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摘 � 要 � 采用水平衰减全反射傅里叶红外光谱法 (HATR�FT IR )测定罂粟和虞美人的 FT IR, 由于两者为同科

同属中药材, 所含化学成分较为相近, 为了更好地突出罂粟和虞美人在 FT IR上的差异, 并据此进行正确分

类识别, 利用离散平稳小波变换 ( DSWT)分别对罂粟和虞美人的种皮和种仁的 FT IR进行若干尺度的变换,

从中选择 2个最具代表性的尺度作为特征提取的尺度空间。根据罂粟和虞美人的 FT IR分布情况, 确定将

DSWT域内 2个尺度的 FT IR分别划分为 2个特征区域并以每个区域内的光谱能量作为特征参数。从而构造

一个包含 8个特征参数的特征向量, 将这个特征向量输入到径向基函数神经网络 ( RBFNN)进行训练, 从而

达到正确识别罂粟和虞美人的目的。实验中共取罂粟和虞美人的 FT IR数据 128对, 其中训练样本 78对, 测

试样本 50对。实验结果表明利用文章的方法对罂粟和虞美人的正确识别率分别为 99� 8%和 99� 9% , 从而验

证了方法的有效性。
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引 � 言

� � 鸦片为严重的成瘾性毒品, 由罂粟科植物罂粟 P apaver

som niferum L� 果实中的液汁凝固而成。而虞美人为优良观赏
花品种, 与罂粟为同科同属植物, 花、果实等植物形态非常

相似, 有人曾将虞美人误作罂粟而报案, 引起误会。由于植

物果实含有较高的脂肪油, 采用传统的药典鉴别方法如性状

鉴别、显微鉴别和理化鉴别, 以及现代仪器薄层色谱等均得

不到理想的效果。而傅里叶变换红外光谱 ( FT IR )由于具有

指纹特征分析、谱图整体分析、宏观推断分析等特点, 适合

于分析复杂化学物质组成的稳定性, 故成为当今植物质量评

价研究领域的前沿课题, 引起光谱学界的高度重视 [ 1]。近年

来, 小波变换已经逐步应用于化学及其相关领域 [ 2�10]。本文

基于我们先前的研究工作 [ 11�13] , 利用傅里叶变换红外光谱

仪, 借助水平衰减全反射 ( HATR )直接、快速、准确地测定

了罂粟和虞美人种子的不同部位的红外光谱, 采用 Dau�

bech ies小波做小波母函数, 对罂粟和虞美人种仁及外表皮的

红外光谱进行若干尺度的一维离散平稳小波变换, 在各个尺

度下观察罂粟和虞美人种仁及外表皮的红外光谱的差异程

度, 从中选择 2个差异程度最为明显的尺度来提取罂粟和虞

美人的特征, 然后输入到径向基函数神经网络进行训练和识

别。

1� 理论部分

1�1� 离散平稳小波变换

与经典的离散正交小波变换相比, 离散平稳小波变换的

主要特点是冗余性和平移不变性, 能对连续小波变换给出一

个更为近似的估计。从矩阵的观点来看, 离散平稳小波变换

可视为矩阵乘法。离散平稳小波变换由于其具有冗余性, 因

而其逆变换有多种形式, 本文采用 Guo等给出的逆变换形

式 [ 14]。

1�2� RBF人工神经网络

对于本文的二分类识别问题, 把提取的 8个特征参数作

为径向基函数 ( rad ial basis func tion, RBF)神经网络的输入矢

量 [ 15], 因而网络的输入层需 8个神经元; 要求网络能识别出

2类不同的目标: 罂粟和虞美人, 因此建立的 RBF网络具有

8维输入和 2个输出, RBF网络结构如图 1所示。隐层结点

选取基函数作为转移函数, 一般采用高斯函数

� ( x, �) = exp[ - ( s- Ch ) 2 /�2 ] ( 1)

式中: C
h
表示基函数的中心, �表示宽度。结点计算输入向量



与中心的欧式距离, 然后通过转移函数进行变换。第三层为

输出层, 第 j个输出结点的输出为

y j = � W ij� i ( s - C h , �) ( 2)

式中 h: 1, 2, !, H;  ∀  表示欧式范数。

Fig�1� S tructure of RBF neural network

2� 仪器与样品

2� 1� 实验仪器和实验样品

实验仪器: 美国 N ico let公司生产的 NEXUS 670型傅里

叶变换红外光谱仪, DTGS 检测器, OMN IC E� S�P� 5� 1智

能操作软件 , HATR附件 , 光谱范围 4 000~ 650 cm - 1 , 分

辨率 4 cm- 1, 扫描累加次数 32次。

� � 实验样品: 罂粟种子为罂粟科植物罂粟 Papaver som nife�

rum L�的干燥成熟果实, 虞美人种子为罂粟科植物虞美人

P apaver rhoeas的干燥成熟果实。所有材料均由浙江省金华市

药检所中药科提供, 并经浙江师范大学植物学教研室鉴定。

2�2� 光谱测定和数据分析

光谱测定: 在采集数据前, 根据仪器测试要求把 HATR

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

分别切取样品种仁及外表皮部置于 HATR金刚石与压力校正

装置之间, 按照所给定的测试条件直接测定样品的 FT IR。为

了降低测定误差, 图谱采用自动校正法进行基线校正。

数据分析: 通过测定, 得到样品种仁及外表皮的 FT IR。

根据吸收峰的吸光度值特点, 利用自编程序读取不同波数段

上的吸光度; 采用 ma tlab软件进行小波变换分析, 提取平稳

小波域罂粟和虞美人的种仁及外表皮的红外光谱的特征。

3� 结果与分析

3�1� FTIR分析

图 2为罂粟与虞美人的种皮和种仁的 FT IR图谱。从图 2

中可以看出, 它们的图形主要差别在 2 900~ 3 000 cm- 1之间

的范围内。

F ig� 2� FTIR spectra of coat and kerne l of Papaver somniferum L� ( top) and Papaver rhoeas ( bottom )

( a) : C oat ofP apaver som nif erum L�; ( b) : CoatP apaver rhoeas;

( c) : K ernel ofP apaver som nif erum L�; ( d) : K ernelP apaver rh oeas

� � 罂粟在 2 928 cm- 1处有一个吸收峰, 而虞美人在此处是

个双重峰, 分别为 2 971和 2 922 cm- 1。由于罂粟和虞美人

为同科同属植物, 所含化学成分尽管有差异, 但主要化学成

分基本相同, 故在 FT IR上吸收峰比较相近, 区别不是很明

显。但是仅仅依靠图 2直接判断二者的区别并不明显, 因而

有必要寻求一种更为有效直观的技术以鉴别罂粟和虞美人。

3� 2� 主成分分析

对 FT IR谱图中的数据进行主成分分析, 通过主成分分

数矩阵 C、特征值  和方差矩阵 S, 可得到主成分荷重矩阵

CL, 主成分荷重反映了主成分和原始 FT IR变量之间的相关
F ig� 3� PCA case scores by FTIR ofPapaver somn if erum L�

and Papaver rhoeas samp les
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性。选取分析结果中的 PCA case sco res数据作二维图, 结果

如图 3所示。从主成分分析图也可以看出信息负荷量的分

布, 信息负荷量比较大的区域出现在 2 000~ 800 cm- 1, 由于

此区域包括指纹区范围, 所表现的分子结构信息较为丰富,

而在高波数吸收区域主要是羟基及氨基的伸缩振动吸收, 特

征性不明显。故本文在 2 000~ 800 cm - 1区域进行小波特征

提取并进行人工神经网络分析。

3� 3� FTIR的离散平稳小波特征提取

在小波多尺度分解过程中, 根据 FT IR信号的特性并比

较不同尺度下信号分解的效果来确定合适的小波基函数及小

波尺度。其标准是突出原始光谱中的若干个特征峰, 并选取

平滑性好的小波基。这里我们选择 Daubech ies小波作为 #分
析小波∃。在本文中对罂粟和虞美人的傅里叶红外光谱分别

进行 DSWT, 分解的层数为 5。我们选择其中二层 ( 4和 5)提

取其特征。图 4和图 5中的第一行表示 2 000~ 800 cm- 1区域

内的罂粟 (左 )和虞美人 (右 )的种皮和种仁的傅里叶红外光

谱曲线, 第 2~ 6行分别表示平稳小波域的罂粟和虞美人的

种皮和种仁在 5个尺度下的小波系数。
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� � 由图 5可见, 当 DSWT的分解尺度比较小的时候, 细节

信号对光谱变化比较敏感, 对原始光谱中各个特征峰反应过

于强烈, 反而不利于特征提取。为此取第 4和 5这 2个尺度

的 DSWT细节信号作为特征变量提取空间。特征变量定义为

DSWT内种仁和种皮的第 4和 5等 4个尺度下光谱的能量。

图 6表示特征区间的划分示意图, 由图 6可知, 我们将 2 000

~ 800 cm- 1区域划分二个特征区域: 1 800~ 1 300 cm- 1和 1

200~ 900 cm- 1。这样特征向量由小波域的种皮和种仁的第 4

和 5等 4个尺度下的 8个特征区间构成, 特征值分别为这 8

个特征区间的光谱能量。

Fig�6� D ivision of feature region in the CWT doma in

3� 4� 分类结果

为验证本文方法的有效性, 在试验中取 128对罂粟和虞

美人的傅里叶红外光谱进行实验, 其中包括罂粟和虞美人的

种皮和种仁样本各 64对。利用 78对数据 (罂粟和虞美人的

种皮和种仁样本各 39对 )利用神经网络进行训练, 剩余其余

50对数据 (罂粟和虞美人的种皮和种仁样本各 25对 )用于测

试。结果表明: 利用 RBF神经网络对罂粟和虞美人的训练样

本的正确识别率均为 100% , 而对测试样本的正确识别率分

别为 99�8%和 99� 9%。可见利用 RBF神经网络结合离散平

稳小波特征可以对罂粟和虞美人进行高精度的正确分类识

别。

4� 结 � 论

� � 应用离散平稳小波对所得样品 FT IR进行特征提取后,

采用 RBF神经网络进行罂粟和虞美人的分类具有较高的识

别率。与传统的 PCA方法相比, 利用 DSWT提取罂粟和虞美

人的特征有如下优点: 利用 PCA提取傅里叶红外光谱特征

时必须要求样本数大于信号的维数, 因而为了满足这个条

件, 需要再采样已达到降维的目的。而利用 DSWT提取傅里

叶红外光谱特征时对样本数没有限制。利用 PCA提取特征

时是通过所有样本的统计特性来实现的, 这就要求新样本应

该与原来的样本集应该有类似的性质。而利用 DSWT提取特

征时是直接在小波域内划分特征区间, 所有的特征向量都直

接被提取出来。这样利用 DSWT提取特征就对新样本具有很

强的自适应性。对于同样的测试数据, 分别利用 PCA 和

DSWT法抽取信号特征时, 二者有相似的收敛性, 但是利用

DSWT方法时的正确识别率明显优于 PCA法。
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Identification ofPapaver Somniferum L. andPapaver Rhoeas UsingDSWT�
FTIR�RBFNN

ZHANG Chang�jiang1, CHENG Cun�gu i2

1. C ollege o fM athem atics, Phys ics and Inform a tion Eng ineering, Zhe jiang Norm a lUn iversity, Jinhua� 321004, Ch ina

2. C ollege o f Chem istry and L ife Sc ience, Zhe jiang Norm a lUn iversity, Jinhua� 321004, Ch ina

Abstrac t� Infrared spec tra o fPapaver som niferum L. and Papaver rhoeas w ere obta ined d irectly, qu ickly and accurately by Fourier

transform infrared spectroscopy ( FT IR ) w ith OMNI samp ler. D iscrete stationary w avelet transfo rm w as used to ex trude local reg ion o f in�
frared spectra o fPapaver som niferum L. and Papaver rhoeas. The difference o f infrared spectra betw een Papaver som niferum L. and Pa�

paver rhoeas w as ex truded. Accura te identification rate is improved g rea tly. One dim ensiona l discrete stationary w ave let transform was

im plem ented to the infrared spectra ofPapaver som niferum L. and Papaver rhoeas. The d iffe rence betw een P apaver som niferum L. and

Papaver rhoeas w as observ ed at all scales in wave le t dom ain. Two sca les, at wh ich the d ifference between Papaver somn iferum L. and

Papaver rhoeas is them ost obv ious, w ere selected to ex tract the features ofP apaver somnif erum L. andP apaver rhoeas. A fea ture vector

inc luding e ight feature pa rame tersw as constructed. The feature vectorw as input to RBFNN fo r tra in ing in order to accurate ly identifyPa�
paver som niferum L. and Papaver rhoeas. In exper im ent, the authors used one hundred and tw enty�e ight couples of da ta o fPapaver som�
n iferum L. and P apaver rhoeas ( inc luding seventy�e ight couples o f train ing sam ples and fifty couples of testing samp les). The exper i�

m enta l results show tha t it is e ffective to apply discrete stationary w avelet transfo rm on the basis of FT IR to iden tify thePapaver som nife�
rum L. andP apaver rhoeas. The accura te identification rate o fPapaver somnif erum L. andP apaver rhoeas is 99�8% and 99� 9% respec�

tive ly.

K eywords� Four ier transfo rm infrared spectroscopy; Stationary w avelet transform; Rad ius basis function neural network;

Papaver som niferum L. ; Papaver rhoeas
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