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雪莲花产地鉴别的近红外光谱分析方法
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（江苏大学食品与生物工程学院，镇江 ２１２０１３）

　　【摘要】　以青海、西藏、云南和新疆 ４个不同产地的雪莲花为研究对象，利用 Ｋ 最近邻域（ＫＮＮ）模式识别方

法建立雪莲花产地鉴别模型，模型参数 Ｋ和主成分因子数（ＰＣｓ）通过交互验证的方法优化；同时比较了标准正态变

量变换（ＳＮＶ）、多元散射校正（ＭＳＣ）、一阶导数和二阶导数 ４种预处理方法对模型结果的影响。试验结果显示，通

过 ＳＮＶ光谱预处理后，在 Ｋ为３和 ＰＣｓ为５时，所得到的模型最佳，模型交互验证识别率和预测识别率均为１００％。

研究表明，近红外光谱技术结合 ＫＮＮ方法可以成功鉴别雪莲花产地。
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　　引言

不同产地的雪莲花由于受到海拔高度、岩层条

件等外界因素影响，其内部有效成分含量也不尽相

同，所以不同产地的雪莲花，其市场价格也随之各

异。但在目前的中草药市场上，不同产地的雪莲花

产品存在鱼目混珠的现象。

虽然原子吸收光谱
［１］
、电感耦合等离子体发射

光谱法
［１］
和高效液相色谱

［２］
等方法能准确地鉴别

不同产地的雪莲花，但这些方法均属于有损分析方

法，其分析步骤繁琐，费用昂贵。近红外光谱（ＮＩＲ）
是一种快速无损的分析方法，近红外光谱分析技术

结合模式识别方法已在食品、农产品品质的鉴别和

分类中得到成功应用
［３～７］

。本文尝试利用红外光谱



结合 Ｋ 最邻近距离（ＫＮＮ）模式识别方法快速鉴别
雪莲花产地。

１　材料与方法

１１　试验材料
试验所用的材料为来自青海、西藏、云南和新疆

４个产地的雪莲花。试验前，所有试验材料在 １０５℃
条件下干燥５ｈ，为使取样均匀，先将每株雪莲花用
咖啡粉碎机粉碎，并过 ６０目筛，然后按照四分法原
则，随机称取 ２ｇ左右的粉末作为一个样本。每个
产地取雪莲花２５个样本，４个产地总共有 １００个样
本。

１２　光谱采集
试验设备为 ＡｎｔａｒｉｓⅡ型傅里叶变换近红外光

谱仪（ＴｈｅｒｍｏＦｉｓｈｅｒ，美国），采用高灵敏度 ＩｎＧａＡｓ
检测器，谱数范围 １００００～４０００ｃｍ－１

，扫描次数为

３２；分辨率８ｃｍ－１
，数据采样间隔为３８５６ｃｍ－１

。由

于雪莲花样本为不透明的粉末状颗粒，所以试验采

用积分球的漫反射式采样方式。在试验过程中，室

内温度保持在２５℃左右，湿度基本保持不变。每个
样本不同时间采集 ３次，取其平均光谱作为该样本
的原始光谱。雪莲花原始近红外光谱数据如图１所
示。

图 ２　经 ４种不同预处理后的雪莲花光谱

Ｆｉｇ．２　ＮＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆｓｎｏｗｌｏｔｕｓｓａｍｐｌｅｓａｆｔｅｒｆｏｕｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｐｅｃｔｒａｌｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ
（ａ）ＳＮＶ　（ｂ）ＭＳＣ　（ｃ）一阶导数　（ｄ）二阶导数

　

１３　光谱预处理方法
试验中，雪莲花样本颗粒的粒径和样本的密实

度不可能完全一致，这些必然影响到光在固体颗粒

内的漫反射
［８］
。因此，需要对样本的原始光谱数据

进行预处理。不同的预处理方法对所建立的模型有

图 １　雪莲花样本的原始光谱

Ｆｉｇ．１　ＲａｗＮＩＲｓｐｅｃｔｒａｏｆｓｎｏｗｌｏｔｕｓｓａｍｐｌｅｓ
　

一定的影响，本研究采用标准正态变量变换（ＳＮＶ）、
多元散射校正（ＭＳＣ）、一阶导数和二阶导数 ４种光
谱预处理方法，并对它们的结果进行比较。ＳＮＶ首
先从原光谱中减去该条光谱的平均值，再除以标准

偏差，主要用于消除由于样品颗粒不均匀和密实度

不一致对光谱的影响；ＭＳＣ通过对每条光谱进行移
位、旋转等变化，使其尽可能的与平均光谱呈线性关

系；一阶导数和二阶导数分别用于消除光谱中基线

的平移和漂移散射，可有效消除其他背景干扰，分辨

重叠峰，提高分辨率和灵敏度
［９］
。原始雪莲花光谱

经过４种方法预处理后的结果如图２所示。

１４　数据分析方法

研究最终目的是利用近红外光谱来鉴别不同产

地的雪莲花，所以选择一种合适的模式识别方法来

建立判别模型至关重要。本文采用 Ｋ 最近邻域法

（Ｋｎｅａｒｅｓｔｎｅｉｇｈｂｏｒｓ，简称 ＫＮＮ）模式识别方法来建
立模型。ＫＮＮ是一种有管理的方法，不需要对机器
进行已知试样的训练，具有很好的鲁棒性，简单易

用，分类准确率较高，对于大规模数据非常有效。
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ＫＮＮ基本思想是通过计算最近邻域中 Ｋ个已知样
本到未知样本的距离，对每个待判别的未知样本，逐

一计算与各训练样本之间的距离，找出其中最近的

Ｋ个进行判别［１０］
。在实际应用中，一般 Ｋ取奇数，

在最邻近的 Ｋ个样本中，将未知样本归属于最多者
那一类。原始试验数据通过 Ｒｅｓｕｌｔｓ软件（Ａｎｔａｒｉｓ
Ⅱ近红外系统自带）获取，并基于 ＭａｔｌａｂＶ６５软件
平台分析。

２　结果与讨论

２１　主成分分析
雪莲花中含有生物碱、黄酮、甾醇和挥发油等大

量有机成分，这些有机成分的含氢基团都能在近红

外区域产生倍频与合频吸收。因此，雪莲花样本的

近红外光谱数据间存在大量的相关性，造成一定量

的信息冗余。在建立分类识别模型时，这些冗余信

息的介入会降低模型的预测性能。主成分分析是把

多个指标转换为几个综合指标的一种统计方法，沿

着协方差最大的方向由高维数据空间向低维数据空

间投影，所得的各主成分向量相互正交，它可以将样

本在高维空间的分布通过低维空间来展现。

经主成分分析处理后，取前 ３个主成分因子得
分向量作图，结果如图 ３所示。其中第一主成分

图 ３　不同产地的雪莲花样本在三维主成分

得分空间中的分布
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（ＰＣ１）的方差贡献率为８１２６％，第二主成分（ＰＣ２）
的方差贡献率为 ３３５％，第三主成分（ＰＣ３）的方差
贡献率为 １２９％；积累方差贡献率为 ８５９％。从
图３可看出，４个产地的雪莲花样本在该得分图中
有明显的分类趋势。来自青海和西藏的样本群体在

空间中分布比较集中，且两类样本之间的距离较近；

来自云南的样本在空间分布最为离散，且与其他样

本群体空间距离较大；其次是新疆的样本群体。从

中可以推断，来自西藏和青海的样本属性最为相似，

其次是新疆的样本，而云南的样本与其他样本差异

较大。这与青海和西藏的雪莲生长条件（海拔高

度、气候和土壤等）比较相似，而云南雪莲本身的生

长条件和与其他产地雪莲之间的差异性较大，这就

造成了它们在图中分布比较离散，且相对其他群体

的距离较远。

２２　模式识别结果
ＫＮＮ模式识别的方法是“有监督的学习”模式

识别方法
［５］
，基本思路是用一组已知类别的样本作

为训练集，即用已知样本进行训练，得到判别模型；

为检测模型的判别能力，用另外一组已知类别的样

本作为预测集来验证模型。在本研究中，从每个产

地中随机选取 １５个样本作为训练集，余下的 １０个
作为预测集，这样训练集中总共有 ６０个样本，预测
集中总共有４０个样本。
２２１　主成分因子数和 Ｋ值的优化

图 ４　不同主成分因子和 Ｋ水平下 ＫＮＮ模型的

交互验证识别率

Ｆｉｇ．４　ＣｒｏｓｓｖａｌｉｄａｔｉｏｎｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒａｔｅｏｆＫＮＮｍｏｄｅｌｕｎｄｅｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｆａｃｔｏｒｓａｎｄＫｌｅｖｅｌ

在 ＫＮＮ模型建立过程中，通过选择合理的主成
分既可以避免建模中的信息冗余，又不会过多地丢

失原始特征信息，同时在分析数据时达到简化的目

的。因此，有必要对这些特征变量进行主成分分析，

提取主成分特征作为判别模型的输入。主成分因子

数对模型的稳定性有一定影响，所以在 ＫＮＮ模型建
立过程中，需要通过交互验证的方法对模型的主成

分因子数进行优化。另外，在 ＫＮＮ方法中，Ｋ值大
小对判别结果有一定的影响，一般情况下还是靠经

验确定，也可以通过交互验证方法优化 Ｋ值。在参
数优化的过程中，首先以 ＳＮＶ预处理的光谱来分
析。通过交互验证的方法同时优化主成分因子数和

Ｋ值２个参数。考虑到 Ｋ值仅取奇数，而主成分数
超过 ７后累计方差贡献率已经接近 １００％，因此，
２个参数的优化区间设 Ｋ为［１，３，５，７，９］和 ＰＣｓ为
［１，２，…，７］。优化的结果如图 ４所示。从图中可
看出，当 Ｋ为３，ＰＣｓ为 ５时，所建立的 ＫＮＮ模型识
别率最高，即取得的模型最佳。此时，在校正集，模

型的交互验证识别率为 １００％，用该模型验证预测
集中的 ４０个样本时，其识别率为 １００％，即所有样
本都被正确识别。
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２２２　光谱预处理方法
光谱预处理方法对模型结果也有影响。有比较

地运用了 ＳＮＶ、ＭＳＣ、一阶导数和二阶导数 ４种预处
理数据来建立 ＫＮＮ鉴别模型，模型建立过程中，主
成分因子数和 Ｋ值的优化同２２１节。表１为不同
的预处理条件下，模型所取得的识别结果及其所对

表 １　不同光谱预处理后 ＫＮＮ模型识别结果比较

Ｔａｂ．１　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆＫＮＮｍｏｄｅｌｓｂｙ

ｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇａｎｄｒａｗｓｐｅｃｔｒａ

预处理

方法

主成

分数
Ｋ值

交互验证

识别率／％

预测识别

率／％

ＳＮＶ ５ ３ １００ １００

ＭＳＣ ５ ４ ９６７ １００

一阶导数 ３ ４ ９５０ ９５０

二阶导数 ５ １ １００ ９７５

无 ５ １ ９５０ ９４７

应的主成分数和 Ｋ值。从总体上看，４种不同的光
谱预处理方法对模型的结果影响不大，ＳＮＶ略好于
ＭＳＣ、一阶导数和二阶导数，模型在校正时的交互验
证识别率和预测时的识别率都达到了 １００％。ＳＮＶ
可以消除由于颗粒不均匀和密实度不一致而产生的

散射影响
［９］
。因此，ＳＮＶ所取得的结果相对较好。

３　结束语

以青海、西藏、云南、新疆 ４个产地的雪莲花为
研究对象，对获取的近红外光谱数据首先进行 ＳＮＶ
光谱预处理，然后在主成分分析的基础上利用 ＫＮＮ
模式识别方法建立识别模型。ＫＮＮ模式识别方法
在 Ｋ为３、主成分因子数为 ５时所建立的识别模型
最佳，模型对校正集与预测集中样本的识别率均达

到１００％。试验结果充分表明了近红外光谱结合合
适的模式识别方法鉴别雪莲花产地是可行的。
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