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基于近红外光谱的安胎丸生产年份预测方法
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摘
!

要
!

随着中药制剂存储时间的延长!其有效成分含量逐渐降低%化学检测手段损耗样品$检测时间长$

成本高!利用近红外光谱对不同年份的经典名方安胎丸进行年份鉴别%为探讨这种无损$快速质量控制方式

的可行性!采集了三年的
<"+

粒样本在
<"""

!

<?>>6E

波段近红外光谱吸光度数据!随机选择
#"

个作为训

练集!

*+

个作为测试集%首先采用连续投影算法"

.@8

#!消除原始光谱数据中的冗余信息!对输入全光谱进

行优化降维!根据测试集的内部交叉验证均方根误差值!从输入的
#""

个波长中提取出
<<

个特征波长!分

别是)"

<B>*

!

<?<!

!

<!"+

!
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<!?#
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(然后建立支持向

量机"

.$S

#分类模型!由于
.$S

模型中的参数选取对分类正确率影响很大!利用粒子群优化"

@.P

#算法!

对
.$S

模型中惩罚参数
Y

和核函数参数进行寻优!形成
@.P.$S

分类模型(最后将
.@8

降维后的特征波

长输入到
@.P.$S

分类算法中%用
S51&5Z

软件进行仿真测试!分别构建
.$S

!

.@8,.$S

和本文的
.@8,

@.P.$S

三种方法分类模型!分类测试正确率分别达到了
?BC

!

>*C

和
<""C

%从仿真结果可以看出!

.@8

波长优选可有效地降低光谱信息中存在的冗余信息!减少建模所需的时间!结合
@.P.$S

分类模型降低了

模型的复杂度!提高分类精度%结果证实!依照所建立的利用近红外算法!可以准确无损区分中药制剂安胎

丸生产的年份!该研究可为中药制剂年份间差异评价提供一种思路%
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引
!

言

!!

安胎丸是经典古方!由当归$白芍$白术$川穹$黄芩等

五味药材加工制成!具有安胎养血的功效&

<

'

%随着人们经济

和生活水平的提高!需求日益增加%市售安胎丸由于药品的

原材料差异!并且随着药物生产和保存的时间$储存环境不

同等都使药效差别较大!会对患者带来一定的损失!制剂的

批间差异是其质量考量的重要指标%卫生部药品标准中采用

薄层色谱法对其中三味药材进行定性鉴别!王雪丽等&

*,-

'主

要采用高效液相色谱"

]@QY

#化学检测方法对部分质控成分

的进行定量检测!这些质控方法不仅会损耗样品!且检测时

间长!检测成本高%中药制剂成分多样!发生反应机制复杂!

部分成分尚不明确!单一或者几种成分含量测定具有片面

性%近红外光谱"
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(dF.

#是利用近

红外光对化学物质中不同含氢基团的吸收信息来进行分析$

检测的一种新型无损$快速$无污染的分析技术&

!

'

!可作为

一种整体质量评价的手段!在中医药质控领域!主要应用在

品种鉴定$产地鉴别$品质分级和定量分析等方面&

+,B

'

!对于

药品生产年份质控方式的相关研究未见报道%

近红外光谱通常包含大量的波长变量!一定程度上还会

引入噪声!通过筛选特征波长建立模型!可以降低模型的复

杂程度!提高预测能力%常用的波长提取方法有遗传算法

"

_8

#$无信息变量消除法"

G$H

#$连续投影算法"
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#等%王涛等&

?

'在预测胡杨叶含水

量中建模对比!采用
.@8

波长选择算法预测精度和相关度

都优于
_8

(经
G$H

筛选之后的波长变量数目仍然过于庞

大!不能达到最终的简化目标!

.@8

算法能大大减少建模所



需变量的数目!比
_8

和
G$H

算法得到的变量数目更少!

可提高建模的效率和速度%有研究利用
.@8

结合支持向量

机"
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.$S

#有效地对玉米的霉变程度

进行了判别!预测准确率达到了
><'<<C

!但文中
.$S

参数

是凭经验选取的合适参数!并不能保证参数是最佳的%鉴于

此!本文提出一种基于近红外光谱技术的安胎丸生产年份预

测方法!以某药厂三年的
<"+

粒安胎丸为研究对象!实验采

集其近红外光谱!应用
.@8

算法去除光谱冗余信息!优选出

样本的特征波长!结合粒子群优化"

)

52190&/3̂ 52E%

)

19E9a5,

19%6

!

@.P

#算法对
.$S

分类模型进行参数寻优!建立

@.P.$S

分类预测模型%通过该方法可以区分安胎丸生产

的不同年份!对药物的质量评价提供一种方法%

<

!

实验部分
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!

仪器
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(dF<+""

近红外光谱仪"聚光科技"杭州#有限公

司#!

S51&5Z*"<#

"美国
S51NX%2V3

公司#!

G&19E51/-"""

高

效液相色谱仪"美国
KN/2E%

公司#%

&%$

!

样本采集

从
*"<-

年*

*"<+

年安胎丸中随机抽取样品
<+

个批次!

批号为)

<-"+"<

!

<-"+"*

!

<-"B"<

!

<-"B"*

!

<-"?"<

!

<-<<"<

!

<-<*"<

!

<!"!"<

!

<!"!"*

!

<!"+"<

!

<!"+"*

!

<!<<"-

!

<+<""<

!

<+<""*

和
<+<<"<

!总共
<"+

丸样品%

利用美国
KN/2E%

公司的
G&19E51/-"""

高效液相色谱

仪!测定安胎丸中关键质量控制成分的含量!列表统计如表

<

所示%

!!

利用聚光科技有限公司生产的
.:

)

(dF<+""

近红外光谱

仪采集安胎丸光谱!漫反射模式!波长扫描范围是
<"""

!

<?>>6E

%每丸样品重复扫描三次!得到平均的光谱数据保

存%

<"+

个样品的光谱如图
<

所示%从图
<

可以看出来!近红

外光谱信息重叠严重!特别是
*"<-

年和
*"<!

年的光谱!很

难从峰值位置直观鉴别各样品的特征信息%因此!必须采用

合适的特征提取办法!才能对安胎丸样品进行年份的鉴别%

表
&

!

安胎丸中关键质控成分的含量测定统计表#

-

,
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!

(4.4+04+A.34.>3/7692/4/9-+1.4+6167R/
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61/140+1D14.+
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"
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b&

#

年份 统计量 阿魏酸 黄芩苷 汉黄芩苷 黄芩素 汉黄芩素 洋川芎内酯
8

最小值
"'<*>B >'?*?* <'"+"B "'B?#B "'>B "'"+-!

*"<-

最大值
"'***B <B'?"*# *'"*-# <'>!!B <'#B<* <'**+*

平均值
"'<?*- <-'!>-> <'B"?" <'**B! <'!#+" "'+?+!

最小值
"'B!+" -"'<B-# -'?<*# !'>+?* *'+>#" "'?*""

*"<!

最大值
"'??!B !>'+-> B'-"#! >'"#"! !'<?>B <'*>-B

平均值
"'?<#! -?'*#"- !'>*"+ ?'*"+! -'+">- "'>!B+

最小值
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"'?"#" B!'<!+! #'B<-" B'?B+" -'+B?B <'+"?#

平均值
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图
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!
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个安胎丸样本的光谱图
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!

数据预处理

根据年份不同!对安胎丸样品对应的光谱数据进行分

类!可以将样品分为三类!得到的具体分类表如表
*

%

表
$

!

样本根据年份分类表

=.>3/$

!

=@/4.>3/670.-

5

3/A3.00+7+A.4+61

.AA692+1

,

46

:

/.9

年份 样本数量 分类类别

*"<- +" <

*"<! -! *

*"<+ *< -

!!

从表
<

中数据可以看出!生产年份不同!存放的时间不

同!关键质控指标成分里的含量也不同!体现了生产年份与

安胎丸的质量有密切关系!进一步说明按年份分类研究对药

物的质量控制有一定的意义%

&%O

!

建模方法与模型评价

近红外光谱测量得到的数据数量庞大!光谱波长较多!

相邻波长间存在较多的冗余信息和相关性!如果直接用全光

谱建模!必然会使得建模的时间和模型的复杂度增加!模型

的预测正确率和稳定性降低%

->+*
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图
$

!

实验数据处理流程图

*+

,

%$

!

=@/736MA@.9467

5

96A/00+1

,

/[

5

/9+-/14.32.4.

!!

具体的实验建模分析过程如图
*

所示%先使用连续投影

算法"

.@8

#对采集到的波长进行优化!对输入进行降维!最

大程度的消除干扰%得到降维后的光谱数据输入到
@.P.,

$S

分类模型中!进行分类预测%利用分类正确率作为模型

的评价准则!其定义为

800:52

4$

+

-

7

$

<

+

7

,

+

"

<

#

在式"

<

#中
+

为测试集样本数量!

+

7

为识别第
7

类分类正确

的样本数量%

<'!'<

!

波长优化选择算法
.@8

连续投影算法&

#

'

"

3:00/339[/

)

2%

I

/019%65&

;

%291NE

!

.@8

#

属于前向选择变量算法!首先选择一个波长变量作为初始

值!计算该变量在未选变量上的投影!将最大投影向量对应

的波长作为新的待选变量!依次迭代!直到内部交互验证均

方根误差"

FS.HY$

#达到最小!选出最佳波长变量数
+

及

波长变量集合
F

%

.@8

算法实现步骤如下)

"

<

#光谱矩阵
!

DW

B

"其中
D

为样本数!

B

为待选波长变

量#标准化(

"

*

#随机选取初始迭代波长)从
!

中随机选择一个列向

量
:

9

!记为列向量
:

&

"

"

#

!

&

"

"

#

i<

!

*

!

-

2!

B

(

"

-

#将光谱矩阵
!

中剩余的列向量记为
T

!

Ti

4

9

!

<

*

9

*

B

!

9

4

&

"

"

#!

&

"

<

#!2!

&

"

DD<

#5(

"

!

#分别计算
?

9

对剩余列向量
T

的投影
8?

9

!

8?

9

$

?

9

6

"

?

K

9

?

&

"

B6

<

#

#

?

&

"

B6

<

#

"

?

K

&

"

B6

<

#

?

&

"

B6

<

#

#

6

<

"

*

#

!!

"

+

#定义
&

"

D

#

i52

;

&

E5e

"

)

8?

9

)

!

&

,

<

#'为
+D<

个投

影值中的最大(

"

B

#将最大投影值对应的波长变量作为下次迭代的初始

值)

?

9

$

8?

9

!

9

,

T

!!

"

?

#令
7i7\<

!如果
7

1

+

!则返回到步骤
-

循环进行计

算(

"

#

#将优化降维后得到的所有波长组合在一起!表示为

集合
F

)

F

$

4

?

&

"

D

#

)

D

$

<

!

*

!2!

+

6

<

5

!!

.@8

算法可以从全部波段里提取出特征波长!能够几乎

消除原始光谱矩阵中的冗余信息!将优化降维后的特征波长

输入到后面的建模中!能够显著增加模型正确率和运算速

度%

<'!'*

!

分类建模算法
@.P.$S

支持向量机"

3:

))

%21[/01%2E50N96/

!

.$S

#是在统计学

的
$Y

维理论基础上发展起来的机器学习方法!在
<>>+

年

由
$5

)

69V

首先提出&

>

'

!具有理论完备$分类准确率高$泛化

性能好等优点!能够解决小样本$非线性和高维数据划分的

问题!主要用于模式识别和非线性回归!它的思想是建立一

个分类超平面作为决策曲面!使正例和反例之间的隔离边缘

最大化%

.$S

引入核函数
U

"

?

!

?

7

#巧妙地解决了非线性分

类问题!

.$S

有很多不同的核函数!由于径向基
FTA

核函

数能够逼近任何非线性函数!具有很好的学习能力!因此选

择
FTA

核函数!表达式如式"

-

#

U

"

?

!

?

7

#

$

/e

)

"

6+)

?

6

?

7

)

*

#!

+

(

"

"

-

#

!!

但是!

.$S

模型中惩罚参数
*

和核函数参数
+

的选取

对分类的正确率影响很大%仅依赖于经验值的试凑是不可行

的%

粒子群优化"

)

52190&/3̂ 52E%

)

19E9a519%6

!

@.P

#算法是

计算智能领域基于群体智能的优化算法之一!算法概念源于

对人工生命和鸟群捕食行为的研究&

<"

'

!采用仿生智能算法

进行参数寻优!不用遍历所有参数组!目前已经广泛应用于

神经网络$函数优化等其他算法中%

!!

@.P.$S

算法的流程如图
-

所示!将
@.P

算法用于支

图
G

!

B("(]C

算法的流程图

*+

,

%G

!

*36MA@.94674@/B("(]C.3

,
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持向量机的参数优化!可以降低优化过程的计算代价!提高

分类的正确率&

<<

'

%

*

!

结果与讨论

$%&

!

优选特征波长

实验采集的近红外光谱波长扫描范围
<"""

!

<?>>6E

!

共有
#""

个波长变量!如果直接作为分类模型的输入!输入

量过大!训练时间过长%

.@8

通过最小化变量之间的共线

性!实现了最优波长的选择!通过
.@8

对近红外光谱数据进

行降维%

图
O

!

优选特征波长分布图

*+

,

%O

!

=@/2+049+>E4+61-.

5

67

5

9/7/99/2

A@.9.A4/9+04+AM.Q/3/1

,

4@

!!

针对上述
<"+

丸样品!随机选择
#"

个作为训练集!

*+

个为测试集!数据随机分布!符合建模要求%选取质控成分

中含量最高!且含量聚类与年份分类吻合的黄芩苷的含量为

基准!根据测试集的内部交叉验证均方根误差值最小!由图

!

可看出!提取最佳的特征波长有
<<

个!分别是)4
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!其重要程度依次递减%

$%$

!

分类模型分析对比

利用训练集
#"

个样本的光谱数据及年份分类!采用

.@8,@.P.$S

算法建立安胎丸生产年份鉴别的分析模型!

以分类的正确率作为评价准则%随机给定
.$S

分类模型参

数!其中惩罚参数
*i<

和核函数参数
+

i<

!同时将建模结

果与
.$S

和
.@8,.$S

两种算法作对比!得到的测试集的

分类结果对比如图
+

*图
?

所示%

!!

为更清楚地对比三种方法的效果!汇总仿真中部分变

量$参数和结果!如表
-

所示"其中黑体字表示本文所用方

法#%

!!

从表
-

对比可知!近红外光谱数据通过三种方法分类建

模测试!第一种方法!单一的
.$S

建模参与变量数目最多!

正确率最低(第二种方法!全光谱数据经过
.@8

降维后!变

量数目从
#""

个降到
<<

个!再利用
.$S

建模!正确率提高

到
>*C

!模型耗时大大缩短!体现了
.@8

算法可有效提高

正确率和降低建模时间(第三种方法!即本方法!光谱经

.@8

降维后!再通过
@.P

寻优!

.$S

分类算法的最佳惩罚

参数
*

和核函数参数
+

"

T/31*i<B'!"B!

!
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i"'??-->

#!正

确率达到了
<""C

!由于寻优过程消耗时间!模型耗时高于

单一的
.$S

分类方法%综合考虑!基于近红外光谱结合

.@8,@.P.$S

建立安胎丸的年份分类预测模型正确率最高!

性能较好"见图
?
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图
P
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基于
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的测试集分类结果
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图
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的测试集分类结果
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图
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基于
(BDIB("(]C

的测试集分类结果
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表
G

!

三种方法测试效果对比表

=.>3/G

!

=.>3/674/04A6-

5

.9+061674@9//-/4@620

方法
*

+

建模波长数,个 分类错误数,个 模型耗时,
3

正确率,
C

.$S < < #"" B <-'>#?< ?B

.@8,.$S < < << * "'+BB> >*

(BDIB"((]C &S%OVSO V%TTGGY && V &W%S&S$ &VV

-

!

结
!

论

!!

对安胎丸近红外光谱数据进行
.@8

优化降维!在全波

段提取了
<<

个特征波长!占全部波长的
<'-?+C

!建立了

@.P.$S

分类模型!预测模型正确率达到了
<""C

!表明

.@8

算法是一种比较有效的特征波长提取办法!建立的

.@8,@.P.$S

分类模型正确率明显高于
.$S

和
.@8,

.$S

!可以有效地用于安胎丸的生产年份分类预测!为药材

原材料的优选$厂家生产工艺的革新和伪劣过期药品的判别

提供参考和依据%根据中药的主要质控成分含量随存储时间

的变化特点!本方法可为中药的质量评价提供一种快速无损

的判定方式%
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