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高光谱成像技术结合特征波长优化对苍术颗粒剂

生产厂家的可视化判别研究
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为了给苍术颗粒剂基于高光谱成像的可视化区分提供理论指导!选用竞争性自适应重加权采样法

#

NJ02

$和相关性分析#

NJ

$进行两次特征波长选择!提出了利用近红外高光谱成像技术对苍术颗粒剂产品

溯源的新方法%
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波段范围内采集
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个来自三个生产厂家的苍术颗粒剂高光谱图像!提取感

兴趣区域#

0SA

$的光谱反射率值作为鉴别模型的输入变量!采用邻近算法#

eGG

$&误差反向传输神经网络

#

K4GG

$&偏最小二乘法判别分析#

4a2ERJ

$&最小二乘支持向量机#

a2E2P1

$建立四种算法#分类器$的判别

模型%通过对模型效果的评价标准#预测集总体判别率以及
L!

**

!

系数$来判别三个不同厂家苍术颗粒剂的

区分效果%除
eGG

模型外!预测集的判别率都是
755̀

!
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系数均为
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%为了加快运算速度!研究通过

NJ02

&随机蛙跳算法#
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$&连续投影算法#
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$和序列前向选择#

2I2

$算法初步选择特征波长"采用

NJ02

!
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2I2

和
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结合
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算法取得了
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组最优波长%分别得到
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$最优波长!并分别

建立了
eGG

!

K4GG

!

4a2ERJ

和
a2E2P1

判别模型%在筛选三种最优算法的情况下!能够以较少的特征波

长个数获得的最好建模效果为)

NJ02ENJEa2E2P1

模型中预测集总体判别率是
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系数为
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%将
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筛选出波长变量的每个像素点光谱数据输入到
a2E2P1

模型中!将判别结果用不同颜色直观显

示%该研究为快速无损进行苍术颗粒剂产品溯源提供了思路!为今后开发相关机构的快速监管提供了技术
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中药配方颗粒因便于服用&保存和携带等优点!已经广

泛流通于全国医院%目前已获得各类中药配方颗粒试点资质

的企业高达
O?

家!然而颗粒剂的生产工艺及质量控制还没

有建立统一的国家标准%同一品种因生产企业不同仍存在较

大差异%苍术为菊科植物茅苍术或北苍术的干燥根茎!具有

燥湿健脾&祛风散寒&明目等功效*
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%苍术颗粒剂无法像饮

片一样通过性状&显微鉴别区分品种和产地信息!亦无法通

过高效液相色谱法对苍术素有效定量%主要采用薄层色谱法
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$&水分测定法&浸出物测

定法等!对其有效成分与含量进行初步的质量检测!因此开

拓新的有效的质量控制方法具有重要意义%

高光谱成像技术具有高效准确!无损&无污染的优

点*
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%国内外学者已尝试通过高光谱成像技术应用于中药

材的质量控制!包括中药年份鉴别&品种鉴别等%有报道研

究了高光谱技术结合化学计量学对不同年份及放置方式的陈

皮建立鉴别模型!预测准确率达
=>688̀

!为陈皮年份无损

鉴别提供了新的技术参考%
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+利用高光谱成像技

术结合偏最小二乘判别分析!区分出粉防己和广防己这两种

外观形态相似&实则来源不同科属&化学成分截然不同的两



种植物!可以有效防止广防己混入粉防己%大多数的研究集

中于简单区分与防伪!探索高光谱成像技术应用于中药现代

化快速无损分析的过程中!如何优选样品光谱特征波段!建
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谱成像的苍术配方颗粒研究尚无报道%
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剂进行快速区分!并将结果可视化%
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苍术颗粒剂的薄层色谱鉴定及平均高光谱

对应苍术对照药材薄层色谱的相同位置!各样品的荧光

斑点颜色一致!见图
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$%虽然三个样品的薄层色谱有些许

差别!但不能确认样品的生产商%
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和苍术颗粒剂中的氨基酸有关%

图
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$薄层色谱鉴定结果%#

?

$平均高光谱

样品
7

!

<

和
8

生产商分别为华润三九&江阴天江&浙江惠松

01

2

-,

!

#

6

$

34"3ZL&"(A@567'

#

?

$

6<"&6

2

"4

#;

"&(

;

"=5&6@%8

&'()*'

+

,-./01)$*/)

2

&67A@"(

2!)

*

"+7

!

<

!

!:;8/+%+)!:C,!D'C%+;,%$)TC!%C:2!:

V

&C

!

M&!:

#F

&:

H&!:

V

&!:

#

!

!:;d(+

V

&!:

#

TC&-$:

#

%+-

*

+D'&B+"

F

>->

!

不同厂家苍术颗粒剂全波段建模区分及特征波长优化
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NJ02

及
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基于全波段所建立的判别模型!

eGG

模型的总体判别

率为
=Q̀

!

e!
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系数为
56=8?>
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K4GG

!

a2E2P1

以及

4a2ERJ

模型判别率都为
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!

e!
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!

系数为
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%

随样本运行次数增加!所选特征波长数目先迅速减少!

随后趋于平缓!见图
<
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!

$!表明在
NJ02

中已经实现了快速

选择&双阶段选择及精选选择%由图
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#

.

$可以看见!随样本

运行次数增加!消除了部分冗余信息后
0123NP

开始缓慢

减少"当样本运行次数为
<O

次后!消除了部分关键波长下的

光谱信息
0123NP

开始缓慢增长"图
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$中,
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-线表示
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达最低值之最佳点!当样本运行
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次时!
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值最小!获得
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个特征波长%
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方法可检测每个波

长下高光谱信息对不同厂家苍术颗粒剂区分的重要性%波长

被选择几率越大!表明该波长下高光谱信息与不同厂家的苍

术颗粒剂样本区分的相关性可能较大*见图
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方法将波长被选择的概率从大到小排列!筛选出前
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个波

长组成波长数目从
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!
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的
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组数据!并建立判别模型*图
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$和图
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系数总体均呈上升趋势%当波长数目大于等于
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时!除
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外的另外三种模型总体判别率均达到了
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相关性分析及优化的波段

继续计算选择出的两个敏感波长之间的皮尔森相关系

数!两个波长相关系数的值高于
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#

6

$

;

&"@1H176&

#

("@"=51%767'

#

?

$

LGH"54%'67'

#

=

$

=%&&"@651%7676@

#

S

(1(6H%7

2
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2
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#

LGK91754"'1(517

2
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#
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表
,

!

基于高光谱技术的苍术颗粒剂厂家区分特征波段选择

36?@",

!

9"@"=5"'=46&6=5"&1(51=$6<"@"7

2

54(1754"'1(517

2

A1(4

(5A'

#

%8&'()*'

+

,-./01)$*/)

2

&67A@"(8&%H'188"&"75

H67A86=5A&"(?6("'%74

#;

"&(

;

"=5&6@5"=47%@%

2#

波长选择方法 数量 特征波长'
:)

NJ02 7=

=?O

!

77<<

!

7<<5

!

7<8?

!

7<=9

!

78Q>

!

78?<

!

795<

!

795=

!

797O

!

797=

!

798=

!

799<

!

799Q

!

79?Q

!

7O95

!

7OQ7

!

7Q77

!

7QQ=

NJ02ENJ 9 =?O

!

7<<5

!

797=

!

79?Q

0I O 755O

!

78Q>

!

795=

!

797O

!

799<

0IENJ < 755O

!

799<

2I2 75

=<9

!

=?O

!

755O

!

7<=9

!

789>

!

78QO

!

797=

!

799<

!

7O>9

!

7Q9O

2I2ENJ 9 =<9

!

755O

!

797=

!

7O>9

24J >

=97

!

=9>

!

=O9

!

77<Q

!

779Q

!

7<?9

!

797<

!

79>8

24JENJ 8 =9>

!

779Q

!

797<

>-B

!

基于特征波长建立的判别模型

基于
NJ02ENJ

!

0IENJ

!

2I2ENJ

和
24JENJ

选择的最

优波长!和原始数据的
<OQ

个波长变量相比!分别减小了

=>699̀

!

==6<<̀

!

=>699̀

和
=>6>8̀

的变量!大大增加了

模型的运算效率%

!!

从表
<

可知!基于四种最佳波段建立的
eGG

以及

K4GG

模型的总体判别率均没有达到
755̀

!

e!

**

!

系数也

没有达到
7

%基于四组最佳特征波长建立的
4a2ERJ

以及

a2E2P1

模型的总体判别率为
755̀

以及
e!

**

!

系数为
7

的

占比分别为
<Ò

以及
O5̀

!可以得出
a2E2P1

模型判别效

果优于其他三种%基于
NJ02ENJ

所建立的四种模型!总体

判别率为
755̀

以及
e!

**

!

系数为
7

的占比为
O5̀

!优于其

他三组最佳特征波长%综上所述!

NJ02ENJEa2E2P1

模型

在总体判别率为
755̀

以及
e!

**

!

系数为
7

的情况下!大大

减少了模型的输入变量!提高了运算效率!为区分不同厂家

苍术颗粒剂的最优模型%

表
>

!

基于特征波长建立的区分不同厂家苍术颗粒剂的模型判别

36?@">

!

/%'"@'1(=&1H17651%7?6("'%7=46&6=5"&1(51=$6<"@"7

2

54(1754"'1(517

2

A1(4

(5A'

#

%8&'()*'

+

,-./01)$*/)

2

&67A@"(8&%H'188"&"75H67A86=5A&"(

波长选

择方法

波长

数目

eGG K4GG 4a2ERJ a2E2P1

总体判

别率'
`

e!

**

!

系数

总体判

别率'
`

e!

**

!

系数

总体叛

别率'
`

e!

**

!

系数
' "

<

总体判

别率'
`

e!

**

!

系数

NJ02 7= =5 56>9 755 7 755 7

76=59l75

<

56<>=8 755 7

NJ02ENJ 9 =9 56=7 => 56=? 755 7

767=>l75

8

56<>= 755 7

0I O >> 56Q> 755 7 755 7

965>8l75

8

565<O5O 755 7

0IENJ < >Q 56?> ?> 56Q? >< 56?<

965>l75

8

565<O5 >Q 56?=

2I2 75 =5 56>9 755 7 755 7

86QQ9l75

O

7697< 755 7

2I2ENJ 9 =5 56>9 => 56=? Q> 56O5

86QQl75

O

7697 755 7

24J > =9 56=7 => 56=? 755 7

Q6>>=l75

8

56O5=5 755 7

24JENJ 8 =9 56=7 Q9 569< >Q 56?> Q6>=l75

8

56O5= =9 56=7

图
D

!

基于
LGK9SLGSZ9S9F/

模型的不同厂家

苍术颗粒剂区分结果图

01

2

-D

!

34"'1(517

2

A1(4&"(A@5H6

;

%8&'()*'

+

,-./01)$*/)

2

&67A@"(8&%H'188"&"75H67A86=5A&"&(?6("'%7LGK9S

LGSZ9S9F/ H%'"@

>-D

!

基于最优模型建立的判别模型结果可视化

所有的苍术颗粒剂样本都能被正确识别#如图
9

所示$!

并且很容易与其他厂家区分%然而!厂家
K

的苍术颗粒剂样

本有
9

个样本的一些像素点被预测成了厂家
N

!本来应该被

预测为黄色的一些像素点被预测成了红色%其原因可能是该

像素点的光谱携带了超出厂家
N

范围的苍术颗粒剂信息!当

使用基于样本平均谱的模型来预测相应的像素谱时!这些光

谱特征会偏离样本平均谱的预测集%整体来看!

9

个样本所

有像素点的颜色!还是预测为厂家
K

黄色的像素点较多!是

准确的%

!!

不同厂家苍术颗粒剂的区分可视化是基于最优模型和特

征波长建立的鲁棒性和代表性的判别模型!结果证明是可行

的%为今后开发苍术颗粒剂和其他中药的综合质量实时监测

系统提供了可能%

8

!

结
!

论

!!

高光谱技术结合
NJ02

和
NJ

法进行二次特征波长选

择!可有效实现不同厂家的苍术颗粒剂可视化判别!实现了

5?O8
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三个不同厂家苍术颗粒剂的区分%剔除不相关或非线性变量

的输入变量!降低了计算量!提高了运算效率!为解决苍术

颗粒剂的无损质量控制和产品溯源问题提供了参考%为开发

基于特征波长的中药制剂产品溯源多光谱检测系统提供了科

学支持%

下一步将进行更多生产厂家区分以研究参数的有效性!

并拟扩大样本数做进一步验证和完善以建立更稳定&更普遍

适用的判别模型%
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