．０１１０ ０．０１１９ ０．８５１６ １９ ０．４

２狀犱犱犲狉犻狏犪狋犻狏犲 ３１ ２３９ ６０ ０．０１１４ ０．０１１５ ０．８６９０ １３ ４．０

ＳＮＶ －－ ２１０ ８０ ０．０１１４ ０．０１１７ ０．８４３３ １３ １．６

ＷＴ　ｄｂ３　ｌｅｖｅｌ ２ ０．０１１４ ０．０１１８ ０．８４０５ ０．０１１７５ ０．８４０５４ １３ １．６

犗狉犻犵犻狀犪犾狊狆犲犮狋狉犪 －－ ２５３ ７０ ０．０１０２ ０．０１０２ ０．９７６２ ３９ １．２

Ｓｍｏｏｔｈｉｎｇ ３１ ２８４ １２０ ０．００９９ ０．０１１４ ０．９４９３ ４５ ２．０

ＦＦＴ ２１ ２６３ １３０ ０．０１０４ ０．０１０６ ０．９４０５ ３９ １．６

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ２１ ２５０ ８０ ０．０１１５ ０．０１１６ ０．８６４８ ２１ １．６

２ｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ３１ ２２７ ５０ ０．０１２３ ０．０１２７ ０．７７７５ ２１ ４．４

ＳＮＶ －－ １１７ ６０ ０．０１５９ ０．０１８７ ０．５１３７ ７ １．６

ＷＴ　ｄｂ２　ｌｅｖｅｌ ２ ０．０１００ ０．０１０３ ０．９５６９ ０．０１０３４ ０．９５６９１ ４３ １．２

Ｕｎｉｔｓｏｆ犚ＭＳＥＣ，犚ＭＳＥＰａｎｄ犇ａｏｆａｄｅｍｏｓｉｎｅａｒｅｍｇ／ｇ，ｍｇ／ｇａｎｄｇ／ｍｇｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

３．１　光谱预处理方法的影响

由表３可以看出，在建立测定腺苷和蛋白质含

量的ＲＢＦＮＮ模型时，采用卷积平滑、ＳＮＶ和 ＷＴ

预处理方法处理过后的光谱所建立的模型的犇ａ值

较原始光谱所建立的模型高，表明该种预处理方法

除噪效果比较好，采用卷积平滑方法进行预处理时

效果最好，采用导数处理过后的光谱所建立的模型

犇ａ值低，二阶导数比一阶导数光谱还低，表明采用

导数进行预处理时会引进一些杂噪音，降低数学模

型的性能。在建立测定多糖含量的 ＲＢＦＮＮ 模型

时，光滑预处理方法预处理过后的光谱所建立的模

型犇ａ 值比原始光谱所建立的模型低，可能是由于

光滑处理方法将一些细节有效信息当作噪音除去引

起模型性能下降，而采用导数方法处理后的光谱所

建立的模型的犇ａ 比原始光谱高，二阶导数的效果

比一阶导数效果好，表明导数预处理方法能增加其

有效波长变量的辨析能力［２６］。建立测定虫草酸含

量的ＲＢＦＮＮ模型时，采用原始光谱所建立的模型

性能最好。

３．２　波长变量的选择

采用可移动窗口法筛选蛹虫草菌丝体中腺苷、蛋

白质、多糖和虫草酸的ＮＩＲＳ特征波长变量，光谱预

处理方法及其处理窗口大小、移动窗口的大小如表３

所示，波长变量与犇ａ值关系如图１所示，由图１可以
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图１ 波长变量与犇ａ间关系图

Ｆｉｇ．１ Ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓａｎｄ犇ａ

看出，腺苷存在１４００ｎｍ和１９６４ｎｍ两个主要特征吸

收峰，分别是Ｏ－Ｈ的伸缩振动二级倍频（１００９．７～

１５３３．３ｎｍ）和三级倍频（１４９９．９～２２００ｎｍ）。蛋白质

存在１２００，１４５０，１８５０和２１８０ｎｍ４个特征吸收峰，分

别为 羧 羟 基 伸 缩 振 动 的 二 级 倍 频 （１１４４．３～

１２７７．７ｎｍ）、羰酸伸缩振动一级倍频（１６９９．８～

１８３３．２ｎｍ）与胺相连的ＣＨ２ 的一级倍频（１７８６～

２０２５．７ｎｍ）和伯胺二级倍频（２０４７．４～２４１０．８ｎｍ）。

与腺苷相似，多糖存在１４５０ｎｍ和２０５０ｎｍ附近的特

征吸收峰分别为 Ｏ－Ｈ 的伸缩振动二级倍频

（１００９．７～１５３３．３ｎｍ）和 三 级 倍 频 （１４９９．９～

２２００ｎｍ），多糖的谱带较腺苷更宽，这可能是由于多

糖的羟基种类较腺苷更多引起的。而虫草酸存在伯

醇一级倍频（１３９７．４～１５０７．０ｎｍ）、甲基Ｃ－Ｈ不对

称伸缩振动一级倍频（１７１６．２～１８６３．４ｎｍ）和甲基

Ｃ－Ｈ的 不 对 称 弯 曲 振 动 三 级 倍 频（１７６８．８～

２０６９．１ｎｍ）３个特征吸收峰
［２７］。根据犇ａ 值，选择特

征波长变量，腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸分别选择了

３２６，２２０，２３９和２５３个波长变量，既提高了模型的性

能，除去无贡献波长变量和杂噪音，同时也大大减少

了计算量，提高运算速度。

３．３　隐含层节点数的影响

ＲＢＦＮＮ通过增加隐含节点数来提高模型的拟

合度，不断地减小预测值与参考值之间的误差，但过

多地增加隐含节点数将出现过拟合的现象，即模型

的拟合度很好，但是模型对未知样本（测试集）样本

的预测能力却不断降低的现象，为了避免出现过拟合

的现象，本文采用犇ａ为指标，选择合适的隐含节点数，

其它建模参数如表３所示，隐含节点数对犇ａ，犚ＭＳＥＣ和

犚ＭＳＥＰ的影响如图２所示，随着隐含节点数的增加，测定

四个有效组分的ＲＢＦＮＮ模型的犚ＭＳＥＣ都持续下降，而

犚ＭＳＥＰ开始时随着隐含节点数的增加而下降，而在达到

一定数目后达到最低，之后隐含节点数继续增加，犚ＭＳＥＰ

反而上升，出现过拟合的现象，采用犇ａ为指标，综合考

虑犚ＭＳＥＣ和犚ＭＳＥＰ，选择最合适的隐含节点数，如图２所

示，测定腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸含量的四个

ＲＢＦＮＮ模型的隐含节点数分别为６６，４５，１３和３９时，

犇ａ值最高，即为模型的最适隐含节点数。

图２ 隐含节点数对犇ａ，犚ＭＳＥＣ和犚ＭＳＥＰ的影响

Ｆｉｇ．２ Ｅｆｆｅｃｔｏｆｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｈｉｄｄｅｎｎｏｄｅｓｏｎ犇ａ，犚ＭＳＥＣａｎｄ犚ＭＳＥＰ
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３．４　扩展常数的影响

扩展常数与隐含节点数共同对ＲＢＦＮＮ模型的

稳健性和预测能力有很大的影响，本文采用多次尝

试法，设定扩展常数的考察范围（表２所示），在其它

建模参数都设定为表３所示参数时，考察不同的扩

展常数大小对犚ＭＳＥＣ，犚ＭＳＥＰ和 犇ａ 的影响，结果如

图３所示，由图可以看出，扩展常数大小对ＲＢＦＮＮ

模型的犚ＭＳＥＣ和犚ＭＳＥＰ的影响规律性不是很明显，故

以犇ａ为标准，选择合适的扩展常数，当犇ａ 值最高

时，扩展常数大小值最合适，由图可以看出，测定腺

苷、蛋白质、多糖和虫草酸含量的ＲＢＦＮＮ模型的最

适扩展常数分别为３．２，１．８，４．０和１．２。

图３ 扩展常数对犇ａ，犚ＭＳＥＣ和犚ＭＳＥＰ的影响

Ｆｉｇ．３ Ｅｆｆｅｃｔｏｆｓｐｒｅａｄｃｏｎｓｔａｎｔｏｎ犇ａ，犚ＭＳＥＣａｎｄ犚ＭＳＥＰ

图４ 预测值与参考值间的相关图

Ｆｉｇ．４ Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｒｅｆｅｒｅｎｃｅｖａｌｕｅｓａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅｖａｌｕｅｓ

３．５　最优犚犅犉犖犖模型的建立

建立测定蛹虫草菌丝体中腺苷、蛋白质、多糖和

虫草酸含量的ＲＢＦＮＮ模型，模型经过选择有效光谱

预处理方法、各组分的特征波长变量、隐含节点数和
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扩展常数的优化，其优化后参数如表３所示，由表可

以看出测定蛋白质、多糖和虫草酸含量的ＲＢＦＮＮ模

型的犚ＭＳＥＣ和犚ＭＳＥＰ数值均比较小，而测定腺苷含量的

ＲＢＦＮＮ模型的犚ＭＳＥＣ和犚ＭＳＥＰ数值相对较大，这是由

于腺苷含量单位仅为ｍｇ／ｇ，较其它３个组分含量要

低引起的。采用最优的ＲＢＦＮＮ模型对所有样品的

４个组分含量进行预测，预测值与参考值间的相关

性如图４所示，由图可以看出，模型预测值与参考值

之间的吻合性良好，可应用于蛹虫草菌丝体质量品

质的快速检定、蛹虫草诱变筛选和蛹虫草发酵工艺

优化等方面。

４　结　　论

１）采用ＲＢＦＮＮ方法建立蛹虫草菌丝体样品

中腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸的含量与其ＮＩＲ光

谱间的相关模型，模型经过选择有效光谱预处理方

法、各组分的特征波长变量、隐含节点数和扩展常数

的优化，结果显示，所建的模型具有很好的稳健性、

拟合度和预测能力，表明采用ＮＩＲ光谱法同时测定

蛹虫草菌丝体中腺苷、蛋白质、多糖和虫草酸的含量

是可行的。

２）采用可移动窗口的方法筛选各组分的特征

波长变量，取得较好的效果，大大减少模型的输入数

据，缩短模型运行时间。

３）建立校正模型所采用的样品是不同的蛹虫

草诱变菌株在不同的发酵条件下进行发酵收集所得

样品，所建模型具有很好的泛化能力，可应用于蛹虫

草菌丝体质量品质的快速检定、蛹虫草诱变筛选和

蛹虫草发酵工艺优化等方面。
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