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近红外光谱技术应用于中药四类味觉分类辨识的可行性分析  
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摘  要：目的  探讨近红外光谱（near infrared spectroscopy，NIRS）技术用于不同味觉中药分类辨识的可行性。方法  以分

别具有苦、甜、酸、咸 4 种味道的 35 种饮片水煎液和 12 种常用食品类成分溶液为研究载体，获取其 NIRS 信息作为自变量

（X），以《中国药典》2020 年版一部饮片性状项下味觉描述结合口尝结果作为标杆信息（Y），比较 5 种光谱预处理方法，然

后利用主成分分析-判别分析（principal component analysis-discriminant analysis，PCA-DA）、偏最小二乘-判别分析（partial least 
squares-discriminant analysis，PLS-DA）、K-近邻算法（K-nearest neighbor algorithm，KNN）分别对中药苦、甜、酸、咸 4 类

味觉进行模型辨识探讨，并基于留一法交互验证结果的混淆矩阵（confusion matrix，CM）和敏感性、特异性、精度等指标

对模型的性能进行综合评价。结果  标准正态变量变换（standard normal variable transformation，SNV）是相对更有效的预

处理方法，以预处理后的光谱数据建立的 PCA-DA 模型为最优辨识模型，其对苦与非苦、甜与非甜、酸与非酸、咸与非咸、

四分类辨识的留一法交互验证正判率分别为 89.4%、93.6%、87.2%、97.9%、87.2%。四分类辨识混淆矩阵也以 PCA-DA 模

型性能较好，对苦、甜、酸、咸的分类正确率分别为 87%、94%、73%、100%。PCA-DA 模型的敏感性、特异性、精度分

别平均为 0.89、0.91、0.88，均极显著优于 PLS-DA 和 KNN 模型（P＜0.01）。结论  基于 NIRS 技术初步建立了中药苦、甜、

酸、咸 4 类味觉的分类辨识模型，可为中药五味的定性辨识研究提供新的方法参考。 
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Abstract: Objective  To explore the feasibility of near-infrared spectroscopy (NIRS) technology for classification and identification 
of traditional Chinese medicine with different tastes. Methods  The 35 kinds of traditional Chinese medicine decoctions and 12 
kinds of common food ingredient solutions with four tastes of bitterness, sweetness, sourness and saltiness were taken as research 
object. The spectral information of samples which was obtained by near-infrared spectroscopy technology was used as independent 
variable (X), the taste description of Chinese medicinal decoction pieces feature in the first part of Chinese Pharmacopoeia (2020 
edition) combined with the results of traditional human taste panel method were used as benchmarking information (Y). After 
compared five kinds of spectral pretreatment methods, three chemometric methods including principal component analysis-discriminant 
analysis (PCA-DA), partial least square-discriminant analysis (PLS-DA) and KNN (K-nearest neighbor) were used to establish the 
identification model of four kinds of traditional Chinese medicine tastes, respectively. The performance of models was evaluated 
synthetically by confusion matrix (CM), sensitivity, specificity and precision of leave-one-out cross validation results. Results  
Standard normal variate transformation (SNV) was a relatively effective pretreatment method. The PCA-DA model established with 
the pretreatment spectral data was the optimal identification model, and the accuracy of leave-one-out cross validation of bitterness 
or non-bitterness, sweetness or non-sweetness, sourness or non-sourness, saltiness and non-saltiness and four-class identification 
were 89.4%, 93.6%, 87.2%, 97.9% and 87.2%, respectively. The PCA-DA model performed better in confusion matrix of four-class 
identification, and the classification accuracy of bitterness, sweetness, sourness and saltiness were 87%, 94%, 73% and 100%, 
respectively. The average sensitivity, specificity and precision of PCA-DA model were 0.89, 0.91 and 0.88, respectively, which were 
significantly higher than PLS-DA and KNN models (P < 0.01). Conclusion  In this study, the identification models to bitterness, 
sweetness, sourness and saltiness of traditional Chinese medicine were established by near-infrared spectroscopy technology, which 
provided a new method for qualitative identification of five flavors of traditional Chinese medicine. 
Key words: traditional Chinese medicine; near-infrared spectroscopy; five flavors; tastes identification; chemometrics; bitterness; 
bitteress; sweetess; sourness; saltiness; principal component analysis-discriminant analysis; partial least squares-discriminant analysis; 
K-nearest neighbor algorithm; standard normal variable transformation 
 

中药五味是指药物具有苦、甘、酸、辛、咸 5
种基本味道[1]，是中药药性理论的核心内容之一，

也是中医遣方用药、辨证论治的重要理论基础。现

代的五味药性研究以“功能味”为主[2-4]，即根据该

药的功效作用进行反推确定，该研究对于指导临床

遣药组方和保障中药的安全、合理应用具有重要意

义。然而，中药的“口尝味”也不容小觑，“口尝味”

作为中药五味药性的原始定义，反映了人们对于药

物最直观、最真实的味觉感受，故有“非口不能味

也”，这也是五味界定的最主要的依据之一[2]。通过

对中药五味（口尝味）进行分类辨识研究，将有助

于丰富中药五味定性定量辨识技术和手段，促进中

药五味药性理论的现代化发展。 
目前中药口尝味的常用辨识方法有口尝法[5-6]、

仿生技术评价法[7]等。其中口尝法具有检测成本低、

能直观反应味觉感受等优势，是中药五味评价应用

最早、最广泛的方法，如《荀子·正名篇》：“甘、苦、

咸、淡、辛、酸、奇味以口异”，但其同时存在易疲

劳、操作繁琐费时、主观性强、重复性差、安全性

差等不足，无法满足当前中药味觉评价的需求。近

年来备受青睐的电子舌、电子鼻等现代仿生技术[8]，

相比口尝法具有简便快捷、客观性强、灵敏度高、

安全性好、可智能检测等特点，已广泛应用于中药

滋味、气味等的客观评价[9-10]，为中药五味定性、

定量辨识研究提供了可参照的技术方法。然而，该

类仿生技术的传感器数量有限，如目前大多电子舌

一般需要 5～20 个传感器来组成阵列[11]，相比于人

类 9000 多个味蕾[12]，传感器数量显得较少，所获

得的味觉信息相对有限。能否应用一种能够获取丰

富的味觉相关成分信息的方法对中药五味进行辨识

研究？近红外光谱（near infrared spectroscopy，
NIRS）技术为此提供了可能。NIRS 技术系指通过

测定物质在 NIRS 区的特征光谱并利用化学计量学

方法提取相关信息，对物质进行定性、定量分析的

一种光谱分析技术。该技术主要利用 O-H、N-H、

C-H 等含氢基团化学键伸缩振动的倍频及合频吸收

NIRS 特点[13]，可以获得绝大多数物质的物理、化

学、生物学信息[14]，并用于中药生产过程中在线监

测[15]。中药饮片的味觉信息与其内在的物质基础密

切相关，如苦味饮片多含有生物碱、苷类、黄酮等

成分[16]，甜味饮片多含有糖类、蛋白质、氨基酸类

等成分[17]，酸味饮片多含有有机酸、鞣质等成分，

咸味饮片多含有无机盐、矿物质类等成分[18]。目前，

已有相关学者基于 NIRS 对红茶风味[19]、咖啡口感[20]

进行评价，并对中药及食品的味觉相关成分如龙胆

苦苷[21]、总多糖[22]、总酸[23]等进行定量辨识研究，
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模型的整体预测性能较好（R2＞0.8），表明 NIRS
信息与中药饮片及食品类成分味觉表达的物质基础

具有一定的相关性，将该技术用于不同味觉中药分

类辨识具有一定的可行性。因此，本研究基于《中

国药典》2020 年版一部筛选 35 种代表性中药饮片，

并补充 12 种味觉信息明确的常用食品类成分，拟采

用 NIRS 技术结合化学计量学对其苦、甜、酸、咸

4 类味觉进行分类辨识研究，以期为中药五味定性

辨识研究提供新的方法参考。 
1  仪器与材料 
1.1  仪器 

Nicolet 6700 傅里叶变换近红外光谱仪，配

InGaAs 检测器、Opus 5.5 分析软件和 TQ analyst 软

件，美国 Thermo Nicolet 公司；LCD-A200 型电子

天平，福州华志科学仪器有限公司；CP225D 型十

万分之一电子天平，德国 Sartorius 公司；SDHC07- 
210 型电磁炉，浙江绍兴苏泊尔生活电器有限公司；

LXJ-IIB 型低速大容量多管离心机，上海安亭科学

仪器厂；HK250 型科导台式超声清洗器，上海科导

超声仪器有限公司；TD360 型红外测温仪，深圳市

泰克曼电子有限公司；AM-5250B 型磁力搅拌器，

天津奥特赛恩斯仪器有限公司；HHS 电热恒温水浴

锅，常州普天仪器制造有限公司。 
1.2  材料 

中药饮片及食品类样品信息如表 1 所示，其中

蔗糖、无水柠檬酸、氯化钠（NaCl）既是样品，也 

表 1  样品信息 
Table 1  Information of samples 

编号 类别 名称 
《中国药典》性状 

项下味觉描述 
批号 

用量/ 

g 
编号 类别 名称 

《中国药典》性状 

项下味觉描述 
批号 

用量/ 

g 

1 苦味 龙胆 气微，味甚苦 140503 45.00 25 甜味 白茅根 气微，味微甜 161225 195.00 

2  黄柏 气微，味极苦 160704 75.00 26  猫爪草 气微，味微甘 1702132 225.00 

3  苦参 气微，味极苦 1703122 67.50 27  蜂蜜 气芳香，味极甜 1609305 225.00 

4  黄连 气微，味极苦 1702041 35.00 28  麦芽糖* − 20170519 4.00 

5  穿心莲 气微，味极苦 150820 75.00 29  饴糖* − 20170427 4.00 

6  五加皮 气微香，味微辣而苦 161225 75.00 30  葡萄糖* − 20170321 4.00 

7  防己 气微，味苦 161208 75.00 31  红糖* − 20170405 4.00 

8  连翘 气微香，味苦 161224 105.00 32  蔗糖* − 20170513 8.00 

9  青风藤 气微，味苦 1701211 90.00 33 酸味 木瓜 气微清香，味酸 161224 75.00 

10  野菊花 气芳香，味苦 1702151 120.00 34  醋五味子 果肉气微，味酸 170401 40.00 

11  黄芩 气微，味苦 1703171 65.00 35  乌梅 气微，味极酸 170401 90.00 

12  预知子 气微香，味苦 1701181 60.00 36  南五味子 果肉气微，味酸 160608 40.00 

13  莲子心 气微，味苦 160901 105.00 37  瓜蒌皮 味淡、微酸 160615 195.00 

14  泽泻 气微，味微苦 1704141 80.00 38  炒山楂 味酸、微甜 1703192 105.00 

15  槐花 气微，味微苦涩 1703042 75.00 39  黑醋* − 7191187116 5.00 

16 甜味 甘草 气微，味甜而特殊 170401 60.00 40  白醋* − 9535521243 5.00 

17  炙甘草 具焦香气，味甜 170401 60.00 41  乳酸* − 20170609 0.07 

18  龙眼肉 气微香，味甜 161201 45.00 42  L-苹果酸* − 004-00345 0.07 

19  罗汉果 气微，味甜 170303 120.00 43  无水柠檬酸* − 2016121503A 0.07 

20  枸杞子 气微，味甜 161101 90.00 44 咸味 食盐* − 20170415D16 4.00 

21  芦根 气微，味甘 161209 225.00 45  NaCl* − 1160904 2.30 

22  红芪 气微，味微甜 161110 195.00 46  玄明粉 气微，味咸 150715 60.00 

23  使君子仁 气微香，味微甜 170525 105.00 47  芒硝 气微，味咸 161115 120.00 

24  党参 有特殊香气，味微甜 170401 195.00       
*表示食品类样品，其中除黑醋和白醋为体积分数外，其余均为质量分数 
*indicates food sample, the dosage unit of black vinegar and white vinegar is volume fraction, and the dosage unit of other food samples is mass fraction 
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分别为甜、酸、咸味的标准参比物质。盐酸小檗碱

（berberine hydrochloride，BH）为苦味的标准参比

物质，批号为 140406，质量分数 98.62%，购自于

四川省玉鑫药业有限公司。 
2  方法与结果 
2.1  口尝评价 
2.1.1  样品溶液的制备 

（1）口尝参比样品溶液的制备：分别取 BH、

蔗糖、无水柠檬酸、NaCl 适量，加纯化水配制成一

系列不同质量浓度的溶液，分别作为苦、甜、酸、

咸味的参比溶液。经口尝实验志愿者对多个质量浓

度进行预试后，确定对应各味觉等级的参比溶液质

量浓度。结果见表 2。 
（2）中药饮片水煎液的制备：以龙胆为例，精

密称取 45 g，置于适宜容器内，加水 2000 mL，浸

泡 30 min，电磁炉加热煎煮（功率 2100 W），沸腾 
表 2  4 类味觉参比物质味觉程度 (I) 的定性描述、等级及定量范围 

Table 2  Qualitative description, grade and quantitative range of taste degree (I) of four kinds of taste reference substances 

味觉类别 参比物质 参比溶液质量浓度/(mg∙mL−1) 口感描述 赋予 I 等级 I 取值范围 

苦味 BH 0.00 几乎没有苦味 I 0.5～1.5 

  0.01 略有苦味 II 1.5～2.5 

  0.05 可接受的苦味 III 2.5～3.5 

  0.10 很苦，但还可以忍受 IV 3.5～4.5 

  0.50 不能忍受的苦味 V 4.5～5.5 

甜味 蔗糖 0.00 没有甜味 I 0.5～1.5 

  40.00 略有甜味 II 1.5～2.5 

  80.00 正常甜味，乐于接受 III 2.5～3.5 

  150.00 很甜，但还可接受 IV 3.5～4.5 

  290.00 不乐意接受的甜味 V 4.5～5.5 

酸味 无水柠檬酸 0.00 没有酸味 I 0.5～1.5 

  0.30 略有酸味 II 1.5～2.5 

  0.70 中等酸味，乐于接受 III 2.5～3.5 

  1.70 很酸，但还可接受 IV 3.5～4.5 

  3.30 极酸，无法忍受，眼睛几乎眯成一条缝 V 4.5～5.5 

咸味 NaCl 0.00 没有咸味 I 0.5～1.5 

  10.00 略有咸味 II 1.5～2.5 

  23.00 中等咸味 III 2.5～3.5 

  48.00 很咸，但还可接受 IV 3.5～4.5 

  71.00 极咸，无法忍受 V 4.5～5.5 
 
后转小火（功率 600 W），煎煮 20 min，滤过，滤液

另器收集备用；二煎加水 2 L，沸腾后煎煮 10 min，
余同一煎。合并滤液，混匀，冷却至室温，4000 r/min
（离心半径 19.6 cm）离心 15 min，取上清液，定容

至 4 L，灌装，压盖，灭菌（105 ℃流通蒸汽灭菌

45 min），备用。中药饮片的用量以《中国药典》2020
年版规定用量平均值的 10 倍量为依据，各饮片具体

用量见表 1。 
（3）食品类样品溶液的制备：以麦芽糖为例，

精密称取麦芽糖适量，加纯化水溶解，定容，配置

成 4%的麦芽糖溶液。各食品类样品的用量通过口

尝预试验确定，见表 1。 

2.1.2  志愿者筛选与口感标准化培训  参考文献

志愿者筛选方法[6]，选择 27 名健康志愿者作为受试

者，在试验前签订知情同意书。使用口尝参比溶液

（表 2）对志愿者进行口感标准化培训，目的是使志

愿者具有统一的味觉等级感受，以便于口尝样品时

进行标准的味觉评价。 
2.1.3  口尝试验  27 名志愿者根据自己的口尝感

受，结合口尝参比溶液，对“2.1”项下制备的待测

样品溶液进行口感评价，评价结果记录于预先设计

好的“口感评价表”中，口尝测试具体步骤参照文

献方法[24]。 
2.1.4  离群值的处理  本实验对象为生物样本，参
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与口尝试验的志愿者间存在个体化差异，为保证整

体实验数据的准确性，采用 Grubbs 检验法对数据进

行异常值的循环检验和剔除。考虑口尝试验中过大

和过小的异常值均有存在的可能，采用双侧检验进

行剔除，选择检出水平为 0.1、剔除水平为 0.05。 
2.1.5  口尝评价结果  经 Grubbs 检验循环剔除异

常值后，苦、甜、酸、咸 4 类样品的口尝结果如表

3 所示。 

表 3  样品的口尝结果 ( x s± , 20 ≤ n ≤ 26) 
Table 3  Taste results of samples ( x s± , 20 ≤ n ≤ 26) 

序号 名称 味觉 味觉值 序号 名称 味觉 味觉值 

1 龙胆 苦味 4.5±0.5 25 白茅根 甜味 1.2±0.3 

2 黄柏  4.4±0.7 26 猫爪草  1.2±0.3 

3 苦参  4.2±1.1 27 蜂蜜  2.2±0.5 

4 黄连  4.7±0.6 28 麦芽糖  1.3±0.3 

5 穿心莲  3.0±0.8 29 饴糖  1.6±0.3 

6 五加皮  3.4±0.9 30 葡萄糖  1.9±0.4 

7 防己  1.9±0.8 31 红糖  2.0±0.6 

8 连翘  3.2±0.5 32 蔗糖  3.0±0.0 

9 青风藤  3.8±0.5 33 木瓜 酸味 3.4±0.3 

10 野菊花  4.1±0.7 34 醋五味子  4.7±0.3 

11 黄芩  2.3±0.6 35 乌梅  4.9±0.3 

12 预知子  2.0±0.5 36 南五味子  3.8±0.4 

13 莲子心  4.3±0.6 37 瓜蒌皮  2.6±0.6 

14 泽泻  2.2±0.6 38 炒山楂  4.2±0.3 

15 槐花  1.4±0.4 39 黑醋  4.2±0.6 

16 甘草 甜味 1.7±0.2 40 白醋  4.4±0.4 

17 炙甘草  1.9±0.4 41 乳酸  3.2±0.4 

18 龙眼肉  1.4±0.3 42 L-苹果酸  2.4±0.4 

19 罗汉果  2.5±0.6 43 无水柠檬酸  3.0±0.0 

20 枸杞子  1.4±0.2 44 食盐 咸味 3.7±0.6 

21 芦根  1.2±0.3 45 NaCl  3.0±0.0 

22 红芪  1.5±0.4 46 玄明粉  1.7±0.5 

23 使君子仁  1.0±0.3 47 芒硝  2.2±0.5 

24 党参  1.7±0.4     
 
2.2  NIRS 信息的采集 

取中药饮片水煎液及食品类样品溶液适量，采

用透射方式采集其光谱信息。检测条件为光谱范围

10 000～4000 cm−1，分辨率 8.0 cm−1，扫描次数 32
次。环境条件为温度（25±2）℃，相对湿度 50%～

60%。每个样品平行扫描 3 次，取其平均光谱作为

样品的 NIRS。47 种样品的 NIRS 图见图 1-a。 

 

 

图 1  47 种样品的原始光谱曲线 (a) 和经 SNV 处理后的光

谱曲线 (b) 
Fig. 1  Original spectral curves (a) and spectral curves after 
standard normal variate pre-processing (b) of 47 kinds of 
samples 

2.3  NIRS 预处理 
由于样本形态、表面特征以及仪器噪声等因素

的影响，采集的光谱信息通常会包含一些冗杂信息。

为了较少或消除各种非目标因素的干扰，提高模型

的性能，需要对光谱进行预处理。常用的光谱预处

理方法主要包括一阶导数（first derivative，1st）、
二阶导数（second derivative，2nd）、标准正态变量

变换（standard normal variate transformation，SNV）、

多元散射校正（multiplica-tive signal correction，
MSC）、SG（Savitzky-Golay）平滑等，其中导数可

以消除仪器背景或漂移对信号的影响，SNV 和 MSC
用于消除样品分布不均导致的散射对光谱的干扰，

SG 平滑能够降低光谱中随机噪声的影响[25]。本研

究使用主成分分析-判别分析（principal components 
analysis-discriminant analysis，PCA-DA）方法结合 5
种常用的光谱预处理方法建立中药苦与非苦、甜与

非甜、酸与非酸、咸与非咸及苦、甜、酸、咸四分

类 5 种分类辨识模型，对比分析不同预处理方法对

10 000            8000            6000            4000 
ν/cm−1 

a 

b 
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模型判别能力的影响，并以留一法交互验证的分类

正确率结果选择光谱预处理方法。另外，由于极端

波长区域的噪声通常比较显著[16-18]，如图 1-a 所示，

在 10 000～8000 cm−1 波段范围内无明显的特征信

息，而在 4500～4000 cm−1 波段范围内噪声信号比

较强烈。因此，为了降低该波段的噪声干扰，将 NIRS
范围缩小至 8000～4500 cm−1 的波数区域。 

PCA-DA 结合不同预处理方法的模型判别结果

如表 4 所示，除苦与非苦分类模型中 SNV 与其他

几种预处理方法的结果相当，咸与非咸分类模型以

不预处理和 SG 平滑的结果较好外，其余均以 SNV
预处理的结果较好，且相比不预处理（87.2%、

78.7%、80.9%），SNV 预处理（93.6%、87.2%、87.2%）

提高了模型 5%～9%的准确率，可见经 SNV 预处理

能够提升模型的性能。经 SNV 预处理后的 NIRS 图

见图 1-b，从图中可知，经过 SNV 预处理后，能够

消除或减少散射对光谱的干扰，有助于光谱中特征

信息的获取。因此，选取 SNV 作为 5 种分类模型

的预处理方法。 
2.4  中药四类味觉分类辨识模型的建立 

本研究分别采用 PCA-DA、偏最小二乘-判别分

析（partial least squares-discriminant analysis，PLS- 
DA）、K-近邻算法（K-nearest neighbor，KNN）3 种

常用算法建立中药四类味觉的分类辨识模型，并对

3 种方法建立的模型进行对比分析。PCA-DA 算法

是在 PCA 分析的基础上应用 DA，主要利用主成分

分析的原理，通过最大化类间方差的比率和最小化

类内方差的比率来进一步压缩高维数据，从而探索

能够解释数据集主要趋势的变量的组合[26-27]；PLS- 
DA 是一种基于 PLS 回归模型的判别分析算法[28]，

该算法根据已知样品集的特性建立判别模型，对未

知样品进行预测分析，通过建立光谱数据与类别特

征之间的回归模型进行判别分析[29]；KNN 算法是

在近邻算法（nearest neighbor，NN）的基础上改进

的分类方法，通过查询前 K 个与测试数据最相似的

训练数据，并根据 K 个最近邻数据的特征判断测试

数据的类别[30]。建模过程以 MATLAB 2016b 数据处

理软件进行，PCA-DA 的主成分数、PLS-DA 的潜

变量数以及 KNN 的 K 值均通过留一法交互验证程

序选择。 
以四分类 PCA-DA 模型为例，当选择主成分数

为 14、15、16 时，判别错误率最低；前 6 个主成分

可以解释原变量 99%以上的信息，见图 2。辨识结 

表 4  不同预处理方法的 5种中药味觉分类辨识PCA-DA模

型的判别结果 
Table 4  Discriminant results of five kinds of PCA-DA 
methods for taste identification with different preprocessing 
algorithms 

辨识模型 预处理方法 主成分数 
全样本模型 

正判率/% 

交互验证 

正判率/% 

苦与非苦 不预处理 10 93.6 89.4 

 SG 平滑 10 93.6 89.4 

 一阶导数 10 89.4 83.0 

 二阶导数 14 93.6 89.4 

 SNV 15 95.7 89.4 

 MSC 15 95.7 89.4 

甜与非甜 不预处理 19 95.7 87.2 

 SG 平滑 14 95.7 83.0 

 一阶导数 19 91.5 72.3 

 二阶导数 19 93.6 78.7 

 SNV 17 95.7 93.6 

 MSC 17 95.7 89.4 

酸与非酸 不预处理 17 97.9 78.7 

 SG 平滑 15 97.9 80.9 

 一阶导数 11 87.2 78.7 

 二阶导数 20 91.5 76.6 

 SNV 19 97.9 87.2 

 MSC 19 97.9 87.2 

咸与非咸 不预处理 11 100.0 100.0 

 SG 平滑 11 100.0 100.0 

 一阶导数 10 95.7 93.6 

 二阶导数 7 95.7 89.4 

 SNV 14 100.0 97.9 

 MSC 7 100.0 97.9 

四分类 不预处理 18 95.7 80.9 

 SG 平滑 20 100.0 85.1 

 一阶导数 15 80.9 59.6 

 二阶导数 10 74.5 63.8 

 SNV 14 93.6 87.2 

 MSC 12 93.6 85.1 
 
果如表 5 所示，在全样本建模时，除咸与非咸分类

辨识模型中 PLS-DA 模型（100.0%）与 PCA-DA 模

型（100.0%）性能相当外，余下 4 种分类辨识模型

中的 PLS-DA 模型（100.0%、100.0%、100.0%、

100.0%）性能均优于 PCA-DA 模型（95.7%、95.7%、

97.9%、93.6%），但经留一法交互验证后，除苦与 



·1082· 中草药 2023 年 2 月 第 54 卷 第 4 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2023 February Vol. 54 No. 4 

  

            

图 2  四分类 PCA-DA 模型主成分优选结果 (a)、主成分贡献百分比 (b) 及得分图 (c) 
Fig. 2  Principal component optimization results (a), principal component contribution percentage (b) and principal 
component scores (c) of four-class identification PCA-DA model 

表 5  不同预处理方法与化学计量学方法成对组合的 5 种辨

识模型的判别结果 
Table 5  Discriminant results of five kinds of identification 
models paired by different pretreatment methods and 
chemometrics methods 

辨识模型 
预处理方法＋ 

化学计量学方法 

全样本模型 

正判率/% 

交互验证 

正判率/% 

苦与非苦 SNV＋PCA-DA 95.7 89.4 

 SNV＋PLS-DA 100.0 91.5 

 SNV＋KNN 85.1 85.1 

甜与非甜 SNV＋PCA-DA 95.7 93.6 

 SNV＋PLS-DA 100.0 87.2 

 SNV＋KNN 72.3 72.3 

酸与非酸 SNV＋PCA-DA 97.9 87.2 

 SNV＋PLS-DA 100.0 89.4 

 SNV＋KNN 74.5 74.5 

咸与非咸 SNV＋PCA-DA 100.0 97.9 

 SNV＋PLS-DA 100.0 97.9 

 SNV＋KNN 100.0 100.0 

四分类 SNV＋PCA-DA 93.6 87.2 

 SNV＋PLS-DA 100.0 74.5 

 SNV＋KNN 66.0 66.0 
 
非苦、酸与非酸分类辨识模型中 PLS-DA 模型

（91.5%、89.4%）略优于 PCA-DA 模型（89.4%、

87.2%）外，其余 3 种分类辨识模型均以 PCA-DA
较优或二者相当，尤其在四分类辨识时，PCA-DA
模型（87.2%）明显优于 PLS-DA 模型（74.5%），

表明 PCA-DA 模型具有相对更好的分类性能。将

PCA-DA 模型与 KNN 模型相比，除咸与非咸全样

本建模时以 KNN 模型性能略好外，其余均以

PCA-DA 模型较好。因此，经综合对比分析，考虑

选择以 SNV 预处理的 NIRS 建立的 PCA-DA 模型

为中药四类味觉分类辨识的最优模型。 
2.5  中药四类味觉分类辨识模型的性能评估 

模型的性能通常采用准确率进行评价，但当分

类数据不平衡时，准确率就难以全面反映模型的性

能[31]。因此，本研究采用混淆矩阵以及敏感性、特

异性和精度等指标来更加客观、全面地评价模型的

性能。混淆矩阵又叫误差矩阵，是数据分析中对分

类模型预测结果的一种评价方式，可以直观反映模

型对不同种类样品的分类性能好坏，其每一行表示

样本的真实分类结果，每一列表示样本的实际预测

结果[32]。敏感性、特异性、精度等是常用的模型性

能评价指标，其数据越大（越接近 1），模型的性能

越好。 
敏感性＝TP/(TP＋FN) 

特异性＝TN/(TN＋FP) 

精度＝TP/(TP＋FP) 

TP 是真阳性，FP 代表假阳性，TN 代表真阴性，FN 表示假

阴性 

如图 3 所示，以中药味觉四分类辨识模型为例，

图中显示了不同模型判别结果的混淆矩阵，其中

PCA-DA 对中药的苦、甜、酸、咸 4 种味觉的样品

均有较强的识别能力，除对酸味样品的判别结果较

低外，判别准确率均在 0.85 以上，且准确率均优于

PLS-DA 和 KNN，表明 PCA-DA 对不同味觉中药辨

识能力相对更佳，显示了良好的分类性能。 
基于 PCA-DA、PLS-DA、KNN 3 种算法的 5

种分类辨识模型性能评价结果如表 6 所示，在苦与

非苦、甜与非甜、酸与非酸、甜与非甜 4 种二分类

辨识模型中，PCA-DA 和 PLS-DA 的敏感性、特异

性、精度差异较小，二者基本相当，然而在四分类 
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图 3  中药味觉四分类辨识 PCA-DA (a)、PLS-DA (b)、KNN (c) 模型判别结果的混淆矩阵 
Fig. 3  Confusion matrixs of PCA-DA (a), PLS-DA (b), and KNN (c) models of four-class identification of taste in traditional 
Chinese medicine 

表 6  基于不同化学计量学方法的 5 种辨识模型的敏感性、特异性和精度 
Table 6  Sensitivity, specificity and precision of five kinds of identification models by different chemometrics methods 

辨识模型 类别 
敏感性 特异性 精度 

PCA-DA PLS-DA KNN PCA-DA PLS-DA KNN PCA-DA PLS-DA KNN 

苦与非苦 苦 0.80 0.80 0.80 0.94 0.97 0.88 0.86 0.92 0.75 

 非苦 0.94 0.97 0.88 0.80 0.80 0.80 0.91 0.91 0.90 

甜与非甜 甜 0.88 0.82 0.59 0.97 0.90 0.80 0.94 0.82 0.63 

 非甜 0.97 0.90 0.80 0.88 0.82 0.59 0.94 0.90 0.77 

酸与非酸 酸 0.64 0.73 0.45 0.94 0.94 0.83 0.78 0.80 0.45 

 非酸 0.94 0.94 0.83 0.64 0.73 0.45 0.89 0.92 0.83 

咸与非咸 咸 1.00 1.00 1.00 0.98 0.98 1.00 0.80 0.80 1.00 

 非咸 0.98 0.98 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 

四分类 苦 0.87 0.73  0.80 0.94 0.81  0.88 0.87 0.65  0.75 

 甜 0.94 0.88  0.59 0.93 0.70  0.80 0.89 0.63  0.63 

 酸 0.73 0.55  0.45 0.97 0.86  0.83 0.89 0.55  0.45 

 咸 1.00 0.75  1.00 0.98 0.86  1.00 0.80 0.33  1.00 

平均值  0.89 0.84 0.77 0.91 0.86 0.82 0.88 0.77 0.76 

SD  0.11 0.13 0.20 0.10 0.10 0.16 0.06 0.19 0.20 
 
辨识时，PCA-DA 的性能明显优于 PLS-DA，原因

可能为 PLS-DA 用于四分类辨识时，泽泻、芦根等

7 种样品未分类。 
在 5 种分类辨识模型中，PCA-DA 的敏感性、

特异性、精度均优于 KNN。结合图 3 和表 5，相比

PLS-DA 和 KNN 算法，NIRS 技术结合 PCA-DA 算

法建立的中药不同味觉分类辨识模型较为精准，且

性能良好。 
2.6  NIRS 信息对模型贡献度分析 

为了进一步明确 NIRS 信息对模型的贡献度差

异，本研究通过载荷图对模型贡献度较高的光谱范

围进行追踪解析。载荷图表示原始变量信息对主成

分的综合作用的贡献度，图中每 1 个点表示 1 个波

数变量，变量距离原点越远，其解释的变异信息越

大[33]。由于主成分载荷表示原始变量与主成分间的

相关性大小，与自变量数据矩阵有关，而不同模型

的 X 数据矩阵输入是相同的，仅标杆信息不同，因

此，苦与非苦、甜与非甜、酸与非酸、咸与非咸以

及四分类辨识 5 种模型的载荷图基本一致。 
如图 4 所示，由于第 1 主成分（PC1）能够解

释原变量 63.91%的信息，而第 2 主成分仅解释原变

量 21.84%的信息，因此，以 PC1 为主对贡献较大

的光谱信息进行追踪。对模型分类贡献率最大的波

数范围是 7390～7274、6700～6534 cm−1，分别对应

于 CH3和 CH2 伸缩振动的组合频、游离 NH 和氢键

键合 NH 伸缩振动的一级倍频。 
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图 4  中药四类味觉分类辨识模型的变量贡献度分析 

Fig. 4  Variables contribution analysis of four tastes identification model in traditional Chinese medicine 

3  讨论 
3.1  研究载体的选择依据 

由于中药五味中苦、甜、酸、咸 4 味与辛味的

感受机制不同，前者由味觉器官及受体感知和传递，

而后者由嗅觉器官及受体感知和传递[3]；现代生理

学也认为前者与机体的其它感觉信息一样，有其专

门的神经传入通路，而后者则是热感与痛感的综合

感觉[34]。因此，本研究初步选择了味觉感受机制相

同的苦、甜、酸、咸味类样品进行分类辨识研究。 
本研究以《中国药典》一部饮片性状项下的味

觉描述为依据，以饮片“气较微、味强且无兼味”

为标准进行研究载体的选择，共筛选了 80 种饮片。

然而，部分饮片水煎液的口尝味觉值较低，不符合

建模的要求，剔除后样本数量较少，直接建模可能

效果不佳。为了扩大样本的数量，将部分味微及含

兼味的饮片纳入筛选范围，包括泽泻、炒山楂等 8
种，由于甜、酸、咸味类样本数量相对较少，进一

步增补了 12 种味觉明确的常用食品类成分，其中包

含葡萄糖、蔗糖、乳酸、L-苹果酸、无水柠檬酸、

NaCl 等单体成分。虽然单体类成分与成分复杂的中

药水煎液相比具有一定的差异性，但其味觉信息明

确（表 1），且在建立 5 种模型辨识中均未错分类（表

7），表明补充的单体类样品不影响模型的辨识能力。

因此，最终以 35 种饮片和 12 种食品类成分为研究

载体。 
3.2  样本错分类原因分析 

以样品在 PCA-DA、PLS-DA 和 KNN 3 种算法

所建立模型中被错分次数≥2 为依据，对样品的错

分类情况进行统计分析。如表 7 所示，其中青风藤、 

表 7  5 种辨识模型中错分类样品统计 
Table 7  Statistics of misclassified samples in five kinds of 
identification models 

辨识模型 
样品 

数目 
错分类别 样品名称 

苦与非苦 4 苦错分为非苦 青风藤、莲子心、 

   槐花 

  非苦错分为苦 醋五味子 

甜与非甜 3 甜错分为非甜 芦根、饴糖 

  非甜错分为甜 莲子心 

酸与非酸 5 酸错分为非酸 木瓜、醋五味子、 

   南五味子 

  非酸错分为酸 青风藤、食盐 

咸与非咸 1 非咸错分为咸 醋五味子 

四分类 5 苦错分为酸 青风藤 

  苦错分为甜 莲子心 

  酸错分为甜 木瓜、南五味子 

  酸错分为咸 醋五味子 

莲子心、醋五味子 3 种样品多次出现错分类的情况。

分析错分类的原因可能为：①虽然总样本数量能够

满足建模分析，但各类样本数量相对较少，且不同

类别样品数量差异较大，如甜味类样品最多，为 17
种，而咸味类样品仅 4 种，可能会影响样品不同类

别的特征获取，从而影响模型的辨识能力；②中药

饮片成分复杂，其味觉信息丰富，尤其含兼味的饮

片，可能会对模型造成干扰。例如，甘草和炒山楂

在《中国药典》性状项目味觉描述分别为“气微，

味甜而特殊”“味酸、微甜”，虽然其分类正确，但

可能会影响模型对特征信息的获取；又如五味子，
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其名源自其具有酸、苦、甘、辛、咸 5 种味道，《唐

本草》中记述五味子曰：“其果实五味，皮肉甘、酸，

核中辛、苦，都有咸味。此则五味俱也”，因此其被

错判为苦、甜、咸味类。 
3.3  样品未分类原因分析 

样品未分类的情况主要存在于四分类的

PLS-DA 判别模型中，这可能与 PLS-DA 的判别机

制有关。由于 PLS-DA 是一种线性分析方法，要求

变量之间存在高度的相关性，若建模时分类变量值

与真实类别值的偏差大于 0.5，PLS-DA 将难以识别

该样本[10]。另外，PLS-DA 多用于处理二分类问题，

当用于多分类辨识时，部分样品的特征信息可能不

明显，不符合几种类别的任何一种，因此，最终显

示为未分类。 
3.4  NIRS 的不足分析 

本研究基于 NIRS 技术结合不同化学计量学方

法初步建立了中药四类味觉的分类辨识模型，表明

NIRS 技术用于中药味觉辨识研究具有良好的可行

性。然而，该技术仍有不足之处：①NIRS 技术在

获取待测样品的物质结构组成信息的同时，也难免

会获取部分无关信息，而光谱预处理及波段选择等

方式优化能力相对有限，残留的冗余信息可能会影

响模型的性能，降低模型的辨识能力。②由于水在

NIRS 区具有较强的吸收，可能会干扰水溶液中目

标成分的响应能力[35]，而本研究的待测样品为水溶

液（或水煎液）形式，相比于固体形式样品，NIRS
可能对液体形式样品的响应较低，从而弱化不同样

品之间的差异，影响模型的辨识能力。 
综上，本研究基于 NIRS 技术建立了中药苦、

甜、酸、咸四类味觉的分类辨识模型，建立的模型

正判率较高，且模型整体性能较好，能够满足不同

味觉中药分类辨识的目的，可为中药五味定性辨识

研究提供新的方法参考。在后续的研究中，将尝试

进一步提取特征光谱信息，并与电子鼻、电子舌等

智能感官信息融合建模分析，同时将获取样品粉末

的光谱信息，对比溶液型样品与粉末型样品对模型

的贡献度差异，以期进一步提高模型的性能，丰富

中药五味药性的辨识方法。 
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