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中药材淫羊藿富含朝霍定和淫羊藿苷等黄酮类化合物%具有滋阴补肾&提高免疫力等功效%有较大

的药用价值'当前%面对生产及育种过程中批量样品快速&无损检测需求的增加%传统的化学分析方法难以

满足需要%而高效&廉价的现代高光谱分析技术备受青睐'但受制于光谱数据谱峰重叠及噪声的干扰%全波

段光谱分析建模存在模型精度不高和运行效率低的问题'利用便携式地物光谱仪器获取淫羊藿可见
K

近红

外光谱数据%借助遗传算法!

BT

"特征波段选择方法剔除无关波段%并与偏最小二乘回归!

FG@H

"分析建模技

术结合%构建淫羊藿药用组分!朝霍定
T

&朝霍定
W

&朝霍定
>

和淫羊藿苷"高光谱
BTAFG@H

校正模型%探

讨淫羊藿药用组分含量高效分析预测的可行性%并挖掘获取淫羊藿品质鉴定的重要光谱响应波段'结果表

明#高光谱分析结合化学计量学在淫羊藿有效药用组分的快速无损检测方面具有相当大的潜力'与全波段

FG@H

校正模型相比%通过
BT

迭代优化%参与建模的有效光谱数据得到简化%

BTAFG@H

模型的测量精度和

稳定性得到明显提升'主要表现在交叉验证的决定系数!
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>E

"得到明显提高%交叉验证的均方根误差!
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"普遍降低'其中%四种药用组分校正模型的
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$同时%其对应的
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值分别由
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和
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'此外%明确了红边波段
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以及
P&'46

附近波段为淫羊藿药用组分朝霍

定
T

&朝霍定
W

&朝霍定
>

和淫羊藿苷光谱鉴别分析的重要响应波段'该研究为高光谱技术淫羊藿品质准确

高效鉴定和光谱传感器的波段设计提供一定的理论依据'
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淫羊藿是小檗科!
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"多年生草本植物%作为滋补类中药始载于/神农本草经0%

在我国有
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多年的使用历史)
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'其有效药成分朝霍定
T

&

朝霍定
W

&朝霍定
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和淫羊藿苷为黄酮类化合物%临床上具

有滋阴补肾&强筋骨&益精气&提高免疫力等多种功效%是

最具开发潜力的大宗常用中药材之一)

&

+

'目前%中药材淫羊

藿药用成分含量的测量主要通过高效液相色谱法)

N

+

'该方法

准确可靠&灵敏度高%但需要做较多前处理%耗时&费力&成

本高%无法满足企业生产及育种过程中批量样品的快速&无

损检测'相比之下%可见
A

近红外高光谱分析技术具有快速&

廉价&无损&可重复等优点$利用中药材中
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%
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和
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等基团的光谱差异%借助化学计量学方法%可以实现

中药成分的快速分析与鉴定)
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'利用现代高光谱技术%学者

们在中药材的品质鉴定&蛋白质含量信息获取及其产地来源

判定等方面进行了系列研究%取得了良好的效果)
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'

近年来%在淫羊藿药用成分光谱分析领域%科研人员主

要利用傅里叶变换红外光谱仪并配有积分球等测样器件获取

数据%并以此为基础建立了多种化学计量模型)
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'然而%

随着淫羊藿育种&栽培技术的发展%推升了田间原位&实时

数据的观测需求'受测试环境和光谱仪器差异的干扰%获取

的光谱数据无法避免的包含诸如样品背景&杂散光等无关噪

音信息%且在波长范围&分辨率等指标上存有较大差异%构

建的模型的适用性必将受到很大的限制'



为了获取预测精度高&稳健性强的高光谱分析模型%人

们普遍关注多种化学计量方法和建模策略之间的比较研究'

例如%基于获取的全波段光谱信息%运用多元线性回归
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"&偏最小二乘回归!
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"&人工神经网络!
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支持向量机!
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"等多种算法建立中药材药用成分的光谱

反演模型%并比较其预测精度和运行效率)

P

%

MAL

+

'淫羊藿光谱

数据是其所含多种化学成分光谱的综合叠加%波长信息变量

多%谱峰重叠非常严重%如果直接将全波段光谱用于建模分

析势必造成模型精度和运行效率的降低)

L

+

'因此%在用化学

计量学方法建模的同时%有必要采用适当的方法剔除无关波

段变量%以期得到预测能力更强&稳健性更好的校正模型'

为了改善现有模型的局限性%提升淫羊藿药用成分的光

谱预测效率%以便携式地物光谱仪器数据获取载体%借助遗

传算法!
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"选取淫羊藿药用成分的特征光

谱波段%并评估该算法与传统的
FG@H

模型相结合的实用性'
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实验部分

F(F

!

样品

实验材料采自中国科学院武汉植物园同质园引种的淫羊

藿野生品种%涵盖了我国的
N#

个品种'采集同一植株无损成

熟叶片%经烘干研磨后%过
M'

目筛%分别供光谱和黄酮类有

效成分的测定'其中%淫羊藿有效成分朝霍定
T

&朝霍定
W

&

朝霍定
>

和淫羊藿苷含量通过高效液相色谱法测定'
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光谱采集

采用便携式地物光谱仪!
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"进行淫羊藿

粉末光谱数据的测定%光谱波段范围
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'采样

间隔为
";P46

!

N#'

!

"'''46

"和
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整个过程在暗室中进行'处理好的淫羊藿样品置于培样皿

中%并将其表面刮平$

#']

卤素灯作为光源%光源距样品表

面
N#(6

%入射角度为
P#j

$采用
"'j

视场角裸光纤探头%距

样品表面垂直上方
"'(6

处$每测量
"'

组样品光谱进行一

次白板校正'每个样品重复测量获取
"'

条光谱曲线%算术平

均后得到淫羊藿样品的反射光谱数据'

为了减少仪器背景随机噪声&样本自身和光散射等因素

对光谱信号的干扰%对原始光谱进行了一系列预处理%包括

平滑!
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软件中进行'
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特征波段选取与模型构建

应用遗传!

BT

"算法结合偏最小二乘回归!

FG@H

"方法筛

选淫羊藿药用组分朝霍定
T

&朝霍定
W

&朝霍定
>

和淫羊藿

苷的特征波段%以建立抗外界因素的稳健分析模型'其中%

遗传算法是
Z*//!48

于
"LQ#

年提出的一种模拟生物自然选

择遗传进化过程的智能优化方法)

"'

+

'具体操作步骤如下#首

先按照遗传算法建模框架%划分适宜的光谱区间大小%并将

每个光谱区间作为一个基因进行
'

(

"

字符二进制编码%随机

生成的不同组合构成初始种群$接着采用偏最小二乘交互验

证中的预测值和标准值的相关系数以及均方根误差作为评价

指标%并变换得到适应度函数$在此基础上%通过全局搜索%

采用染色体信息随机交叉&变异等操作%实现适者生存优胜

劣汰%最终得到最佳的建模波段'相关操作基于
=!+/!%

&'"N!
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"平台%使用
FG@A-**/%*_

Q;M;"

工具包实现'相关参数设置如下#种群大小
OP

%窗口

大小
&'46

%最大繁殖代数
"''

%交叉概率
';#

%变异概

率
';''#

'

使用优选后的光谱波段%运用
FG@H

方法%分别构建淫

羊藿药用成分朝霍定
T

&朝霍定
W

&朝霍定
>

和淫羊藿苷含

量的高光谱
BTAFG@H

校正模型%并以全光谱波段
FG@H

校

正模型作为参照'受样品量大小的限制%模型性能用舍一交

叉验证的均方根误差!
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"和决定系数!
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"进行评价'

&
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结果与讨论
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样品化学组分与光谱数据分析

建模所用的淫羊藿药用组分含量的化学值及其统计特征

如表
"

所示'统计显示%样品药用组分的含量变动范围较广%

其中#朝霍定
>

的平均含量最高%变化范围为
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$朝霍定
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的变幅为
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$朝霍定

W

的变幅为
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"L;LQ6
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$淫羊藿苷的变化范围为

';'L

!

Q;QP6

<

*

<

K"

'此外%样品药用组分含量存在很大的

变异性特征%其变异系数为
ML;PQ

!

""';QM6
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'上述

统计结果表明%研究样品较大的数据分异性有助于鲁棒性模

型的建立%为探索淫羊藿药用组分含量光谱反演的可行性提

供了良好的数据支持'

表
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样品中朝霍定
H

&朝霍定
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&朝霍定
)

和淫羊藿苷含量统计结果
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经光谱预处理之后的淫羊藿反射光谱曲线如图
"

所示'

其中%图
"

!

!

"为经平滑处理后的光谱%可见淫羊藿样品集的

反射光谱波动趋势大致相同%但不同样品的光谱反射峰强度

不同%说明样品中药用组分含量不同'图
"
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"为经一
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阶导数变换和标准正太变量变换后的光谱%经预处理后可以

显著减少样品表面散射和光程变化的干扰%同时消除了部分

噪声和基线漂移对定标结果的影响%使得光谱分布更为集

中%且光谱的吸收峰得到了明显增强'图
"

!

8

"为经上述预处

理后进行了均值中心化的光谱%经过均值中心化%样品光谱

之间的差异得到增强%从而可以提高后期光谱建模的稳健性

和预测能力'
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样品药用组分光谱反演建模分析与对比

运用
FG@H

和
BTAFG@H

方法分别建立淫羊藿药用组分

的光谱反演模型%结果如表
&

所示'其中%基于全波段的

FG@H

校正模型建模效果良好%模型的
!

& 为
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'

然而%受本研究中样本数量的限制%且样品间药用组分含量

差异较大的影响%模型交叉验证的
!

&
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值显著降低!

';OP&

!
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"%同时
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值明显增加%证明模型的稳健性较低'

与全波段模型相比%在
BT

算法特征波段选择的基础上%经

过剔除冗余与不相关的波段变量%可以有效减少参与建模的

波段数量!筛选出的朝霍定
T

&

W

&

>

和淫羊藿苷光谱建模波

段数量分别为
P#O

%

OQ#

%

&Q#

和
NQ#

个"%简化模型提高运行

效率的同时%各药用组分校正模型的预测性能得到明显提

升'具体表现在#朝霍定
T

模型的
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从
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提升为
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%朝霍定
W

模型的
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从
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模型的
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%淫羊藿苷模型的
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$同时%其对应的
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预处理过后的淫羊藿反射光谱曲线
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"分别经平滑&平滑(一阶求导&平滑(一阶求导(标准正太变量变换&平滑(一阶求导(标准正太变量变换(均值中心化处理后的淫羊藿

光谱反射曲线
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模型构建与交叉验证
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和
';L"&

'因此%通过
BT

算法迭代优化%能够更好地对淫羊

藿药用组分对应的光谱区域进行解释%从而建立抗外界因素

干扰的光谱分析模型%以提高模型的预测能力和稳定性'

=(J

!

样品药用组分重要光谱波段提取与分析

淫羊藿药用组分的重要光谱响应波段用
FG@H

模型的回

归系数!

2

系数"和变量重要值!

0!:3!%/,136

D

*:+!4(,34+.,

D

:*

S

,(+3*4

%

E\F

值"联合确定)

""

+

'如图
&

中灰色部分所示%

当
E\F

值大于
"

%且
2

系数大于其标准差!

!

"时%该波段被识

别为药用组分朝霍定
T

&

W

&

>

和淫羊藿苷的重要光谱响应波

段'

图
=

!

基于可见
B

近红外光谱的朝霍定
H

!

+

"&朝霍定
M

"

A

"&朝霍定
)

!

4

"和

淫羊藿苷!

:

"

">?I

校正模型交叉验证的
YO"

值和
!

系数曲线图
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图
&

为基于全波段
FG@H

模型的淫羊藿各药用组分的重

要光谱响应波段'其中%提取的朝霍定
T

&

W

&

>

和淫羊藿苷

的重要的光谱响应波段数量分别为
N''

%

NP"

%

MP"

和
&&&

个

!即图中灰色阴影部分涉及的波段数量"'值得注意的是%灰

色部分在可见光波段!

NM'

!

QM'46

"和短波红外的中长波段

!

"P''

!

&#''46

"区域内较为集中'这是由于淫羊藿有效成

分为黄酮类化合物%其分子化学结构存在一定的相似性%受

低能电子跃迁和含氢原子团伸缩振动!如
>

.

Z

伸展%

U

.

Z

变形%

>Z

&

变形"的倍频和合频吸收作用%从而在上述波段

范围内存在相似或近似的光谱响应'此外%在红边!

OL'

!

QP'46

"区域内%朝霍定
T

&

W

和
>

光谱反演模型的
E\F

值

和
2

系数值均达到最大峰值%因此该区间光谱的反射特征有

望成为判定淫羊藿药材中朝霍定含量高低的重要依据'对于

淫羊藿苷来说%光谱反演模型的
2

系数在
P&'46

波段附近

达到最大值%同时
E\F

值也处于较高的峰值%因此
P&'46

附近波段有望成为判定淫羊藿苷含量高低的重要依据'

!!

借助相同的重要波段选取方法%获取了基于特征波段的

BTAFG@H

模型淫羊藿药用成分的重要光谱响应波段!如图
N

所示"'相比之下%

BTAFG@H

模型确定的重要波段数量显著

图
J

!

基于
QHB">?I

模型的朝霍定
H

&朝霍定
M

&朝霍定
)

和淫羊藿苷重要光谱响应波段
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降低%其中朝霍定
T

&

W

&

>

和淫羊藿苷的重要波段数量分别

降为
#"

%

"NO

%

#'

和
OO

个'然而%在红边波段!

OL'

!

QP'46

"

和
P&'46

波段附近同样提取出淫羊藿药用成分的重要光谱

波段'上述重要波段的提取%可为无人机平台搭载高光谱相

机!

P''

!

"'''46

"实时监测大田淫羊藿植株的生长和品质

状况%确定其最佳收获时间提供一定的理论依据'

N

!

结
!

论

!!

以便携式地物光谱仪获取的淫羊藿反射光谱数据为基

础%将遗传算法!

BT

"与偏最小二乘回归!

FG@H

"结合%在特

征波段选择的基础上建立了淫羊藿药用成分朝霍定
T

&

W

&

>

和淫羊藿苷含量的校正模型'与全波段
FG@H

校正模型相

比%

BTAFG@H

模型减少建模所用变量的同时%其交叉验证

的决定系数!

!

&

>E

"得到显著提升%交叉验证的均方根误差

!

H=@I

>E

"明显降低%表明模型具有较高的稳定性和测量精

度'此外%本研究提出红边波段
OL'

!

QP'46

以及
P&'46

附近波段为淫羊藿药用组分光谱反演的重要波段'有望为今

后光谱仪器的波段设计以及淫羊藿品质的高效&准确鉴定提

供一定的依据%并为实现大田生产中的实时动态监测和科学

管理带来了可能'
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)

L

+

!

!̀4

<

`

%

G35e

%

G3]

%

,+!/̂ @

D

,(+:*(.363(!T(+!F!:+T

#

=*/,(5/!:!48W3*6*/,(5/!:@

D

,(+:*1(*

D9

%

&'"Q

%

"Q"

#

N#"̂

)

"'

+

!

G,!:83H [̂̂ >.:*6!+*

<

:̂ T

%

&''Q

%

""#M

!

"A&

"#

&&Ô

)

""

+

!

[3!4

<

d

%

>.,4`

%

Z5[

%

,+!/̂ H,6*+,@,4134

<

%

&'&'

%

"&

!

"M

"#

N"'N̂

I+

<

&:R-+.8;-3-,5/05*-"*+;3+4/9/

'

&4+9H45&6-)/,.5&58-,5.&,Z-;A+

U

<

&3-:&&[.&,

'

Z

2<

-;.

<

-45;+9H,+9

2

.&.@-4*,/9/

'2

[\T)Bd34

<

A.5

"

%

G\JR,4

<

"

%

J̀V*4

<

A

9

5,

&

%

N

%

GJUZ53

&

%

N

%

G\T)Bd3*4

<

N

"

%

YZT)B !̀4A

S

54

N

"

"̂ b,

9

G!%*:!+*:

9

*7T

c

5!+3(W*+!4

9

!48]!+,:1.,8I(*/*

<9

%

]5.!4W*+!43(!/B!:8,4

%

>.34,1,T(!8,6

9

*7@(3,4(,1

%

]5.!4

PN''QP

%

>.34!

&̂ J430,:13+

9

*7>.34,1,T(!8,6

9

*7@(3,4(,1

%

W,3

S

34

<!

"'''PL

%

>.34!

N̂ b,

9

G!%*:!+*:

9

*7F/!4+B,:6

D

/!16I4.!4(,6,4+!48@

D

,(3!/+

9

T

<

:3(5/+5:,

%

]5.!4W*+!43(!/B!:8,4

%

>.34,1,T(!8,6

9

*7

@(3,4(,1

%

]5.!4

!

PN''QP

%

>.34!

HA.5;+45

!

Z,:%!I

D

36,833(*4+!341.3

<

.!6*54+1*77/!0*4*381

%

15(.!1,

D

36,834!483(!:334

%

2.3(.!:,,773(3,4+34+*437

9

34

<

C384,

9

!4836

D

:*034

<

366543+

9

^)*2!8!

9

1

%

0!:3*51(.,63(!/!4!/

9

1316,+.*81.!0,%,,4!

DD

/3,8+*6,!15:,+.,7/!0*4*38

(*4+,4+*7Z,:%!I

D

36,833̂ Z*2,0,:

%

+.,1,+:!83+3*4!/6,+.*81!:,8,1+:5(+30,

%

+36,A(*415634

<

%

!48(*1+/

9

!48(!44*+6,,++.,

:,

c

53:,6,4+1*76!1130,1!6

D

/,1!4!/

9

13134

D

.!:6!(,5+3(!/

D

:*85(+3*4!48

D

/!4+%:,,834

<

^T1!:!

D

38!48,77,(+30,+**/7*:

c

5!4+3+!+30,8,+,:634!+3*4!48

D

:*(,11 6*43+*:34

<

%

6*8,:4.

9D

,:1

D

,(+:!/!4!/

9

131+,(.4*/*

<9

.!1,!:4,8 6*:,!48 6*:,

(*4(,:41̂ Z*2,0,:

%

7*:+.,75//A:!4

<

,1

D

,(+:!

%

+.,,_31+,4(,*73413

<

4373(!4+!483::,/,0!4+1

D

,(+:!/0!:3!%/,1(!42,!C,4+.,

(!/3%:!+3*46*8,/1

,

!((5:!(

9

!48,773(3,4(

9

-̂.,:,7*:,

%

+.,1

D

,(+:!/0!:3!%/,11,/,(+3*431,11,4+3!/+*36

D

:*0,+.,

D

,:7*:6!4(,*7

+.,734!/6*8,/1%

9

,/3634!+34

<

+.,54347*:6!+30,%!481̂ \4+.311+58

9

%

+.,

D

!:+3!//,!1+1

c

5!:,1:,

<

:,113*4

!

FG@H

"

(*5

D

/,823+.

+.,

<

,4,+3(!/

<

*:3+.6

!

BT

"

0!:3!%/,11,/,(+3*4

D

:*(,85:,

%

4!6,/

9

BTAFG@H

%

2!151,8+*,1+36!+,,

D

36,834T

%

,

D

36,834W

%

LPP"

第
#

期
!!!!!!!!!!!

姜庆虎等#基于高光谱分析的淫羊藿药用成分快速检测研究



,

D

36,834>

%

!483(!:334(*4+,4+34Z,:%!I

D

36,833̂ -.31

D

!

D

,:!361+*,_

D

/*:,+.,7,!13%3/3+

9

*7.

9D

,:1

D

,(+:!/!4!/

9

131+,(.4*/*

<9

34+.,6,!15:,6,4+*7+.,

D

.!:6!(*/*

<

3(!//

9

!(+30,(*41+3+5,4+134Z,:%!I

D

36,833!4875:+.,:,_

D

/*:,+.,3:36

D

*:+!4+1

D

,(+:!/

:,1

D

*41,%!481̂ -.,:,15/+11.*2+.!++.,.

9D

,:1

D

,(+:!/!4!/

9

131+,(.4*/*

<9

(*6%34,823+.(.,6*6,+:3(1,_.3%3+,8(*4138,:!%/,

D

*+,4+3!/7*::!

D

38!484*48,1+:5(+30,!11,116,4+*7Z,:%!I

D

36,833̂ ].,4(*6

D

!:,823+.75//A1

D

,(+:56FG@H6*8,/1

%

BTA

FG@H6*8,/1(*5/836

D

:*0,+.,!((5:!(3,1!48:*%51+4,11*7,

D

36,834 T

%

,

D

36,834W

%

,

D

36,834>

%

!483(!:334(*4+,4+

6,!15:,6,4+1

!

23+.!

&

>E

0!/5,134(:,!1,87:*6';OP#

%

';Q&'

%

';Q"M

%

!48';OP&+*';OQ"

%

';MN#

%

';QM&

%

!48';QLO

%

!4823+.

H=@I

>E

0!/5,18,(/34,87:*6&;"'&

%

&;MLO

%

&";'OL

%

!48";&&"+*&;'Q"

%

&;&N'

%

"M;O#O

%

!48';L"&

%

:,1

D

,(+30,/

9

"
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