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摘 　要 　以小儿抽风散不同缺味复方的近红外图谱作为聚类分析的对象 , 在建立混合成分模型的基础上 ,

采用 SIMCA 聚类分析法对小儿抽风散不同缺味复方进行了快速的分类研究。实验中 , 在保证其他配伍组分

完整的基础上 , 分别设缺少蜈蚣、全蝎、僵蚕、土鳖虫和蝉蜕的 5 个阴性样品。结果表明 : 尽管各样品的近

红外谱图很相似 , 难以直接区别 , 但采用近红外光谱和聚类分析相结合的方法可以鉴定小儿抽风散的不同

缺味复方。各样品之间光谱聚类的结果较理想 , 盲样检测的正确率可达 90 %以上。此外 , 如果能够获得足够

多的样本 , 增加训练集样本数和采样的代表性 , 加强操作的标准程度 , 该法的准确率将会大大提高。因此 ,

近红外光谱与聚类分析法相结合可以快速、无损识别中药复方。
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引 　言

　　动物类中药品种繁多 , 来源复杂 , 难以鉴别。特别是全

蝎、蜈蚣等贵重药材 , 疗效好 , 价格高 , 市场上以假乱真现

象时有发生 , 严重影响了临床用药的疗效与安全 , 所以有必

要寻找一种快速、准确鉴别动物类中药真伪的方法 , 为临床

合理用药和动物类中药的鉴别研究提供科学依据。

中药是一个复杂的混合物体系 , 所含各化合物吸收强度

的叠加具有难以解析的复杂性 , 造成谱图有较大的相似性。

但事实上不同种的中药材及不同配伍组分的中药复方 , 只要

各化学成分的含量不同 , 红外的谱图就会有差异 , 借助药材

指纹谱图的差异 , 建立相关的模式识别法 , 实现谱图的辨认

是可行的 , 已有文献报道 [1211 ] 。在此基础上采用该技术尝试

中药复方缺味药的智能识别。小儿抽风散是由蜈蚣、全蝎、

蝉蜕、僵蚕、半夏、天南星、厚朴、橘红、枳壳、甘草、朱砂、

土鳖虫、钩藤、薄荷十四味药组成的中药复方 , 含五种动物

药。本文运用模式识别中的聚类分析法对不同缺味药的小儿

抽风散进行了快速识别 , 达到了预期判别的结果。

1 　实验部分

111 　仪器设备与附件

近红外光谱仪 (N IR) 为美国 Perkin Elmer 公司的 Spec2
t rum One , IN GAAS 检测器 , 分辨率 16 cm - 1 , 测量范围 :

4 000～10 000 cm - 1 , 扫描信号累加 16 次。

112 　样品来源与检测

蜈蚣 ( Scolopendra ) 、全蝎 ( Scorpio ) 、僵蚕 ( Bombyx

Batryticatus) 、土鳖虫 ( Eupolyphaga seu Steleophaga) 、蝉蜕

( Periost racum Cryptotympanae) 5 个组分购于北京同仁堂 ,

由北京中医药大学中药学院的张贵君教授鉴定。按照符合散

剂的技术要求 , 分别将药材研成粉末 , 然后按组方的不同配

比进行组方 , 具体配伍组分如表 1 所示。分别取样品各 2 g ,

置测量杯中 , 进行扫描 , 并做重现性测定 , 共得到 200 张红

外谱图。

Table 1 　Alignments of different compound recipes

蜈蚣 全蝎 僵蚕 土鳖虫 蝉蜕

FU FAN G1 - + + + +

FU FAN G2 + - + + +

FU FAN G3 + + - + +

FU FAN G4 + + + - +

FU FAN G5 + + + + -

注 : 各缺味复方中均含有半夏、天南星、厚朴、橘红、枳壳、甘草、朱

砂、钩藤、薄荷 ;“+ ”为含有该药 ,“ - ”为不含该药

113 　数据处理

红外光谱聚类分析采用 Perkin Elmer 公司的 Quant + 和
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SIMCA 应用软件 [12 ] 。

2 　结果与讨论

211 　缺味复方的近红外谱图

各缺味复方的近红外谱图如图 1 所示 , 各谱图相似度较

高 , 难以从表观上进行指纹特征提取 , 故采用模式识别技术

进行智能识别。

212 　缺味复方聚类分析模型的建立

选 SIMCA ( Soft independent modeling of class analogy)

聚类分析方法 , 从 200 个缺味复方谱图中随机抽取 160 个组

成训练集 , 利用 Perkin Elmer 公司的 Quant + 软件 , 对其训练

集样本进行训练。选用波数范围在 7 500～4 000 cm - 1的指纹

特征较强的区域 , 建立聚类模型。

213 　缺味复方聚类模型的评价指标

21311 　类间距

在选用 SIMCA 进行聚类分析中 , 一般采用聚类中心之

间的距离 (类间距)评价聚类的效果 , 而聚类结果好坏的关键

是合适特征的选取。得到类间距的数值后 , 数值越大表明类

与类之间差异越明显。本实验中 5 个缺味复方模型的类间距

如表 2 所示。

Fig11 　FTIR spectra of different compound recipes

1 : t he compound recipe wit hout Scolopendra ;

2 : t he compound recipe wit hout Scorpio ;

3 : t he compound recipe wit hout Bombyx Bat ryticatus ;

4 : t he compound recipe wit hout Eupolyphaga seu Steleophaga ;

5 : t he compound recipe wit hout Periost racum Cryptotympanae

　

Table 2 　Inter class distances of different compound recipes

FU FAN G1 FU FAN G2 FU FAN G3 FU FAN G4 FU FAN G5

FU FAN G1 - 37184 9166 34191 4416

FU FAN G2 - - 761 59 1371 71 180

FU FAN G3 - - - 43155 40119

FU FAN G4 - - - - 6518

21312 　识别率与拒绝率

识别率与拒绝率是反映类模型之间聚类可信度。所谓识

别率就是考察某类供试品有多少落在该类模型的区域内 , 而

拒绝率是考察某类供试品模型对于其他不属于该类的未知供

Table 3 　Recognition rate and rejection rate

of different compound recipes

Recognition rate/ % Rejection rate/ %

FU FAN G 1 98 (39/ 40) 100 (160/ 160)

FU FAN G 2 93 (37/ 40) 100 (160/ 160)

FU FAN G 3 95 (38/ 40) 100 (160/ 160)

FU FAN G 4 100 (40/ 40) 100 (160/ 160)

FU FAN G 5 100 (40/ 40) 100 (160/ 160)

Fig12 　Histogram of recognition rate and rejection rate

of different compound recipes

试品的拒绝程度 , 即是否落在该类模型的区域外。当 2 个值

都为 100 %时 , 表明供试品之间没有重叠 , 可以较好的将其

聚类分开。表 3 为 5 个缺味复方的识别率与拒绝率。为了直

观地表述 , 可以将表 3 转换为识别率和拒绝率的柱形图 , 如

图 2 所示。

214 　聚类分析结果图示

图 3 所示为 5 个缺味复方的聚类模型图。从模型图上

看 , 5 个缺味复方之间没有重叠 , 互不干扰 , 聚类结果比较

理想。

Fig13 　Classif ication results of different

compound recipes

1 : t he compound recipe wit hout Scolopendra ;

2 : t he compound recipe wit hout Scorpio ;

3 : t he compound recipe wit hout Bombyx Bat ryticatus ;

4 : t he compound recipe wit hout Eupolyphaga seu Steleophaga ;

5 : t he compound recipe wit hout Periost racum Cryptotympanae
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Table 4 　Class identif ication of unknown compound recipe sam2
ple ( Critical Probablility level : 0101)

Residual Model Combined Probability

FU FAN G3 01 802 7 0 01802 7 01 934 3

FU FAN G1 31 556 61 293 71228 0

FU FAN G4 51 794 61 807 81 94 0

FU FAN G2 91 641 71 825 12142 0

FU FAN G5 51 843 121 68 13196 0

Fig14 　Classif ication results of unknown

compound recipe sample

215 　未知样品的预测

最后将重新配制的盲样进行分析 , 所有未知样本均都识

别正确。经计算得出准确率为 90 %。如表 4 所示为某未知供

试品的检测结果 , 同时给出了该未知供试品属于某类复方的

可能性。图 4 所示为一未知供试品的聚类分析结果。图中横

坐标为建模残差 , 纵坐标为光谱残差 , 图中弧线表示未知供

试品落在该区域内 , 而 FU FAN G3 的标准集合也在此区域

内 , 所以可以认定该未知物为缺少僵蚕的复方 , 结果与实际

是一致的。模型经过检验合格后 , 就可以用来对未知物进行

分类。

3 　结 　论

　　总之 , 聚类分析法可以对小儿抽风散不同的缺味复方

(蜈蚣、全蝎、僵蚕、土鳖虫和蝉蜕) 进行快速鉴别。说明所

建的模型基本上是合理的 , 并且有较强的识别能力。对于预

测错误或不准确的样本 , 将谱图放大分析后 , 发现造成的原

因主要是样本在扫描时出现操作上的问题 , 导致谱图不标

准 , 为识别带来困难。为此 , 如果能够获得足够多的样本 ,

增加训练集样本数 , 加强操作的标准程度 , 该法的准确率将

会大大提高。因此 , 近红外光谱与聚类分析法相结合能无损

快速识别中药复方的配伍组分。
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FTIR and Classif ication Study on the Chinese Compound Recipe
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Abstract 　On the basis of building a model of main component s and with the fingerprint inf rared spect rum as the object2
Xiaoerchoufeng powders were rapidly classified and closely studied by using the method of clustering analysis. Because of the ti2
ny difference between the spect ra of different compound recipes , including the compound recipe without scolopendra , the com2
pound recipe without scorpio , the compound recipe without bombyx batryticatus , the compound recipe without eupolyphaga seu

steleophaga and the compound recipe without periost racum cryptotympanae , the outcome of the clustering is ideal. When tested

with the blind samples (which were picked out f rom the chosen samples) the accuracy of clustering reaches up to 90 %. In order

to increase the clustering accuracy , the number of the samples should be increased and also these samples should be more charac2
teristic. On the whole , with the combination of the fingerprint spect rum and the clustering analysis , the compound recipe can be

distinguished rapidly.

Keywords 　FTIR spect roscopy ; Xiaoerchoufeng Powder ; Clustering analysis ; Undamaged determination
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中国化学会第 26 届学术年会 (第一轮通知)

　　中国化学会第 26 届学术年会定于 2008 年 7 月 13～16 日在天津举行。会议由中国化学会主办 ,南开大学承办 ,天津师范

大学、天津理工大学协办。

大会主题 :化学与和谐社会

会议内容包括 :大会特邀报告、分会邀请报告、专题报告与讨论、论文墙报展讲 ,同时设置专题学术论坛。会议期间还将组

织展览展示。欢迎广大科技工作者积极参加 ,踊跃投稿。热烈欢迎相关企业、高校、科研院所利用此次契机 ,扩大影响 ,参与会

展。

本次学术年设置绿色化学、环境化学、化学生物学等 20 个学术分会 ;专题论坛 1 个及新技术新仪器专场展示。其中分析化

学为第 9 分会。

分析化学分会的征文范围

(1) 原子光谱分析方法 ; (2) 分子光谱分析方法 ; (3) 色谱法与分离技术 ; (4) 电分析化学与传感器 ; (5) 环境分析化学 ; (6)

生物分析化学 ; (7) 波谱法 ; (8) 质谱分析 ; (9) 分析仪器与联用技术。

征文联系及收集人 :张 　毅 　　　　　　单 　　位 :南开大学化学系

地 　　址 :天津市卫津路 94 号 邮政编码 :300071

电 　　话 :022 - 23506075 电子信箱 :nkgcms @gmail. com
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