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冬虫夏草作为著名的传统中药材!由于其良好的药用价值而备受青睐#目前多数工作集中研究其

活性成分含量以及药理药效#而对其不同部位的识别研究较为匮乏#基于红外光谱数据!结合化学计量学对

多维度复杂体系的解析优势对冬虫夏草不同部位进行分类识别#首先对野生冬虫夏草五个不同部位包括子

座头"子座中"头部"虫体中段"虫体尾段总共
@/@

个光谱数据使用标准正态变换$

0($

%"多元散射矫正

$

F0D

%进行数据预处理#而后用竞争自适应再权重取样$

D:B0

%"变量组合种群分析$

$DC:

%挑选具有代表

意义的特征变量#最后使用偏最小二乘判别分析$

CE0-<:

%"线性判别分析$

E<:

%进行建模预测分析#模型

对训练集使用十倍交叉验证!以准确率$

:22

%作为评价指标#结果表明!在该数据上
CE0-<:

模型在
"/

倍交

叉验证和独立测试集上的预测准确率分别是
./'"[

和
.#'/[

!而使用
E<:

模型时!预测准确率分别降低到

@+'H[

和
@,'@[

#采用
D:B0

和
$DC:

特征挑选方法可有效将特征从
*+/"

维分别降到
+..

和
!#/

维!同

时保持预测准确率与全部特征的预测准确率相当#而挑选的特征波数
+*/
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和
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2=

n"与虫草的甘露醇相关!

@H.

和
@H!2=

n"与虫草的多糖相关#通过对挑选的波数进行
f;&2%K%8478]-5L=

检验进一步表明虫草五个部位之间存在显著差异#研究表明化学计量学方法结合红外光谱能够有效识别冬

虫夏草不同部位!有助于在分子层面上加深对冬虫夏草形成的认识!为针对虫草不同部位高效利用提供
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冬虫夏草是菌丝体毛虫和真菌性基质芽的寄生复合

物)

"

*

!因为其出色的保护和免疫调节作用!成为备受推崇的

传统中药材#冬虫夏草具有多种有效成分!包括多糖"虫草"

腺苷"甘露醇"固醇"甘露聚糖和核苷)

"

*等#各种分析方法

已经被应用到冬虫夏草活性成分的研究)

#

*

#

E;

等)

*

*采用毛细

管电泳测定冬虫夏草三种主要核苷的含量来探究与药理作用

相关的成分#

I78

Z

等)

!

*优化毛细管电泳质谱法$

DV-F0

%同

时测定天然虫草和人工虫草中的核苷和核苷碱基#

JN7%

等)

,

*结合亲水相互作用色谱$

PAEAD

%和电喷雾电离质谱

$

V0A-F0

%来表征和定量天然虫草#

PL

等)

+

*使用高效液相色

谱
-

串联质谱法$

PCED-F0

+

F0

%在冬虫夏草中检测到有效的

化学标记#凭借指纹分析功能!近红外光谱技术$

(AB

%也以

其快速!低成本和无损检测等优势!广泛用于食品和药物的

定性和定量分析)

H

*

#

;̂1

等)
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*使用傅里叶变换近红外光谱

$

_̀-(AB

%定量测定冬虫夏草菌丝体中精氨酸的含量!并通

过特征选择算法获得了预测精氨酸含量的最佳波数#而红外

光谱在野生冬虫夏草不同部位差异性研究鲜有报道#

红外光谱信号通常会受到干扰!因此需要进行预处理提

高光谱数据质量以便后续研究#标准正态变化$
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*已广泛用于光谱数据的预处理#

此外!通过变量选择消除无关冗余信息!降低模型复杂度并

提高模型稳定性#

基于野生冬虫夏草不同部位的红外数据探讨了采用不同

预处理
0($

和
F0D

"特征挑选竞争自适应再权重取样
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"预测模型偏最小二乘判别分析$
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*和线性判别分析$
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E<:

%

)
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*分别构建虫草部位的识别模

型!并比较各方法的效果和以及对筛选的特征波长进行分

析!有助于在分子层面上加深对野生冬虫夏草形成的认识!

可为后期药物开发高效利用野生虫草提供参考#

"

!

实验部分

$%$

!

数据源

用于实验的冬虫夏草包括子座头"子座中"头部"虫体

中段"虫体尾段总共
@/@

个样本!均由成都图径生物科技有

限公司提供!样本详细信息如表
"

所示#所有样本采用美国

C14];8V&=14

公司生产的
0

)

1234L="//

型傅里叶变换红外光

谱仪!扫描范围为
!//

"

!///2=

n"

#训练集和测试集随机按

!l"

生成!训练集使用十倍交叉验证!准确率$

722L472

6

!
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%作为评价指标#

表
$
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样本信息
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'子座头&

F0

'子座中&

P<

'头部&

FE

'虫体中段&

VE

'虫

体尾段!下同

$%>

!

数据预处理

红外光谱在测量时!会受到背景噪声和散射因素影响!

因此对光谱进行预处理!可以提高后续光谱数据分析的可靠

性#本研究使用标准正态变换$

0($

%消除基线变化所引起的

潜在影响"使用多元散射校正$

F0D

%消除散射效应!增强红

外吸收光谱信息#
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变量挑选

D:B0

)

""

*首先采用蒙特卡洛$

F%831D74&%

%策略将样本

数据集用于构建
CE0

模型!基于模型的系数来估计波长贡

献#然后采用指数递减函数$
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)
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!
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%除去系数绝对值小的波数#最后保留具有较大绝

对值系数的波数作为特征选择结果#

$DC:

)

"#

*也常用于光谱数据变量选择#首先!使用二进

制矩阵采样$
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6

=734;K57=

)

&;8

Z

!

YF0

%方法生成具有多

样性变量组合子集#其次采用模型总体分析$

=%91&
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%和训练集交互验证均方根误差$
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!

BF0VD$

%评估子模

型#然后根据指数递减函数$

V<̀

%去除
CE0

模型系数绝对值

较小波长#最后!具有最低
BF0VD$

值的子集将作为最终

变量选择结果#

$%?

!

建模预测

E<:

基本思想是在一定训练样本上设法将样本特征投

影到子空间!使得同类样本投影点互相聚集!不同类样本投

影点互相远离!这样相同类别之间距离最小!对于新样本进

行分类时!投影到同一子空间!根据投影位置和距离确定新

样本类别#

偏最小二乘判别分析$

CE0-<:

%是一种监督分类方法!

根据偏最小二乘回归$

CE0B

%算法开发而来#

CE0-<:

算法

集主成分分析"多元线性回归和相关性分析等优点于一身!

可以将特征变量和目标通过映射变换最终建立类别与光谱矩

阵的判别关系#

#

!

结果与讨论

>%$

!

不同部位的红外光谱比较

冬虫夏草不同部位平均红外光谱图如图
"

$

7

%所示!可看

出部位间存在较大差异!但通过肉眼无法区分#冬虫夏草不

同部位间皮尔森相关系数计算如图
"

$

>

%所示!可看出不同部

位之间有很强的相关性!但不完全相同!因此借助化学计量

学方法进行识别#

图
$

!

冬虫夏草不同部位均值红外光谱#

/

$与相似性#
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不同部位的分类结果

表
#

可以看出!

CE0-<:

经过
D:B0

和
$DC:

特征挑选

之后!特征维数大幅下降!分别从
*+/"

降到
++.

和
!#/

!而

且准确率
./'"[

!

."'![

与全部特征预测准确率
.#'/[

相

当#而
E<:

结果相对较差!模型最高预测准确率为
@,'@[

!

经特征挑选后准确率分别为
@/'.[

和
@#'"[

#结果表明

CE0-<:

预测效果优于
E<:

!特征挑选有利于降低模型复杂

程度#

!!

针对不同特征挑选"建模方法所得独立测试集预测结果

进一步用混淆矩阵分析如图
#

所示#结果表明!大多数错误
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光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



表
>

!

不同部位的分类结果
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0($\F0D CE0-<: ./'" .#'/ *+/"

0($\F0D E<: @+'H @,'@ *+/"

0($\F0D D:B0-CE0-<: ./'/ ./'" ++.
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0($\F0D $DC:-CE0-<: @.'+ ."'! !#/
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图
>

!

不同方法独立测试集的混淆矩阵

$
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9

%'

$DC:-E<:

预测情况都出现在靠近对角线附近区域!表明该样本被预测

为临近部位#

>%A

!

变量分析

对
D:B0

和
$DC:

挑选的变量分析发现有
@,

个共享特

征!对于特征挑选结果差异性应该来源于算法本身的差异#

特征波数选择结果对应光谱图中位置如图
*

$

7

!

>

%所示#

!!

其中共同波数参照文献)

",

*报道见表
*

所示!如波数

+*/

与
+#,2=

n"对应冬虫夏草活性成分甘露醇!说明特征挑

选方法的特征波数具有一定化学意义!挑选特征具有可

行性#

!!

对
D:B0

和
$DC:

挑选波数画出
>%K-

)

&%3

图和
f;&2%K-

%8478]-5L=

检验热图如图
!

"图
,

所示#从图
!

当中可看

出!子座中段
F0

与虫体中段
FE

的
B

值最低!该数据说明

冬虫夏草这两部位活性成分差异性最显著#如在图
!

波数

"/@!2=

n"

$

>

%所示!结果显示在该波数下不同部位之间活

性成分有显著性差异#类似情况在图
,

也可观察得到#结果

表明!冬虫夏草不同部位之间活性成分有显著性差异#

图
A

!

UI+G

#

/

$和
&UDI

#

B

$特征选择结果

-'

.

%A

!

O5606(9:42336/4906(6:684'2;16452EUI+G

$

/

%

/;E&UDI

$

B

%

*

!

结
!

论

!!

通过化学计量学模型结合红外光谱数据!实现对野生冬

虫夏草不同部位有效识别#总体而言!

CE0-<:

模型优于

E<:

模型!准确率在
./'/[

以上!冬虫夏草不同部位在活

性成分上确实存在较大的差异#特征挑选方法可以保证准确

率的同时降低模型复杂程度!同时挑选的特征具有一定的化

学可解释性!说明特征挑选的可行性#本研究可有助于在分

子水平上加深对野生冬虫夏草形成的认识!并对后期药物开

发高效利用虫草提供参考!为合理有效利用名贵中草药提供

依据#

.#H*

第
"#

期
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