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摘　要　基于近红外光谱分析技术结 合 模 式 判 别 方 法 建 立 了 一 种 人 参 和 西 洋 参 鉴 别 的 新 方 法。收 集 根 状、

根须和粉末状的样品共９０份，在有聚乙烯包装袋的情况下直接采集近红外光谱，去除原始光谱中包装袋的

显著吸收后进行了 ＭＳＣ与一阶导数处理，然后采用移动窗口偏最小二乘法选择了建模光谱区间，分别建立

了ＰＬＳ－ＤＡ，ＰＣＡ－ＤＡ和ＳＶＭ判别模型，并对３种模型作了对比分析，结果表明ＳＶＭ判别效果最优，其对

预测集的正确判别率为１００％。该方法准确、便捷，可实际应用于企业原料药材的质量控制，实现对原料药

材的快速筛查。
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引　言

　　人参和西洋参为常用名贵药材，二者组织结构及化学成

分十分 相 似，肉 眼 很 难 分 辨。由 于 来 源、价 格 等 因 素，以 人

参伪充西洋参的现象 时 有 发 生，而 且 人 参 和 西 洋 参 的 性 味、

功能主治、临床应用互不相同，伪充产 品 甚 至 会 造 成 医 疗 事

故［１］，因此快速有效的鉴别人参和西洋参就显得尤为重要。

目前的鉴别方法有 感 官 鉴 别、显 微 鉴 别、薄 层 层 析、高

效液相色谱、红外光谱、同工酶酶谱及基因指纹等［２－４］。然而

这些方法一方面人为主观性影响比 较 大，结 果 可 靠 性 低，一

方面需要复杂的前处 理，操 作 起 来 繁 琐、费 时 费 力，很 难 满

足实际需要。

近红外光谱（ＮＩＲＳ）分 析 技 术 是２０世 纪９０年 代 以 来 发

展最快、最引人 注 目 的 光 谱 分 析 技 术，它 具 有 快 速、高 效、

制样简单、无污染等 优 点［５］。由 于 其 为 全 谱 信 息，能 同 时 反

映物料的理化指标，符合中医整体观 的 思 想，近 年 来 在 中 药

研究方面应用越来越多。在人参研究方面也有应用，如 Ｗｏｏ
等［６］对高丽参和人参的道地性进行了探讨研究；杨海雷等［７］

对红参药材进行了鉴别，取得较 好 的 效 果；何 淑 华 等［８］成 功

对吉林人参进行了分类。然而他们都对样品进行了粉碎过筛

处理，破坏了样品，应用 起 来 也 有 些 不 便。目 前 关 于 人 参 和

西洋参的近红外鉴别研究还鲜为报道。

本研究收集根状、根须和粉末状的人参和西洋参样品在

有聚乙烯包装袋的情况下直接采集近红外光谱，结合模式判

别的方法，对不同状态的人参和西洋 参 进 行 了 判 别 分 析，以

期建立一种快速无损有效鉴别人参和西洋参的新方法。

１　材料与方法

１．１　实验材料

实验所用的９０个样品由加拿大Ａｆｅｘａ　Ｌｉｆｅ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ　Ｉｎｃ．
公司提供并鉴定，其中加拿大主产区的西洋参样品５４个，中

国主产区的人参样品３６个，样 品 状 态 包 含 根、根 须 和 粉 末，

其具体信息见表１。将样品分为 校 正 集 和 预 测 集，６０个 样 品

（３４个西洋参，２６个 人 参）用 于 建 模，３０个 样 品（２０个 西 洋

参，１０个人参）用于模型预测。

Ｔａｂｌｅ　１　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ　ｏｆ　Ｐａｎａｘ　ｇｉｎｓｅｎｇ　ａｎｄ
Ｐａｎａｘ　ｑｕｉｎｑｕｅｆｏｌｉｕｍｓａｍｐｌｅｓ
西洋参 人参

样品状态 根 根须 粉末 根 根须 粉末

样品个数 ２１　 １６　 １７　 １１　 １０　 １５



１．２　光谱采集

使用ＡＮＴＡＲＩＳ（Ｔｈｅｒｍｏ　Ｎｉｃｏｌｅｔ，ＵＳＡ）傅 里 叶 变 换 近

红外光谱仪，积分球漫反射方式进行光谱采集，仪器配备Ｉｎ－
ＧａＡｓ检测器及Ｒｅｓｕｌｔ光谱采集软件。

光谱采 集 范 围 为４　０００～１０　０００ｃｍ－１，分 辨 率 为８
ｃｍ－１，扫描次数为３２，２ｘ增益。将袋装样品直接置于积分球

附件上，使样品有一定的厚度确保没 有 光 直 接 透 过，每 个 样

品分别在３个不同部位采集光谱后取其平均光谱作为该样品

的原始光谱。９０个样品的原始近红外谱图如图１。

Ｆｉｇ．１　Ｒａｗ　ｓｐｅｃｔｒａ　ｏｆ　Ｇｉｎｓｅｎｇ　ｓａｍｐｌｅｓ

１．３　光谱处理与数据分析

近红外光谱仪所采集的光谱除样品的自身信息外，还包

含了其他无 关 信 息 和 噪 音，如 电 噪 音、样 品 背 景 和 杂 散 光

等，因此在建立模型之前需要对光谱进行预处理消除这些因

素的影响［９］。多元散射校正（ＭＳＣ）和导数光谱是常用的预处

理方法，ＭＳＣ主要是 消 除 颗 粒 分 布 不 均 匀 及 颗 粒 大 小 产 生

的散射影响；导 数 光 谱 可 有 效 地 消 除 基 线 和 其 他 背 景 的 干

扰，分辨重叠峰，提高分辨率和灵敏度。

建模波长选择是提取光谱信息的有效途径，它可以简化

模型，剔除不相关或非线性变量，提高 模 型 的 预 测 能 力 和 稳

健性。本研究采用移 动 窗 口 偏 最 小 二 乘 法（ＭＷＰＬＳ）进 行 建

模有效波长选择。

实 验 数 据 利 用 ＴＱ　Ａｎａｌｙｓｔ　Ｖ７．２（Ｔｈｅｒｍｏ　Ｎｉｃｏｌｅｔ，

ＵＳＡ）和 ＭＡＴＬＡＢ７．０（Ｔｈｅ　Ｍａｔｈｗｏｒｋｓ　Ｉｎｃ．，Ｎａｔｉｃｋ，ＭＡ）

软件进行处理和分析。

２　结果与讨论

２．１　谱图分析

由图１可以看出，原始光谱 分 为 上 下 两 部 分，上 部 分 为

根状和根须状的人参和西洋参样品，下部分为粉末状的人参

和西洋参样品，物理状态的不同导致 基 线 有 一 定 的 偏 移。但

是所有样品的原始近红外谱图形状极为相似，虽然西洋参与

人参的物理状态和化学组成有很大差异，也无法直接从谱图

上找出特定的吸收峰加以区分。

对比分析图２所示 的 三 种 类 型 光 谱 可 以 得 知，４　３００和

５　８００ｃｍ－１附近主要为聚乙烯包装袋的Ｃ—Ｈ基团的倍频与

合频吸收，为了避免包装袋的影响，选 取 包 装 袋 吸 收 极 其 微

弱的４　５００～５　５００ｃｍ－１与６　０００～１０　０００ｃｍ－１处的光谱作为

研究用数据。然后对选 取 的 光 谱 分 别 进 行 ＭＳＣ和 一 阶 导 数

预处理，经过预处理后的光谱用于下一步的数据分析。

Ｆｉｇ．２　Ａｎａｌｙｓｉｓ　ｏｆ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ　ｏｆ

ｐｏｌｙｅｔｈｙｌｅｎｅ　ｐａｃｋｉｎｇ　ｆｉｌｍ
ａ：Ｓａｍｐｌｅ　ｗｉｔｈｏｕｔ　ｐａｃｋａｇｅ；ｂ：Ｓａｍｐｌｅ　ｗｉｔｈ　ｐａｃｋａｇｅ；ｃ：ｐａｃｋｉｎｇ　ｆｉｌｍ

２．２　建模波长选择

移动窗口偏最小二 乘 法（ＭＷＰＬＳ）是Ｊｉａｎｇ等［１０］提 出 来

的一种建模波长区间 优 选 方 法。对 于 有ｎ个 数 据 点 的 光 谱，

该方法构造一个 从 第ｕ光 谱 点 到 第（ｕ＋ｗ－１）光 谱 点 的 窗

口，其窗口大小为ｗ。窗口从第ｕ个光谱 点 开 始 移 过 整 个 光

谱区间，整条光谱上有ｎ－ｗ＋１个窗口，在每个窗口下使用

不同因 子 数 构 建 ＰＬＳ模 型，并 计 算 该 窗 口 的 残 差 平 方 和

（ｓｕｍｓ　ｏｆ　ｓｑｕａｒｅｄ　ｒｅｓｉｄｕｅｓ，ＳＳＲ），在这里将获得一系列残差

线，每条线包含某一因子下的ＳＳＲ值和对应的窗口位置。在

一系列残差线中，选择最小ＳＳＲ值，其对应的窗口位置即为

所选择信息区间。

窗口大小ｗ的选择很重要，较小的窗口不能完全涵盖有

效的信息，较大的窗口则会带来冗余 的 数 据。本 文 将 建 模 集

样品实际类别设为化 学 值 向 量，即１代 表 人 参，－１代 表 西

洋参，窗口大小设定 为２０～１８０，间 隔 为１０，最 大 因 子 数 为

１０，在光 谱 区 间４　５００～５　５００ｃｍ－１（ａ）与６　０００～１０　０００
ｃｍ－１（ｂ）分别进行 ＷＭＰＬＳ区间优选，作出窗口大小与之对

应的ＳＳＲ的曲线，依据该曲线确定最佳窗口大小。如图３所

示，在光谱ａ和ｂ区间内窗口大小分别为１００和１４０时，ＳＳＲ
值最小，因此确定 ＷＭＰＬＳ在ａ和ｂ两段光谱的窗口大小分

别为１００和１４０。

　　图４为 ＷＭＰＬＳ光谱区间优选 图，图４（ａ）和（ｂ）中 分 别

有１０条残差线，每条线包含两个信息，即某一个因子数及在

该因子数下窗 口 所 在 位 置 区 间ＰＬＳ模 型 的 残 差 和。从 图４
（ａ）可以得出，当 窗 口 位 于５　１１８～５　５００ｃｍ－１时，ＰＬＳ模 型

获得最小残差值；图４（ｂ）中，当窗口位于６　６６５～７　２０１ｃｍ－１

时，ＰＬＳ模型残差值最 小，而 且 这 两 处 主 要 为Ｃ—Ｏ，Ｃ—Ｎ
和Ｎ—Ｈ键的倍频与合频吸收，从化学组成上看主要为人参

和西洋参的特 征 成 分 吸 收，因 此 把 光 谱 区 间５　１１８～５　５００
ｃｍ－１和６　６６５～７　２０１ｃｍ－１作为模式判别的输入数据。

５５９２第１１期　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　光谱学与光谱分析



Ｆｉｇ．３　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓ　ｏｆ　ｗｉｎｄｏｗ　ｓｉｚｅ　ｔｏ　ｉｔｓ
ｌｏｗｅｓｔ　ＳＳＲ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｒａｎｇｅ　ｏｆ　ａａｎｄ　ｂ

ａ：４　５００～５　５００ｃｍ－１；ｂ：６　０００～１０　０００ｃｍ－１

Ｆｉｇ．４　Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｖｅ　ｒｅｇｉｏｎｓ　ｃｈｏｓｅｎ　ｂｙ　ＷＭＰＬＳ　ｉｎ　ｒａｎｇｅ　ｏｆ
４　５００～５　５００ｃｍ－１（ａ）ａｎｄ　６　０００～１０　０００ｃｍ－１（ｂ）

２．３　模式判别分析

２．３．１　ＰＬＳ－ＤＡ判别分析

偏最小 二 乘 判 别 分 析（ｐａｒｔｉａｌ　ｌｅａｓｔ　ｓｑｕａｒｅｓ　ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔ
ａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＬＳ－ＤＡ）法是对不同 种 类 样 品 进 行 数 值 变 量 标 定，

采用偏最小 二 乘 法（ＰＬＳ）结 合 近 红 外 光 谱 特 征 建 立 校 正 模

型，对样品进行定性判别。

本研究利用ＴＱ　Ａｎａｌｙｓｔ　Ｖ７．２软件分别对所选波段进行

模型构建，采用交互检验预测残差平方和（ＰＲＥＳＳ）确定最佳

主 因子数为５。所建模型对预测集的判别结果如表２，人参的

正确判别率为１００％，西 洋 参 有２个 被 误 判，其 正 确 判 别 率

为９０％；西洋参和人参的总判别率为９３．３％。

２．３．２　ＰＣＡ－ＤＡ判别分析

主成 分 判 别 分 析（ｐｒｉｎｃｉｐａｌ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ａｎａｌｙｓｉｓ　ｄｉｓｃｒｉｍｉ－
ｎａｎｔ　ａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ－ＤＡ）法首先对ＮＩＲ光谱 矩 阵 进 行 主 成 分

降维处理，再利用其 主 成 分 得 分 来 计 算 马 氏 距 离 进 行 判 别。
主成分分析是多元统计中的一种数据挖掘技术。在不丢失主

要光谱信息的前提下选择为数较少的新变量来代替原来较多

的变量，解决了由于谱带的重叠而无法分析的困难［１１］，这样

既能利用主成分分析消除大量重叠的冗余信息，最大限度的

保留有效数据，又能利用马氏距离进行定量判别。

Ｔａｂｌｅ　２　Ａｃｃｕｒａｔｅ　ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ　ｒａｔｅ　ｆｏｒ　ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ
ｓｅｔ　ｂｙ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ａｎａｌｙｓｉｓ　ｍｅｔｈｏｄｓ

判别方法
建模波段
／ｃｍ－１

人参判
别率／％

西洋参
判别率／％

总判
别率／％

ＰＬＳ－ＤＡ
５　１１８～５　５００，
６　６６５～７　２０１

１００　 ９０　 ９３．３

ＰＣＡ－ＤＡ
５　１１８～５　５００，
６　６６５～７　２０１

１００　 ９５　 ９６．７

ＳＶＭ ５　１１８～５　５００，
６　６６５～７　２０１

１００　 １００　 １００

　　本研究采用ＴＱ　Ａｎａｌｙｓｔ　Ｖ７．２数据处理软件对上述波段

进行主成分判别分析，对 预 测 集 的 判 别 结 果 如 表２，人 参 的

正确判别率为１００％；西 洋 参 有１个 被 误 判，其 正 确 判 别 率

为９５％；西洋参和人参的总判别率为９６．７％，ＰＣＡ－ＤＡ判别

方法略优于ＰＬＳ－ＤＡ判别方法。

２．３．３　支持向量机判别分析

支持向量机（ｓｕｐｐｏｒｔ　ｖｅｃｔｏｒ　ｍａｃｈｉｎｅ，ＳＶＭ），是 近 几 年

产生的机器学习算法，其核心思想就是把数据非线性映射到

高维特征空间，在高维空间构造具有低维最优分类超平面使

分类风险上界最小，其优点在于同时兼顾了经验风险和置信

范围这两个最小化风险的泛函问题，能较好地解决非线性和

高维数等实际问题，训 练 得 到 的 结 果 通 常 也 是 全 局 最 优 解，
其在分类、非线性模型识别方面得到了广泛的应用［１２，１３］。

本研究在 ＭＡＴＬＡＢ７．０中 对 所 优 选 光 谱 区 域 进 行 主 成

分分析，提 取 累 计 贡 献 率 为９８．７％的 前１０个 主 成 分 作 为

ＳＶＭ的输入变量，选取径向基核函数，通过多次试验、逐步

搜寻的方式确定最佳惩罚系数Ｃ和径向基系数γ分别为１和

２，然后进行模型训练，训 练 后 对 预 测 集 的 判 别 结 果 如 表２，

人参和西洋参判 别 率 均 为１００％。结 果 表 明ＳＶＭ 对 两 类 人

参的判别效果最好。
对比分析３种判别方法，结果显示尽管选用相同的光谱

数据，其判别效果差异也较大。其中ＰＬＳ－ＤＡ和ＰＣＡ－ＤＡ为

较常用的判别方法，一般情况下能取 得 较 好 的 效 果，但 是 对

于非线性数据不一定能得到最优解，因此针对特定研究选用

合适的建模方法则尤为重要。

３　结　论

　　本研究基于近红外光谱分析技术结合模式判别方法建立
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了一种人参和西洋参的快速无损鉴别的新方法。该研究直接

采集聚乙烯袋装的各种状态人参和西洋参的近红外光谱，探

讨了包装袋的光谱吸收特性并在原始光谱中将其显著吸收峰

给予去除，避免了包装袋的影响。剩余 的 光 谱 数 据 经 过 一 阶

导数预处理后，运用 ＭＷＰＬＳ方 法 提 取 有 效 建 模 信 息 区 间，

分别建立了ＰＬＳ－ＤＡ，ＰＣＡ－ＤＡ型和ＳＶＭ判别模型，３种模

型的预测总判别 率 分 别 为９３．３％，９６．７％和１００％。结 果 表

明ＳＶＭ判别方法效 果 最 幻。本 研 究 收 集 的 样 品 较 多，而 且

样品状态广泛，不需经 过 任 何 预 处 理，该 方 法 具 有 客 观、准

确、快 速、成 本 低、无 污 染 等 优 点，可 实 际 应 用 于 企 业 原 料

药材的质量控制中。
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