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基于支持向量机的中药太赫兹光谱鉴别

陈艳江 , 刘艳艳 , 赵国忠 , 王卫宁 , 李福利 3

首都师范大学物理系 , 北京　100048

摘　要　文章将支持向量机用于中药材太赫兹光谱识别。利用太赫兹光谱系统测得三组相似中药炙甘草和

生甘草、南柴胡和北柴胡、山豆根和北豆根的太赫兹光谱 , 傅里叶变换后得到它们的吸收系数作为分类鉴别

的特征数据。用线内积函数、多项式内积函数和径向基内积函数分别构建三种不同的支持向量机 , 并建立误

差反传神经网络 (BP神经网络) , 分别用支持向量机和 BP神经网络对中药的特征数据进行鉴别。识别结果

比较表明 , 支持向量机在小样本情况下对中药两分类识别的效果明显超过 BP神经网络。
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引　言

　　太赫兹 ( T Hz , 1 T Hz = 1012 Hz)辐射指的是波长在 3 mm

～30μm之间的电磁波 , 其波段处于微波和红外之间 , 属于

远红外电磁辐射范畴。太赫兹时域光谱 ( T Hz2TDS)技术采用

T Hz脉冲透射样品或在样品上产生反射 , 测量由此产生的电

磁场在时间上的变化 , 通过傅里叶变换获得频域上幅值与位

相的变化 , 进而得到样品信息。T Hz脉冲的典型脉宽在 ps

量级 , 通过电光采样测量技术能够有效抑制背景噪声干扰 ,

信噪比远远高于傅里叶变换红外光谱技术。同时 , T Hz光子

只有毫电子伏特能量而且对于非极性绝缘物质具有很高的穿

透性 , 可以做到对样品的无损检测。因此 , T Hz光谱技术可

以成为傅里叶变换红外光谱技术和 X射线技术的重要补充。

近年来 T Hz技术发展迅速 , 在光谱分析和成像方面有了广

泛应用 [125 ]。

中药有效成分复杂。通常有机分子内化学键的振动吸收

频率主要在普通红外波段 , 中药在普通红外波段的光谱特性

国内已有研究 [6 ,7 ]。但有机分子之间较弱的相互作用 (如氢

键)及大分子的骨架振动 (构型弯曲)、偶极子的旋转和振动

跃迁以及晶体中晶格的低频振动吸收频率对应于 T Hz波段

范围 , 这些振动所反映的分子结构及相关环境信息都与 T Hz

波段的频谱相对应 , 这就为利用太赫兹时域光谱技术鉴别中

药中化合物结构、构型与状态成为可能。在大量的中药 T Hz

光谱实验过程中 , 很多中药在 T Hz频段并没有出现明确的

吸收峰 , 不能用指纹谱的方法进行识别 , 这很可能是中药复

杂化学成分之间相互作用的结果。

如何利用 T Hz频谱鉴别没有特征吸收峰的中药 , 并深

入研究它们的性质 , 需要合适的方法。20世纪 90年代中期

出现了一种新的机器学习方法 , 即支持向量机 ( Support vec2
tor machine) 。它是 Vapnik等在统计学习理论上提出来的。

它遵循结构风险最小的原则 , 能较好地解决神经网络难以解

决的小样本、非线性、高维数和存在局部极小点等实际问

题 [8 ] , 因此很快成为了继神经网络研究之后新的研究热点。

目前 , 支持向量机在食品和药品的检测和鉴定领域取得了很

多应用成果 [9 ]。鉴于此 , 本文将支持向量机与中药的太赫兹

光谱技术相结合 , 对没有特征峰的中药进行鉴别。

1　T Hz光谱实验

　　本实验使用了首都师范大学 T Hz实验室的 T Hz光谱系

统 (图 1)。实验采用反射式产生太赫兹脉冲的装置。所用的

发射极是 < 100 > InAs 晶体 , 探测极是 < 110 > Zn Te 晶体。

使用的激光器是 Spect ra2Physics公司的锁模钛宝石激光器。

激光器平均功率为 0166 W , 脉冲的中心波长为 810 nm , 脉

冲宽度为 100 f s , 激光器重复率为 80 M Hz。激光射出后经分

束器 CBS分为泵浦光与探测光两路。泵浦光通过斩波器

Chopper , 反射镜 M3和 M4 , 透镜 L1 聚焦到 InAs晶体上 ,

从而在晶体内部沿光照方向上形成了一个内建电场 , 飞秒激

光脉冲激发的瞬态载流子在扩散过程中受内建电场的作用向



外辐射太赫兹脉冲。第一组金镜 PM1和 PM2将太赫兹波聚

焦到被测样品上 , 第二组金镜 PM3和 PM4将携带有样品信

息的太赫兹波聚焦到探测器上。探测光经过 M7 , M8 , Si片

反射后也照射到探测晶体上。探测器通过测定两路光强度的

不同确定太赫兹信号的波形。对样品 T Hz脉冲波形进行傅

里叶变换 , 得到其频域谱 , 进而得到样品的吸收系数。公式

为

α=
2
d

ln
4 n(ω)

ρ(ω) [ n(ω) + 1 ]2 (1)

　　其中ω是信号的频率 , d是样品的厚度 , n(ω) 是样品折

射率 ,ρ(ω) 是样品的透射系数。本次实验选择六种中药 , 炙

甘草和生甘草 ( Zhigancao and Shenggancas) 、南柴胡和北柴

胡 (Nanchahu and Beichaihu)、山豆根和北豆根 , 均购于北京

同仁堂药店。六种中药分为三组进行两两鉴别。首先将六种

中药粉碎 , 粉碎后的药材粉末经过 200目的筛子过滤 , 此时

粉末颗粒的直径大小在 5μm左右 ,然后用 3 t 左右的压力压

成厚度在 1～2 mm之间 , 直径约 13 mm , 内部均匀、两表面

互相平行的薄片 , 最后将中药薄片放在太赫兹时域光谱系统

中进行测量。每种中药测量不同位置的 15 组时域信号作为

实验数据。

Fig11　THz2TDS system

2　支持向量机原理[ 10 ,11 ]

　　支持向量机是在统计学习理论和结构风险最小原理基础

上发展起来的一种新的通用学习方法。它根据有限的样本信

息在模型的复杂性 (即对特定训练样本的学习精度)和学习能

力 (即无错误地识别任意样本的能力)之间寻求最佳折衷 , 以

期获得最好的推广能力。

在样本线性可分的情况下 , 将 N个样本的训练集正确分

类的判别函数形式为 : y ( x) = w·x + b, 分类面方程为 : w·

x + b = 0 。不仅能将两类样本正确分开 , 而且要求分类间隔

最大的分类面就是最优分类面。最优分类面上的样本即为支

持向量。最优分类面的判别函数为

f ( x) = sgn{ ( w 3 ·x) + b3 } = sgn{ ∑
n

i = 1

5 3
i y i ( x i ·x) + b3 }

(2)

式中的求和实际上只对支持向量进行。5 3 为最优解 , 可以通

过解下面的凸优化问题得到。在约束条件∑
n

i = 1

5 i y i = 0 , 和 5 i

≥0 , i = 1 , 2 , ⋯, n之下对 5 i 求以下目标函数的最大值

w (5) = ∑
n

i = 1

5 i -
1
2 ∑

n

i , j

5 i 5 j y i y j ( x i ·x j ) (3)

　　b3是分类阈值 , 可以通过两类中任意一对支持向量取中

值求得。

对非线性问题 , 可以通过非线性变换转化为某个高维空

间中的线性问题 , 在高维特征空间中求最优分类面。满足

Mercer条件的核函数 k ( x i , x j ) =Φ( x i ) ·Φ( x j )可以将样本

变换到高维空间。这时的目标函数和相应的分类函数为

w (5) = ∑
n

i = 1

5 i -
1
2 ∑

n

i , j

5 i5 j y i y j k ( x i ·x j ) (4)

f ( x) = sgn{ ∑
n

i = 1

5 3
i y i k ( x i ·x) + b3 } (5)

最常用的核函数有以下三种。

11 线性内积函数 k ( x , y) = x·y (6)

21 多项式内积函数 k ( x , y) = [ ( x·y) + 1 ] d (7)

31 径向基内积函数 k ( x , y) = exp{ - | x - y | 2 /σ2 }

(8)

支持向量机是为了解决二分类问题而提出来的 , 是基于

小样本学习的理论 , 不需要利用样本趋向于无穷大的渐进性

条件 , 因而在小样本情况下 , 能够得到好的效果。本次实验

使用 Matlab中的 Libsvm 2185工具箱 [12 ] , 进行相应的修改

后用于数据处理。

3　实验数据处理及分析

311　特征数据提取

将六种中药的太赫兹时域光谱进行傅里叶变换 , 得到其

频域光谱 , 然后利用 (1)式 , 计算得到样品的吸收系数。在每

种中药的 15个实验数据中 , 随机抽取 1个 ,其太赫兹频域光

谱图和吸收系数曲线如图 2所示。

　　从 3组中药的频域光谱和吸收系数曲线可以看到 , 在

013 T～118 T Hz范围内 , 3组中药都没有明显的吸收峰而且

每组中两种中药的吸收系数曲线都非常相似。实验将中药在

013～118 T Hz范围内的吸收系数数据作为识别的特征数据。

312　将特征数据输入支持向量机进行训练建模

支持向量机的模型和参数选择对其实际应用非常重要。

为了比较全面的了解核函数对分类效果的影响 , 实验采用三

种最常用的核函数 , 并且使用相同的核函数参数。函数形式

为式 (6)～ (8)。两分类支持向量机的参数主要有两个 C和 g。

C是二分类支持向量机的惩罚因子 , 它的作用是在确定的特

征空间中调节学习机器的置信范围和经验风险的比例以调节

其推广能力。C取值太大或太小都会对分类效果产生影响。g

就是式 (8) 中的σ2 , 当σ2 太小时会产生对测试样本不具有任

何泛化能力的严重“过学习”现象。而当σ2太大时则会产生把

所有样本都划分为一类的“欠学习”现象。本次建模设置主要

参数为 : C = 10 , g = 015 。将六种中药的 10组特征数据作

为样本集分别输入用三种核函数构建的支持向量机进行训

练 , 完成三种支持向量机的建模。

313　将特征数据输入神经网络完成建模

三层结构的误差反传神经网络 (BP神经网络)和支持向
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量机有很多相似处。利用 Matlab 7中的神经网络工具箱建立

三层结构的 BP神经网络。设置 BP神经网络的输入层与隐

含层的传递函数为 S型的正切函数 ( Tansig) , 隐层与输出层

的传递函数为纯线性函数 ( Purelin) , BP网络所选的学习方

法为带动量的自适应学习速率梯度下降法 ( Traingdx) , 其动

量因子设为 0195。选择隐含层神经元数目为 8。对于无噪声

训练集合 , 期望的误差为 01001 , 指定训练的最大次数为

2 000次。将训练支持向量机的样本特征数据输入 BP神经网

络进行训练 , 确定 BP神经网络模型。

314　将检测数据输入支持向量机和 BP神经网络进行鉴别

首先将六种中药的另外 5组特征数据分别输入支持向量

机和 BP神经网络进行鉴别 , 得到两种方法的检测正确率和

机器运行时间如表 1 , 然后将 5组特征数据加入 5 %的噪声 ,

分别输入三种支持向量机和 BP神经网络再进行鉴别 , 得到

含噪情况下的检测正确率和机器运行时间如表 2。两个表中

的检测的正确率为 100次检测的平均值 , 时间为 100次运行

的总时间。

　　从表 1可以看出 , 支持向量机的检测正确率均高于 BP

神经网络的检测正确率 , 并且支持向量机的运行时间大多仅

为 BP神经网络运行的 1/ 2。在表 2中 , 支持向量机在检测正

确率和运行时间两个指标上都明显优于 BP神经网络。从两

表中可以看出 , 使用三种不同内积核函数构建的支持向量机

对 3组中药的检测结果不同 , 因此选择不同的核函数对样品

的鉴别效果有一定的影响 , 但从结果可以看到这种影响并不

Fig12　THz frequency spectrum and Characteristic absorption of three groups
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Table 1　Result of classif ication with three SVM and BP neural network analysis

炙甘草和生甘草 南柴胡和北柴胡 山豆根和北豆根

正确率/ % 运行时间/ s 正确率/ % 运行时间/ s 正确率/ % 运行时间/ s

线性内积核函数 SVM 1001 0 01316 9 1001 0 01 317 8 1001 0 01 451 4

多项式内积核函数 SVM 1001 0 01384 1 1001 0 01 289 4 1001 0 01 282 0

径向基内积核函数 SVM 1001 0 01327 1 1001 0 01 542 7 1001 0 01 542 9

三层 BP神经网络 9010 01989 6 1001 0 11 018 5 9010 11 1 243

Table 2　Result of classif ication with three SVM and BP neural network analysis( with noise)
炙甘草和生甘草 南柴胡和北柴胡 山豆根和北豆根

正确率/ % 运行时间/ s 正确率/ % 运行时间/ s 正确率/ % 运行时间/ s

线性内积核函数 SVM 9010 01223 1 1001 0 01 375 7 9718 01 126 1

多项式内积核函数 SVM 9810 01296 2 1001 0 01 562 0 9512 01 377 8

径向基内积核函数 SVM 9010 01335 4 1001 0 01 327 6 9913 01 4 736

三层 BP神经网络 7117 01979 2 9919 11 001 8 8619 11 251 1

大。造成 BP神经网络鉴别效果不佳的原因很多 , 主要有训

练样本少 , 训练时的期望误差较大 , 存在过学习和过拟和现

象等。提高 BP神经网络的训练精度 , 虽然可以提高鉴别效

果 , 但却会大大增加网络的训练时间。相对而言 , 支持向量

机不存在这样的问题。由于样本数目小 , 所以计算次数少 ,

支持向量机可以在短时间内完成建模和检测。在含噪情况下

的数据表明 , 支持向量机有非常强的泛化能力。

4　结　论

　　本文将支持向量机用于炙甘草和生甘草、南柴胡和北柴

胡、山豆根和北豆根的太赫兹光谱分析。对三组样品的鉴别

正确率都达到了 100 %。在含噪 5 %情况下 ,鉴别正确率也在

90 %以上 , 表明支持向量机理论结合 T Hz光谱是实现中药

快速、高效、准确两分类的有效方法 , 该方法也可在其它无

特征吸收峰的小样本、两分类样品的光谱识别研究中推广应

用。支持向量机对于中药多分类的情况还需要进一步的研

究。
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Chinese Traditional Medicine Recognition by Support Vector Machine
( SVM) Terahertz Spectrum

CH EN Yan2jiang , L IU Yan2yan , ZHAO Guo2zhong , WAN G Wei2ning , L I Fu2li 3

Department of Physics , Capital Normal University , Beijing　100048 , China

Abstract　 Identification is very important for the development of Chinese t raditional medicines. In recent years , rapid progress

in ult rafast laser technology provides a steady and available source for terahertz pulses generation , which greatly promotes the

development of T Hz spect roscopy and imaging technique. SVM is a method for recognition of two kinds of samples. Appling

SVM to the identification of Chinese t raditional medicines through T Hz spect rum is a new way. The experiment on three groups

of Chinese t raditional medicines (zhigancao and shengancao , nanchaihu and beichaihu , shandougen and beidougen) was studied.

The T Hz f requency spect rum and absorptivity were obtained and used to const ruct the feature space of Chinese t raditional medi2
cines. Three kinds of SVM were build , which used three kinds of kernel functions. By comparison , a model of BP artificial neu2
ral network was const ructed. The result of using three kinds of SVM and BP artificial neural network to identify the Chinese t ra2
ditional medicines showed that both methods have good prediction ability , but obviously the effect of SVM is better than BP arti2
ficial neural network for small samples. Using SVM in terahertz spect rum is a efficacious way for classification of Chinese t radi2
tional medicines.

Keywords　Terahertz spect rum ; Spect roscopy ; SVM
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