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摘 � 要 � 为了鉴定白术及其伪品, 采用径向基函数神经网络( RBF )分别测试了白术及其伪品的傅里叶变换

红外光谱。采用 36 个样本作训练集, 27个样本作检验集, 用各种模式的 BPF 进行了监督性训练。当训练目

标误差平方和定为 0� 01 时, 各类 RBF 对训练集中白术样本识别的正确率均为 100% , 但对检验集样本识别

的结果各不相同, 其识别的正确率与隐含层节点数 S1 有关。发现当 S1 较大时, 识别正确率反而下降, 可能

此时网络的非线性程度过高, 使其不适合于该类样本集的训练。线性 � 线性型 RBF识别的结果随 S 1 的变化

不是很大, 但识别的正确率不高, 基本在 85%左右。非线性 � 线性型 RBF 识别的结果最佳。当 S1 为 3 时,

其识别正确率超过了 97%。因此该法可用于简便、快速、准确地识别白术及其伪品。
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引 � 言

� � 白术为菊科 Compositae 植物白术 A tracty lodes macr o�
cephala Koidz� 的干燥根茎, 为多年生草本, 栽培历史悠久,

主产东阳、磐安一带, 是著名的 浙八味!之一。近年来白术
的开发研究日益受到重视, 然而市售白术饮片多有混杂, 在

全国药材市场上发现了多种白术的伪品, 最常见的是菊三七

及白芍根头片等。对于中药材白术的鉴别, 目前常用的是显

微鉴别、理化鉴别及薄层色谱分析等[ 1]。傅里叶变换红外光

谱法能给出复合体系物质的信息, 用于中药材的鉴别已有报

道[2�6]。但所得到的信息是所含所有物质的红外光谱的叠加,

对于同科同属中药材有时通过比较 FT IR 谱图的差异很难对

正品及伪品做出准确的识别。而人工神经网络处理信息不是

运用数学方法精密的计算, 它是通过信息样本对神经网络的

训练, 使其具有类似人脑的记忆、辨识能力, 完成各种信息

处理功能, 其中 BP网络已有报道[ 7�9]。径向基函数神经网络

( radial basis Function netw ork, 简称 RBF) 由于采用高斯基

函数, 具有表示形式简单、径向对称、光滑性好及便于进行

理论分析等特点[10]。本文利用各种样品不同部位的红外光

谱, 通过相同部位的 FT IR 的特征吸收峰位进行径向基函数

神经网络训练分析, 从而区别白术的正伪品。实验结果表明

采用人工神经网络技术可鉴别白术及其伪品。

1 � RBF 模型�原理部分

� � 径向基函数( radial basis function, RBF )神经网络由 3 层

组成, 其结构如图 1 所示。输入层结点只传递输入信号到隐

层, 隐层结点由象高斯函数那样的辐射状作用函数构成, 而

输出层函数通常是简单的线性函数。

Fig� 1� The pattern recognition of radial basis function



� � 隐层结点中的作用函数(基函数)对输入信号将在局部产

生响应, 也就是说, 当输入信号靠近基函数的中央范围时,

隐层结点将产生较大的输出, 由此看出这种网络具有局部逼

近能力, 所以径向基函数网络也称为局部感知场网络。

作为基函数的形式, 最常用的是高斯函数:

R i ( x) = exp -
∀x - c2i ∀ 2

2�2i
,

i = 1, 2, #, m

其中 x(图 1 中即为吸光度 A 值)是 n 维输入向量; ci 是第 i

个基函数的中心, 与 x具有相同维数的向量, a i 是第 i 个感

知的变量(可以自由选择的参数) , 它决定了该函数围绕中心

点的宽度; m 是感知单元的个数。∀x- ci ∀是向量 x- ci 的

范数, 它通常表示 x和 ci 之间的距离, R i ( x)在 ci 处有一个

一维的最大值, 随着∀ x- ci ∀增大, R i ( x) 迅速衰减到零。

对于给定的输入 x ∃ Rn 只有一小部分靠近x 的中心被激活。

从图 1 可以看出, 输入层实现 x% R i ( x)的非线性映射,

输出层实现从 R i (x)到 yk 的线性映射, 即

yk = &
m

i= 1

W ikR i ( x) ,

k = 1, 2, #, p

其中 p 是输出结点数。

其连接权的学习修正仍可采用 BP 算法。由于 R i ( x)是

高斯函数, 因而对任意 x均有 R i( x) > 0, 从而失去局部调整

的权值的优点, 而事实上, 当 x 远离 ci 时 R i (x)值已经非常

的小, 因此可以作为零对待。因此实际上只当 R i ( x)大于某

一数值(例如 0� 05)时才对相应的权值 W ij 进行修改。经过这

样的处理后 RBF网络也同样具备局部逼近网络学习收敛快

的优点。同时这样近似处理, 可在一定程度上克服跟高斯函

数不具备紧密性的缺点。

考虑到提高网络精度和减少隐层结点数, 也可以将网络

基函数改成多变量正态密度函数

R i( x) = exp - 1
2
( x - ci ) k( x- ci ) T

其中 k= E[ (x- ci) T (x- ci ) ] - 1是输入协方差阵的逆。

2 � 实验部分

2� 1 � 材料与仪器

材料: 正品白术采自浙江磐安药材市场, 为菊科 Com�
posit ae植物白术 A tracty lodes macr ocephal a Ko idz� 的干燥

根茎。菊三七为菊科植物菊三七 Gy nura seg etum ( L our� )
merr� 的干燥根茎; 白芍根头片为毛茛科植物芍药 Paeonia

lactif lo ra Pall� 的干燥根头部的切片, 均由中国药品生物制

品鉴定所中药标本馆提供。所有样品均经浙江省金华市药检

所中药科及浙江师范大学植物学教研室鉴定。

仪器: 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, OMNI采样器, 光谱范围 4 000~ 650 cm- 1 , 分

辨率 4 cm- 1 , 扫描累加次数 32 次。

2� 2 � 实验方法

采用单面刀分别切取样品不同部位置于红外光谱仪的

OMNI采样器中的锗晶片与校正压力装置之间, 按照测试条

件直接测定样品的傅里叶变换红外光谱(横坐标为波数, 纵

坐标为吸光度)。

3 � 结果与讨论

3� 1 � 白术及其伪品木质部的 FTIR比较

由于根茎类中药材的有效药用成分大多集中在木质部,

故本文采用木质部作为 FT IR测定的部位。图 2 为正品白术

及其伪品菊三七、白芍根头片木质部的红外光谱。由图中可

看出三者主要区别是在包括指纹区在内的 1 700~ 700 cm- 1

范围及饱和 C� H 键的伸缩振动区域。

Fig� 2 � FTIR of xylem of ( a ) Atracty lodes macrocep hala

Koidz� ; ( b) Gynura segetum ( Lour� ) Merr� ; ( c)

Paeonia lactif lora Pall�

3� 2 � 特征吸光度值的提取及数据预处理
从白术及其伪品木质部典型的红外光谱图中可看出, 在

1 700~ 700 cm- 1范围内, 其吸收峰位置和吸收峰强度均有较

明显的差异, 这一差异为白术的识别奠定了一定的数学基

础, 因此本文在1 700~ 700 cm- 1之间, 每隔 8 cm- 1 , 选取一

个红外吸光度值 A i , 共取 41 个数据点, 这 41 个吸光度值分

别可反映出不同白术的特征吸收, 作为 RBF 的输入值。

在 RBF 训练前, 合理地对数据进行预处理是非常重要

的, 合理的数据可改善网络性能, 缩短收敛时间。为此, 特

对原始数据作以下处理: 对吸光度 A i 进行归一化处理, 归

一化公式为 A i = (A i - A min )P( A m ax - A min ) , 其中 A max 为同

一光谱图中所选取的吸光度值中的最大吸光度值, A min 为最

小吸光度值; 其目的是缩小样本在测定时所造成红外吸光度

的差异, 使样本数据具有一致性。

3� 3 � RBF 的设计

M AT LAB 是 MathWorks 公司推出的一套高性能可视化

数值计算软件, 十分适用于科技计算。本研究基于 MAT�
LAB 的神经网络工具箱中的 Solverb 函数对网络进行编辑,

设计出了白术的 RBF 识别程序, 其主要语句及训练参数如

下, 其中 Minmaxp 为 A∋中每一行的极小和极大值构成的 n

( 2 阶矩阵; S 1 为隐含层节点数; T F 1 , T F2分别为第 1 和第2

层转换函数的代号, 其具体形式可为非线性函数 T ansig 和

线性函数 Sxuholq 两种。
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net = newff ( minmaxp , [ S12 ] , {T F1 T F2 } ) ;

%创建 41 ( S1 ( 2 型的三层 RBF;

net� trainparam� epochs= 100;

%设置最大训练批次数为 100。

net� trainparam� goal= 0� 01;
%设置训练目标误差平方和为 0� 01。

net� trainparam� show= 5;

%每隔 5 个训练批次显示一次训练结果。

net= t rain( net, A∋, T∋)
%用 Levenberg�Marquardt学习规则训练网络。

3� 4 � 识别结果
本研究采用了 3 种不同类型的人工神经网络, 即非线

性�线性、线性�线性、非线性�非线性。采用 36 个样本作训练

集, 27 个样本作检验集, 分别对不同模式的 RBF 进行了监

督性训练。当训练目标误差平方和定为 0� 01 时, 各类 RBF

对训练集中白术样本识别的正确率均为 100% , 但对检验集

样本识别的结果均不一样, 并且识别的正确率与隐含层节点

数有关。采用非线性�非线性型 RBF 识别, 当隐含层节点数

较多时, 识别正确率不是升高而是下降; 采用线性�线性型
RBF 识别时, 结果随 S 1 的变化不是很大, 但识别的正确率

不是很高, 基本在 85%左右; 采用非线性�线性型 RBF 识别

时, 该类型 RBF识别效果最佳, 特别是当隐含层节点数为 3

时, 识别正确率达到了 97%。

4 � 结 � 论

� � 采用傅里叶变换红外光谱直接测定法可以直接快速地测
定植物样品的傅里叶变换红外光谱, 应用 3 种不同模式的人

工神经网络对白术的红外光谱进行了识别, 从监督集识别结

果来看, 隐含层节点数为 3 的非线性- 线性型人工神经网络

的识别能力最强, 其识别正确率可达 97%。该法具有简便、

快速、准确等特点。
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Identification of Rhizoma Atractylodes Based on FTIR Spectra and Radial

Basis Function Network

JIN Wen�y ing1, 2 , CH ENG Cun�gui1* , WU Xiao�hua1

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

2. Depar tment o f Computer Science and Engineering , Y iw u Indust rial and Commercia l Colleg e, Y iwu � 322000, China

Abstract� I n o rder to recognize the atracty lod es macrocephala Ko idz. ( r hizoma at ractylodes) and its confusable v ariet ies, three

kinds of models of radial basis function netwo rk( RBF) , nonlinear� linear, linear�linear, and nonlinear�nonlinear model, wer e used

combined w ith their Fourier transform infrar ed spectra ( FT IR ) . Rhizoma atracty lodes models wer e collected by Fourier tr ans�
fo rm infra red spectr a, 36 samples were gather ed as a training targ et, and 27 samples as a test set , then their superv ision training

was performed using thr ee models each. When the summation o f er ror squar e of the tr aining targ et w as selected as 0� 01, the
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co rr ect r ate fo r recognition of Four ier transform infr ared spectr a using each RBF w as 100% fo r t he training set, but w as different

for t he test set, w hich depended on the number o f mode in hidden layer , S1 . It was found that with the increase o f S1 , the co r�

r ect rate w ould decr ease oppo sitely . This may be caused by the high degr ee o f the nonlinearit y of the netwo rks, so t hat the mod�
els o f net wo rks were not fit for the training of this kind o f sample set. When using linear� linear model of RBF, the co rrect rate

var ied w ith S1 t o some ex tent, but w as generally about 85% . Recognizing ability obtained using nonlinear�linear model o f RBF
was the best. Its co rr ect r ate o f r ecognit ion was > 97% . When S 1= 3, and so this met hod can be used to r ecognize atracty lodes

macrocephala Koidz. ( r hizoma atracty lodes) and its confusable va rieties simply, rapidlly and accurately.

Keywords� FT IR; Radial basis function netw ork( RBF ) ; A tracty lodes macr ocep hala Koidz. ( rhizoma at ractylodes)

( Received Sep. 6, 2005; accepted Nov . 16, 2005) � �

* Co rr esponding author

+中国学术期刊文摘,中文版和英文版
2007年征订启事

� � +中国学术期刊文摘,分中文版(简称 CSAC)和英文版(简称 CSAE)两种, 各自收录了我国高水平学术期刊中基础科学、

医学、农业科学和工程技术领域约 40 个学科的论文文摘, 全景展现我国的科研成果与进展。

作为综合性科技类检索刊物, +中国学术期刊文摘,致力于将我国科学技术各领域的原创性学术成果全面、快速地向科技
工作者交流、传播, 其中 CSAE 是我国第一份综合性英文版科技类学术检索刊物。

+中国学术期刊文摘,由中国科学技术协会主管, 科技导报社主办并负责编辑、出版、发行, 对科研单位、高等院校、图书

馆以及广大科技工作者检索和了解我国的科技研究成果、学术研究动向具有重要的参考价值。

+中国学术期刊文摘(中文版),刊号为 CN 11�3501/ N , ISSN 1005�8923, 2007 年为半月刊, 大 16 开, 国内定价 38� 00 元/

册, 全年定价 912 元, 邮发代号: 82�707。

+中国学术期刊文摘(英文版),刊号为 CN 11�5411/ N , ISSN 1673�4084, 2007 年改为月刊, 大 16 开, 国内定价 15� 00 元/

册, 全年定价 180 元, 邮发代号: 80�487。

欢迎广大科技工作者、科研单位、高等院校、图书馆订阅。

通讯地址: 北京市海淀区学院南路 86 号科技导报社(邮编 100081)

联系电话: 010�62103122� � � � � � � 联 系 人: 姚玉琴

征订信箱: w zbjb@ cast� o rg� cn 单位主页: http: / / w ww� csac� o rg� cn

户 名: 科技导报社 账 号: 0200001409089017271

开户银行: 工商银行百万庄支行

2213第 12 期 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 光谱学与光谱分析


