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基于近红外光谱和变分自编码建模鉴别多类药物
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中国食品药品检定研究院!北京
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NMMMQM

摘
!

要
!

不同厂商$品牌%的药品仍存在一定的差异!价格不同!有销售商家用低廉药物产品换上假的大品

牌包装在市场上高价销售*无专利药品或无生产)销售$如走私进口药%许可资质的药品也有可能贴上伪造

的正规品牌包装在市场上出售*这些药品逃避药物监管和审批程序!损害消费者利益并给整个药物市场带

来重大危害*因此!准确鉴别不同来源的药品在药品质量监管中具有重要意义*近红外光谱分析$

IS5

%具有

仪器成本低)可直接测量)可无损检测)可现场检测等优点!特别适合药品的快速建模分析*采用近红外光

谱直接鉴别出多个厂商)品种的药品!有重要应用价值同时又存在重大技术挑战!主要体现在需要有效的提

取特征器和合适的分类器*自编码是深度学习方法中一个重要分支!它主要用于数据的非线性降维特征提

取*变分自编码$

J3U

%是近年来最为流行的自编码算法!它通过变分法学习输入数据的一族欠完备的单变

量正态分布特征!用以表示盲源因素对数据施加的影响!具有较强的特征提取能力!广泛应用于计算机视

觉)语音识别等领域!在
IS5

分析方面未见报道*基于
J3U

!充分利用
J3U

既是特征提取器!又是数据生

成器的优点!通过特殊设计的人工神经网络结构和损失函数!构建面向多品种)多厂商药品
IS5

分类模型*

以
L>

个厂商生产的
R

种药品$盐酸二甲双胍片!盐酸氯丙嗪片!马来酸氯苯那敏片!头孢呋辛酯片%的
N;LN

个样本为实验对象!建立药品的多品种)多厂商分类鉴别实验*对比
1JO

!

a2E3II

!

2[1ET3

等传统化学

计量学算法及稀疏自编码$

13U

%)深度信念网络$

TaI

%)深度卷积网络$

4II

%等深度学习算法!其分类性能

优良!同时具有良好的鲁棒性和可扩展性*

关键词
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近红外光谱"药品鉴别"多分类"深度学习
J3U
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