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基于 FTIR�SVM的西洋参与籽播参的分类研究
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摘 � 要 � 支持向量机( SVM )是根据统计理论提出的一种新的学习算法。文章以 40 个西洋参样品为实验材

料, 通过 FT IR�SVM 建立了西洋参样品与籽播参识别的模型。对学习训练集中的 30 个样品模型识别率为

100% , 对 10 个预测样品的识别准确率为 90%。研究结果表明, FT IR�SVM 可以用于中药西洋参与籽播参

的区别。
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引 � 言

� � 西洋参为五加科植物西洋参 Panax quinquef olium L�
的干燥根, 其功能主治为� 补气养阴, 清热生津。用于气虚阴

亏, 内热, 咳喘痰血, 虚热烦倦, 消渴和口燥咽干 。人参为

五加科植物人参 Panax ginseng C� A� Mey� 的干燥根, 为籽

播参。籽播参为人参种子播种到参床上, 不移栽, 4 年后挖

起, 按西洋参的低温烘干法干燥而得。两者功能主治差别很

大, 人参功能主治为� 大补元气, 复脉固脱, 补脾益肺, 生津

和安神。用于体虚欲脱, 肢冷脉微, 脾虚食少, 肺虚喘咳, 津

伤口渴, 内热消渴, 久病虚羸, 惊悸失眠, 阳痿宫冷, 心力衰

竭和心原性休克 。籽播参是市场上新出现的西洋参冒充品。

因为籽播参实为人参的不同种植和加工方法的生晒参, 现在

籽播参不经过苗移, 断面坚实无裂隙, 故很难判断。由于两

者一般均为饮片, 其外观极其相像, 采用常规的药典法比较

难鉴别[1]。借助现代科学中的各种手段鉴别成分复杂的中药

质量, 对中药实现现代化、国际化具有十分重要的意义[2]。

而针对中药材的 FT IR鉴定也已有不少报道[ 3�6]。

支持向量机( suppor t vecto r machine, SVM)是近几年产

生的机器学习算法[7] , 支持向量机的核心思想就是把数据非

线性映射到高维特征空间, 在高维特征空间中构造具有低

VC 维的最优分类超平面, 使分类风险上界最小。本文在直

接测定样品的 FT IR基础上, 首次利用支持向量机( SVM )的

多级分类器对植物中药材西洋参与籽播参进行了分类, 旨在

提出一个性能优于其他的分类方法, 从而提高西洋参与籽播

参的分类结果。

1 � 支持向量机的分类机理

� � 人工神经网络等方法多是以经验风险最小化原则为前
提, 该类方法只有在样本数趋向于无穷大时其性能才有理论

上的保证。SVM 方法的最大特点是包含了 Vapnik 结构风险

最小化原则, 它不仅要求最优分类面将各类无错误的分开,

而且要使类间间隔最大, 从而保证真实风险最小。SVM 方法

最初是从线性可分情况下提出来的。由于实际中存在线性不

可分的情况, 因此 SVM 方法可扩展到求解非线性分类的问

题。基本思想是: 设包含 n个样本的训练集( x i , y i ) ! Rd ∀
{ # 1} , 通过非线性映射g : = ( g1 , g2 , ∃) 将输入向量 x i 变

换到一个高维特征空间 � 的向量 g ( x i ) , 然后在这个新空间

求取最优分类面, 这种非线性映射是通过定义适当的内积函

数实现的。构建在特征空间 � 的最优超平面可以表达为

H ( x ) = %
n

i= 1

�iy i < g( x ) , g( x i ) > + �0 ( 1)

特征空间 � 是H ilber t空间。在该空间的变换中, 不必明确知

道 g(x ) 是什么, 它只涉及核函数的内积运算

K (x , x i ) = < g( x ) , g( x i ) > ( 2)

通过适当选取满足 Mercer 条件的核函数 K , 就可设法将输

入空间中线性不可分的样本在高维特征空间中线性分开或接

近线性分开。( 1) 式可改写为

H( x ) = %
n

i= 1

�iy iK ( x , x i ) + �0 ( 3)

系数 �i 可由求解下列优化问题得到
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其约束为

%
n

i= 1

�i y i = 0 (5)

0 & �i & C � � i = 1, ∃, n (6)

如果训练向量 x i 对应�i > 0, 那么它就是支持向量, �0 由支

持向量( x s , y s ) 确定

�0 = y s - %
n

i= 1

�iy iK (x i , x s ) (7)

( 6)式中 C 为正实数 , 考虑可能存在一些样本不能正确被分

类而引入的松驰变量控制参数, 它起控制错分样本的惩罚程

度[8]。

实现 SVM 的结构如图 1 所示。

Fig� 1� The structure of SVM

2 � 实验材料与方法

2� 1 � 仪器和参数设置
美国 Nicolet公司生产的 NEXUS 670 型傅里叶变换红

外光谱仪, DTGS 检测器, OMNIC E� S� P� 5� 1 智能操作软
件, H ATR, 光谱范围 4 000~ 650 cm- 1, 分辨率 4 cm- 1 , 扫

描累加次数 128 次。

2� 2 � 材料

西洋参为五加科植物西洋参 P anax quinquef olium L�
的干燥根; 籽播参为五加科植物人参 Panax ginseng

C� A� Mey� 的干燥根。所有样品均由国药集团杭州新亚有限
公司提供, 并经过浙江省药品检验所及浙江师范大学植物教

研室鉴定。

2� 3 � 测定方法
在采集数据前, 根据仪器测试要求把 HAT R 附件水平

放置在傅里叶变换红外光谱仪的样品仓中, 采用单面刀分别

切取样品不同部位分置于傅里叶变换红外光谱仪的HAT R的

金刚石与校正压力装置之间, 按照所给定的测试条件直接测

定样品的 HAT R�FT IR。

2� 4 � 数据处理
采用 Matlab6� 1 软件, 进行样本的回归估计, 把西洋参

作为正品样本, 样本数训练选取 30 个, 试验样本数选择 10

个, 其所选特征吸收峰的 A 值作为特征信息进行 SVM 的学

习。由于特殊核函数的要求, 分类器的输入样本需要规范

化, 即使核函数无此要求, 规范化在大多数情况下也是有好

处的, 它可以改善优化问题求解中 H essian 矩阵的条件数,

从而保证训练方法具有更为一致的收敛性。

3 � 结果与分析

3� 1 � 样品木质部及外表皮部的 FTIR及取值标准

图 2 和图 3 分别为典型的西洋参与籽播参木质部及外表

皮部的 FT IR。

Fig� 2 � FTIR spectra of the xylem of a Panax quinquefolium

L� ;b Panax ginseng C� A� Mey�

Fig� 3 � FTIR spectra of the primary cuticula of (a) Panax

quinquefolium L� ; (b) Panax ginseng C� A�Mey�

� � 从上面 2 张谱图中可以比较发现, 西洋参的木质部及外

表皮部与籽播参均有明显的差异, 但从差异的大小来看, 还

是以外表皮的差异更为明显。故本文采用外表皮部进行区别

鉴定。

从西洋参外表皮部与籽播参的典型红外光谱图中可看

出, 除了 C ∋ H 键的伸缩振动外, 在 1 800~ 700 cm- 1范围

内, 其峰位置和峰强度均有较明显的差异, 这一差异为西洋

参的识别奠定了一定的数学基础, 因此本文在此区间, 由以

下标准取值。

( 1)纵坐标进行 T%变换后再经过二阶导数转换来确定

吸收峰位;

( 2)以每隔 8 cm- 1为取值标准;

( 3)二者有差异的特征吸收及所对应的红外吸光度值

A i。

按照此取值标准共选取 30 个数据点, 这 30 个吸光度值

分别可反映出二者的特征吸收的区别, 作为 SVM 学习的输
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入值。

3� 2 � 核函数的选择及分类结果

支持向量机采用核函数来将非线性分类问题转化为高维

空间中的线性问题, 而其常用的核函数有 3 种: 多项式函数、

径向基函数和 Sigmoid 函数, 本文分别采用这 3 种核函数对

训练样本进行学习分类。同时为了进行比较, 也采用了线性

可分的支持向量机函数。4 种不同函数的分类识别结果见

表 1。

Table 1 � The results of SVMs using diff erent kernel( %)

样本
核函数

线性 多项式 径向基函数 S函数

T rain 100 100 96� 7 56� 7

Test 70� 0 90� 0 80� 0 60� 0

� � 从表 1 可以看出, 除了 Sigmoid 核函数的识别结果较差

外, 其他 3 种核函数的识别结果都较高。其中多项式核函数

和径向基函数的识别准确率最高, 而线性函数的识别结果相

对较差, 这说明对于 FT IR鉴定问题来说, 其本质还是非线

性的分类问题。2 种非线性的核函数识别结果基本一致, 这

也与 Vapnik 和 Scho lkopf 等所得的结果一致, 即非线性的

SVM 会表现出大致相同的性能[ 9, 10]。Sigmo id 核函数的结果

却出现异常结果, 甚至比线性 SVM 的识别结果都差 , 这可

能是原始问题中的数据的分布导致了 Sigmo id 核矩阵的非正

常, 从而引起二次优化问题解的偏差。

在 FT IR 基础上进行 SVM 对西洋参与籽播参的外表皮

进行分类, 结果与植物分类学相一致, 表明了 FT IR�SVM 方

法具有较好的分类结果。

4 � 结 � 论

� � FT IR 直接测定法具有方便、快速的特点, 采用支持向

量机进行西洋参与籽播参的 FT IR 分类具有较高的识别率。

在采用 SVM 进行训练及检验时, 采用非线性的分类器如多

项式函数或径向基函数等核函数具有较高的准确率, 线性的

分类器结果稍差, 而 Sigmoid 核函数由于其具有不稳定性,

导致分类结果较不理想。
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Classification of Panax Quinquef ol ium L. and Panax Ginseng C. A.

Mey. Based on FTIR Analysis with SVM

LI Dan�ting 1 , CH ENG Cun�gui1* , DU Zheng�x iong2 , HE You�qiu2 , KONG L i�chun1

1. Co llege of Chemistr y and L ife Science, Zhejiang No rmal University, Jinhua � 321004, China

2. Schoo l o f Chemistr y and Chemical Engineer ing, Sout hw est University, Chongqing � 400715, China

Abstract� T he suppor t v ecto r machine ( SVM ) is a new learning technique based on the statistical learning theor y. In the pr esent

paper, for ty P anax quinquef olium L . samples w ere used as experimental mat erials. T he classification models wer e established

using Four ier transform inf rared spectra( FT IR)�SVM training met hod w ith t he intention of identifying w hether the Panax quin�

quef ol ium L . samples ar e genuine o r they ar e just Panax gins eng C. A. Mey. samples. The thirty samples in training set wer e i�
dent ified by the classifying models w ith an accurate rat e o f 100% , while the ten estimate samples had an accurat e rate of 90% .

The research result show s the feasibility o f establishing the models w ith FT IR�SVM method to ident ify Panax quinquef olium L.

samples and P anax ginseng C. A . M ey.

Keywords� Four ier transform inf rared spectr a; Suppor t vector machines; P anax quinquef olium L . samples; Panax g inseng C.

A. Mey. ; Classif ication
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∗光谱学与光谱分析+ 对来稿英文摘要的要求

� � 来稿英文摘要不符合下列要求者, 本刊要求作者重写, 这可能要推迟论文发表的时间。

1� 请用符合语法的英文, 要求言简意明、确切地论述文章的主要内容, 英文摘要应与中文摘要一致,

且不加评论和补充解释。

2� 应拥有与论文同等量的主要信息, 包括四个要素, 即研究目的、方法、结果、结论。其中后两个要

素最重要。有时一个句子即可包含前两个要素, 例如 �用某种改进的 ICP�AES测量了鱼池水样的痕量铅 。
但有些情况下, 英文摘要可包括研究工作的主要对象和范围, 以及具有情报价值的其他重要信息。在结果

部分最好有定量数据, 如检测限、相对标准偏差等; 结论部分最好指出方法或结果的优点和意义。

3� 句型力求简单, 尽量采用被动式, 通常应有 10个左右意义完整、语句顺畅的句子。英语词数以 150

至 200个为宜, 不能太短; 也不要太长。用计算机单面隔行打印。

4� 摘要不应有引言中出现的内容, 换言之, 摘要中必须写进的内容应尽量避免在引言中出现。摘要也

不要对论文内容作解释和评论, 不得简单重复题名中已有的信息; 不用非公知公用的符号和术语; 不用引

文, 除非该论文证实或否定了他人已发表的论文。缩略语、略称、代号, 除相邻专业的读者也能清楚地理

解外, 在首次出现时必须加以说明, 例如用括号写出全称。
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