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摘 要 目的：建立快速鉴别及评价薏苡仁及其伪品草珠子种仁的方法。方法：采用衰减全反射傅里叶变换红外光谱

（ATR-FTIR）法测定薏苡仁与草珠子种仁的红外光谱，选择4个特征吸收峰所对应的吸光度值作为特征向量，建立人工神经网络

（ANN）模型，对不同薏苡仁与草珠子种仁样本所得红外光谱的特征向量进行分类。结果：所建立的方法对薏苡仁与草珠子种仁

的识别率均为100％。结论：该方法判别准确度高，可用于薏苡仁与草珠子种仁的快速鉴别。
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ABSTRACT OBJECTIVE：To establish the method for rapid identification and evaluation of Coicis Semen and Coix lachrymal-jo-

bi. METHODS：The infrared spectrum of Coicis Semen and C. lachrymal-jobi were identified by ATR-FTIR. Using absorbance val-

ue of 4 characteristic absorption peaks as feature vector，artificial neural network（ANN）model was established to classify feature

vector of infrared spectrum of Coicis Semen and C. lachrymal-jobi. RESULTS：Established method was highly accurate，and the

correct rates of Coicis Semen and C. lachrymal-jobi identification were both 100％. CONCLUSIONS：The method has high accura-

cy，and can be used for rapid identification of Coicis Semen and C. lachrymal-jobi.
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薏苡仁又名薏仁、苡米、苡仁、土玉米、薏米、起实、薏珠

子、草珠珠、回回米、米仁、六谷子，其性微寒，味甘、淡，具有利

水消肿、健脾去湿、舒筋除痹、清热排脓等功效，为常用利水渗

湿药[1]。同科属植物草珠子种仁的形态与薏苡仁相似，为常见

伪品[2]。

傅里叶变换红外光谱（FTIR）法由于能给出复合体系

的所有物质的信息，因而在中药鉴别方面得到了较多的应

用 [3-7]。由于同科属植物种子所含化学成分也较为相近，采用

一维红外光谱分析法较难得到理想的效果[8]。本研究采用衰

减全反射傅里叶变换红外光谱（ATR-FTIR）法测定了中药材薏

苡仁及其伪品草珠子种仁的红外光谱，并尝试选择特征吸收

峰所对应的吸光度构建特征矢量，然后运用反向传播人工神

经网络（ANN）进行分类，以达到薏苡仁与草珠子种仁鉴别之

目的。

1 材料
1.1 仪器

NEXUS 670型 ATR-FTIR 仪，包括 DTGS 检测器、金刚石

ATR、OMNIC E.S.P.5.1智能操作软件（美国Nicolet公司）。

1.2 药材

所有样品均由浙江省金华市食品药品检定所中药科提

供，并经过该所李冰岚主任中药师及浙江师范大学生物系陈

建华教授鉴定。薏苡仁为禾本科植物薏苡Coix lawcryma-jobi

L.的干燥成熟种仁；草珠子种仁为禾本科植物草珠子 C.

lachrymal-jobi L.的干燥成熟种仁。

2 方法
在采集数据前，按仪器测试要求把金刚石ATR附件水平

放置于FTIR仪的样品仓中，分别取种仁样品适量在粉碎机中

粉碎后，混合均匀后再从中取少量置于玛瑙研钵上磨成细小

均匀的粉末，过200目筛，测定样品的FTIR。为了降低测定误

差，图谱基线采用自动校正法进行校正。光谱范围为4 000～

650 cm－1，分辨率为 2 cm－1，扫描累加次数为 32次。从样品的

FTIR图谱中选择4个特征吸收峰对应的吸光度值作为特征向

量。在进行ANN识别时，以薏苡仁和草珠子种仁的 FTIR 作

为样本，薏苡仁和草珠子种仁的训练数及预测样本数各选择
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100个。样本经过FTIR 测定后，以所选择的特征向量值作为

特征信息进行ANN 训练与预测。样品的FTIR图谱见图1。

3 结果与分析
3.1 FTIR图谱分析

由图1可以看出，薏苡仁和草珠子种仁均在3 300 cm－1左

右及1 000～1 200 cm－1之间出现了碳水化合物的强吸收峰，说

明两者均含有较多的淀粉等碳水化合物。薏苡仁在3 058 cm－1

出现了吸收，说明含有较多的末端烯烃类物质；而草珠子种仁

则在3 008 cm－1出现了吸收，说明含有较多的非末端烯烃类物

质；在 1 745 cm－1左右两者均有吸收，说明两者均含有酯类物

质，但相对含量则有所不同。这表明薏苡仁、草珠子种仁的

FTIR存在着一定的差异性。

3.2 特征向量的选择

在进行ANN分类时，需用样品的特征向量值作为ANN的

输入值。考虑到本研究的样品为种仁，除去所含淀粉的—OH

伸缩振动及C—O键的伸缩振动外，本研究选择酯羰基伸缩振

动吸收峰1 745 cm－1、C＝C伸缩振动吸收峰1 652 cm－1、C—H

弯曲振动吸收峰之一的1 457 cm－1和C—N键的伸缩振动吸收

峰1 331 cm－1所对应的吸光度值构建特征向量。因此，输入层

共有4个特征向量值。

3.3 误差反向传播（BP）算法

本研究采用ANN分类中的前馈型神经网络（BPNN）模型[9-10]

及随机输入的方式对薏苡仁及草珠子种仁进行分类。

对于BPNN，当各节点均采用 Sigmoid 型函数时，1个隐含

层就足以解决任意判决分类问题。ANN计算流程见图2。

第一阶段如图2（a）所示，在选择网络模型和学习规则后，

根据已知的输入和输出学习数据（也称作目标输出数据），通

过网络的学习训练，固定神经网络节点的权值和节点阈值，然

后比较ANN输出的数据与目标输出数据间的误差，不断微调

网络的权值和阈值，直到学习样本的输出与目标输出数据的

误差在允许范围内为止。第二阶段如图 2（b）所示，根据经第

一阶段固定的模型，输入实际数据后，输出计算结果：首先进

行数据预处理，把两种同属植物种子依次对应输出层的2个节

点，然后对FTIR小波特征值的9个特征向量分别归一化为0～

1之间的数据。

总的来说，分类算法分两个步骤进行，即BP网络的训练

和利用训练后的BP网络进行不同种类的分类。BP算法流程

见图3。

本研究的计算过程分为两个步骤。步骤 1是网络训练过

程，对BP网络的各层进行设计，具体如下，输入层：输入归一

化的4个特征向量；输出层：由于是用于分类，输出层的每一节

点对应1种样品，本研究共2个；中间隐层：对于BP网络，所取

的隐层节点数少时，容错性就差。但是，隐层节点数过多易引

起学习时间过长，误差也不一定最佳，因此需要多次试验后选

取一个最佳的隐层节点数。
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图1 样品的FTIR图谱
A.薏苡仁；B.草珠子种仁

Fig 1 FTIR of samples
A.Coicis Semen；B. C. lachrymal-jobi
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Fig 2 The artificial neural network calculation flow chart
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步骤2是利用步骤1所得到的网络模型，对归一化的4个

特征向量进行计算。激活函数采用 Sigmoid 函数，通过学习不

断修正权值和阈值，使对应输入样本p的最小二乘误差达到最

小。计算最小二乘误差函数的公式为：

Ep＝0.5×∑（tpj－Opj）2…………………………………（Ⅰ）

其中，tpj为样本p在输出层节点 j的目标输出值，即样品种

类；opj为样本 p在输出层节点 j的实际输出值。计算实际输出

值是从输入层到输出层的方向进行，而误差和权值的调整方

向是从输出层到输入层。

（1）计算各节点 j的输出值Opj（当节点 j是输入层的节点，

则其输出值＝输入值）的公式为：

Opj＝f（netpj）＝1/（1+e－∑wjiOpj-θpj-θj）………………………（Ⅱ）

其中，wji是连接节点 i和节点 j的权，θj是节点 j的阈值，阈

值可认为是从输出恒为1的节点到其他节点间连接的权值，与

wji的学习调整过程一样。权值wji的学习调整方法如下。

（2）当 j是输出层节点时，通过下式修正连接隐层节点 i到

输出层节点 j的权值wji：

Δwji（n+1）＝ηδpjOpj+αΔwji（n）…………………………（Ⅲ）

其中，η为学习速率，α为动量项，δpj是输出层节点 j的误差

信号，δpj的计算公式为：

δ pj＝（tpj－Opj）Opj（1－Opj）……………………………（Ⅳ）

（3）当 j不是输出层节点时，也通过上式修正连接隐层节

点 i到 j的权值wji，但δpj的计算变为：

δpj＝Opj（1－Opj）∑δpkwkj ………………………………（Ⅴ）

其中，δpk是输入来自节点 j的输出值的节点k的误差信息，

wkj是连接节点 j到k的权值。

3.4 网络确定与应用结果

经过试验，本研究确定的BP网络结构为 4个输入层、6个

隐层和2个输出层，误差为0.05，α为0. 8，η为0.02。

薏苡仁和草珠子种仁样本的训练集和测试集各选取 200

个，训练数及预测样本数各选100个。样本经过FTIR测定后，

所选择的特征向量值作为特征信息进行ANN训练与预测。本

研究采用的BP网络结构中共有 4个输入层节点，依次归一化

为0～1之间的4个特征向量，输出层节点1类为薏苡仁，2类为

草珠子种仁。训练后的网络模型对薏苡仁与草珠子种仁样品

的 FTIR 经过小波变换后的特征向量数据的验证结果均为

100％，表明ANN分类法对薏苡仁与草珠子种仁的判别准确率

非常高。

4 结论
采用ATR-FTIR法可以避免压片法或溶剂溶解后用液膜

法所产生的一些人为因素影响。对于所得到的每个样品的

FTIR图谱，可以选择比较有特征的吸收峰所对应的吸光度值

作为特征向量值。本研究中每个样品均选择样品所含物质官

能团的酯羰基伸缩振动吸收峰1 745 cm－1、C＝C伸缩振动吸收

峰1 652 cm－1、C—H弯曲振动吸收峰之一的1 457 cm－1和C—N

键的伸缩振动吸收峰 1 331 cm－1所对应的吸光度值构建特征

向量，作为ANN的输入值。通过ANN的训练，再用训练出来

的网络模型对薏苡仁与草珠子种仁所得FTIR小波提取的特征

向量进行分类。由本研究结果来看，其判别准确率很高。此

方法可用于薏苡仁与草珠子种仁的鉴别。
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