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药品质量关乎人民健康和国家命脉!随着社会经济的飞速发展对药品质量的快速#有效鉴别具有

极其重要的作用"光谱分析技术具有较高的准确性#较快的分析速度且对样品不存在污染等突出优点!广泛

应用在化工#石油以及医药等重要的领域"为了解决传统药品鉴别模型存在的鉴别精度低#鉴别速度不能满

足实际需求且鉴别模型稳定性差的问题!采用光谱仪采集药品的近红外光谱数据达到对药品无污染鉴别的

目的"结合随机森林和
%,7#0097

对药品进行分类鉴别!以实现快速且准确的鉴别"首先采用随机森林&

!P

'

对光谱仪采集的光谱数据进行有效特征波长的筛选!从而将药品光谱数据中的无关波长去除#筛选出最能

表征样品属性的特征波长!然后以极限学习机&

T;+

'作为
%,7#0097

的弱分类器分析筛选的特征波长对药品

的属性鉴别"由于
T;+

仅只含有一个隐含层且无需多次迭代寻优保证了鉴别模型运行速度更快!

%,7#0097

通过集成弱分类器以改善模型鉴别准确性"为对所提出的药品鉴别模型性能进行有效评估!采用随机抽取

训练集的方式构造不同规模药品光谱数据并分别上进行独立实验且以
=(

次运行结果的均值作为其最终结

果!并通过与
%,7#0097

#持向量机&

LM+

'#反向传播网络&

#$

'#

T;+

#波形叠加极限学习机&

L̀ T;+

'和

#00972/

G

进行对比!进一步对模型的性能进行评估"从不同规模训练集的分类结果可看出!随着训练集样本

的增加分类精度最高为
=((k

且预测标准偏差趋于
(

"实验结果表明!所建立
!P)%,7#0097

鉴别模型在不同

规模的药品数据集上较对比方法具有更高的分类准确率#更快的速度且其鲁棒性更强!能够广泛应用于药

品类别的准确鉴别!从而实现药品质量的有效监督"
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近红外光谱分析技术具有对检测样品零污染#检测速度

快等突出优点!其结合化学计量学和机器学习广泛应用在石

油化工$

=

%

#疾病诊断$

')*

%

#农副产品质量检测$

<

%等领域"药品

质量的有效监督对于维系国计民生至关重要!引起了全球各

国政府的关注!我国也专门成立了国家食品药品监督管理总

局对药品质量进行监督$

B

%

"然而传统的药品鉴别模型较为复

杂#精度较低且运行时间较长不能满足实际的需要!因此构

建快捷#准确的药品鉴别模型是一项极为重要的工作"

近红外光谱分析技术依据构成样品的不同成分对于近红

外光谱的吸收性不同实现样品属性及质量的检测!机器学习

可对高维数据进行处理挖掘出最能表征样本属性的特征$

C)H

%

!

国内外学者尝试将机器学习和近红外光谱分析技术相结合起

来应用于药品质量检测$

I
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"有研究采用小波变换对药品光

谱数据进行处理!通过稀疏降噪自编码提取药品光谱数据深

层特征并由持向量机&
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LM+

'进行药

品类比鉴别"周颖$
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%等通过构建女贞子的近红外光谱快速

检测模型!实现了真假女贞子及其产地的准确鉴别"

!0E2)

0/0X,

$

=*

%等建立了一种数据收集#模型构建和模型校验的研

究过程!能够有效区分假冒药品和真实药品"
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%等

利用偏最小二乘判别分析&
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$;L)N&

'和
LM+

对米粉的光谱数据进行分析!有

效解决了米粉制造商的准确区分"然而!由于样品的近红外

光谱维度较高且存在严重的谱区重叠问题!无疑会对模型的

鉴别性能产生较大的影响$

=B)=C
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!因此筛选出有效的#最能表

征样品特征属性的波长或波长范围对于构建有效且可靠的近



红外光谱分析模型具有重要意义"陈文丽$
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%等采用最小角

回归算法筛选柑橘叶片的近红外光谱有效波长!并利用极限

学习机&

3g7-36313,-/2/

G
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'对筛选的有效波长

进行分析实现柑橘叶片是否带有黄龙病的检测"沈东旭$

=H

%

等通过在神经网络的约束损失函数进行光谱数据中有效数据

的筛选!提高了血液鉴别模型的性能"

%Z3/

$
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%等研究了基于

卷积神经网络&

50/X01O720/,1/3O-,1/37f0-A9
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'的特征

波长选择方法!研究发现
%::

的参数对其性能产生较大的

影响"虽然利用筛选出来的样品特征波长用于构建近红外光

谱分析模型可以有效改善其性能!但是在药品鉴别领域的报

道仍较少"

本研究将无损#检测快速的近红外光谱分析技术与机器

学习方法相结合用于药品的准确鉴别"为减少光谱数据谱区

重叠及无关变量对药品鉴别模型性能的影响!结合随机森林

&

-,/E06 0̂-397

!

!P

'和
%,7#0097

提出了一种新的近红外光

谱药品鉴别方法"首先采用随机森林筛选出药品近红外光谱

数据中最能表征样品特征的波长!再利用
%,7#0097

对筛选出

来的样品特征波长进行分析实现不同厂商药品的分类鉴别0

以药品的近红外光谱数据为实例评价该方法的有效性!并与

同类方法进行实验对比"本研究主要特点+

&

=

'将随机森林算法用于筛选最能表征样品属性的特征

波长点!可有效剔除样品近红外光谱中无关变量对模型性能

的影响0

&

'

'为确保模型具有较高的预测精度!采用决策树作为

%,7#0097

中的弱分类器保证模型的预测精度更高#鲁棒性

更强"

=

!

!P)%,7#0097

模型

!!

!P

是一种结合决策树和特征选择的集成学习方法!解

决了传统决策树分类规则复杂易陷入局部最优解的问题!常

用于特征变量选择#分类及异常点检测等$
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%

"

%,7#0097

$

'=)''

%

以对称决策树为弱分类器!将样本特征组合在一起便于充分

利用样本特征间的信息且丰富了样本的特征0此外!为了降

低样品数据中噪声对模型性能的影响!采用排序提升的方法

对数据进行处理!能够解决模型过拟合的问题!提升其准确

性及泛化能力"结合随机森林较优的特征选择能力和
%,7)

#0097

较强的分类能力提出了一种新的药品鉴别模型555

!P)%,7#0097

!其模型结构如图
=

所示"

图
#
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的结构
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鉴别模型主要分为两个部分+

!P

特征波长选择和
%,7)

#0097

分类决策!即首先采用
!P

对经过预处理后药品近红

外光谱数据的特征波长进行筛选!然后将筛选出来的样品波

长送入
%,7#0097

中对样品类别进行决策"若样品的原始集合

为
2

!其中
%

为样品总数!

?

>

表示第
>

个样品的特征波长集

合!

R>

表示第
>

个样品的类别属性!则
!P)%,7#0097

实现类

别确定的详细过程如下+

L7,

G

3

%

+波长选择

袋外误差是袋外数据真实值与预测值之差!袋外误差总

和是所有袋外总据误差总和"

首先!从样品总数
:

中有放回
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次构成
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采用
B

I

对随机森林中的决策树进行训练并计算
B

I

对应

的袋外数据
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预测结果的误差!
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在袋外数据
SSB

I

的特征变量
<

#

上加入噪声记为

SSB;

I

重 新 依 据 式 &

=

'5式 &

*

'计 算 其 袋 外 误 差 总 和
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并计算两个袋外误差的均值
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+

$见式&
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'%!差值越大说明

特征变量
<

#

越重要"
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重复以上操作计算出所有特征变量的
3--

+

!并按照
3--

+

从小到达的顺序排列将最重要的前
&

个特征变量作为第
>

个

样本
?

>

的特征集合
?

>

>
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/!输入
%,7#0097

进行

分类决策"
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+类别决策

首先需要将筛选的样品特征集合
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特征波长进行随机排列!构成新的样品特征集合
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利用
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>

构建新的决策树
.

&

?

>

'拟合
%,7#0097

的梯度!

最终得到
%,7#0097

分类模型!见式&

F

'
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!!

为了对训练集样本的类别进行确认!采用
!P

对其特征

波长进行选择!由式&

F

'对依据其选择的特征波长进行类别

的确定"

'

!

实验部分

!!

为保证
!P)%,7#0097

在进行药品鉴别时具有较高的训练

精度!需对模型中的参数进行确定"首先对实验室数据#数

据预处理及数据集划分进行简要概述!然后对
!P)%,7#0097

中决策树数目做确定!最后给出
!P)%,7#0097

模型建立的

过程"

!"#

!

实验数据

实验以湖南方盛制药#江苏正大#山东鲁抗和山东罗欣

生产的铝塑和非铝塑两种包装方式的头孢克肟片光谱数据为

例"该光谱数据由中国食品药品检定所提供!采用
#-OA3-

+,7-2g

光谱仪采集!光谱仪的采样间隔设定为
<56

D=

!采样

范围为
<=IC

!

I(('56

D=

!每个样本的吸光点为
'(F<

个"

实验中头孢克肟片近红外光谱数据如表
=

所示"

表
#

!

头孢克肟片近红外光谱数据信息

?9@:.#

!

$.9/*;2/9/.65

4

.78/9:6989127.2*X*<.89@:.85

厂商
非铝塑

包装

铝塑

包装
合计

湖南方盛制药股份有限公司
B< B< =(H

江苏正大清江制药有限公司
C* BC ==I

山东鲁抗医药股份有限公司
B= <( I=

山东罗欣药业股份有限公司
<H <H IC

共计
'=C =IH <=<

!"!

!

数据预处理

四个厂商生产的铝塑和非铝塑包装方式头孢克肟片的光

谱共
<=<

条!这些光谱间存在明显的重叠且包含噪声!影响

了样品光谱信息的解析"为了消除样品光谱间的重叠#提高

样品光谱间的辨识度!采用对样品的光谱数据依次进行平滑

化#归一化处理消除光谱数据中的背景干扰!消除光程差异

带来的光谱变化"经过预处理后的头孢克肟片光谱信息如图

'

所示"多阶段预处理增加了样品光谱数据间的辨识!提高

药品鉴别模型的准确度"

!!

数据白化是指将数据的协方差矩阵进行单位化处理!保

证数据的方差一致且特征间相互独立"其详细过程如下+

首先!构建预处理后光谱数据
4

的协方差矩阵!见式&

H

'

!$

6

&

44

?

' &

H

'

若光谱数据
4

的变量相关!则其
!

为非对角矩阵"

将协方差矩阵
!

对角化!见式&

I

'

"

?

!" >#

&

I

'

式&

I

'中!

#

为对角矩阵!其对角元素由协方差矩阵
!

的特

征值组成"

"

为特征值对应的特征向量"对
4

进行解相关!

见式&

=(

'

R

$"

?

4

&

=(

'

!!

R

为解除相关后的数据!其协方差矩阵
6

&

RR

?

'为对角

矩阵"

最后!将光谱数据与对角矩阵相乘即可得到白化后的数

据
7

!见式&

==

'

7

$#

=

*

'

R

$#

=

*

'

!

?

4

&

==

'

!!

采用单位化处理后的协方差矩阵构建模型有利于提高模

型鉴别能力!故而对经过预处理后的药品光谱数据进行白化

处理!并将药品光谱数据协方差矩阵的对角元素按照4从大

到小6原则排列!其值越小包含的有效信息越少!颜色越接近

深蓝色"白化处理前后药品光谱数据的协方差矩阵如图
*

所

图
!

!

预处理后头孢克肟片的近红外光谱

)*

+

"!

!
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4

.78/912
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/.8/.98.67.2*X*<.89@:.85

图
H

!

白化处理前'

9

(和白化处理后'

@

(药品

近红外光谱数据的协方差矩阵
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+
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!
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示"从图
*

&

,

!

Q

'可看出!预处理前药品光谱协方差矩阵的前

三个分量大于其他分量!说明样品等光谱信息主要集中在前

三个分量0预处理后药品光谱协方差矩阵对角线所占面积缩

小!说明更多的药品光谱信息显示出来"

!"H

!

数据集划分

本实验中将非铝塑包装方式的头孢克肟片光谱数据记为

&

组#铝塑包装方式的头孢克肟片光谱数据记为
#

组"其中

&

组和
#

组中均将江苏正大生产的头孢克肟片的光谱数据

作为正类样本!其他厂商生产的头孢克肟片的光谱数据作为

负类样本!按照表
'

构建出不同规模的训练集集进行实验!

验证各模型在不同规模训练集中的性能"

表
!

!

(

和
G

组中不同数量训练集配置表

?9@:.H

!

'1;2*

+

3/98*1;89@:.126*22./.;8;3<@./12

8/9*;*;

+

5.85*;

+

/13

4

(9;6G

数据集 样本总数 正样本数 负样本数

&

<( =B 'B

C( '( <(

H( 'B BB

=(( *( F(

='( *B HB

=<( <( =((

=C( <B ==B

=H( B( =*(

#

*( =( '(

B( =B *B

F( '( B(

I( 'B CB

==( *( H(

=*( *B IB

=B( <( ==(

=F( <B ='B

!">

!

'98G1158

中决策树个数的确定

%,7#0097

中决策树数目较多则会增加其运行时间!决策

树数目较少则会降低其鉴别精度"因此在建立
!P)%,7#0097

鉴别模型时需确定
%,7#0097

中决策树数目"图
<

&

,

!

Q

'分别

为
%,7#0097

模型在不同规模训练集#不同决策树数目下两种

包装形式的头孢克肟片光谱数据的分类精度"从图中可看

出!

%,7#0097

中决策树的数目在
'((

!

*((

间时!其在两种包

装形式的不同规模头孢克肟片光谱训练集的分类精度较高"

当决策树的数目超过
*((

时!随着决策树数目的增加
%,7)

#0097

模型的分类精度反而降低"据此分类!本次在构建
!P)

%,7#0097

药品鉴别模型时将
%,7#0097

中的决策树数目设定

为
'B(

"

!"T

!

模型实现

基于
!P)%,7#0097

的药品鉴别模型编程采用
+&?;&#

'(=<&

实现!其中
!P

的源代码使用的是
&QZ29Z3A[,2,/721,1

开源 的 工 具 箱 &

Z77

4

9

+**

50E3K

G

00

G

13K506

*

4

*

-,/E06̂0-97)

6,71,Q

*'"

!P)%,7#0097

模型的性能评估实验运行在
V/731

&

!

'

%0-3

&

?+

'

2B)'<B(+ %$U

的计算机上!系统版本是
2̀/)

E0f9=(

专业版!其详细过程如下+

图
>

!

'98G1158

中不同决策树数目在
(

组'

9

(和
G

组'

@

(

不同规模数据集上的分类精度

)*

+

">

!

':955*2*798*1;9773/97

A

126*22./.;86.7*5*1;8/..;3<Q

@./5*;'98@11581;69895.85126*22./.;85*N.5*;

+

/13

4

(

&

9

'

9;6

+

/13

4

G

&

@

'

!!

&

=

'数据预处理

由于药品的光谱数据中存在重叠且包含噪声!故采用多

阶段预处理的方式对药品的光谱数据进行处理"为了提高模

型性能!对经过多阶段预处理后的样品光谱数据协方差矩阵

进行白化处理"

&

'

'特征筛选

采用随机森林筛选出预处理后药品光谱数据中最能表征

其属性的特征波长!用于训练
%,7#0097

分类决策模型"

&

*

'分类决策

按照表
'

划分出不同规模的训练集!并将筛选出的药品

特征波长输入
%,7#0097

中进行模型的训练"将测试数据输入

训练好的
%,7#0097

模型中进行药品类别的确定"

&

<

'对比分析

以
%,7#0097

#

T;+

#

LM+

#反向传播网络&

Q,5A

4

-0

4

,)

G

,720/

!

#$

'#波形叠加极限学习机&

9O66,720/f,X31373g)

7-36313,-/2/

G

6,5Z2/3

!

L̀ T;+

'#

#00972/

G

作为对比方法

验证该方法在运行时间#分类精度以及稳定性方面的表现"

其中
%,7#0097

中决策树的数目选择为
'B(

0

L̀ T;+

和
T;+

网络结构的构成均为
'(F<)?-,2/

1

/O6

5

(K<)<(()'

!均选用

L2

G

602E

作为网络的激活函数!迭代次数设定为
B(

次!设定

=B='
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两层的学习率均为
(K(*

0

LM+

的核函数选择为线性函数!

且设定
C>=

!

G

,66,>(K*

0

#$

的网络结构设置为
'(F<)

H(()<(()'

!选用
L2

G

602E

作为网络的激活函数!迭代次数设

定为
B(

次!设定网络学习率为
*k

"

*

!

结果与讨论

!!

为评估
!P)%,7#0097

在不同规模训练集中的表现!每个

规模的训练集按照表
'

中正样本和负样本的数目随机抽取

=(

次进行实验并与
%,7#0097

#

T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

和

#00972/

G

模型对比!将各模型在每个规模训练集上
=(

次运

行时间#分类精度及预测标准偏差的均值作为各模型的最终

性能指标值"

&

=

'分类精度

分类精度是对
!P)%,7#0097

#

%,7#0097

#

T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

和
#00972/

G

模型药品鉴别结果可靠性的衡量!

分类精度越高说明药品鉴别模型的可靠性越高"各药品鉴别

模型在不同规模训练集
&

和
#

上的分类精度如表
*

所示"从

表
*

可看出随着!在
&

和
#

两组数据集中各模型的性能随着

训练集样本的增加均逐渐增加!当
&

组中训练集增强到
='(

后
!P)%,7#0097

药品鉴别模型的分类精度均达到
=((k

0当

#

组训练集增加到
=*(

后!

!P)%,7#0097

药品鉴别模型的分

类精度均达到
=((k

"其中在各组数据集中!与
%,7#0097

#

T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

和
#00972/

G

相比!无论训练集规

模大小
!P)%,7#0097

的分类精度均最高!

%,7#0097

和
#009)

72/

G

次之"分析认为集成学习能够将弱分类器集成在一起从

而提高各弱分类器模型的非线性分析能力0与
%,7#0097

相

比!

!P)%,7#0097

分类精度较高!主要因
!P

能够将样品光谱

数据中无效特征波长剔除从而筛选出最具样品属性特征的波

长"此外
%,7#0097

较
#00972/

G

分类精度更高!主要由于
%,7)

#0097

利用对称树将类别特征组合在一起!丰富了各类别的

特征维度"

#$

分类精度最差!说明其非线性建模能力较差"

T;+

和
L̀ T;+

表现出了相当的分类精度且比
LM+

低!说

明核函数几乎对
T;+

模型鉴别能力没有影响但其非线性建

模比
LM+

差"

!!

&

'

'运行时间

运行时间是对药品鉴别模型工作效率的重要衡量指标!

运行时间越短说明药品鉴别模型的效率越高"表
<

给出了

!P)%,7#0097

#

%,7#0097

#

T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

和

#00972/

G

在不同规模的
&

#

#

两组数据集上的运行时间"

表
H

!

各模型在不同规模的
(

和
G

两组数据集上的分类精度'

]

(

?9@:.H

!

':955*2*798*1;9773/97

A

12.97=<16.:1;6*22./.;85*N.569895.85*;

+

/13

4

(9;6G

&

]

'

组别 训练*测试集
T;+ L̀ T;+ LM+ #$ #00972/

G

%,7#0097 %,7#0097!P)%,7#0097

&

<(

*

=FC I'K*C I'K** I*KCH HIK*C I<K<< I<KII ICKFI

C(

*

=BC I*KCB I*KHH I<K(I I(K*= I<KIB IBK(* IFKHI

H(

*

=*C I<KII IBK== IBK*B I=K(= ICK'' ICKHB IHKH'

=((

*

==C ICK(* ICK'I ICKHH I=KHB IFK(B IFKB' IIK(B

='(

*

IC IFKHH IFKIB IFK'* I'KII IFKII IFKHI IIKIB

=<(

*

FC IFKII IFKC< IHKHH I*K*B IHKHB IHKIH =((

=C(

*

BC IHK(B IHK(= IIK(B I<KII IIK(= IIK(' =((

=H(

*

*C IHKHH IHKI= IIK(= IBKHI IIK=H IIK*B =((

#

*(

*

=CH I=K'H I(KII I'K*< HHKFB I'KHC I*KIB IBKIF

B(

*

=<H I'KCI I=KCF I*K*H I(K*= I<K(= I<KIH ICKBI

F(

*

='H I*K=I I*K== I<K'( I=K== IBK=I ICKH' IHKFI

I(

*

=(H I<K'B I<K'C IBK*H I=KHB ICK'= ICKIH IIKI'

==(

*

HH I<KIB IBKHI ICK'= I'KII ICKHI IFKII =((

=*(

*

CH IBKI' IFK'' IHK(I I*K*B IFKIC IHK(I =((

=B(

*

<H IFKIB IHK(I IHKHI I<KII IHK*I IHK=I =((

=F(

*

'H IHKHH IHKHB IIK(( IBKHI IIK(H IHKB= =((

表
>

!

各模型在不同规模的
(

$

G

两组数据集上的运行时间'

5

(

?9@:.>

!

B3;;*;

+

8*<.12.97=<16.:1;6*22./.;85*N.569895.85*;

+

/13

4

(9;6

+

/13

4

G

&

5

'

组别 训练*测试集
T;+ L̀ T;+ LM+ #$ #00972/

G

%,7#0097 %,7#0097!P)%,7#0097

&

<(

*

=FC (K((I< (K((*= (K(=F( *HK(IHH =BKI'HH HKF=F( CK(HH*

C(

*

=BC (K(=*( (K((B( (K(*'= *HK**IF =FKIHB< =BKI(*( FK<(H*

H(

*

=*C (K(=*H (K(=BH (K(C** *HK<<IH '(K===C '*K=<F< IK'*F<

=((

*

==C (K('== (K(=F= (K==*H *HKHC<F ''K'F*( *(K<<=( IK*CBI

='(

*

IC (K(*== (K(*(' (K=B=H *IKH((H '<KHH<C *HK(I(' =(K'IF*

=<(

*

FC (K(<<' (K(<(= (K'=IH <(KHHB( 'CKCI(C <BK(C'C =(KIHHH

=C(

*

BC (K(BCF (K(BIF (K'HFH <=K'IFH 'HKBCB' B'K*H'( ='K(H*<

=H(

*

*C (K(FHF (K(F<( (K*BIB <'K*H(F *(KCC=' BIKB'C< ='KB*(H

'B='
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!

续表
<

#

*(

*

=CH (K(=FB (K((I< (K((F* 'K=F=( 'KB=(C =K<IC' (K<FF=

B(

*

=<H (K(B*B (K('*F (K('<* <K=BII *K*''F 'K*IBF =K=C<=

F(

*

='H (K='FB (K(B** (K(B'* CK'(H( <K(H=F *K*'BH 'K(*=*

I(

*

=(H (K'=BB (K(IH* (K=('F HK*B(C BK**C' <K<''( 'KI(F<

==(

*

HH (K**I= (K=CF( (K=FFH =(K<=C( CK=F<* BK<(CC *KH*='

=*(

*

CH (K<IBH (K'C(' (K'IB* ='K<(<( CKHHFI CK<==H <KFHB(

=B(

*

<H (KF(C= (K<(C* (K<*I* =<K*BF' FKCI<B FK*C*= BKFFIF

=F(

*

'H (KI='( (KC=CH (KC<*( =CK*''H HKBCBB HK*<C< CKH'I=

! !

由 表
<

中 可 看 出!

!P)%,7#0097

#

%,7#0097

#

T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

和
#00972/

G

随着训练样本数目的增加运

行时间均逐步增加!且不论训练集样本的大小!

#$

的运行时

间最长!

!P)%,7#0097

#

%,7#0097

和
#00972/

G

的运行时间次

之!

T;+

#

LM+

和
L̀ T;+

的运行时间最短"分析认为由

于
#$

神经网络采用多次循环迭代求解网络的最优参数实现

网络的训练!因此延长了其运行时间0由于集成学习需要训

练多个弱分类器实现最终网络的训练!所以造成
!P)%,7)

#0097

#

%,7#0097

和
#00972/

G

的运行时间比
T;+

#

LM+

和

L̀ T;+

的运行时间长"此外!由于
T;+

和
L̀ T;+

为只

含有一个隐含层的网络且无需多次迭代寻优!故而缩短了网

络的运行时间"

&

*

'模型稳定性

为了保证药品鉴别模型具有较强的应用稳定性!采用预

测标准偏差&

97,/E,-EE3X2,720/

!

L?N

'对
!P)%,7#0097

#

%,7)

#0097

#

T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

和
#00972/

G

的稳定性进行

评估"各模型在
&

#

#

两组不同规模训练集上的
L?N

如图
B

所示"

!!

由图
B

&

,

!

Q

'中可看出!与
T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

相

比!在
&

#

#

两组不同规模训练集上无论训练集样本数目如

何!

!P)%,7#0097

#

%,7#0097

和
#00972/

G

均表现出了较低的

L?N

且
!P)%,7#0097

最低#

%,7#0097

次之#

#00972/

G

最差"

结果表明集成学习方法有利于提高决策树的稳定性!且在

!P)%,7#0097

#

%,7#0097

和
#00972/

G

这
*

个集成学习算法中

!P)%,7#0097

的稳定性最强#

#00972/

G

的稳定性最差"

#$

比

T;+

#

LM+

和
L̀ T;+

的
L?N

较强!说明
#$

的稳定性较

对比方法较差0与
T;+

相比!

L̀ T;+

在不同规模训练集

上均表现出了较低的
L?N

!说明核函数对于
T;+

的稳定性

会产生影响"

<

!

结
!

论

!!

采用近红外光谱分析技术实现了药品光谱信息的无损采

集0采用多阶段预处理和白化处理消除了药品光谱数据中存

在噪声和基线漂移等0采用随机森林能够准确地筛选出最能

表征样品属性的特征波长并采用筛选的特征送入
%,7#0097

图
T

!

各模型在
(

组'

9

(和
G

组'

@

(不同规模

训练集上的预测标准偏差

)*

+

"T

!

D89;69/66.-*98*1;512.97=<16.:1;6*22./.;85*N.5

69895.85*;

+

/13

4

(

&

9

'

9;6

+

/13

4

G

&

@

'

实现了药品生产厂商的准确鉴别"以不同厂商生产的铝塑和

非铝塑包装形式药品的光谱数据为例!构建了不同规模的训

练集对
!P)%,7#0097

的性能进行评估!并与
%,7#0097

#

T;+

#

LM+

#

#$

#

L̀ T;+

和
#00972/

G

模型进行对比!其中
!P)

%,7#0097

模型的分类精度最高达
=((k

且预测标准偏差趋于

(

"结果表明
!P)%,7#0097

在不同规模训练集上均表现出了

最优的鉴别性能!可用于药品生产厂商的鉴别"

*B='
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