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基于潜在语义分析与犖犐犚的中药材分类研究
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摘要　基于近红外光谱（ＮＩＲ）和潜在语义分析（ＬＳＡ）方法，对５种典型壮阳中药材进行分类鉴别研究。利用潜在语

义分析对光谱预处理后的５种壮阳中药材光谱数据进行特征提取和鉴别分类后，将经光谱预处理和主成分分析

（ＰＣＡ）提取特征后的光谱特征数据分别带入Ｋ近邻（ＫＮＮ）、ＢＰ神经网络（ＢＰＡＮＮ）和偏最小二乘支持向量机（ＬＳ

ＳＶＭ）三种典型的分类模型进行分类，并将结果与潜在语义分析模型结果进行对比。在４１１９．２０～９８８１．４６ｃｍ－１波数

范围内，ＮＩＲ光谱数据经多元散射校正（ＭＳＣ）预处理后，代入潜在语言空间维数为３时所建立的ＬＳＡ分类模型，训

练集和测试集准确率均达到了１００％。结果表明，在壮阳类中药材的近红外光谱分析鉴别中，潜在语义分析可以作

为一种全新的提取光谱信息并分类的方法，具有较好的运用前景和实际意义。
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１　引　　言

壮阳是指用温补药材强壮人体的心肾阳气，一

般分为壮心阳与壮肾阳两种。壮心阳多用人参和附

子等中药材，壮肾阳则多用鹿茸、巴戟天和锁阳等中

药材［１］。通常所说的壮阳，范围较窄，单指壮肾阳。

由于壮阳中药材在人们日常生活中应用较多，它们

０９３０００１１
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的分类在现代中药产业中非常重要。传统中药鉴别

方法主要依靠一定的技术手段和经验，成本高且效

率低下，对于亲缘关系较近、外观较类似的品种很难

获得准确的鉴别结果。

近红外光谱（ＮＩＲ）分析技术以其简捷、无损和

环保等优点［２］，提高了鉴别准确性，避免了主观因素

的影响，近年来已在中药的真伪［３］、品种［４］、产地［５］

和成分［６］等多方面鉴别中得到了良好的应用。但是

壮阳中药材由于成分复杂同时有着共同的“壮阳”功

效，导致其近红外光谱谱带复杂、重叠严重，传统的

定性分析方法不易将其所含定性信息有效提取并进

行分类。潜在语义分析（ＬＳＡ）是一种很好的信息提

取和分类方法，它通过统计计算大量文本，来寻找文

本中的词与词之间存在的某种映射规则即某种潜在

语义结构，进而提取特征并分类［７］。ＬＳＡ在文本分

类中有着很广泛的应用，但是在光谱的分类中还不

曾见到相关研究与应用。

本文基于近红外光谱，将潜在语义分析方法应

用于５种壮阳中药材分类鉴别，并将ＬＳＡ模型分类

效果与经典的Ｋ近邻法（ＫＮＮ）、ＢＰ神经网络（ＢＰ

ＡＮＮ）和偏最小二乘支持向量机（ＬＳＳＶＭ）模式识

别方法模型分类效果进行对比。

２　仪器与材料

采用美国ＴｈｅｒｍｏＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃ公司ＡｎｔａｒｉｓＩＩ型

傅里叶变换近红外光谱仪，选择Ｒｅｓｕｌｔ３．０光谱采

集软件采集光谱，Ｍａｔｌａｂ２００８软件进行编程分析光

谱。

实验材料为中药店采购的被《中药大辞典》认定

的５种壮肾阳药材，分别为鹿茸、淫羊藿、巴戟天、锁

阳和菟丝子。

３　方　　法

３．１　样品制备与光谱采集

实验前，所有中药材经过干燥、粉碎和筛选后，

依次随机称取４ｇ左右的粉末放入玻璃皿作为一个

样本。将玻璃皿中的样本充分压实，采用积分球漫

反射方式进行样品光谱采集。实验过程中，尽量让

室内的温度和湿度保持一致。光谱采集范围为

１００００～４０００ｃｍ
－１，扫描次数为３２次，分辨率为

８ｃｍ－１。对每个样本在不同时间、不同位置分别采

集３次信号，取３次采集的信号平均值作为该样本

的原始光谱。５种中药材每种药材取６０个样本，每

种样本随机选择３０个作为校正集，剩下的３０个作

为预测集。校正集样本用于校正模型建立，预测集

样本用于对模型的预测性能检验。每种药材取一个

样本的原始光谱图，如图１所示（犚为默认的漫反射

方法吸光度）。

图１ ５种壮阳中药材原始近红外光谱

Ｆｉｇ．１ Ｏｒｉｇｉｎａｌｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｏｆｆｉｖｅｋｉｎｄｓｏｆ

ＹａｎｇｂｏｏｓｔｉｎｇＣｈｉｎｅｓｅｍｅｄｉｃｉｎｅ

３．２　光谱数据预处理

近红外光谱的模式识别一般要经过光谱预处

理、光谱特征提取和模型的建立与预测３个过程。

光谱预处理中，选择恰当的谱区能够保留适量的样

品特征波长建模，选择适当预处理方法可以减弱以

至消除各种非目标因素对目标光谱的影响。在

４１１９．２０～９８８１．４６ｃｍ
－１范围内，对比各种预处理方

法，最后ＬＳＡ模型选择了多元散射校正（ＭＳＣ）作

为预处理，其他三种常规模型选择了 ＭＳＣ、一阶导

数和 Ｎｏｒｒｉｓ微分平滑组合作为预处理。经过

ＭＳＣ、一阶导数和Ｎｏｒｒｉｓ微分平滑预处理后的光谱

如图２所示。

图２ ５种壮阳中药材预处理后的近红外光谱

Ｆｉｇ．２ Ｐｒｅｔｒｅａｔｅｄｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒａｏｆｆｉｖｅｋｉｎｄｓｏｆ

ＹａｎｇｂｏｏｓｔｉｎｇＣｈｉｎｅｓｅｍｅｄｉｃｉｎｅ

３．３　潜在语义分析模型原理与近红外模型转换

ＬＳＡ是一种信息检索方法，常用于文本的检索

与分类。ＬＳＡ不仅消除了基于关键词检索方法中

０９３０００１２
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存在的同义词、多义词问题，还通过奇异值分解

（ＳＶＤ）来选择合适的空间维度，有效地提高了检索

速度和检索结果的准确率［８］。常规的模式识别方法

是通过寻找输入和输出间存在的某种映射规则，

ＬＳＡ则是通过寻找文本中的词汇与词汇之间存在

的潜在语义结构，而这些语义结构可以通过构造词

汇－文本矩阵来具体量化
［９］。它的出发点是假设文

本中存在决定词语语义相关性的某种潜在的语义结

构，因此在不需要了解词语含义的情况下，能够根据

与某语义词汇伴生词语出现的频次，将相近语义的

词汇归类。中药由许多具有功效的成分构成，这些

成分总是一起出现，协同发挥作用，文本由众多词汇

构成，词汇具有语义，不同文本中很多词汇总是协同

出现［１０］，这为在近红外光谱基础上，将ＬＳＡ运用到

中药材分类中提供了可能。

在ＬＳＡ模型中，词汇是含有重要信息的、组成

文本的基本单元，文本是阐述某个主题的词汇集合。

而在近红外光谱分析模型中，光谱波峰波段是含有

物质组成信息的、组成特征光谱的单元，某类药材的

光谱则蕴含着该类物质类别的信息。基于上述类似

性，ＬＳＡ映射到近红外光谱模型中定义为将近红外

某波峰段光谱对应成词汇、将某类中药材的近红外

光谱对应成一个文本、将某个待预测样本的近红外

光谱对应成提问式。

３．４　光谱数据的潜在语义分析计算

参照陈洁华［１１］ＬＳＡ的方法，结合近红外光谱分

析原理进行计算。

３．４．１　寻找特征波段

这里主要是寻找每个样本的光谱数据中，具有

一定高度、宽度和个数的特征波段集。将近红外光

谱曲线用函数狔＝犳（狓）表示，其中狓为波长，狔为是

波长处的吸光度。再利用波峰查找函数犌，寻找波峰

处波长狆，然后构造矩形窗口函数ψ来根据狆截取波

峰段集，这里称为特征波段集犜，即

犜＝ψ（狆，λ）＝ψ｛犌［犳（狓）］，λ｝， （１）

式中λ是控制截取窗口宽度的参数。

为了提取每类样本的特征，即提取每类样本的

共性，运用波段选取函数ζ，并调整每类阈值λ犼，在

每类所有样本的犜中选择特征性高的、对最后类别

识别精度影响大的犽个特征波段，此时特征个数继

续增加识别精度将无明显增加，对应的特征组合即

为最佳特征组合。利用此函数选取每类样本犽个最

优特征波段组合为

犜ｂｅｓｔ＝ζ（犜）＝ ｛犜ｂｅｓｔ１，犜ｂｅｓｔ２，犜ｂｅｓｔ３，…，犜ｂｅｓｔ犽｝，

（２）

式中犜ｂｅｓｔ１，犜ｂｅｓｔ２，…，犜ｂｅｓｔ犽为每类样本中的犽个最

优特征波段。

３．４．２　文本特征波段集、提问式特征波段集和关键

词特征波段集

设中药材总的种类数为犱，第犼类中药材（即第犼

个文本）的阈值λ犼，求解及本特征波段集。现求得第

犼类的最优特征组合集犜
犼
ｂｅｓｔ，则犱类中药可以求出犱

个最优特征组合集｛犜２ｂｅｓｔ，犜
２
ｂｅｓｔ，犜

３
ｂｅｓｔ，…，犜

犱
ｂｅｓｔ｝，对上

述犱个最优特征波段集求并集，计为犜狊，且有狊个波

段，则

犜ｓ＝∪
犱
犼＝１犜

犼

ｂｅｓｔ＝ 犜ｓ１，犜ｓ２，犜ｓ３，…，犜ｓ｛ ｝狊 ．（３）

　　求提问式特征波段集犜ｑ 中，根据特征波段集

求法求得某个提问式ｑ的特征波段集犜ｑ。求关键

特征波段集犜ｓｑ中，对于某个提问式ｑ，取犜ｑ 与犜ｓ

的交集，得到该提问式与文本的关键特征波段集

犜ｓｑ，记其一共有犿个波段，则有

犜ｓｑ＝犜ｓ∩犜ｑ＝ ｛犜ｓｑ１，犜ｓｑ２，犜ｓｑ３，…，犜ｓｑ犿｝，（４）

式中犜ｓｑ１，犜ｓｑ２，…，犜ｓｑ犿为犿 个波段提问式与文本的

关键特征波段集。

３．４．３　计算词汇 文本频率矩阵和提问式频率矩阵

ＬＳＡ中，最为重要的是频率矩阵的求取，这里

先定义频率的计算。对于第犼类中药的第狀个样本

在第犻个波段的吸光度可以表示为犳狀（犜犻），某个测

试集样本（提问式）在给定的某个波段犜犻对应的吸

光度与训练集中第犽个样本，在波段犜犻的吸光度的

面积差函数为

Δ犪犻＝
∫

犔（犜犻
）

０

狘犳狀（犜犻）－犳犽（犜犻）狘ｄ狋

犔（犜犻）
， （５）

式中犔（犜犻）表示波段犜犻的长度，狋为波长变量。

如果Δ犪犻超过每类给定的阈值β犼 时，当前样本

吸光度与给定波段的吸光度相差较大，计频数为０；

而当如果Δ犪犻小于给定的阈值β犼时，则计频数为１。

评价函数

κ（狓，β犼）＝
１， 狓＜β犼

０， 狓≥β
烅
烄

烆 犼

． （６）

　　根据上述的频率计算定义，在关键词集犜ｓｑ的

波段区内，词汇 文本频率矩阵中频数 狓犻犼 ＝

∑
狀

犽＝１

κ（Δ犪犻，β犼），则词汇 文本矩阵犡为

犡＝ 狓犻｛ ｝犼 ＝ ∑
狀

犽＝１

κ∫

犔（犜犻
）

０

狘犳（犜犻）－犳犽（犜犻）狘ｄ狋

犔（犜犻）
，β

熿

燀

燄

燅

烅

烄

烆

烍

烌

烎犼

．

（７）

０９３０００１３
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　　计算提问式频率矩阵时，对于某个提问式犜ｑ

集，及其对应的关键词集犜ｓｑ，将犜ｑ和犜ｓｑ对比根据

频率定义的计算方法，得到提问式的频率矩阵犡ｑ，

则提问式在潜在语义空间的表示为

犇ｑ＝犡
Ｔ
ｑ犜犽犛

－１
犽 ， （８）

式中犜犽 为犽维词汇矩阵，犛犽 为犽维奇异值矩阵，犇ｑ

即为提问式在犽维语义空间内的坐标向量。词汇、文

本和提问式三者的坐标向量构成了潜在语义空间。

３．４．４　奇异值分解

一般得到的词汇 文本矩阵较为庞大，需要进行

奇异值分解来提取有效信息并简化计算。分解后，

选取奇异值为

犡＝犜犛犇 ≈犡犽 ＝犜犽犛犽犇犽， （９）

式中犡犽 即为降维后的语义结构，犇犽 为犽维文本矩

阵，分别决定词汇和文本在犽维潜在语义空间内的

位置。

３．４．５　计算相似度并分类

对提问式坐标向量犇ｑ 与文本矩阵犇的每一行

向量分别进行比较，就可分别计算出提问式与每篇文

本间的相关程度，即所需要的测试集里某个样本与训

练集每个样本的相似度。采用计算夹角余弦值来计

算相关程度，余弦值越大，则相关度越大，相似度为

犆ｑ＝
∑
犽

犻＝１

犇ｑ犻犇犻

∑
犽

犻＝１

（犇ｑ犻）槡
２· ∑

犽

犻＝１

（犇犻）槡
２

， （１０）

式中犆ｑ 为提问式在犽维空间内的坐标向量（犇ｑ１，

犇ｑ２，…，犇ｑ犽）′与某文本在犽 维空间内的坐标向量

（犇１，犇２，…，犇犽）′之间的夹角余弦。

计算完提问式ｑ与每一个文本之间的距离之

后，那么提问式ｑ就最接近距离最小的文本，模式分

类得以实现。

４　结果与讨论

４．１　潜在语言空间维数犽的选取

建立ＬＳＡ模型中，对经过预处理的训练集和测

试集光谱数据，将所有训练集样本数据求得犜ｓ，再

依次取一个测试集样本求得犜ｑ 和犜ｓｑ。求得该测

试集样本下的词汇 频率矩阵犡和提问式频率矩阵

犇ｑ。再对犡进行奇异值分解和犇ｓｑ潜在语义空间转

换，再进行相似度计算并分类。

潜在语言空间维数犽的选择非常重要，犽值过大

噪音过多，计算量增加，效率降低；犽值过小，会丢失

有用信息，计算的准确率下降。根据翟琳琳提出的奇

异值分解中犽值自动选择算法
［１１］，选定犽＝３，在效

率和准确率间达到平衡。

４．２　犔犛犃模型的建立与测试

根据以上分析，现选用４１１９．２０～９８８１．４６ｃｍ
－１

范围内的光谱数据，经过 ＭＳＣ预处理后，选用犽＝３

建立测试最佳模型。当犽为３时，ＬＳＡ模型训练集和

测试集准确率均达到了１００％，如表１所示。

表１ 潜在语义分析模型分类结果

Ｔａｂｌｅ１ ＣｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆＬＳＡｍｏｄｅｌ

Ｄｉｍｅｎｓｉｏｎ犽ｏｆ
ｌａｔｅｎｔｓｅｍａｎｔｉｃｓｐａｃｅ

Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆ
ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ／％

Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆ
ｐｒｅｄｉｃａｔｉｏｎｓｅｔ／％

２ ９４．６７ ９５．３３

３ １００ １００

４ １００ １００

４．３　与其他模式识别方法分类结果对比

主成分分析（ＰＣＡ）是一种很好的把原来多个变

量用少数个综合变量来表示的降维处理与数据挖掘

技 术［１２］。在 主 成 分 分 析 后，这 里 分 别 使 用

ＫＮＮ
［１３］、ＢＰＡＮＮ

［１４］和ＬＳＳＶＭ
［１５］三种典型的模

式识别方法来建模并与潜在语义分析模型进行对

比。在４１１９．２０～９８８１．４６ｃｍ
－１光谱范围内，经过

ＭＳＣ、一阶导数和 Ｎｏｒｒｉｓ平滑预处理，再分别选择

主成分个数后来分别建立分类模型。

在ＫＮＮ模型中，主成分因子数（ＰＣｓ）和近邻个

数犓 都对模型的识别精度和稳定性有着重要影响，

这里通过交互验证的方法来同时优化这两个参数。

前９个主成分时累积贡献率为９８．５７％，已突出了

大部分光谱特征差异。表２为不同ＰＣｓ和 犓 时

ＫＮＮ模型的判别结果，由表２可以看出，当犓 为５，

ＰＣｓ为９时，所建立的ＫＮＮ模型识别率最高，即取

得的模型最佳。此时，模型对训练集与预测集中的

样本，识别率分别达到了９４．６７％和９４％。

表２ 不同ＰＣｓ和犓对ＫＮＮ模型判别结果影响

Ｔａｂｌｅ２ ＩｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔＰＣｓａｎｄ犓ｏｎｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｕｓｉｎｇＫＮＮｍｏｄｅｌ

ＮｕｍｂｅｒｏｆＰＣｓ Ｎｕｍｂｅｒｏｆｎｅｉｇｈｂｏｒｓ犓 Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ／％ Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆｐｒｅｄｉｃａｔｉｏｎｓｅｔ／％

８ ３ ９０．６７ ９２

８ ４ ９３．３３ ９２．６７

９ ４ ９４．６７ ９１．４４

９ ５ ９４．６７ ９４

１０ ５ ９３．３３ ９２．６７

０９３０００１４



陈晓峰等：　基于潜在语义分析与ＮＩＲ的中药材分类研究

　　在ＢＰＡＮＮ模型中，建立一个三层的ＢＰ人工

神经网络结构，各层传递函数都用Ｓ型函数。神经

网络的输出层节点数为类别数，输入层节点数为主

成分个数。隐层的节点个数狀１
［１６］，和输入层神经节

点数狀２、输出层神经节点数狀３ 及１～１０之间的常数

犪有如下关系：狀１＝ 狀２＋狀槡 ３＋犪。不同拓扑结构对

ＢＰＡＮＮ模型判别结果的影响如表３所示，最后确

定网络输入层节点数为１５，隐含层节点数为１２，输

出层节点数为５，即拓扑结构为１５１２５。同时网络

参数通过实验设置如下：训练速率为０．０１，训练目

标误差为０．００１，训练迭代次数为１０００。此时，网络

性能最好，校正集和预测集分类正确率分别为

９５．３３％和９６％。

表３ 不同拓扑结构对ＢＰＡＮＮ模型判别结果影响

Ｔａｂｌｅ３ ＩｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｏｐｏｌｏｇｉｅｓｏｎｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｕｓｉｎｇＢＰＡＮＮｍｏｄｅｌ

Ｔｏｐｏｌｏｇｙｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ／％ Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆｐｒｅｄｉｃａｔｉｏｎｓｅｔ／％

１２１１５ ９２．６７ ９４

１３１０５ ９１．４４ ９４．６７

１４１４５ ９４．６７ ９０．６７

１５１２５ ９５．３３ ９６

１６８５ ９３．３３ ９３．３３

　　在ＬＳＳＶＭ 模型中选定径向基核函数（ＲＢＦ）

后，通过交叉验证和网格搜索，对惩罚系数γ和核函

数参数σ
２ 这两个模型参数进行全局寻优选择［１７］，

确定最优γ和σ
２ 分别为５３．７３３４和１．５４１６。不同

主成分数和模型参数对ＬＳＳＶＭ 模型判别结果影

响如表４所示，当输人为前１２个主成分时校正集和

预测集判别正确率分别达到９６％和９６．６７％，此时

的成分作为输入的ＬＳＳＶＭ 模型结果良好。再增

加主成分数时，模型预测性能变差，所以确定主成分

数为１２。

表４ 不同主成分数和模型参数对ＬＳＳＶＭ模型判别结果影响

Ｔａｂｌｅ４ ＩｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓａｎｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｎｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆＬＳＳＶＭｍｏｄｅｌ

ＮｕｍｂｅｒｏｆＰＣｓ
Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｒａｔｅ／％

Ｐａｒａｍｅｔｅｒ

γ σ
２

Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ／％

Ｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆ

ｐｒｅｄｉｃａｔｉｏｎｓｅｔ／％

１０ ９８．２４ ４５．１３２２ ２４．０２１１ ９６ ９３．３３

１１ ９９．０１ ８６．１１０４ １７．８２３０ ９４．６７ ９４．６７

１２ ９９．１３ ５３．７３３４ １．５４１６ ９６ ９６．６７

１３ ９９．１８ ３３．４５６４ ３．４７４２ ９５．３３ ９４

　　对比可知，ＫＮＮ是最直接的基于距离的分类

判别方法，结构简单，运算速度快，同时分类准确率

也较高。而ＢＰＡＮＮ和ＬＳＳＶＭ 需要分别建立神

经网络和支持向量机，结构较ＫＮＮ复杂，但是二者

分类效果更好，同时稳定性也更高。ＬＳＡ需要提取

特征光谱和建立潜在语义空间模型，运行时间比前

面三种方法都长，但是它表现出了优异的校正和预

测性能。

５　结　　论

利用近红外光谱结合ＬＳＡ识别５种成分复杂、

功能近似的壮阳中药材，取得了比较理想的结果，证

明了利用ＬＳＡ在壮阳中药材鉴别分类上的可行性。

同时，将ＬＳＡ 分类模型与 ＫＮＮ、ＢＰＡＮＮ 和 ＬＳ

ＳＶＭ 三种典型常规模式分类模型对比，结果表明

ＬＳＡ模型运算时间尽管比一般模式识别方法稍长，

但是它在校正和预测性能上都有较明显的优势，作

为一种全新的基于近红外光谱的分类方法，为后面

的分类鉴别提供了一种新的思路与方法。最为重要

的是它能够给出每种药材分类的光谱依据，这是传

统方法所不具有的，ＬＳＡ具有很好的应用前景。
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