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基于三维荧光光谱特征的中药药性模式识别研究
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由于三维荧光光谱技术选择性好.灵敏度高.测试快速等优点目前已在众多领域中被广泛应用&中

药药性理论是中药的核心基础理论%是中药学的特色理论之一%中药药性的客观化判别是中医药现代化研

究的关键问题&中药中大部分分子具备产生荧光的能力%因而%针对中药三维荧光光谱特征%从中药药性的

角度对中药进行分类识别研究&利用
Z70,*

型稳态荧光光谱仪测得
.

组不同浓度的
,-

味寒温类中药溶液制

剂的三维荧光光谱数据%获取样本的等高线图和三维荧光光谱图(分析不同样本不同激发波长和发射波长

范围存在噪声的基础上%应用集合经验模态分解算法"

[[6=

$对光谱图进行降噪预处理(基于局部线性嵌入

算法"

##[

$对光谱数据进行特征提取%分析近邻点数
(e',

%本征维数
)e+

时得到的特征向量%结果表明不

同浓度的寒性药在
FB/

和
FB2

的特征值变化明显%不同浓度的温性药在
FB'

%

FB,

%

FB/

和
FB+

的特征值

变化明显%且浓度越高特征值都有下降趋势&将提取的特征向量输入到随机森林"

\Z

$中%构建
##[O\Z

分

类模型%分析不同参数时
##[O\Z

分类模型对寒温类中药荧光光谱数据的分类效果%设置
\Z

分类器中训练

集和测试集的样本比例分别为
-f'

和
,f'

%即训练集的比重
*

分别为
-

!

/

和
,

!

-

%分析
##[

中近邻点数
(

取值为
+

!

'1

%本征维数
)

分别取值为
2

%

+

%

1

%

0

和
'*

时分类正确率&当近邻点数
(e',

%本征维数
)e+

时

##[O\Z

模型对中药药性的分类正确率最高%达到
02)2(

&最后比较同一比例
*

情况下%采用不同核函数构

造
7"6

分类器对寒温类中药荧光光谱数据分类效果%当多层感知机作为核函数时%分类效果最差&当
*e

-

!

/

%径向基作为核函数时%寒温类中药荧光光谱数据的分类效果最好%正确率达到
1,)'(

&分析结果表明%

通过荧光光谱技术与
##[O\Z

相结合的方法%能有效的将寒温类中药进行模式识别%并且分类效果比
##[O

7"6

更理想&
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中药是我国中华民族的瑰宝%经过几千年的积累和研

究%中药在临床应用中发挥着巨大的作用&中药药性是对中

药性质与功能的高度概述%是中医药理论的核心%从整体角

度了解和研究中药药性%对中医药理论的发展和传承具有重

大意义&近年来%许多学者在药性模式识别.中药药性组合

与药性及功效的关系.药性表征模式等领域进行了深入研

究)

'O-

*

&王晓燕等采用
DBO67

技术对寒热性药物进行检测%

通过不同模式识别方法建立了药性的判别模型)

/

*

&吴思媛等

采用
\Z

和
7"6

等方法对寒热类中药进行分类%结果显示%

\Z

分类正确率为
1+).(

%

7"6

分类正确率为
0,).(

%

\FE\8

分类正确率为
0.),(

)

.

*

&陈昭等借助
#7O7"6

算法

建立了以药性为基础的清热药分类模型%其正确率达到

+0),(

)

2

*

&

本文将三维荧光光谱技术应用到中药药性模式识别领

域%针对光谱数据的非线性特征%利用局部线性嵌入算法

"
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##[

$对寒性和温性中药光谱数据进

行特征提取%并结合随机森林"
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7"6

$分别建立
##[O\Z

.

##[O7"6

分类识别模型%研究不同分类模型对中药药性的

分类识别效果&
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基本原理
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算法

##[

算法是针对非线性数据的一种降维技术%且能够使

降维后的数据保持原有的拓扑结构&该算法是假设高维数据

集中的每一个数据点都可以用它临近的若干个数据点近似线

性表示%将整个高维数据集分解成若干个具有线性特征的流

形区域%并寻求最优权值映射矩阵%来最小化数据集重构后

的误差%从而达到降维的目的&

##[

算法主要步骤如下'

"

'

$确定近邻域%选取近邻点&采用
(

邻域法%以欧式距

离为度量标准%选取样本
+

,

的
(

个近邻点(

"

,

$样本点局部重构%计算权值矩阵
!

&确定好
-

邻域

后%在此邻域内利用
+

,

的近邻点及
+

,

与近邻点之间的权值

.

,

/

近似表达
+

,

&然后对所有
+

,

做同样的计算%利用
.

,

/

构

造局部重建权值矩阵
!

%并满足重构误差
"

"

0

$最小%即

"

"

0

$

'

#

1

,

'

'

+

,

&

#

1

/'

'

0

,

/

2

+

/

,

"

'

$

!!

当
+

/

不属于
+

,

的
-

个近邻点之一时%会出现
.

,

/

e*

%

.

,

/

的第二个约束条件为

#

1

/'

'

0

,

/

'

'

"

,

$

!!

"

-

$寻求最优映射%计算样本点低维空间输出&对每个

样本点
+

,

计算高维到低维流行的映射
3,

%最小化加权误差
"

"

3

$

"

"

3

$

'

#

1

,

'

'

3,

&

#

1

/'

'

0

,

/

2

3

/

,

"

-

$

式"

-

$中具有限制条件

#

1

/'

'

3,

'
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"
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$

'
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#

1
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3,

2

3

8

,

'

'

"

.

$

!;3

!

'B

算法

随机森林"
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\Z

$是
,**'

年
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提出

的%其基本思想是用
Y;;:<:@9

S

)

+

*方法从原始样本中抽取多个

子样本%对每个子样本进行决策树建模%再利用投票法或平

均法组合多棵决策树的预测结果来决定最终预测结果&该方

法具有更好的噪声容忍度及更高的预测准确率%且不容易出

现过拟合问题)

1

*

&建立
\Z

的具体步骤如下)

0O'*

*

'

步骤
'

'训练数据抽样&设原始样本集的大小为
4

%从

原始样本集中随机可放回地抽取
1

个样本作为新的训练集&

步骤
,

'属性子空间抽样&随机地从
5

个原始属性中选

取
!

个属性形成新的属性子空间&

步骤
-

'决策树模型建立&根据
BE\8

算法构建树%每

棵决策树都完整生长%直到叶子子节点&

步骤
/

'利用,森林-中每棵决策树对测试样本进行测试%

得到
6

个对应的分类结果&

步骤
.

'采用投票方法%将
6

个对应的分类结果中最多

的类别作为该测试样本最终的类别归属&

,

!

实验部分

!!

光谱数据采集仪器为英国
[XA4YK@

%

NI4<:@K$?4:<

公司

生产的
Z70,*

型稳态荧光光谱仪%测量时将积分时间设为

*)'<

%激发波长
[L

扫描范围
,,*

!

..*4$

%发射波长
[6

扫描范围
,/*

!

.+*4$

%激发波长和发射波长的采样波长间

隔均为
'*4$

&选取补虚类中药
,-

味%

,-

味中药中只包含寒

性和温性两类药性的药物%因此%本文仅对寒性和温性药物

进行分析%其中寒性药物有'百合.玉竹.麦门冬.北沙参.

天门冬.桑葚.白芍(温性药物有'人参.大枣.白术.山药.

黄芪.党参.益智仁.肉苁蓉.补骨脂.菟丝子.沙苑子.断

续.熟地黄.当归.龙眼肉.何首乌%将
,-

味中药分别配制

成
.

组不同浓度"

'*

%

1

%

2

%

/

和
,$

%

#

$#

&'

$的溶液制剂共

''.

个样本作为研究对象%利用荧光光谱仪测得每味中药溶

液制剂的荧光光谱数据%并获取每个样本的等高线图和三维

荧光光谱图%其中部分样本的等高线图和三维荧光光谱图如

图
'

和图
,

所示&

图
!

!

样本三维荧光光谱图

B6

:

;!

!

"0+&&9261&7.6)7#%/%C)+&.(&7(&.

5

&(-+#)/.#1

5

%&.

图
3

!

样本等高线图

B6

:

;3

!

4)7-)C+1#

5

)/.#1

5

%&.

!!

由于受仪器以及外界环境等因素的影响%使得采集到的

中药三维荧光光谱数据中存在一定的噪声%由图
'

和图
,

可

以看出荧光光谱信号在
[L

!

[6e-/*4$

!

/,*4$

处存在主

荧光峰%在激发波长
,/*4$

$

[L

$

,1*4$

.发射波长
/1*

4$

$

[6

$

.2*4$

范围内存在噪声%在
[L

!

[6e,1*4$

!

.2*4$

附近噪声强度较高%对主荧光峰影响较大&因此需要

/2+'
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对数据进行预处理以尽量去除噪声&采用
[[6=

算法"

?4O

<?$YR??$

S

A@AG9R$;X?X?G;$

S

;<A:A;4

%

[[6=

$对每个样本进

行降噪处理%该算法降噪后的数据格式为
-/h-/

矩阵的形

式%将每个样本矩阵首尾相接%构成
'h''.2

形式%即
''.

个中药荧光光谱样本数据为
''.h''.2

矩阵形式&由于该矩

阵维度较大%直接应用模式识别算法进行分类会增加模型的

运行时间及计算量%影响分类识别效果%因此%需要采用特

征提取算法对中药光谱样本数据进行降维以及特征提取&

本文采用近邻点数
(e',

%本征维数
)e+

时得到的特征

向量进行研究%即将原始中药荧光光谱数据从
''.2

维降到

+

维&

##[

算法得到的部分样本的特征向量如表
'

所示%光

谱特征的可视化结果如图
-

所示&图中依次为玉竹.北沙参.

白术.龙眼肉的荧光光谱特征&

!!

由图
-

可知%不同浓度的玉竹
FB/

%

FB2

和
FB+

的特征

值变化明显%不同浓度的北沙参
FB/

%

FB.

和
FB2

的特征值

变化明显%不同浓度的白术和龙眼肉
FB'

%

FB,

%

FB/

和
FB+

的特征值变化明显%且浓度越高特征值都有下降趋势&将得

到的
FB'

%

FB-

和
FB2

特征向量进行三维聚类%结果如图
/

所示%

FB'

代表的特征向量作为
+

轴%

FB2

代表的特征向量

作为
3

轴%

FB-

代表的特征向量作为
7

轴&由图
/

可以看出%

仅少数寒性样本与温性样本有重叠%从整体角度分析%寒性

样本与温性样本可以较好的识别出来&

图
L

!

部分中药荧光光谱特征

"

9

$'玉竹荧光光谱特征("

Y

$'北沙参荧光光谱特征("

G

$'白术荧光光谱特征("

X

$'龙眼肉荧光光谱特征

B6

:

;L

!

B%C)+&.(&7(&.

5

&(-+C1(0#+#(-&+6.-6(.)/.)1&"+#26-6)7#%4067&.&A&26(67&

"

9

$'

ZRK;@?<G?4G?<

S

?G:@K$GN9@9G:?@A<:AG<;H

3

8798

("

Y

$'

ZRK;@?<G?4G?<

S

?G:@K$GN9@9G:?@A<:AG<;H#:,;9";9:1

(

"

G

$'

ZRK;@?<G?4G?<

S

?G:@K$GN9@9G:?@A<:AG<;H#",798

("

X

$'

ZRK;@?<G?4G?<

S

?G:@K$GN9@9G:?@A<:AG<;H<=1

>3

"1*=8

表
!

!

JJK

算法得到的特征向量

"#$%&!

!

B&#-C+&.2#-#&M-+#(-&2/+)1JJK

特征量
FB' FB, FB- FB/ FB. FB2 FB+

样本
' *)**-0/ &*)*//0+ *)*+'20 *)*-*0' *)****' &*)**-++ &*)'*+'/

样本
, *)*''+10 &*)*-,0. *)*20,, *)*/-,. *)**'+1 &*)**''* &*)*1+*-

样本
- *)*'0/+ &*)*,'/+ *)*22+0 *)*./.2 *)**//* *)**112 &*)*2-'*

/ / / / / / / /

样本
''. *)*/'1- *)*'/22 *)*.2-/ *)*+,+0* *)**+0* *)*'10' *)**0/1

.2+'
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图
N

!

JJK

部分特征三维聚类

B6

:

;N

!

"0+&&261&7.6)7#%(%C.-&+67

:

)/

5

#+-6#%

/&#-C+&.$#.&2)7JJK#%

:

)+6-01

!!

采用
\Z

分类器对
##[

算法提取的寒温类中药荧光光

谱特征进行分类%将
##[

算法得到的特征向量输入到
\Z

中%构建
##[O\Z

分类模型%分析不同参数时
##[O\Z

分类

模型对寒温类中药荧光光谱数据的分类效果%标记温性药物

为第一类%寒性药物为第二类&为了建立较优的中药药性光

谱数据分类模型%设置
\Z

分类器中训练集和测试集的样本

比例分别为
-f'

和
,f'

%即训练集的比重
*

分别为
-

!

/

和

,

!

-

&对于
##[O\Z

分类模型%固定分类器中训练集和测试

集样本的比例%分析
##[

中近邻点数
(

取值为
+

!

'1

%本征

维数
)

分别取值为
2

%

+

%

1

%

0

和
'*

时分类正确率变化情况&

图
.

为当
*

不同时%

##[O\Z

模型分类正确率随近邻点数
(

和本征维数
)

变化而波动情况&

图
<

!

JJK9'B

不同比例下分类正确率变化情况

"

9

$'

*e-

!

/

("

Y

$'

*e,

!

-

B6

:

;<

!

"0&(0#7

:

&)/JJK9'B(%#..6/6(#-6)7#((C+#(

,

+#-&

%

80&7-0&+#-6)+&

O

C#%.L

!

N#723

!

L

"

9

$'

*e-

!

/

("

Y

$'

*e,

!

-

!!

由图
.

可以看出%当训练集的比重
*

一定时%

##[O\Z

模型分类正确率随近邻点和本征维数变化而波动&针对

##[O\Z

分类模型%当训练集和测试集的比例为
-f'

和
,f

'

时%其分类正确率分别为
02)2(

和
0.(

&其中%当训练集

和测试集的比例为
-f'

%近邻点数
(e',

%本征维数
)e+

时

##[O\Z

模型正确率最高%为
02)2(

%其预测结果如图
2

所

示&由图
2

可以看出%

##[O\Z

分类模型对寒温类中药荧光

光谱数据分类时有
'

个样本识别错误%实际类别为第一类

"温性药物$但被错误识别为第二类"寒性药物$&

图
P

!

JJK9'B

模型预测结果

B6

:

;P

!

E+&26(-6)7+&.C%-.)/JJK9'B

!!

为验证
##[O\Z

分类模型的分类效果%当近邻点数
(e

',

%本征维数
)e+

时%分别采用多项式.径向基以及多层感

知机核函数构造
##[O7"6

分类模型%将该模型与
##[O\Z

分类模型的分类正确率进行比较%记训练集的比重
*

分别为

-

!

/

和
,

!

-

%三种核函数均在默认参数下构造分类器%分类正

确率如图
+

所示&

图
Q

!

JJK9@?A

不同比例下分类正确率变化情况

B6

:

;Q

!

"0&(0#7

:

&)/JJK9@?A(%#..6/6(#-6)7#((C+#(

,

+#-&

%

80&7-0&+#-6)+&

O

C#%.L

!

N#723

!

L

!!

由图
+

可以看出%在同一比例
*

的情况下%采用不同核

函数构造
7"6

分类器时%寒温类中药荧光光谱数据分类效

果不同&当多层感知机作为核函数时%分类效果最差&针对

##[O7"6

分类模型%当训练集和测试集的比例分别为
-f'

和
,f'

时%其分类正确率分别为
1,)'(

和
+2)-(

&因此%

当采用
##[

提取寒温类中药光谱特征%分类器选择
7"6

或

\Z

时%设置训练集和测试集的比例为
-f'

时建立的分类模

型效果较好%且
##[O\Z

模型分类正确率高于
##[O7"6

分
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类模型&

-

!

结
!

论

!!

三维荧光光谱技术应用到中药药性识别研究领域具有易

检测.原材料成本低.省时等优点&本文基于中药药性的荧

光光谱特征%将局部线性嵌入算法与随机森林算法相结合%

构建
##[O\Z

寒温类中药荧光光谱分类模型%与
##[O7"6

分类模型比较%

##[O\Z

分类正确率高于
##[O7"6

分类模

型%具有较好的分类识别效果&该方法为中药鉴别.中药质

量控制以及中药药性研究提供思路&在今后的研究中应借助

更先进的仪器设备%从多学科.多角度对中医药理论进行研

究%促进中医药现代化发展&
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