
第４０卷 第３期

２０２１年　５月

华　中　农　业　大　学　学　报

JournalofHuazhongAgriculturalUniversity
Vol．４０　No．３

May２０２１,２７１~２７７

岑忠用,雷顺新,雷蕾,等．近红外光谱法鉴别６种根茎类中药材[J]．华中农业大学学报,２０２１,４０(３):２７１Ｇ２７７．

DOI:１０．１３３００/j．cnki．hnlkxb．２０２１．０３．０３１

收稿日期:２０２１Ｇ０１Ｇ０７
基金项目:国家自然科学基金项目(２１５６３０１０);河池学院校级重点实验室项目(２０１６Ｇ９１)
岑忠用,EＧmail:dqizd８＠１６３．com
通信作者:严军,EＧmail:yanjun０３＠１６３．com

近红外光谱法鉴别 6 种根茎类中药材
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摘要　为建立山豆根、百两金、千斤拔、北豆根、滇豆根、云南豇豆等６种易混淆根茎类中药材的快速鉴别方

法,利用近红外漫反射光谱分别采集其在９００~１７００nm 内的光谱信息,结合主成分分析、系统聚类分析、K 近

邻法、线性判别分析建立定性判别模型.结果显示,６种药材在主成分分析及系统聚类分析中表现出了明显的

分类聚集特征,K 近邻法和线性判别分析对４６个药材盲样的鉴别准确率分别达到了９３．４８％和９５．６５％.结果

表明,近红外漫反射光谱结合模式识别方法可用于根茎类中药材的定性鉴别.
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　　近年来我国的自然生态环境逐渐恶化,野生的

中药材生长环境遭到破坏,导致部分野生中药材供

应短缺,再加上中药材种类较多,历代本草记载、地
区用药名称和使用习惯不同,类同品、代用品和民间

用药不断出现,中药材同名异物、同物异名、品种混

乱现象比较普遍,使得中药鉴别成为一个难题[１].
很多中药材形态相似,但其化学成分、性味、毒性、用
量、药理作用和功能等方面均不完全相同,因此可能

因药材误用而产生严重后果.传统中药鉴别方法有

性状鉴别、显微鉴别、理化鉴别等,效率较为低下,且
对于亲缘关系近、生物形态相似度高的药材难以获

得准确的鉴别结果[２Ｇ４].色谱以及 DNA 分子鉴别

能获得极高的药材鉴别准确率,但是往往需要复杂

的前处理,且分析时间长、成本高、操作繁琐,难以进

行原位在线的快速鉴别[５Ｇ６].近红外漫反射光谱具

有分析速度快、成本低、无损、前处理简单等优点,近
年来在中药材质量控制领域得到了广泛应用[７Ｇ９].

根茎类中药指入药部分是根茎或带有少量根部

或肉质鳞叶的地下茎类药材,由于根茎类药材的植

物形态相似性较高,导致了中药材市场上真伪混淆

难以辨别的问题,并进一步引起严重的临床用药危

险.近年来,根茎类中药材如百两金、山豆根、千斤

拔、滇豆根、北豆根等相似药材因地区名称和使用习

惯不同而被误用,或者由于不法商人为了牟利而故

意售卖易混淆药材,研究者已针对这一问题建立了

一系列鉴别方法[１０Ｇ１１],但所建立的方法多是依赖于

性状鉴别和理化鉴别.本研究利用近红外漫反射光

谱技术结合模式识别方法建立６种易混淆的根茎类

中药材(山豆根、北豆根、滇豆根、百两金、千斤拔、云
南豇豆)的定性鉴别模型,以期为中药材的快速、准
确鉴别和质量控制提供参考.

1　材料与方法

1.1　药材采集及鉴定

共采集６种易混淆中药材,即百两金(BLJ)、山
豆根(SDG)、千斤拔(QJB)、滇豆根(DDG)、云南豇

豆(YNJD)、北豆根(BDG),产地包括广西、云南、吉
林等地.样品经由野外采集及中药材市场购买共２
种方式获得,所有中药材均由河池学院化学与生物工

程学院鉴定.试验所用药材样品的信息如表１所示.
1.2　设备及参数

中药粉碎机(宝利,中国江阴);近红外光谱仪

(必达泰克iＧSpec型,美国),配置积分球采样附件及

InGaAs检测器,光谱采集参数:扫描范围为９００~
１７００nm,积分时间为４０００μs,扫描次数２０次,每个

样本采集３次光谱,并用平均光谱进行数据分析.



　　 华 中 农 业 大 学 学 报 第４０卷　

表１　６种根茎类中药材样品信息表

Table１　SampleinformationtableofsixrhizomeChinesemedicinalmaterials

中药材名称

NameofChinesemedicinalmaterials
产地

Origin
采集方式

Collectionmethod
样本数

Samplesnumber
山豆根 SubprostrateSophora 广西 Guangxi 野外采集 Fieldcollection ３０
百两金 Ardisiacrispa 广西 Guangxi 野外采集 Fieldcollection ３０
北豆根 RhizomaMenispermi 吉林JilinProvince 市场购买 Marketpurchases ３４
千斤拔 PhilippineFlemingia 广西 Guangxi 野外采集 Fieldcollection ２０
滇豆根 Yunnanbean 云南 YunnanProvince 市场购买 Marketpurchases １３
云南豇豆 Yunnancowpea 云南 YunnanProvince 野外采集Fieldcollection １２

1.3　药材前处理

所有药材均通过日晒的方式进行干燥以除去水

分,干燥后的药材经中药粉碎机粉碎后过孔径为

０．２５mm 的筛子,再次干燥所得粉末样品,并经减重

法证明样品干燥前后质量无显著差别,即说明样品

水分含量极低,不影响近红外光谱分析,随后取适量

样品装入透明密封袋中,压实,粉末样品厚度约

７mm,袋装粉末样品直接用于近红外漫反射光谱

测定.
1.4　数据分析

本研究先用无监督分析法(主成分分析、系统聚

类分析)对药材样本进行分类,主成分分析和系统聚

类分析基于不同的数学原理,且均可对样本分类实

现可视化,便于呈现数据结构.然后用有监督分

析法(K 近邻法、线性判别分析)构建分类模型,
所选方法同样基于不同数学原理,以从不同角度

证明近红外光谱用于中药材识别的可行性.在

有监 督 分 析 中,１３７ 个 药 材 样 本 通 过 KennardＧ
Stone算法分为训练集(９１个)和测试集(４６个)
两部分,每种药材按２∶１的质量比例均匀分布

在训练 集 和 测 试 集 中,训 练 集 用 于 构 建 分 类 模

型,测试集用于评价模型的预测能力.本试验所

用算法均通过软件 Matlab２０１５a编程,在计算机

Windows７．０系统下运行.

2　结果与分析

2.1　近红外漫反射光谱

６种药材的近红外漫反射光谱(９００~１７００nm)
如图１所示,其中９５０nm 为 O—H 二级倍频,１２００
nm为C—H 二级倍频,１４５０nm 为 O—H 一级倍

频,１３６０~１３９０nm 为—CH３和—CH２的合频,３个

主要的吸收谱带位于９００~９５０nm、１２００~１２５０
nm、１４００~１５００nm.通过谱图比较可见,６种药材

的近红外漫反射光谱总体具有明显的相似性,尤其

　A:百两金;B:山豆根;C:千斤拔;D:滇豆根;E:云南豇豆;F:北豆根.图３同.A:Ardisiacrispa;B:SubprostrateSophora;C:PhilipＧ

pineFlemingia;D:Yunnanbean;E:Yunnancowpea;F:RhizomaMenispermi．ThesameasFig．３．

图１　６种药材的原始近红外漫反射

Fig．１　OriginalnearＧinfrareddiffusespectraofsixmedicinalmaterials

２７２
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在１２００~１７００nm 内.同时,６种药材的近红外光

谱在不同波长下的吸收强度具有一定的差异,比如

云南豇豆(YNJD)和北豆根(BDG)相对于其他４种

药材在９００~１２００nm 波段具有更强的吸收.其

中,个别样品表观颜色较深,导致其吸收度偏大,因
此,所得近红外光谱与同类样品的近红外光谱在强

度上呈现差异(例如北豆根(BDG)样品的最上一条

光谱曲线).由于近红外光谱反映的是化合物中分

子振动的倍频和合频信息,信号弱、重叠度高、不具

有特征峰,加之药材的化学组成复杂,因此,仅从近

红外光谱图的表观图谱特征无法对不同的药材进行

鉴别,必须借助于数学分析手段.
2.2　主成分分析

主成分分析是一种常用的无监督分析技术,可
以通过将样本在第一主成分(PC１)、第二主成分

(PC２)、第三主成分(PC３)上进行投影实现数据可视

化.本试验中,通过对由１３９个样本和５１１个波长

点构成的近红外光谱数据矩阵X１３９×５１１进行奇异值

分解,主成分分析投影图如图２所示.方差分析结

果表明,PC１能解释７３．９５％的信息量,PC２能解释

２５．０４％的信息量,前２个主成分解释的累积信息量

达到了９８．９９％.由图２可见,６种药材在 PC１和

PC２的投影分布总体上具有良好的分类聚集特征,
滇豆根(DDG)、千斤拔(QJB)、云南豇豆(YNJD)３
种药材均能和其他药材完全区分,而百两金(BLJ)、
山豆根(SDG)、北豆根(BDG)３种药材的分布存在

一定的重叠.在PC１、PC２、PC３上进一步做主成分

投影分析,由于 PC３只解释了０．４９％的信息量,所
以样本在前３个主成分上的分类效果相对于前２个

主成分并没有显著提高.样本重叠的原因在于百两

金、北豆根、山豆根３种药材的近红外光谱所携带的

样本信息具有部分相似性.

图２　６种药材的主成分分析投影图

Fig．２　Principalcomponentanalysisprojectiondiagramofsixmedicinalmaterials

2.3　系统聚类分析

易混药材鉴定过程中面对最多的问题是２种相

似药材之间的鉴别,因此,在本试验中,我们将６种

药材进行两两配对,一共得到１５种组合,并对每一

个组合进行系统聚类分析,研究系统聚类分析在药

材鉴别中的可行性.
本试验中分别考察了９种样本间距离(欧氏距

离、标准化欧氏距离、绝对值距离、闵可夫斯基距离、
夹角余弦、相关系数、斯皮尔曼距离、汉明距离、JacＧ
card系数)和７种类间距离(类平均法、重心法、最长

距离法、中间距离法、最短距离法、离差平方和法、加
权平均法)对系统聚类分析效果的影响,得到了最佳

的参数组合:(１)“千斤拔Ｇ北豆根”组合采用夹角余

弦作为样本间距离,其余１４种组合均采用斯皮尔曼

距离;(２)所有组合的类间距离均通过类平均法定

义.系统聚类分析谱系图(图３A、３B、３C)表明对于

１５种药材组合均能有良好的聚类效果,相关系数

(R)在０．９０６３~０．９９１２,最大显示节点数为１５.结

果表明,通过近红外光谱结合系统聚类分析方法,可

以对易混药材进行较为准确的分类识别.

2.4　 K 近邻法分析

K 近邻法是一种常用的有监督模式识别方法,

可根据K 个样本的主要类别对分类样本进行归类.

为进行模型验证,将原数据集分为训练集和测试集,

具体信息见表２.

３７２
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图３　６种易混药材的系统聚类谱系图

Fig．３　Thehierarchicalclusteringpedigreeofsixmisciblemedicinalmaterials

表２　K 近邻法的训练集及测试集个数

Table２　Thenumberoftrainingsetandtestset

forkＧnearestneighbormethod

药材名称 Medicinalname
训练集(n＝９３)
Trainingset

测试集(n＝４６)
Testset

百两金 Adisiacrispa ２０ １０

山豆根 SubprostrateSophora ２０ １０

千斤拔 PilippineFlemingia １３ ７

滇豆根 Yunnanbean ８ ５

云南豇豆 Yunnancowpea ８ ４

北豆根 RizomaMenispermi ２４ １０

　　在本试验中,由于PCA能对６种中药材有较好

的聚类效果,且前５个主成分几乎解释了１００％的

方差,因此,将主成分分析的前５个主成分作为 K
近邻法的输入数据,标准欧氏距离作为距离参数.
此外,K 近邻法中的K 值对分类效果有显著影响,
选择合适的K 值能有效地改善分类效果.为确定

最佳的主成分个数(PCs)和K 值,本试验采用留一

法交互检验进行参数优化,如图４所示.交互检验

图４　留一法交互检验参数(PCs和K)优化结果示意图

Fig．４　SchematicdiagramofoptimizationresultsofleaveＧ
oneＧoutinteractivetestparameters(PCsandK)

结果表明,当采用５个主成分和K＝３时分类效果

最好,交互检验的分类准确率达到９８．９２％.
为评价K 近邻法对未知样本的分类效果,通过

优化得到的K 近邻法分类模型对４６个未知样本进

行分类.在４６个样本中,只有３个样本被错误识

别,其中２个山豆根被错判为北豆根,１个千斤拔被

错判为百两金,总体分类准确率达到９３．４８％.
2.5　线性判别分析

本研究采用Fisher判别法,将近红外光谱数据

的前５个主成分经标准化处理后作为输入数据,建
立了线性判别分析模型.通过将训练集和测试集的

样本投影到前２个判别函数(F１和 F２),可以看到

训练集样本具有完全的分类聚集分布特征,而测试

集的绝大多数样本也能够落入训练集样本的投影区

域内(图５).F１和F２解释的累积方差达到了总方

差的８３．８６％.通过对４６个未知样本进行分类,结
果表明线性判别分析具有很高的准确度,判别准确

率达到了９５．６５％,除了２个山豆根被分别误判为云

　☆训练集样本Trainingsetsamples;●测试集样本Testsetsamples．

图５　线性判别分析结果示意图

Fig．５　Schematicdiagramoflineardiscriminant

analysisresults

５７２
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南豇豆和北豆根之外,其余 ４４ 个样本全部判别

正确.

3　讨　论

中药材的准确鉴别是保证安全用药和中药复方

开发的前提,也是中药材质量控制的重要组成部分.
近红外光谱作为一种无损分析技术具有分析时间

短、操作简单、分析成本低等优势,近年来在中药材

鉴别工作中日益受到关注.梁华伦等[１２]利用近红

外光谱建立了不同厂家小柴胡颗粒的快速鉴别方

法,可有效鉴别出不同厂家的药品真伪;余梅等[１３]

通过采集不同产地陈皮的内外侧近红外光谱,建立

的分类模型准确率可达到９１．６７％.但是,关于山

豆根、千斤拔、百两金、北豆根等性状相似的根茎

类药材,目前大多采用性状鉴别、显微鉴别等技

术,近红外光谱在根茎类中药材的鉴别中尚未见

报道.
系统聚类的基本思想是根据不同样本之间的

“距离”进行分类,基于“相近者相似”的原理形成一

个亲疏关系图谱.影响系统聚类分析效果的主要参

数包括样本之间的“距离”定义和聚类过程中类与类

之间的“距离”.本研究针对６种易混淆的根茎类中

药材(百两金、千斤拔、山豆根、滇豆根、云南豇豆、北
豆根)建立了一种基于近红外光谱和化学计量学的

药材快速鉴别方法.研究结果显示,６种中药材在

主成分分析和系统聚类中均表现出明显的分类聚集

趋势,说明６种中药材的近红外光谱信息具有足够

的差异性.进一步通过 K 近邻法和线性判别分析

建立的分类判别模型,具有较高的准确率,并通过外

部测试集对模型的预测能力进行了评估.结果表

明,将所建立的模型对包含６类药材的４６种未知样

本进行分类,准确率在９３．４８％~９５．６５％,说明模型

具有良好的预测能力.与目前已报道的方法相比,
本试验方法可以有效缩短药材鉴别时间,降低成本,
同时保证鉴别结果的可靠性.

然而,任何模型的应用范围都受到样本空间的

限制,尽管本试验所建立的模型在交互检验和外部

测试中均表现出良好的准确度和稳健性,但是要作

为一种实用技术进行推广仍有许多工作需要完善.
一方面,需要进一步扩大样本空间,收集不同产地、
不同采集时间的样本,提高模型的普适性;另一方

面,研究不同实验室或仪器之间的模型转移误差是

否在可接受范围之内.
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Identificationof６kindsofrhizomeChinesemedicine
bynearinfraredspectroscopy

CENZhongyong１,LEIShunxin２,LEILei２,YANJun３,ZHANGHuiying１

１．SchoolofChemistryandBiologicalEngineering,HechiUniversity,Yizhou５４６３００,China;

２．HengxianComprehensiveInspectionandTestingCenter,Hengxian５３０３００,China;

３．SchoolofChemistryandChemicalEngineering,GuangxiUniversityforNationalities/
KeyLaboratoryofGuangxiCollegesandUniversityforFoodSafetyand

PharmaceuticalChemistry,Nanning５３０００６,China;

Abstract　RhizomeChinesemedicinereferstorhizomesorundergroundstem medicinalmaterials
withasmallamountofrootsorfleshyscales．Duetothehighsimilarityofplantmorphologyofrhizome
medicinalmaterials,ithascausedtheproblemofconfusionanddifficultyindistinguishingtheauthenticiＧ
tyofChinesemedicinalmaterialsinthemarket,andfurthercauseseriousclinicalmedicationrisk．TradiＧ
tionalChinesemedicineidentificationmethodsarecumbersometooperate,longanalysistime,highcost,

andrelativelylowefficiency．Inordertoestablishtheidentificationmethodofsixkindsofeasilyconfused
rhizomeChinesemedicinalmaterialsincludingSubprostrateSophora,Ardisiacrispa,RhizomaMenisperＧ
mi,PhilippineFlemingia,Yunnanbean,andYunnancowpea,etc,whichhasrichchemicalcomposition
andhighmedicinalvalue．InthisresearchweusednearＧinfrareddiffusereflectance(NIR)spectroscopyto
collectspectralinformationwithin９００Ｇ１７００nm,andthencombinedwithprincipalcomponentanalysis
(PCA),systematicclusteranalysis(SCA),kＧnearestneighbor(kＧNN),andlineardiscriminantanalysis
(LDA)todevelopqualitativediscriminantmodels．ResultsshowedthatthesixkindsofmedicinalmateＧ
rialsshowedobviousclassificationandaggregationcharacteristicsinprincipalcomponentanalysisand
systematicclusteranalysis．,theclassificationaccuracyratefor４６unknownsamplesupto９３．４８％ and
９５．６５％forkＧNNandLDA,respectively．Fromtheresultsoftheexperiment,wecometothefollowing
conclusionthatNIRcoupledwithpatternrecognitiontechniques,whichisrapid,accurate,andlowＧcost,

haspotentialtodiscriminateRhizomeChinesemedicine．
Keywords　nearinfrareddiffusereflectancespectroscopy;identificationoftraditionalChinesemeＧ

dicinalmaterials;SubprostrateSophora;systematicalcluster;kＧNN;LDA;patternrecognition
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