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基于 FTIR离散平稳小波特征提取的 SVM应用于中药材紫花地丁与同

属植物的鉴别研究 
  

黄有强(华东医药股份有限公司，杭州 310009) 

 
摘要：目的  探索基于 FTIR 离散平稳小波变换结合支持向量机(support vector machine，SVM)分类法的中药紫花地丁的

质量控制新模式。方法  采用衰减全反射傅里叶变换红外光谱法直接快速测定中药紫花地丁与同属植物多花堇菜和戟叶

堇菜的 FTIR，运用基于离散平稳小波变换进行特征向量的提取，通过分析比较后选取第 4、5 层分解层的特征向量用于

支持向量机的训练与验证。结果  通过对不同产地的 90 个样本的验证，紫花地丁与同属植物多花堇菜和戟叶堇菜的识别

率达 100%。结论  基于 FTIR 离散平稳小波变换结合支持向量机分类法的中药紫花地丁与同属植物多花堇菜和戟叶堇菜

的分类鉴别方法具有非常好的效果。 
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Recognition Method Research of Violae Herba and Its Sibling Plants Based on FTIR-DSWT and SVM 
Classification Method 
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ABSTRACT: OBJECTIVE  To explore quality control pattern of new traditional Chinese medicine Violae Herba based on 
attenuated total reflection-Fourier transform infrared(FTIR) spectroscopy-discrete stationary wavelet transform(DSWT) 
combined with support vector machine(SVM). METHODS  FTIR of Violae Herba and its sibling plants Viola 
pseudo-monbeigii Chang and Viola betonicifolia J. E. Smith were obtained directly, quickly and accurately by Fourier transform 
infrared spectrometer with attenuated total reflection accessory. DSWT was used to extrude local region of FTIR of Violae Herba, 
Viola pseudo-monbeigii Chang and Viola betonicifolia J. E. Smith. After comparison analysis, the d4 and d5 scale were used to 
extract the feature vectors, which were used to train and test the SVM. RESULTS  According to 90 testing samples of the 
different production from different places, the recognition rate of Violae Herba and its sibling plants were all 100%. 
CONCLUSION  The experimental results show that it is effective to apply DSWT combined with SVM on the basis of FTIR to 
identify the Violae Herba and its sibling plants Viola pseudo-monbeigii .Chang and Viola betonicifolia J. E. Smith. 
KEY WORDS: Violae Herba; FTIR; DSWT; SVM; pattern recognition; Viola pseudo-monbeigii Chang; Viola betonicifolia J. E. 
Smith 
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堇菜属植物在我国约有 110 余种，大多数种

类用作园林观赏植物，同时也因其具有清热解毒

及较强的止血、散瘀、消肿作用而作为一种中药

材使用。该属植物目前仅有紫花地丁已被收入中

国药典[1]。堇菜属植物药用历史悠久，但品种繁杂

难以辨认。药检部门在日常对中药材进行检查的

过程中，常会发现非正品多花堇菜与戟叶堇菜混

杂在紫花地丁中。传统中药历来讲究临床用药的

质量，由此产生了多种真伪、优劣的鉴定手段[2]。

中药传统经验中常用的有看、摸、尝、闻等，紫

花地丁在药典标准中采用的是显微鉴别法及薄层

色谱后确认荧光主斑点的位置来进行确认所含物

质差异程度[1]。紫花地丁、多花堇菜与戟叶堇菜这

3 种植物所含化学成分，到目前为止仅见紫花地丁

有报道[3-4]。中药质量分析研究涉及多方面、多学

科的综合性研究课题，采用现代仪器分析法，建

立既能反映中药材整体固有特征，又能给出稳定

的中药质量评价标准的鉴定方法，以解决传统中

药学与当代世界药学接轨中面临的质量标准问

题。因此，中药的质量控制和评价一直都是中医
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药研究的热点和难点[5-6]。傅里叶变换红外光谱分

析法(Fourier transform infrared spectroscopy，FTIR)

能给出复合体系几乎所有物质的结构信息，与化

学计量学相结合在中药分析及其他领域得到了较

为广泛的应用 [7-9]。支持向量机 (support vector 

machine，SVM)是十大经典机器学习算法之一，它

是一种监督式学习的方法，属于一般化线性分类

器，也被称为 大边缘区分类器，其特点是能够

同时达到经验误差 小化和几何边缘区 大化。

因此，SVM 常应用于分类及回归分析[10-11]。本研

究旨在借助金刚石衰减全反射附件，采用 FTIR 中

的粉末直接测定法对紫花地丁与同属植物多花堇

菜和戟叶堇菜进行红外光谱分析的基础上，进行

离散平稳小波变换 (discrete stationary wavelet 

transform，DSWT)后提取特征向量， 后再进行

SVM 的分类鉴别，探究中药质量控制的新模式。 

1  DSWT 算法基本原理 

DSWT 也称平移不变小波变换，它是一种非

正交的小波变换。从矩阵的观点来看，DSWT 可

视为矩阵乘法。 

G=Sg                 (1) 

式中，g 是一个 1×N 的输入矢量；S 是一个

(L+1)N×N 矩阵，其中 Si 是一个 N×N 的方阵，

Si 的各列是单个矢量 Si 的周期平移的结果，Si 通

常是 DSWT 在第 i 个尺度下的基，而 SL+1 是 粗

尺度下的尺度函数。 

由于 DSWT 具有冗余性，因而具有多种逆变

换，Guo 等[12-13]给出了如下逆变换形式： 
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式中，常量因子矢量(1/2，1/22，…，1/2L，1/2L+1)

是随着尺度变得越来越粗糙时所需增加的 DSWT

的冗余度的偏移量。直接计算式(1)需要的计算复

杂度为 O[(L+1)N2]，但是由于存在快速算法，因而

总共所需的计算复杂度 多为 O(NlogN)。 

DSWT 的 大特点是冗余性和平移不变性，

能对连续小波变换给出一个更为近似的估计。信

号经 DSWT 时不对信号本身进行下抽样处理，而

是在每 2 个滤波器系数间插入零值来实现滤波器

的延展，因此，变换后的逼近信号和细节信号长

度都与原信号长度相同，可以有效避免由于信号

下抽样但小波基不具有平移不变性而造成重构信

号产生 Gibbs 震荡的问题，因而更适合于处理相关

性问题。 

2  材料与方法 

2.1  仪器与试药 

NEXUS 670 型傅里叶变换红外光谱仪(美国

尼高力仪器公司)，DTGS 检测器，OMNI E.S.P.5.1 

智能操作软件，金刚石 ATR 附件，扫描光谱范围

设置为 4 000~650 cm1，分辨率 2 cm1，扫描累加

次数 32 次。 

实验所用试药样本信息见表 1。 

表 1  试验样本信息 

Tab. 1  The information of test samples 

样本名称 产地 训练样本数 检验样本数

紫花地丁 

Viola yedoensis Makino

浙江金华 20 10 

贵州贵阳 20 10 

山东青岛 20 10 

多花堇菜 

Viola pseudo-monbeigii 
Chang 

浙江金华 20 10 

贵州贵阳 20 10 

山东青岛 20 10 

戟叶堇菜 

Viola betonicifolia J. E. 
Smith 

浙江金华 20 10 

贵州贵阳 20 10 

山东青岛 20 10 

所有试药均为 10 月采收，鲜采的样本经洗净，

除去杂质，晒干，不经任何化学处理。试验选取

采自于浙江金华、贵州贵阳和山东青岛的紫花地

丁及其同属植物多花堇菜、戟叶堇菜作为分析对

象，为了保证样本的代表性和试验的客观性，在

每个地区每种植物分别选取了 30 个样本，每种植

物的样本总数为 90 个，共计 270 个样本。所有样

本均经过浙江师范大学化学与生命科学学院植物

学学科陈建华教授鉴定。考虑到药用中药紫花地

丁为全株，故实验过程中也取每份样品的全株作

为分析对象，干燥样品于玛瑙研钵中研磨，至样

品为均匀细小粉末状。将粉末状样品密封，待测。 

2.2  方法 

在采集数据前，按照仪器测试要求把金刚石

ATR 附件置于傅里叶变换红外光谱仪的样品仓

中，且调整到平整水平位置。分别取各样品按所

给定的测试条件直接测定样品的 ATR-FTIR，为了

减小测定的误差，每个样品测定前均对背景进行

扫描，得到的图谱基线采用自动校正法进行校正。 

2.3  数据处理 

根据各种样本的 FTIR 数据，以 4 000~650 cm1

内的红外光谱吸光度值为指标，以 3 种堇菜属植
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物为对象，制作成 Excel 表格，保存为 xls 格式。

考虑到样品主要吸收峰出现在 2 000~650 cm1，因

此进行 DSWT 处理时选取 2 000~650 cm1 内的红

外光谱数据。把所有数据导入 Matlab 7.0 软件进行

DSWT，从而得到特征向量值；SVM 算法和建模，

采用 Matlab 7.0 软件进行样本的回归估计，以紫花

地丁、多花堇菜和戟叶堇菜为实验样本，实验中

各产地各种植物选择 30 个，其中训练样本数选择

180 个，另外 90 个作为检验样本。 

3  结果与分析 

3.1  红外光谱分析 

以采自于浙江金华的紫花地丁、多花堇菜和

戟叶堇菜为例，三者的典型 FTIR 见图 1。红外光

谱初步解析如下：3 种堇菜属植物的峰位非常一

致，在 3 300 cm1 有一很强的吸收峰，是 N-H 和

O-H 的伸缩振动吸收，主要由萜类、碳水化合物

如纤维素、甾醇类化合物及蛋白质等含有羟基的

化合物产生；吸收带位于 3 000 cm1 右侧的是样品

中所含物质的饱和 C-H 键的伸缩振动吸收，主要

是由纤维素和脂肪等分子中的饱和C-H键所引起[14]；

在 1 735 cm1 有较强的尖锐吸收峰，为酯羰基的伸

缩振动吸收峰，三者比较而言，紫花地丁的吸收

峰是 弱的，多花堇菜和戟叶堇菜的吸收峰较强，

可能紫花地丁中酯类化合物含量相对较少所造

成。在 1 100 cm1 附近的指纹区，包括了 C-O 键

的伸缩振动，堇菜属植物内所含有的碳水化合物

(如纤维素)主要形成了这些吸收带。C-H 弯曲振动

吸收位于 1 500 cm1 到 1 200 cm1。这些结构信息

为鉴别这 3 种植物提供了一定的依据。 

对于 3 种植物的区别，仅仅从 FTIR 图的吸收

峰形来判断显然难以区别，因此本研究采用小波

变换进行 FTIR 吸收信息的放大处理。考虑到高波

数段的 FTIR 吸收主要是 OH 或 NH 键的伸缩振动

吸收，和 3 000 cm1 左右的的 C-H 键伸缩振动吸

收，从吸收情况来看来不是很特征，三者差别

大的应该是包括指纹区以内的官能团吸收区域

650~2 000 cm-1，所以本研究选择 650~2 000 cm-1

进行离散小波变换分析。 

3.2  FTIR-DSWT 分析 

DSWT 的逆变换有多种形式，本研究采用

Lang 等[15]给出的逆变换形式。DSWT 通过 Matlab 

7.0 软件来实现，在进行离散小波分解时，应该根

据信号的光谱特性选择适当的小波基函数和分解

层数。在小波多分辨率分解过程中，根据 IR 信号

的特性，并比较不同分辨率下信号分解的效果，

确定合适的小波基及小波尺度。其标准是突出原

始光谱中的若干个特征峰，并选取平滑性好的小

波基。常用的小波基有 Mexicon hat，Meyer，

Morlet，Daubechies，Coiflet 及 Symlets 等，以小

波基形状与待分析信号形状是否更接近及衰减信

号是否更快作为选择的前提，经比较分析，选取

了 Daubechies 小波作为“分析小波”。对 3 种样本

的 FTIR 进行 DSWT(在 6 尺度下的小波系数)，结

果见图 2。 

 
图 1  3 种样品的 FTIR 

a紫花地丁；b多花堇菜；c戟叶堇菜。 

Fig. 1  FTIR of three kinds of samples 
aViola yedoensis Makino; bViola pseudo-monbeigii Chang; 

cViola betonicifolia J. E. Smith. 

3.3  特征提取 

由图 2 可见，当 DSWT 的分解尺度比较小的

时候，细节信号对光谱变化比较敏感，对原始光
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谱中各特征吸收峰反应过于强烈，而尺度太大时

又过于平缓，均不利于特征的提取。基于此，本

研究选择 d4 和 d5 这 2 个尺度的 DSWT 细节信号

作为特征变量提取空间。特征变量的定义为DSWT

信号的 d4 和 d5 这 2 个尺度下共 4 个区域的光谱

能量，即小波系数平方和，DSWT 细节信号特征

区间划分结果见图 3。 

 

 
图 2  DSWT 结果 

a紫花地丁；b多花堇菜；c戟叶堇菜。 

Fig. 2  The result of DSWT of samples 
aViola yedoensis Makino; bViola pseudo-monbeigii Chang; cViola 
betonicifolia J. E. Smith. 

3.4  模式识别 

SVM 是 Burges 等[16]根据统计学理论中结构

风险 小化原则提出的一种新的机器学习算法，

以训练误差作为优化问题的约束条件，以置信范

围值 小化作为优化目标，即采用结构风险 小

化准则的学习方法，使模型具有良好的泛化能力。 

SVM 采用函数来将非线性分类问题转化为高

维空间中的线性问题，其常用的核函数有多项式

函数、径向基函数和 Sigmoid 函数。本研究过程中

对 3 种核函数均进行了学习分类，结果发现径向

基函数作为核函数时，识别率 高。 

 

 
图 3  DSWT 细节信号特征区间划分示意图 

a紫花地丁；b多花堇菜；c戟叶堇菜。 

Fig. 3  Division of feature region in the DSWT domain 
aViola yedoensis Makino; bViola pseudo-monbeigii Chang; cViola 
betonicifolia J. E. Smith. 

3.5  研究实例 

把采自于浙江金华、贵州贵阳和山东青岛的

紫花地丁及其同属植物多花堇菜、戟叶堇菜作为

分析对象，在 ATR-FTIR 测定的基础上进行

DSWT，继续进行特征向量的提取，每个样本得到

4 个特征值，经过 SVM 的学习训练和识别。由于

用的是二分类器， 终输出的结果为各个样本是

或者不是紫花地丁的种类归属。模式识别过程见

图 4。 

 
图 4  模式识别过程 

Fig. 4  The process of pattern recognition 

为了对紫花地丁与其同属植物多花堇菜、戟

叶堇菜的分类试验中从FTIR经过离散平稳小波提

取到特征向量进行有效性验证，本研究先选择各

产地的 180 个样本即各产地植物选取 20 个样本进

行学习训练。然后选择 90 个样本作为验证样本，

即各产地各种植物选取 10 个样本。当采用径向基

函数作为核函数时，SVM 模式识别率为 100%。 

4  结语 

由于 ATR-FTIR 测试只需要中药样本进行粉

碎即可测得样本的 FTIR 图谱，而且能得到中药材

所含所有物质的结构信息，比溶剂提取后浸膏加
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KBr 压片法测定样品的 FTIR 进行鉴别或样品粉末

加KBr压片法即所谓的无损FTIR鉴别等质量控制

有一定的优势。在 FTIR 进行离散平稳小波特征区

间的能量积分基础上，采用 SVM 对紫花地丁与其

同属植物多花堇菜、戟叶堇菜进行分类，结果与

传统中药鉴定和植物分类结果完全一致，结果表

明了此种分类鉴别方法具有非常好的效果。此类

方法具有准确和客观性，可用以补充和完善现有

的中药质量控制手段和方法。 
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