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由于近红外光谱在药品鉴别应用中具有分析速度快)样品无损)可现场检测等突出优点!目前已在

众多领域中广泛应用"但近红外光谱存在信噪比低!吸收强度弱且谱峰重叠等缺点!无法从光谱中直接得到

定性*定量的物质信息!因而近红外光谱分析技术常作为一种间接分析技术!并且光谱的化学计量学建模方

法成为近红外光谱分析的核心内容"深度学习是机器学习的一个新的分支!并已经成功运用于多个领域"深

度学习的网络结构和非线性的激活能力!使其模型特别适合高维)非线性的大规模数据建模"为进一步丰富

近红外光谱建模方法!并提高近红外光谱分析技术的回归精度或分类准确率!将深度学习方法应用于近红

外光谱分析!发展新的建模方法十分必要"面向近红外光谱定性分析技术!提出一种基于堆栈压缩自编码网

络#

.T8\

$光谱定性分析方法!并应用于多类别药品的光谱分析!以区分或鉴别不同厂家生产的同种药品"

压缩自编码网络#

T8\

$以自编码网络#

8\

$为基础!进一步加入雅克比矩阵作为约束项"自编码网络最初是

用实现数据降维!以学习数据内部特征!而雅克比矩阵包含数据在各个方向上的信息!将其作为
8\

的约束

项则可使提取到的特征对输入数据在一定程度下的扰动具有不变性!从而提高
8\

提取特征的能力"

.T8\

是一种由多层
T8\

构成的神经网络"前一层
T8\

的隐藏层作为后一层
T8\

的输入层!网络的全部参数是

通过采用逐层贪婪的训练方式来获取的!训练结束后将所有网络视为一个整体!通过反向传播算法进行微

调!最后使用
Y%

K

93190

*

.%N1I5M

分类器进行定性分析"实验数据均为中国食品药品检定研究院采集!以头孢

克肟胶囊作为二分类实验数据!硝酸异山梨酯片作为多分类实验数据"通过
d2;X/2P5129M

光谱仪测定每个

样本在不同波长下的吸光度值得到其光谱曲线!再通过
EẐ .

软件消除漂移等因素对光谱样本之间产生的

偏差"接下来通过实验确定约束项雅克比矩阵的系数
#

为
-'--!

之后建立模型"建模过程分为五个阶段!分

别为&预处理阶段!预训练阶段!微调阶段!测试阶段和对比阶段"为了验证
.T8\

在分类准确性)算法稳

定性和建模时间等方面的性能!与
dZ

神经网络)

.$P

算法)稀疏自编码#

.8\

$和降噪自编码#

R8\

$开展对

比实验研究"分类准确性方面!在不同的训练集与测试集的比例下!

.T8\

均有最佳的分类准确性与算法稳

定性"建模时间方面!由于
.$P

算法不需要预训练和特征提取!所以运行时间方面比其他算法有大的优势!

但是
.T8\

建模速度优于除
.$P

之外的其他对比算法"综合而言!使用
.T8\

进行药品鉴别有效可行"
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!

言
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假劣质药给人民生活带来了巨大的危害!检验药品真伪

是一项重要的监管任务"同时!药品的生产方式)包装)成

分存在差异!甚至同一药品不同厂商生产)或不同规格!也

往往存在着差异!如何鉴别这种差异性!成为药品监督的主

要问题"传统的检测通过化学方法分析药品成分!然后将分

析结果反馈给药厂!由于分析速度慢!反馈不及时等问题!

降低了样品的生效率"近红外光谱仪具有体积小!分析速度

快以及受到外界因素影响小等优点!可以方便地安装在药品

生产流水线上!在短时间内监控整条生产流水线!直接非破



坏性的监控加工过程中的药品并及时的发现问题!从而保证

一整批药剂的质量"由于其快速)不破坏样本)不污染环境

等优势!近红外光谱分析技术广泛应用于药品检测'

#

(

)农业

产品的质量检测)食品工业)石油化工等领域"

目前已有一些近红外光谱分析法和化学计量学)机器学

习方法相结合的技术应用于光谱无损快速类别分析"如!

Q%615&a%*>vP/fP

等'

,

(采用近红外光谱结合主成分分析

#

)
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)
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ZT8

$方法!在近红外检测领

域取得了良好的效果"

R/0%6960X

等'

!

(运用决策树建立分类

模型!对于
$95

K

25

和
T95&93

药品的光谱进行分类!取得了较

好的分类准确率"

c%;

等'

C

(使用
.$P

算法建立分类模型!对

淀粉近红外光谱进行分类实验!实验结果表明
.$P

算法比

决策树具有更高的分类准确性"国内!樊书祥等采用最小二

乘支持向量机#

Y.*.$P

$建立分类模型!对梨可溶性固形物

含量进行分类!在减少了计算时间的同时!取得了比
.$P

算法更高的分类准确率"在理论方面!陆婉珍)梁逸曾等在

定性分析和定量分析做出了许多创新"

深度学习'

@

(是一种基于对数据进行表征学习的方法!其

通过非监督或半监督的方式学习数据的特征来取代人工获取

特征"深度学习是机器学习的一个新的分支!并成功运用在

图像识别'

B

(

)自然语言处理)机器翻译'

+

(等领域"同时!由

于深度学习的网络结构和非线性的激活能力!使其模型特别

适合高维)非线性的大规模数据建模'

G

(

"自编码网络属于深

度学习中的一种!具有学习数据内部特征的能力"将多个自

编码网络连接起来!在最后加入分类器形成的模型可以用来

进行分类"传统的自编码模型如稀疏自编码)降噪自编码等

在分类准确率和运行时间上都存在可以提高的地方"本文针

对药品鉴别问题!提出了一种基于堆栈压缩自编码'

"

(

#

3150X/70%6125019a/5;1%*/60%7/23

!

.T8\

$的方法"该算法通

过加入雅克比矩阵作为损失函数的约束项!解决了自编码网

络中过度学习的问题!既提高了分类准确性!又减少了运行

时间"为验证算法有效性!通过对头孢克肟胶囊进行真假药

鉴别!和对硝酸异山梨酯片的多分类实验!验证
.T8\

的算

法准确性!算法稳定度和算法运行时间"并且与
dZ

神经网

络)

.$P

算法)稀疏自编码#

.8\

$和降噪自编码#

R8\

$进行

比较!结果表明
.T8\

算法在药品近红外光谱的鉴别中更加

有效"

#

!

算法描述

$%$

!

自编码网络

自编码网络是一种特殊的神经网络!它由三层网络组

成!包括输入层!隐藏层和输出层!如图
#

所示"

!!

它是一种无监督的学习算法!其网络结构中输入层与输

出层具有相同的神经元个数!通过反向传播算法来微调!使

得输出数据与输入数据尽可能相等!从而学习到数据内部的

特征"

自编码网络模型首先将输入数据
/

通过映射函数
6

)

输

出到隐藏层
:

!这一步为编码#

/60%7/2

$过程"然后隐藏层的

数据
:

通过映射函数
6

'

重构到输出层
F

!这一步称为解码

图
$

!

自编码结构

*+

,

%$

!
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#
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$过程"以上两个步骤可以用式#

#

$和式#

,

$表示

:
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(
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"

'

#

:

$

"

6

'

#

R9:

(

$

F

$ #

,

$

其中!

R

是连接输入层到隐藏层的权重矩阵!

R9

是
R

的转

置%

$

:

为隐藏层的偏置!

$

F

为输出层的偏置"

6

)

和
6

'

都是非

线性激活函数!通常情况下可以选择
39

K

I%97

#

1

$

W

#

#l/

O1

函

数或者
156J

#

1

$

W

/

/

O/

O/

/

/

l/

O/

函数"本文使用
39

K

I%97

函数作为

激活函数"

自编码网络的目的是尝试逼近一个恒等函数!使得输出

值尽可能接近输入值!学习的过程就是不断地减小输出值与

输入值之间的重构误差!表达式如式#
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!

$

式#

!

$中!

.

为重构误差!一般情况下
.

有两种选择!可以选

择均方误差
.

#

/

!

F

$

W

:

/O

F

:

,

!或者选择交叉熵损失函

数
.

#

/

!

F

$
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+

8

/

0

"

#

/

0
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K

#

F0

$

(

#

#

%

/

0

$

&%

K

#

#

%

F0

$!由于实

验所用的网络结构不深!不会出现梯度消失等问题!所以最

终选择均方误差作为实验的重构误差"自编码网络的学习过

程就是通过反向传播算法不断减小重构误差!优化参数
R

!

$

:

!

$

F

"通常情况下自编码网络中隐藏层的神经元数量要少

于输入层!这相当于对输入数据进行了压缩!提取了输入数

据中隐含的一些特征"事实上!自编码网络学习得到的输入

数据的低维表示与主成分分析#

ZT8

$的结果非常相似"

$%'

!

压缩自编码网络

压缩自编码#

0%6125019a/5;1%*/60%7/2

$是自编码的一个

变种!简称
T8\

"它是在自编码的损失函数上加入了一个约

束项"通常的情况下!一般自编码对权值进行惩罚的数学表

达式为式#
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0

A

#

C

$

这是直接对
R

的值进行惩罚的表达式"

T8\

的数学表达式

与自编码不同!如式#

@

$

S
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其中
S

)

#

/

$是隐藏层输出值关于权重的雅克比矩阵!

#

为权

衡损失函数和约束项之间的比例系数!

#

的取值会在实验中
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第
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确定"而
:

S

)

#

/

$

:

,

!

表示的是雅克比矩阵的
!

范数的平方!

即雅克比矩阵中每个元素求平方再求和!见式#

B

$

:

S

)

#
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;

:

A

#

/

$

;

/

# $

0

,

#

B

$

雅克比矩阵的
!

范数的平方求和可以写成更加具体的数学

表达式!见式#

+

$

:

S

)

#

/

$

:

,

!

"

+
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:
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:

0

#
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%
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0
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,

+

8

/

A"

#

R

,

0

A

#

+

$

式#

+

$中!

:

0

为隐藏层的输出!

<

0

A

为输入层与隐藏层的连接

权重"引入雅克比矩阵相当于对输入数据做了一个类似升维

的操作!再经过特征编码之后获得了原始输入空间下的高维

流形"通过计算局部流形的一阶导数使得在高维流形上的每

一个点具有局部不变性!于是产生了雅克比矩阵"通过在自

编码网络中引入雅克比矩阵的
!

范数作为约束项来促使学

到的特征具有局部不变性"自编码网络最初是用来给数据降

维!学习数据内部特征的!而雅克比矩阵包含数据在各个方

向上的信息!可以使得提取到的特征对输入数据在一定程度

下的扰动具有不变性"总之!压缩自编码算法主要抑制了输

入数据在所有方向上的扰动"

$%G

!

堆栈压缩自编码网络

堆栈压缩自编码是一种由多层压缩自编码构成的神经网

络"前一层压缩自编码网络的隐藏层作为后一层压缩自编码

网络的输入层"如图
,

所示"

图
'

!

堆栈压缩自编码结构

*+

,

%'

!

&405/17./710865/(.;09.82/1(./+N0(7/8>02.89015

!!

堆栈压缩自编码网络的全部参数是通过采用逐层贪婪的

训练方式来获取的!即首先训练第一个压缩自编码网络!当

满足停止训练的要求时!记录下第一个压缩自编码网络中连

接输入层到隐藏层的权重矩阵和偏置向量!再将训练好的第

一个压缩自编码网络的隐藏层作为第二个压缩自编码网络的

输入层继续训练!训练停止后将得到第二层的权重矩阵和偏

置向量%以此类推可以得到堆栈压缩自编码网络的全部参

数"

$%J

!

分类器

堆栈压缩自编码网络训练完成后!在最后一层压缩自编

码网络之后接入分类器!二分类实验使用
Y%

K

93190

分类器!

函数形式如式#

G

$

:

!

#

/

$

"

#

#

(

/

%!

G

/

#

G

$

训练阶段!

Y%

K

93190

分类器和堆栈压缩自编码网络看作一个

整体!通过反向传播算法更新参数!当满足停止训练的条件

时!得到最终参数
!

"测试阶段!将一条药品光谱数据传入模

型!数据最后通过
Y%

K

931903

分类器输出一个结果!从函数结

构可以看出其取值范围在#

-

!

#

$之间!所以可以把输出的结

果看作是一种概率!当结果大于设定的阈值时!预测为一

类!反之则预测为另一类"

多分类实验使用
.%N1I5M

分类器!函数形式如式#

"

$

)

#

1

$

A

"

/

1

A

+

C

@

"

#

/

1

@

#

"

$

式#

"

$中!

)

为映射函数!

C

为样本种类个数"

.%N1I5M

分类

器和
Y%

K

931903

分类器类似!训练阶段同样通过反向传播算法

获得参数!不同的地方在于测试阶段输入一条药品光谱数

据!最后将输出该数据属于各个类别的概率"最终选取概率

最大的类别作为预测结果"

$%Q

!

训练与测试

训练阶段将堆栈压缩自编码网络看成一个整体通过反向

传播开始微调"微调是深度学习中的常用策略"从更高的视

角来看!逐层训练得到的堆栈自编码网络在微调阶段被视为

一个整体!这样每迭代一次!网络中所有的参数都将被优

化!从而可以大幅度提升堆栈自编码网络的性能"通过多次

的前向传播和反向传播过程!神经元之间的参数得到最优

值!当输出结果与实际结果的误差满足要求或达到最大迭代

次数时!停止学习"最后通过测试样本对模型的分类准确性

进行测试"

,

!

实验部分

'%$

!

数据

实验数据均为中国食品药品检定研究院采集!其中样本

集
8

包括广州白云山制药总厂以及其他药厂生产的头孢克

肟胶囊!共计
,@,

个样本!用于二分类实验%样本集
d

包括

山西云鹏制药有限公司以及其他药厂生产的硝酸异山梨酯

片!共计
!#C

个样本!用于多分类实验"通过
d2;X/2P5129M

光谱仪测定每个样本在不同波长下的吸光度值得到其光谱曲

线!其中每个光谱数据的波长范围是
C---

"

##""@0I

O#

!

间隔
C0I

O#

"样本的来源情况如表
#

所示"

表
$

!

药品样本概况

&():0$

!

&40

3

186+:086/40

3

4(1B(.07/+.(:5(B

3

:05

R5153/1

厂商 数量

天津华津制药厂
BB

8

天津医药集团津康制药
"-

广州白云山制药总厂
"B

总计
,@,

南京白敬宇制药有限震任公司
+B

d

山西云鹏制药有限公司
G"

太原市振兴制药有限公司
+C

天津太平洋制药有限公司
+@

总计
!#C

G"
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'%'

!

数据预处理

图
!

#

5

$和#

_

$所示分别为样本
8

和样本
d

的原始光谱

图!从图中可以看出原始光谱样本重叠严重!信息解析复

杂"因此首先通过
EẐ .

软件消除漂移等因素对光谱样本之

间产生的偏差"之后再对数据进行归一化操作!将各个波长

点的吸度光度值控制在'

-

!

#

(之间!归一化的作用是用来消

除光谱之间数量级的差别!使得寻找最优解的过程会变得平

缓!更容易收敛到最优解"

图
G

!

原始样本
L

#

(

$和
T

#

)

$的近红外光谱图

#

5

$&样本
8

原始光谱图%#

_

$&样本
d

原始光谱图

*+

,

%G

!

&40K#@5

3

0./1(

#

(

!

)

$

86

3

4(1B(.07/+.(:

5(B

3

:05

#

L

!

T

$

#

5

$&

?J/(̀S3

)

/0125%N

)

J52I50/;1905&35I

)

&/38

%

#

_

$&

?J/(̀S3

)

/0125%N

)

J52I50/;1905&35I

)

&/3d

'%G

!

压缩系数的确定

使用压缩自编码网络时!需要对约束项中雅克比矩阵的

系数
#

的大小进行选择!合适的比例系数可以使得样本提取

的特征具有更好的局部不变性!从而提高分类的性能"图
C

给出了训练集和测试数据集为
#h#

的情况下!参数
-

与预

测准确率之间的关系"实验结果显示!参数
-

的取值在

-'--!

附近时具有很好的分类结果!因此最终选取
#

W

-'--!

"

'%J

!

建立分类模型

实验使用
P8?Y8dS,-#@_

作为编码工具!采用四层网

络结构&

,-C+*#---*,--*,

*

C

"二分类和多分类在预处理和预

训练阶段完全相同!两者的差别仅仅在微调阶段!二分类的

分类器选择
Y%

K

93190

!而多分类的分类器选择
.%N1I5M

"详细

的实验过程如下&

#

#

$预处理阶段&首先将所有光谱样本进行一致性处理

和归一化!归一化之后数据均在'

-

!

#

(之间"

图
J

!

不同参数
"

下的分类准确性

*+

,

%J

!

&40.:(55+6+.(/+82(..71(.

<

(

,

(+25/

9+660102/

3

(1(B0/01:(B)9(

!!

#

,

$预训练阶段&首先训练三个
T8\

!通过实验选取网

络结 构 分 别 为
,-+C*#---*,-+C

!

#---*,--*#---

!

,--*#--*

,--

!三个
T8\

的最大迭代次数都为
,--

次!学习率为
-'#

!

激活函数采用
39

K

I%97

!误差函数选择均方误差"

#

!

$微调阶段&完成三个
T8\

的训练后!用得到的权重

矩阵和偏置向量来初始化
.T8\

网络!然后通过反向传播算

法对参数进行优化!微调阶段的最大迭代次数设置为
B-

次!

学习率为
-'-@

"

#

C

$测试阶段&用训练好的参数对测试数据集进行前馈

计算!计算出每个样本属于每个类别的.概率/!所属概率最

大的类别视为该样本的预测类别!然后将所有测试集中样本

的预测值和真实值进行对比!得到预测准确率"

#

@

$对比阶段&选择
dZ

神经网络)

.$P

算法)

.8\

和

R8\

作 为 对 比 实 验"其 中!

dZ

神 经 网 络 选 择
P8?*

Y8d,-#@_

自带的工具箱!网络的结构与堆栈压缩自编码网

络相同#

,-C+*#---*,--*,

*

C

$"

.$P

算法用
Ỳd.$P

工具箱!

选用线性核以及高斯核函数作为对比!通过工具箱中的网格

寻优法得到
.$P

的高斯核参数
TW#

!

K

5II5W-'!,

"

!

!

结果与讨论

G%$

!

二分类对比

首先!测试
.T8\

在两类药品鉴别中的预测能力"实验

数据来自表
#

中的数据集
8

!共收集有
,@,

个药品光谱样

本!取广州白云制药总厂的头孢克肟胶囊共
"B

个!作为实验

的正类样本%取天津华津制药厂和天津医药集团津康制药厂

生产的头孢克肟胶囊共
#@,

个!作为实验的负类样本"为了

验证算法在不同大小的数据集上的预测能力!将正负样本分

别按表
,

中的比例选取训练集和测试集!并且在每一个比例

下分别实验
#-

次得到
#-

个结果!然后取
#-

次结果的平均

""

第
#

期
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值作为该比例下的鉴别准确率!标准差作为该比例下的算法

稳定性"

分类准确性方面!在各个比例之下!

dZ

神经网络)线性

以及高斯核的
.$P

算法!

.8\

!

R8\

!

.T8\

算法在
#-

次

随机抽取的数据集上的平均预测准确率如表
,

所示"结果表

明采用
.T8\

算法的准确率明显高于
.8\

和
R8\

!说明

T8\

算法比
.8\

算法和
R8\

算法提取的特征更加具有局

部不变性"从表
,

中还可见!线性核
.$P

算法的表现也很

突出!特别是在训练集数量较少的情况下!说明线性核
.$P

算法适合高维数据的分类"随着训练数据集数量的增加!

.T8\

算法的准确性也随之提高!并优于其他算法"

表
'

!

不同比例下二分类准确性

&():0'

!

&40)+2(1

<

>.:(55+6+.(/+82(..71(.

<

829+660102/

1(/+8586/1(+2+2

,

5(B

3

:05

#

72+/

&

V

$

?259696

K

*

?/31./1

dZ

#

,&5

4

/23

$

.$P

#

Y96/52

$

.$P

#

SdQ

$

.8\ R8\ .T8\

,C

*

,,G +G'## "-'!@ "-'G@ GG'## G"'!C "@'-"

@-

*

,-, GC'+- "+'@, "#'!! "!'@B "@'," "G'-,

+C

*

#+G GC'B- "+'G- ",'-G "+'+@ "+',C "G'-!

#--

*

#@, G@'", "+'@, "@'#" "+'!B "+'G" ""'#C

#,B

*

#,B G+',, "+'!B "@'-- "G'GG "G'#+ "G',@

#@-

*

#-, "-'-" "G'-! "@'," "G'#! "G'C, ""'@#

#+B

*

+B "-'+G "G'BG "@'+" "G'BG ""'-G ""'-G

,--

*

@, ",'## "G'-G "@'++ "G'-" ""'-C ""',!

,,B

*

,B "#'#@ ""',! "+'B" ""',! "G'CB #--

!!

算法稳定性方面!基于上述实验中各个比例下测试的
#-

次准确率的标准偏差#

.?R

$如图
@

所示"

.T8\

算法的稳定

性与线性
.$P

算法和
R8\

算法相似!相比
dZ

神经网络在

稳定性上有较大的优势"随着训练数据集的增加!

.T8\

的

稳定性逐渐上升!且普遍优于
.8\

算法"

图
Q

!

二分类模型精度标准差

*+

,

%Q

!

&405/(29(1990N+(/+8286(..71(.

<

86

9+660102/)+2(1

<

>.:(55+6+.(/+82B890:5

!!

接下来比较运行时间!前述各算法在各比例下运行
#-

次的平均时间如表
!

所示"

dZ

算法由于迭代次数过多!运行

时间没有优势"

T8\

算法加入了雅克比正则项的约束!使其

往往不用达到最大迭代次数就可以找到最优解!所以在运行

时间方面比
.8\

和
R8\

具有较大的优势"由于
.$P

算法

不需要预训练和提取特征!所以运行时间方面比其他算法快

很多"

表
G

!

不同比例下二分类模型运行时间

&():0G

!

&1(+2+2

,

/+B0869+660102/)+2(1

<

.:(55+6+0182

9+660102/1(/+8586/1(+2+2

,

5(B

3

:05

#

72+/

&

5

$

?259696

K

*

?/31./1

dZ

#

,&5

4

/23

$

.$P

#

Y96/52

$

.$P

#

SdQ

$

.8\ R8\ .T8\

,C

*

,,G #-!'!B -'-# -'-, +C'-- #+,'@C B@'!!

@-

*

,-, #,B'"- -'-# -'-! +!'-- #+!'!+ BB'""

+C

*

#+G #-B'!# -'-# -'-C +C'@, #+-'#, +,'C#

#--

*

#@, #-B'-- -'-# -'-C "!'!+ #,,',B +-'@-

#,B

*

#,B #-B'!C -'-# -'-C ##+'-##!B'GB BB'+B

#@-

*

#-, #-G'B+ -'-# -'-@ "@'G+ #C-'"" +-'#C

#+B

*

+B ###'+C -'-, -'-@ G@'!, #,"'C@ +C',#

,--

*

@, ##!'-! -'-, -'-B G"'!! #,B'"G +-'-#

,,B

*

,B ##@'BC -'-, -'-B ###',+ "G'#, ++'"B

G%'

!

多分类对比

为了测试
.T8\

算法在多类药品鉴别的性能!实验选取

四个不同厂家生产的硝酸异山梨酯片来进行鉴别"数据来源

见表
#

数据集
d

!共计
!#C

条"第一类&南京白敬宇制药有限

责任公司生产!共
+B

条%第二类&山西云鹏制药有限公司生

产!共
G"

条%第三类&太原市振兴制药有限公司生产!共
+C

条%第四类&天津太平洋制药有限公司生产!共
+@

条"

与二分类实验相同!为了验证各算法的分类准确率)算

法稳定性和运行时间!将
C

类样本按类别随机打乱后按照表

C

中的比例构建训练集和测试集!在不同的比例下进行
#-

次

实验!取
#-

次实验的平均准确率作为该算法的鉴别准确率"

实验结果如表
C

"

表
J

!

不同比例下多分类准确性

&():0J

!

&40B7:/+>.:(55+6+.(/+82(..71(.

<

869+660102/.:(55+6+>

015829+660102/1(/+8586/1(+2+2

,

5(B

3

:05

#

72+/

&

V

$

?259696

K

*

?/31./1

dZ

#

,&5

4

/23

$

.$P

#

Y96/52

$

.$P

#

SdQ

$

.8\ R8\ .T8\

,"

*

,G@ +@'C! "C',! GC'B! GG'@G G"'-- "@'"B

B#

*

,@! GC'+- "B'#+ GC'## "!'!@ G"'#! "B'!"

",

*

,,, GC'GB "B'!@ GG'"# "@'+B "C'C# "+'BB

#,C

*

#"- G@'GC "+'!+ ",'-- "+'"+ "B'#@ "G'-,

#@B

*

#@G GG'," "G'#- "!'-! "G'CG "+'B@ "G'+!

#G+

*

#,+ GG'"+ "G'-! "!'++ "G'@- "G'!C "G'"-

,#G

*

"B "-'@, "G'#, "C'@G "G'!! "G'BC #--

,@-

*

BC "!'C! "G',G "@'"! "G'#, "G'+@ ""'-"

,G#

*

!! "-'-- ""'-" "@'#@ "G'+G ""'-" #--

!!

结果表明在多分类方面!在数据集较小的情况下!线性

核
.$P

算法和
.T8\

算法都具有较好的分类准确率"随着

训练数据量的增加!

.8\

算法和
R8\

算法的分类准确率都

有大幅度提高"但是!

.T8\

算法的分类效果还是优于其他

算法"

--#
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书书书

图
!

!

多分类模型精度标准差

"#

$

%!

!

&'()*+,-+.--(/#+*#0,01+223.+2

4

01-#11(.(,*

536*#726+))26+))#1#2+*#0,50-(6)

表
8

!

不同比例下多分类模型运行时间

&+96(8

!

&.+#,#,

$

*#5(01-#11(.(,*536*#726+))26+))#1#(.)

0,-#11(.(,*.+*#0)01*.+#,#,

$

)+5

:

6()

!

3,#*

"

)

#

!"#$%$%

&

$

!'()*')

+,

!

-.#

/

'"(

#

*01

!

2$%'#"

#

*01

!

3+4

#

*56 756 *856

-9

$

-:; :<=>> ?=?@ ?=?A @;A=9B-@@=:< BB=;-

B@

$

-;> @?A=<9 ?=?- ?=?< @;@=:<-?A=<B BA=B<

9-

$

--- @?B=;: ?=?- ?=@? @>9=<9@<<=>@ B@=B9

@-A

$

@9? @?:=<- ?=?> ?=@> @-?=;-@9<=A; <9=<-

@;B

$

@;: @@?=:> ?=?> ?=@< @-@=::@:;=:? :>=@B

@:<

$

@-< @@>=-? ?=?> ?=-@ @>B=>>@@@=A; B-=;A

-@:

$

9B @@<=>; ?=?A ?=-; @-@=:A 9-=>; <<=@<

-;?

$

BA @--=>> ?=?A ?=>@ @--=@B <:=<> <@=-9

-:@

$

>> @->=?> ?=?; ?=>; @@A=>< <9=;@ <@=:B

!!

算法稳定性方面%各算法在不同比例下
@?

次预测准确

率的标准差如图
B

所示&从实验结果来看%各类自编码网络

普遍比
+,

算法和
*01

算法稳定%其中
*856

算法相比其

他的自编码网络而言更加稳定&

!!

进一步比较运行时间%前述各算法在各比例下运行
@?

次的平均时间如表
;

所示&在多分类的情况下%

*856

算法

的运行时间相比
+,

%

*56

和
756

算法还是有一定的优势%

但远慢于
*01

算法&

A

!

结
!

论

!!

在药品质量的监督管理中%药品鉴别是至关重要的一个

环节&虽然深度网络具有很强的非线性建模能力%但是运用

于近红外光谱分析时%由于光谱数据比较少%高度复杂的深

度学习模型容易导致过拟合问题&本文提出的压缩自编码可

以很好的提取光谱中的特征信息%学习光谱数据的内部结构

特征%由于有雅克比矩阵作为约束项%使其学习到的特征更

加具有局部不变性&将各层压缩自编码学习得到的参数作为

堆栈压缩自编码网络各层的初始值%再通过反向传导算法对

整个网络进行微调%可以有效避免整个网络陷入局部最小

值%同时还可以提升网络的训练速度&从实验结果来看%使

用堆栈压缩自编码对真假药品进行鉴别%其鉴别准确率普遍

高于
+,

神经网络'

*01

算法'

*56

算法和
756

算法&在

训练时间上%

*856

快于
+,

'

*56

和
756

算法%但远不如

*01

算法&综合来看%运用
*856

算法进行药品的鉴别是有

效可行的&

!

;(1(.(,2()

(
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)

!
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%
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&

%
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&

!李
!
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&
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