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基于高光谱成像的主成分分析和波谱角分类 
技术的天麻粉质量标志物及相关成分 

可视化快速检测 

胡  爽 1, 王海瑞 1, 赵春琦 2, 刘婧影 2, 张  巍 1*, 白雪媛 1* 
(1. 长春中医药大学东北亚中医药研究院, 长春  130021; 2. 长春中医药大学药学院, 长春  130021) 

摘  要: 目的  利用高光谱成像(hyperspectral imaging, HSI)技术, 通过一种原位质量标志物评估方法, 与高

效液相色谱含量测定相结合, 建立预测模型对不同来源的天麻粉进行可视化评价。方法  采用高效液相色谱

法测定不同产地、不同晾干方式天麻粉中 6 种质量标志物含量并作为金标准; 苯酚-硫酸法测定天麻多糖含量、

水分测定仪测定含水量, 两者作为辅助评价指标。HSI 选用可见近红外(visible near-infrared, VNIR)和短波红外

(short wave infrared, SWIR)双波段光谱进行分析比较。结果  以鲜品切块晾干方式制备的天麻粉的质量标志物

对羟基苯甲醇、多糖和水分含量均增加, 同时天麻素和巴利森苷含量显著减少甚至消失。根据高光谱图像主

成分分析(principal component analysis, PCA)预处理特征, 基于波谱角(spectral angle mapper, SAM)的监督分类

算法对不同产地和加工方式制备的天麻粉进行了原位、无损分类, 其建立的线性回归模型实现了质量标志物

含量的反演预测。结论  通过高效液相色谱含量测定的准确性和高光谱原位预测的无损性相结合的方式进行

现场可视化评价和预测, 可以为不同产地、不同加工方式的天麻粉质量标志物快速检测提供技术参考。 

关键词: 天麻粉; 产地; 加工; 高光谱; 质量标志物 

Visual rapid detection of quality markers and related components of Gastrodia 
elata powder based on principal component analysis and spectral angle 

mapper classification technology with hyperspectral imaging 

HU Shuang1, WANG Hai-Rui1, ZHAO Chun-Qi2, LIU Jing-Ying2,  
ZHANG Wei1*, BAI Xue-Yuan1* 

(1. Northeast Asia Institute of Traditional Chinese Medicine, Changchun University of Chinese Medicine, Changchun 130021, 
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ABSTRACT: Objective  To establish a predictive model for visual evaluation of Gastrodia elata powder from 
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different sources by an in-situ quality marker evaluation method utilizes hyperspectral imaging technology (HSI) 

combined with high performance liquid chromatography content determination. Methods  High performance liquid 

chromatography was used to determine the content of 6 kinds of quality markers in Tianma powder from different 

regions and different drying methods, and used as the gold standard; the phenol sulfuric acid method was used to 

determine the content of polysaccharides in Gastrodia elata, and the moisture content was determined by a moisture 

meter, both of which were used as auxiliary evaluation indicators. HSI uses visible near infrared (VNIR) and short 

wave infrared (SWIR) dual band spectra for analysis and comparison. Results  The quality markers of Gastrodia 

elata powder prepared by cutting fresh products and drying them increased the content of hydroxybenzyl alcohol, 

polysaccharides, and water, while the content of Gastrodia elata extract and Balisenside significantly decreased or 

even disappeared. Based on the preprocessed features of principal component analysis (PCA) in hyperspectral 

images, a supervised classification algorithm based on spectral angle mapper (SAM) was used to classify Gastrodia 

elata powder prepared from different regions and processing methods in situ and non-destructive manner. The linear 

regression model established by this algorithm achieved the inversion prediction of quality marker content. 

Conclusion  By combining the accuracy of content determination by high performance liquid chromatography with 

the non-destructive in-situ prediction by hyperspectral analysis, on-site visualization evaluation and prediction can be 

carried out, providing technical reference for the rapid detection of quality markers of Gastrodia elata powder from 

different regions and processing methods. 
KEY WORDS: Gastrodia elata powder; origin; processing; hyperspectral; quality markers 
 
 

0  引  言 

天麻(Gastrodia elata Bl.)为兰科植物天麻的干燥块茎, 
又名赤箭、定风草、合离草以及神草等, 是我国的滋补名药, 
具有两千多年的药用历史[1]。我国已于 2020 年 1 月 8 日将
天麻列为既是食品又是中药材的食药同源物质[2]。天麻常在
立冬后至次年清明前采挖, 主产于云南、贵州、四川及河南
等省, 具有息风止痉、平抑肝阳、祛风通络、神经保护、降
血压和抗惊厥等药效, 含天麻素、对羟基苯甲醇、多糖以及
微量元素等化学成分[3]。天麻粉作为以天麻为原料配制而成
的粉末, 可以充当直接食用的保健品, 目前已经出现在人们
的日常生活中。随着天麻粉需求量的提升, 有关天麻粉质量
控制的问题需要解决, 以此确保天麻粉流入市场的价值。近
年来, LIU 等[4]提出中药质量标志物的概念, 它是依据中药
及中药复方指标性成分的质量评价来定义, 既可以作为反
映中药安全和有效的标志性物质进行质量控制, 也可作为
定性定量分析的指标性成分。目前, 多指标综合质量评价模
式正逐渐成为中药质量评价的新趋势[5]。有关天麻质量标志
物的确认及评价已有相关报道[5‒7], 而与高光谱成像技术相
结合的可视化质量评价却鲜有报道。因此, 研究 HSI 应用于
天麻质量标志物的可视化评价具有重要的意义。 

HSI 作为一种新兴的原位检测方法, 可以综合表征样
品的图像和光谱信息, 这些信息包含着被测物品的各种理
化信息和所在空间的信息[8]。传统意义上的化学检测技术
都存在主观性强、破坏样品、操作复杂及成本高的不足, 
HSI 作为一种新型的检测和鉴定方法, 已在中药鉴别、无
损检测、含量测定等方面有了研究和应用[9‒10], 该方法能
够结合样品的光谱数据和图像纹理信息, 提供化学和空间
信息, 有效地刻画天麻粉的目标特征[11‒12], 并实现对天麻

粉质量的有效控制。HSI 同时记录天麻粉末的光谱和空间
信息, 这是天麻粉末检测的重要特征。与其他不能提供空
间信息的光谱技术相比, 它在天麻质量标志物的含量评价
方面具有巨大的潜力。 

本研究采用高效液相色谱法(high performance liquid 
chromatography, HPLC)所测的 6 种活性成分作为质量标志物, 
以水分和多糖作为辅助评价指标, 具体量化不同产地、不同

加工方式的天麻粉质量标志物及相关成分含量信息[13], 继而

联合原位高光谱成像技术。在可见近红外(visible near-infrared, 
VNIR) (385~1009 nm)和短波红外(short wave infrared, SWIR) 
(896~1692 nm)两个不同的波段范围内, 主成分分析(principal 
component analysis, PCA)可作为光谱特征增强方式进行初步

评价 , 根据 PCA 评分特征建立基于光谱角制图波谱角

(spectral angle mapper, SAM)的监督分类方法, 依据监督分类

结果建立线性回归拟合预测模型, 最终绘制天麻粉质量标志

物预测反演图像, 原位、无损识别不同来源天麻粉产品。本

研究方法不仅为天麻粉质量控制提供参考模式, 而且也为食

药同源物质的现场快速检测提供新思路。 

1  材料与方法 

1.1  材料与仪器 
天麻样品采自云南昭通、贵州大方、湖北宜昌、甘肃

陇南、四川广元、河南洛阳共计 6 个产地, 经过长春中医
药大学王哲副研究员鉴定均为兰科植物天麻的块茎。 

乙腈(色谱纯, 美国Fisher Scientific International公司); 
磷酸(色谱纯, 上海麦克林生化科技股份有限公司); 无水
乙醇(分析纯, 天津新通精细化工有限公司); 浓硫酸(分析
纯, 烟台市双双化工有限公司); 苯酚(分析纯, 天津市天骄
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制药有限公司); D-无水葡萄糖对照品(分析纯, 中国食品
药品检定研究院); 天麻素、对羟基苯甲醇、巴利森苷 A 
(parishin A, PA)、巴利森苷 B (parishin B, PB)、巴利森苷 C 
(parishin C, PC)、巴利森苷 E (parishin E, PE)标准品(纯度≥
98%, 乐美天医药/德斯特生物)。 

高光谱成像分析仪[该系统主要由光栅分光器、电荷耦
合器件(charge-coupled device, CCD)、IMPERX 1920×1080
可见近红外相机(镜头: Kowa 35 mm 焦距), 国惠 640×512 短
波红外相机(镜头: AZURE 50 mm 焦距)、卤钨灯光源、电动
平台和计算机组成, 中科院长春光机所]; M5960-64000 高效液
相色谱仪、ZORBAX Eclipse Plus C18色谱柱(250 mm×4.6 mm, 
5 µm)(美国 Agilent 公司); UV-3600i Plus 紫外可见近红外分
光光度计(日本岛津制作所); PTY-523/623 电子天平(精度
0.001 g, 华志电子科技有限公司); SB25-12DTD 超声波清洗
机(宁波新芝生物科技股份有限公司); FSJ-A03D1 粉碎机(小
熊电器股份有限公司); WP-UP-YJ-40 微量有机除热源型超
纯水机(四川沃特尔水处理设备有限公司); SZ-GY70 冠亚水
分检测仪(深圳市冠亚技术科技有限公司); C21-SX810 电磁
炉(杭州九阳生活电器有限公司)。 

1.2  实验方法 
1.2.1  天麻的处理加工方法 

将 6 个产地的新鲜天麻洗净后分为两组, A 组将新鲜天
麻切成大小均匀的块状; B 组保留完整新鲜天麻块茎, 放入
烘箱中, 温度设置为 35℃, 每隔 2 h 记录一次天麻的重量, 
直至前后两次记录的重量相差小于 1 g 即为晾干。两组天麻
晾干后分别进行粉碎处理, 制作天麻粉, 以此模拟新鲜天麻
采收后制作天麻粉过程。天麻粉样品的编号信息见表 1。 

 
表 1  天麻样品 

Table 1  Gastrodia elata samples 
产地 切块晾干(A 组) 整块晾干(B 组)

云南昭通 A1 B1 
贵州大方 A2 B2 
湖北宜昌 A3 B3 
甘肃陇南 A4 B4 
四川广元 A5 B5 
河南洛阳 A6 B6 
 

1.2.2  水分测定 
将晾干后的天麻粉碎, 过 80 目筛, 精密称定 2 g 天麻

粉末于水分测试仪, 温度设置为 105℃, 记录含水量的数
值, 每个样品重复测定 3 次, 取平均值。 
1.2.3  多糖含量测定 

(1)标准曲线的绘制 
精确称取无水葡萄糖粉末 40 mg, 加纯净水溶解并定

容至 100 mL 容量瓶中, 配制成 0.4 mg/mL 的对照品溶液。
分别量取葡萄糖对照品溶液 0、0.2、0.4、0.6、0.8、1.0、
1.2 mL 置于试管中, 随后加水至 2.0 mL, 再加 1 mL 5%的
苯酚溶液及 5 mL 的浓硫酸, 静置 10 min, 沸水煮 15 min, 
放冷后于 490 nm 波长处测吸光度值。 

(2)天麻粉预处理 
天麻粉过 60 目筛, 取过筛后的天麻粉定量, 按液料比

1:30 的比例加入 80%的乙醇, 超声提取 30 min, 除去天麻粉
末中的单糖、低聚糖、脂类、色素等成分, 抽滤, 粉末自然

晾干, 用研钵再次粉碎, 过 60 目筛, 制成天麻粉末备用[14]。 
(3)样品溶液制备及吸光度测定 
称取 1 g 预处理之后的天麻粉于广口锥形瓶中, 加入

25 mL 纯净水, 35℃下超声提取 20 min, 随后定容至 100 mL
并过滤, 取滤液 10 mL, 加水定容至 100 mL 容量瓶中, 放
入 4℃的冰箱中备用。取样品溶液 2 mL 置于试管中, 按照
1.2.3 (1)同样的方法, 测吸光度值, 重复 3 次取平均值。 
1.2.4  天麻粉质量标志物的 HPLC 含量测定 

(1)色谱条件 
色谱柱: ZORBAX Eclipse Plus C18 (250 mm×4.6 mm, 

5 µm); 流动相: 乙腈(A 相)-0.05%磷酸水溶液(B 相); 流速
为 0.8 mL/min; 柱温 30℃; 进样体积 5 μL; 检测波长: 220 nm。
梯度洗脱: 0~10 min, 3%~10% A 相; 10~15 min, 10%~12% 
A 相; 15~25 min, 12%~18% A 相; 25~40 min, 18% A 相; 
40~42 min, 18%~95% A 相。 

(2)标准品溶液配制 
精密称取对照品, 将体积比为 3:97 的乙腈-水作为溶

剂分别配制成 0.24 mg/mL 的天麻素、0.501 mg/mL 的对羟

基苯甲醇、0.2 mg/mL 的 PA、0.2 mg/mL 的 PB、0.25 mg/mL
的 PC、0.21 mg/mL 的 PE 的对照品溶液。分别量取 3、2、
4、3、3、3、3 mL 的对照品溶液置于 20 mL 容量瓶中, 用
乙腈-水(3:97)定容至刻度, 摇匀, 配制成混合标准溶液。 

(3)供试品溶液配制 
天麻粉过三号筛, 精密称取 2 g 天麻粉放入锥形瓶中, 

加入 50%乙醇 50 mL, 并称定重量, 超声提取 30 min (120 W, 
40 kHZ), 放冷后再次称定重量, 用 50%的乙醇补足减失的
重量, 过滤[15]。准确量取续滤液 10 mL 放入蒸发皿中, 浓
缩至近干, 残渣加乙腈-水(3:97)的混合溶液溶解, 转移至
25 mL 容量瓶中定容, 0.45 µm 微孔滤膜过滤, 备用。 

(4)样品测定 
根据上述色谱条件对天麻粉样品进行测定, 记录峰

面积, 按内标法计算样品中各成分的含量。 
(5)方法学考察 
线性关系考察: 分别取混合对照品溶液 2 mL 加入 6

个试管中, 依次加入乙腈-水(3:97) 0、2、6、8、10、14 mL
制成不同稀释倍数的混合对照品溶液, 按照 1.2.4 (1)的色
谱条件, 注入高效液相色谱仪中进行分析, 记录峰面积, 
以 6 种对照品的浓度作为横坐标, 对应的峰面积作为纵坐
标绘制标准曲线; 精密度实验: 精密吸取混合标准溶液, 
按 1.2.4 (1)的条件注入色谱仪中, 连续进样 6 次, 分别计算
天麻素等 6 种成分峰面积的相对标准偏差(relative standard 
deviation, RSD)值; 重复性实验: 取 B1 天麻粉末共 6 份, 
按 1.2.4 (3)的方法, 制备 6 份供试品溶液进行测定, 记录天
麻素等 6 种成分峰面积并且计算各成分的 RSD 值; 稳定性
实验: 取编号为 B1 的天麻粉末 6 份, 制备成样品溶液后, 
分别于 0、3、6、9、12、24 h 后按照 1.2.4 (1)的色谱条件
注入液相中, 记录天麻素等 6 种成分的峰面积并计算各成
分的 RSD 值; 加样回收率实验: 精密称取已知 6 种成分含
量的 B1 样品粉末 0.5 g, 共 6 份, 置于具塞锥形瓶中, 精密
加入已知质量的 6 种对照品, 制成加标样品。按 1.2.4 (3)
的方法制备样品溶液, 再按 1.2.4 (1)的色谱条件注入色谱
仪中, 记录天麻素等 6 种成分峰面积并计算 RSD 值。 
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1.2.5  高光谱成像分析 
(1)高光谱数据的采集 
在光谱采集过程中, 室内环境温度保持在 25℃左右。

取 A、B 两组天麻粉, 过 80 目筛, 分别取 10 g 天麻粉置于白
纸上, 压平, 进行高光谱数据采集。光谱监视波段 675.87 nm, 
积分时间 5 ms, 电机转速 20 mm/s, 电机积分时间 3 ms, 帧
频 20 Hz, 16 步采集一帧图像。一组 6 个样品, 样品之间间
隔 2.5 cm, 测定速度<1 min。每个样品拍摄 3 次, 计算其平
均光谱作为原始光谱数据。 

(2)反射率校正 
高光谱图像质量与光源、CCD 暗电流以及高光谱成

像系统物理结构差异等因素相关[16]。因此, 在获取样品的
高光谱数据后, 需要进行校正才能得到样品的反射率[17]。
采用 ENVI5.3 软件进行波段运算, 利用原始图像(Rraw) DN
值、白板校正图像(Rwhite) DN 值及黑板校正图像(Rdark) DN
值获得相对反射率(Rref)数据, 校正公式如(1)所示。 

Rref= raw dark

white dark

( )
100%

( )





R R
R R

 (1) 

(3)VNIR 和 SWIR 双波段高光谱数据采集及平滑处理 
选择各天麻粉图像中心矩形区域作为高光谱的感兴

趣区域(region of interest, ROI), 提取VNIR和SWIR高光谱
数据。因为在原始光谱中不仅包含有天麻粉的光谱信息, 
还涉及到背景和噪声的信息干扰, 所以为消除背景、噪声
以及天麻粉不同粒径大小所造成的影响, 对原始光谱进行
平滑处理操作以便后续分析[11]。 

(4)主成分分析 
利用 ENVI5.3 软件对双波段天麻粉高光谱图像进行

PCA, 即以降维的方式对高光谱图像数据进行数据转换。
PCA 利用原始数据协方差矩阵的特征值计算各个主成分
的贡献率[8], 根据主要成分贡献率的大小在图像上用不同
颜色标记并提取特征, PCA 可以用于样本的定性识别和聚
类分析。本研究对天麻粉的高光谱图像进行了逐像素和逐
对象的主成分分析[18], 显著减少了数据量, 具有较高解释
率的前几个主成分基本包含了大多数的原始变量信息, 这
将有助于原始高维矩阵的完整表示。 

(5)基于光谱角制图的监督分类 
在 PCA 天麻粉特征提取的基础上, 可以进行有监督

的光谱分类[19], 更好地观察不同样品间的光谱差异。监督
分类是遥感图像分类的一种, 即用被确认类别的样本像元
去识别其他未知类别像元的过程。在此分类中, 分析者在
图像上对每一类别选取一定数量的训练区, 计算机计算每
种训练样区的统计或其他信息, 然后依次将每个像元去跟
训练样本做比较, 按照不同规则将其划分到和其最相似的
样本类。SAM 属于监督分类方法中的分类器, 它可以通过
比较待分类像元与已知光谱的角度来确定像元所属的类别, 
区分出不同天麻粉末的细微差别。 

(6)分类性能的评估 
分类结果可以直观反映模型的精度, 但在分类样本

不平衡的情况下 , 单以分类图像评价模型优劣是不全面
的。因此, 本研究建立分类模型并训练后, 基于分类结果
结合混淆矩阵(confusion matrix)对模型性能进行评价。在分
类问题中, 混淆矩阵是一种通过矩阵描述样本数据的真实

类别属性和预测结果关系的可视化评价标准。混淆矩阵的
行为标签中, 列为预测标签, 行为真实标签, 对角线单元
格为分类的准确率, 最右侧为模型对天麻粉判别的灵敏度, 
最下面一行为模型对每个天麻粉判别的特异性, 灵敏度和
特异性均是越大越优[20]。 

(7)特征波段的选取 
由于采集的大量光谱数据变量之间存在共线性、冗

余性 , 甚至噪声等各种干扰 , 导致光谱数据回归建模的
计算时间较长。因此, 本研究采用最高相关系数(highest 
correlation coefficient, HCC)的方法来选择光谱数据的特征
波段, 它是一种常用的数据分析方法, 用来评估两个变量
之间的关系强度和方向。相关系数的取值范围是‒1 到 1 之
间, ‒1 表示完全负相关, 1 表示完全正相关, 0 表示不相关, 
通过计算两个变量之间的相关系数来权衡相关性, 并利用
特征变量建立回归模型。首先, 基于高光谱数据构建图形
的特征点, 计算各波段比值与标志物总含量实测值之间的
相关系数。其次, 选择两者之间相关性最大的波段作为特
征波段。最后, 建立天麻粉末的关键特征带与含量实测值
之间的回归模型。少量的变量可以减少冗余度和计算量, 
预计可以获得代表大部分有用信息的更少频带[21]。 

(8)回归拟合模型及模型的精度验证 
线性回归模型是一个最基本的传统机器学习算法 , 

也是确定变量之间相关关系的一种数学回归模型。监督分
类预测的是一个类别, 而回归拟合预测的是一个数值, 它们
均属于有监督的学习。此模型通过 PCA 将收集到的训练数
据简化到低维空间, 然后在投影和输出变量之间构建线性
回归, 表示原始数据与输出变量之间的数据关系。根据监督
分类的预测结果, 建立天麻粉质量预测标志物的总含量及
波段比值之间的线性关系, 选取与含量实测值相关性最高
的波段比值为自变量建立模型, 计算实测值与估算值之间
的预测系数(R2)、均方根误差(root mean square error, RMSE)。
这些都用来表示预测模型的效果, R2 的值越高, 说明模型的
精度越高。相反, RMSE 的值越低, 说明模型越可靠。 

(9)天麻粉质量标志物的含量反演 
识别并提取天麻粉 ROI 的平均光谱后, 将提取到的

所有光谱数据排列在一个矩阵中, 矩阵的行表示样本的数

量, 列表示变量的数量, 使用伪彩色的图像处理方法生成

一个分布图。在分布图中, 具有相似光谱特征的像素表示

相同的预测值, 在图像中以相似的颜色显示, 不同颜色则

表示不同比例的化学成分[22]。与传统的点检测光谱学和机

器视觉相比, 高光谱成像的巨大优势是可以结合额外的空

间信息, 建立对象级或像素级模型来可视化物理和化学特

征的分布, 最终以预测值形成预测图[23]。根据质量标志物

总含量预测值所生成的反演分布图像, 可以更加直观地原

位性描述天麻粉的质量标志物含量。 

2  结果与分析 

2.1  天麻粉含水量 
经过水分测试仪测定的不同产地、不同加工方式的天

麻粉含水量见表 2。结果表明: 切块晾干天麻粉含水量明
显高于整块晾干天麻粉(P<0.05), 甘肃陇南地区的含水量
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普遍较高, 且两种加工方式相差不大, 而河南洛阳地区两
种加工方式的含水量相差最大。湖北宜昌地区的含水量相
较于其他产地均比较低。鲜天麻经过切块的加工方式后, 
虽增大表面积, 但含水量相较于整块晾干的更高, 推测是
因为天麻在增大暴露面积的同时, 会吸收空气中的水分, 
所以导致含水量的增加。不同产地天麻因大小、吸水性存
在的差异, 所以最终导致含水量不同。 

 
表 2  天麻粉含水量(%) 

Table 2  Water content of Gastrodia elata powder (%) 
序号 产地 切块晾干含量 整块晾干含量 含量差

1 云南昭通 11.3 7.3 4.0 
2 贵州大方 12.8 7.4 5.4 
3 湖北宜昌 10.9 5.6 5.3 
4 甘肃陇南 12.2 9.9 2.3 
5 四川广元 12.0 7.1 4.9 
6 河南洛阳 12.4 6.2 6.2 

 

2.2  天麻粉多糖含量 
2.2.1  多糖含量标准曲线 

取各葡萄糖对照品溶液于 490 nm 处检测其吸光度
值 , 以浓度为横坐标 , 吸光度值为纵坐标 , 绘制标准曲
线, 标准曲线方程 Y=16.934X‒0.0296 (r=0.9995), 表明在
0~0.06 mg/mL的浓度范围内线性关系良好, 此方程可以用
于天麻多糖的含量测定。 
2.2.2  多糖含量实测值 

根据测量的吸光度值代入标准曲线, 不同天麻粉的多
糖平均含量见表 3。结果表明: 所有产地的天麻经过切块加
工后多糖含量明显增加(P<0.05)。其中湖北宜昌产地的两种
加工方式多糖含量相差最大, 切块晾干为 36.5%, 而整块晾
干则为 15.5%。其次是四川广元, 切块晾干的多糖含量高达
41.8%, 而整块晾干的多糖含量则为 21.9%。云南昭通和贵
州大方两种含量差异不大 , 其次是甘肃陇南 , 前后相差
6.1%。推测可能是因为天麻断面暴露在空气当中时, 可以使
多糖分解的有关酶被氧化失活导致多糖含量增加。 

 
表 3  天麻粉多糖含量(%) 

Table 3  Polysaccharide content of Gastrodia elata powder (%) 
序号 产地 切块晾干含量 整块晾干含量 含量差

1 云南昭通 21.7 17.9  3.8 
2 贵州大方 26.9 25.5  1.4 
3 湖北宜昌 36.5 15.5 21.0 
4 甘肃陇南 29.2 23.1  6.1 
5 四川广元 41.8 21.9 19.9 
6 河南洛阳 20.2  8.6 11.6 

 
2.3  天麻粉质量标志物含量 
2.3.1  混合对照品色谱及不同加工方式质量标志物 HPLC
含量比较 

6 种质量标准物的混合对照品出峰顺序如图 1 所示。
以云南昭通天麻粉 HPLC 色谱图为例, 切块晾干(A1)中对羟
基苯甲醇含量明显高于整块晾干(B1), 其他 5 种质量标志物
的含量很少, 甚至降为 0(图 2)。其余 5 个产地的不同加工方
式也表现出了相同的变化趋势, 具体含量如表 4 所示。 

 

 
 

注: 1: 天麻素; 2: 对羟基苯甲醇; 3: 巴利森苷 E; 4: 巴利森苷 B;  
5: 巴利森苷 C; 6: 巴利森苷 A。 

图 1  混合对照品色谱图 
Fig.1  Chromatogram of mixed reference substance 

 

 
 

注: A1 为切块晾干, B1 为整块晾干。 
图 2  云南昭通不同加工方式质量标志物含量色谱图 

Fig.2  Chromatogram of quality indicator content for different 
processing methodsin Zhaotong, Yunnan 

 
2.3.2  天麻粉质量标志物 HPLC 含量值测定结果 

2020 年版《中国药典》规定, 天麻中天麻素和对羟基
苯甲醇总含量不得少于 0.25%, 本研究中天麻粉样品两种成
分的总含量均符合药典规定[6]。由表 4 可知, 相较于整块晾
干的加工方式, 在所有产地的切块加工方式中, 质量标志物
总含量均较低, 天麻素和 PC 含量均为 0, 而对羟基苯甲醇
的含量均较高。但在整块加工方式中, 6 种质量标志物的含
量分布比较完整, 天麻素和巴利森苷(A、B、C、E)的含量
均较高, 而对羟基苯甲醇的含量则相对较低, 这一现象与切
块晾干的加工方式形成了鲜明的对比(图 3)。推测鲜天麻中
可能含有降解天麻素和苷类成分的酶[24], 鲜品断面暴露在
空气中, 被空气氧化激活, 催化天麻素以及巴利森苷转化为
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对羟基苯甲醇, 导致对羟基苯甲醇的含量增加, 而其天麻素
和 PC 含量减少甚至为 0。天麻素、巴利森苷及对羟基苯甲
醇的转换关系如图 4 所示。可以发现, PA 在转化为巴利森苷
B/C/E 以及天麻素之后, 巴利森苷 B/C/E 会转化为柠檬酸以
及天麻素, 天麻素最终转化为对羟基苯甲醇。 
2.3.3  方法学考察结果 

(1)线性关系 
以系列标准溶液的质量浓度作为横坐标(X, mg/mL), 

峰面积作为纵坐标(Y)绘制标准曲线, 结果如表 5 所示。6
种质量标志物在相应范围内的线性关系良好(r≥0.9998)。 

(2)精密度、重复性、稳定性及加样回收率实验 
通过记录各组分峰面积, 计算 RSD值及加样回收率, 

结果见表 6。结果显示 RSD 值均小于 2%, 表明供试品溶

液 24 h 内稳定, 且仪器精密度及该方法的重复性、准确

度良好。 

2.4  高光谱数据的图像识别和回归拟合 
2.4.1  基础光谱数据 

图 5 显示了在 VNIR 和 SWIR 范围内经平滑法预处理

后的光谱。平滑后的光谱显示所有样品的曲线形状非常相似, 
只是光谱区域的反射率强度不同[25], 光谱曲线的噪声水平

和形状干扰明显减弱, 消除了由于颗粒分布不均匀、颗粒大

小不同而引起的散射以及光路变化对光谱数据的影响, 这
样构建的光谱曲线相对准确。不同来源的天麻粉很难通过其

外观特征来区分, 但比较反射率的强度显示出一定差异[16]。

如图 5a所示, 同一产地在600~700 nm的范围内, 出现了明显

的波峰, 切块晾干总比整块晾干的反射率低, 甘肃陇南产地

切块晾干(A4)的反射率强度最低, 云南昭通产地整块晾干(B1)
的反射率强度最高。通过与含量数据比较发现, 天麻粉质量

标志物含量较高的整块样品具有较高的反射率强度, 而水分

和天麻多糖含量高的切块样品均具有较低的反射率强度。 
 

表 4  天麻粉中 6 种质量标志物 HPLC 含量测定结果(%) 
Table 4  HPLC content determination results of 6 kinds of quality markers in Gastrodia elata powder (%) 

序号 样品 天麻素 对羟基苯甲醇 PA PB PC PE 总含量
1 云南昭通(切块) 0 0.29 0.03 0 0 0 0.32 
2 贵州大方(切块) 0 0.35 0.03 0 0 0.01 0.39 
3 湖北宜昌(切块) 0 0.44 0.07 0.01 0 0.03 0.55 
4 甘肃陇南(切块) 0 0.32 0 0 0 0.02 0.34 
5 四川广元(切块) 0 0.44 0 0 0 0 0.44 
6 河南洛阳(切块) 0 0.39 0.05 0 0 0.02 0.46 
7 云南昭通(整块) 0.27 0.14 1.25 0.25 0.06 0.56 2.53 
8 贵州大方(整块) 0.56 0.06 1.90 0.31 0.12 0.49 3.44 
9 湖北宜昌(整块) 0.26 0.04 1.05 0.21 0.06 0.56 2.18 

10 甘肃陇南(整块) 0.22 0.05 1.19 0.27 0.07 0.48 2.28 
11 四川广元(整块) 0.29 0.05 0.74 0.20 0.06 0.38 1.72 
12 河南洛阳(整块) 0.18 0.05 1.21 0.25 0.06 0.50 2.25 

 

 
 

注: A 组: 切块加工; B 组: 整块加工。 
图 3  天麻粉质量标志物总含量不同加工方式对比 

Fig.3  Comparison of total content of quality markers in Gastrodia 
elata powder using different processing methods 

 
图 5b 中位于 1200 nm 和 1450 nm 左右有两个明显的

波谷, 但 1200 nm 处的反射率差异显著(P<0.05), 可以将各
样品区分开。同样, 在 1100~1150 之间和 1300 nm 左右有
两个明显的波峰, 也可以进行区分, 波峰和波谷与构成分
子中的 C-H、N-H 和 O-H 基团振动组合有关[18]。1450 nm
的吸收可能与 O-H 在水中的第一泛音有关, 而 1300 nm 可
能与天麻素、对羟基苯甲醇等碳水化合物的 C-H 组合第一

泛音有关, 1200 nm 和 1100~1150 nm 的波峰可能与多糖和
单糖的第二泛音有关[26], 其他光谱范围内的波峰变化差异
不明显。VNIR 和 SWIR 范围内的光谱多样性是由天麻粉
样品中的化学物质含量(如水分、多糖以及 6 种质量标志物)
和物理因素(如均匀性、密度)差异所致。 
2.4.2  PCA 特征强化 

不同来源天麻粉具有不同的化学组成, 根据 PCA 预处
理后不同主成分合成的伪彩图可用于初步辨别天麻粉, 不同
合成图像效果如图 6 所示。通过比较发现, 只有前 3 个主成
分(PC1~PC3)的图像效果最好, 基本代表了天麻粉的全部信
息, 其余主成分信噪比差, 干扰现象严重, 不具有解释数据
的可行性。12 份天麻粉样品的 PCA 强化图像(图 6a 和 b)之间
几乎没有重叠, 彼此可以进行颜色特征区分[27]。图 6a 为在
VNIR范围内不同来源天麻粉前3个主成分的特征差异, 第一
排颜色较浅, 对应更少含量的质量标志物, 第二排的颜色较
深, 对应含量更高的质量标志物, 不同产地之间的颜色也并
不一致。在 SWIR 范围内(图 6d), 切块加工的天麻粉颜色变
化相对平缓, 表明主成分特征比较一致, 通过对比表 4 质量
标志物含量信息进行类比, 切块加工的 PCA 特征变化趋势可
以对应于对羟基苯甲醇含量, 整块加工的 PCA 特征变化较剧
烈, 对应于天麻粉中 6 种质量标志物间含量的剧烈变化。因
此, 不同来源天麻粉可通过 PCA 特征颜色进行初步判断。尽
管可以从两个维度观察到大致区别, 但本研究仍采用了 SAM
监督分类和线性回归拟合进行进一步的分类和含量预测。 
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图 4  6 种质量标志物的结构及转化关系 
Fig.4  Structure and transformation relationship of 6 kinds of quality indicators 

 
表 5  天麻粉 6 种质量标志物成分线性关系标准曲线 

Table 5  Linear relationship standard curves of 6 kinds of quality indicators in Gastrodia elata powder 
序号 成分 回归方程 相关系数(r) 线性范围/(mg/mL)

1 天麻素 Y=9240.5X‒0.1377 0.9998 0.0045~0.0360 
2 对羟基苯甲醇 Y=21637X‒0.8113 0.9999 0.0063~0.0501 
3 PA Y=5603.5X‒0.7119 0.9999 0.0050~0.0400 
4 PB Y=16281X‒4.1473 0.9999 0.0038~0.0300 
5 PC Y=13017X‒2.5253 0.9998 0.0047~0.0375 
6 PE Y=9364.8X‒10.998 0.9998 0.0039~0.0315 

 
表 6  精密度、重复性、稳定性及加样回收率实验结果(%, n=6) 

Table 6  Experimental results of precisions, repeatabilities, stabilities and sample recovery rates (%, n=6) 

序号 成分名称 精密度 重复性 稳定性 加样回收率
平均回收率 RSD 

1 天麻素 0.19 1.60 1.42  99.28 1.45 
2 对羟基苯甲醇 0.85 1.50 1.15  96.77 1.21 
3 PA 0.88 1.20 0.22 101.10 0.44 
4 PB 0.94 1.40 0.41  99.55 0.32 
5 PC 1.72 1.60 0.51  97.35 1.06 
6 PE 1.41 1.90 0.27 102.03 0.58 

 

 
 

图 5  天麻粉在 VNIR (a)和 SWIR (b)范围内的光谱曲线 
Fig.5  Spectral curves of Gastrodia elata powder in the VNIR (a) and SWIR (b) ranges 
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注: 第一排为切块晾干, 第二排为整块晾干, 从左到右依次为云
南昭通、贵州大方、湖北宜昌、甘肃陇南、四川广元、河南洛阳。 
图 6  天麻粉 VNIR 范围 PC1~PC3 (a), PC4~PC6 (b), PC7~PC9 (c)

合成图像以及天麻粉 SWIR 范围 PC1~PC3 (d), PC4~PC6 (e), 
PC7~PC9 (f)合成图像 

Fig.6  Composite images of Gastrodia elata powder VNIR range PC1-PC3 
(a), PC4-PC6 (b), PC7-PC9 (c), and Gastrodia elata powder SWIR range 

PC1-PC3 (d), PC4-PC6 (e), PC7-PC9 (f) synthetic images 
 

 

2.4.3  SAM 监督分类预测 
经天麻粉末高光谱图像上手动校准训练样本后, 可

以获得良好的结果。在 SAM 算法预测的像素分布图像中, 
具有相似光谱特征的像素通常显示相同的颜色, 进而可在
图像上进行可视化分布(图 7)。 

 
 

注: 第一排为切块晾干, 第二排为整块晾干, 从左到右产地依次为云
南昭通、贵州大方、湖北宜昌、甘肃陇南、四川广元、河南洛阳。 
图 7  SAM 算法在 VNIR (a)和 SWIR (b)范围内的分类预测结果 

Fig.7  Classification prediction results of SAM algorithm in the 
VNIR (a) and SWIR (b) ranges 

 
2.4.4  分类预测结果的混淆矩阵评价 

在 VNIR 范围内(图 8a), 贵州大方(B2)的天麻粉纯净
像元分类结果不理想, 预测准确率和特异性均为 75%, 其
余天麻粉的预测准确率均为 88%以上 , 总体准确率为
94.5946%, Kappa 系数为 0.9392, 灵敏度在 90%以上, 模型
的整体预测效果较好。在 SWIR 范围内(图 8b), 各类样本
预测的准确率均较高, 都达到了 90%以上, 总体准确率为
97.6226%, Kappa 系数为 0.9725, 预测精度较高。混淆矩阵
评价结果表明, SWIR 范围较 VNIR 范围的分类效果更佳, 
预测准确率更高。 
 

(a) 

真
实
值 

A1 A2 A3 A4 A5 A6 B1 B2 B3 B4 B5 B6 灵敏
A1 88% 0 0 5% 0 6% 0 0 0 0 0 0 89%
A2 0 100% 0 0 0 0 0 25% 0 0 0 0 80%
A3 8% 0 100% 0 0 0 0 0 0 0 0 0 93%
A4 0 0 0 90% 0 0 0 0 0 0 0 0 100%
A5 0 0 0 0 100% 0 0 0 0 0 0 0 100%
A6 4% 0 0 5% 0 94% 0 0 0 0 0 0 92%
B1 0 0 0 0 0 0 95% 0 0 0 0 0 100%
B2 0 0 0 0 0 0 0 75% 0 0 5% 0 94%
B3 0 0 0 0 0 0 0 0 91% 0 1% 0 98%
B4 0 0 0 0 0 0 1% 0 0 98% 0 4% 95%
B5 0 0 0 0 0 0 0 0 9% 0 94% 0 91%
B6 0 0 0 0 0 0 4% 0 0 2% 0 96% 94%

特异性 88% 100% 100% 90% 100% 94% 95% 75% 91% 98% 94% 96% 94%
 

预测值 
(b) 

真
实
值 

A1 A2 A3 A4 A5 A6 B1 B2 B3 B4 B5 B6 灵敏
A1 93% 7% 0 2% 0 0 0 0 0 0 0 0 91%
A2 0 93% 2% 0 0 0 0 0 3% 0 0 0 94%
A3 0 0 96% 0 0 0 0 0 0 0 0 2% 98%
A4 0 0 0 98% 0 0 0 0 0 0 2% 2% 96%
A5 0 0 0 0 97% 0 0 0 0 0 0 0 100%
A6 0 0 0 0 0 100% 0 0 0 0 3% 0 97%
B1 0 0 0 0 0 0 99% 0 0 0 0 0 100%
B2 0 0 2% 0 0 0 1% 100% 0 1% 0 0 96%
B3 0 0 0 0 0 0 0 0 97% 0 0 0 100%
B4 0 0 0 0 0 0 0 0 0 99% 0 0 100%
B5 0 0 0 0 3% 0 0 0 0 0 95% 0 97%
B6 7% 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 96% 93%

特异性 93% 93% 96% 98% 97% 100% 99% 100% 97% 99% 95% 96% 97%
 

预测值 
 

图 8  VNIR (a)和 SWIR (b)范围分类预测的混淆矩阵评价 
Fig.8  Confusion matrix evaluation for VNIR (a) and SWIR (b) range classification prediction 
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2.4.5  线性回归模型预测质量标志物含量 
根据计算及选择, 在VNIR范围内, b125/b120(表示第125

与第 120 波段处的反射率比值)与含量实测值的相关性最高, 
相关系数为‒0.7920, 在 SWIR 范围内, b252/b198 与实测值的

相关性最高, 相关系数为 0.7823, 二者绝对值相差不大(表
7)。最后得出天麻粉质量标志物总含量在 VNIR 范围内的特

征波长主要集中在 641、652 nm 左右(图 9), 在 SWIR 范围

内的特征波长主要集中在 1196、1293 nm 左右(图 10)。基于

所选的特征波段建立回归模型, 以波段比值为自变量 X、质

量标志物总含量的实测值为因变量 Y, 分别建立双波段范围

的线性回归模型。模型在 VNIR 范围内的决定系数 R2 为

0.6272, RMSE 为 0.6466, 相较于 SWIR 范围 R2 略大、RMSE
略小, 质量标志物预测效果无明显差别(图 11)。 

 

表 7  天麻总质量标志物的模型性能 
Table 7  Model performance of total mass markers for  

Gastrodia elata 
光谱范围 相关系数 R2 RMSE 

VNIR ‒0.7920 0.6272 0.6466 
SWIR 0.7823 0.6120 0.6597 

 

 
 

图 9  可见-近红外范围内各波段比值与质量标志物总含量实测值之间的相关系数 
Fig.9  Correlation coefficient between the ratio of various bands in the visible near-infrared range and the measured total content of quality markers 

 

 
 

图 10  短波红外范围内各波段比值与质量标志物总含量实测值之间的相关系数 
Fig.10  Correlation coefficient between the ratio of each wavelength band in the shortwave infrared range and the measured total content of quality markers 

 

 
 

图 11  VNIR (a)和 SWIR (b)范围质量标志物预测结果 
Fig.11  Prediction results of quality markers in the range of VNIR (a) and SWIR (b) 
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2.4.6  质量标志物的预测分布 
如图 12 所示, 天麻粉蓝色像素比例越高, 表示所预

测的质量标志物含量越高。在 VNIR 范围内, 贵州大方(整
块加工)质量标志物的总含量最高(表 4), 因此蓝色最为显

著(图 12a), 而云南昭通(切块加工)的含量最少, 黄色偏多, 
颜色比例区分很明显。在 SWIR 范围内, 虽然蓝色所占的

比例也与相应的质量标志物含量成正比, 但是没有 VNIR
范围内的显著, 不过也可以进行区分。结果表明, 利用高

光谱成像技术无损、原位预测不同产地、不同加工方式的

天麻粉中药材质量标志物含量是可行的。 
 

 
 

注: 第一排为切块晾干, 第二排为整块晾干, 从左到右产地依次为云
南昭通、贵州大方、湖北宜昌、甘肃陇南、四川广元、河南洛阳。 

图 12  VNIR 范围内的含量反演图(a)以及 SWIR 范围内的 
含量反演图(b) 

Fig.12  Content inversion map within the VNIR range (a) and 
content inversion map within the SWIR range (b) 

 

3  讨论与结论 

不同加工方式以及不同产地天麻粉的质量标志物含
量差异是天麻药材发挥其功效的物质基础, 本研究以 HPLC
所测 6种物质的含量作为天麻粉的质量标志物, 研究了由不
同产地和加工方式导致的质量标志物含量差异[28‒29]。结果
发现, 新鲜天麻如果切块晾干, 会导致含水量以及天麻多
糖的含量增加, 进而引起质量标志物总量的减少。这一现
象除了与天麻吸收空气中的水分有关以外, 也有可能是因
为天麻素和巴利森苷转化为对羟基苯甲醇, 同时产生水和
多糖, 因此暴露在非生物和生物胁迫下所引起的中药材理
化性质变化可以通过双波段高光谱图像信息进行检测[30]。
现有报道[31]为近红外光谱点采样方式进行光谱快速检测, 
本研究高光谱技术采用推扫式面采集方式一次性同时获得
天麻粉的空间维和光谱维信息 , 可以从整体层面进行快
速、直观地可视化检测。 

本研究所建分类模型的优点在由于其级联结构, 即
每一级联接收到前一个级联处理过的特征信息后, 将其处
理结果输出到下一个级联, 以此类推, 数据中的潜在特征
信息都是这样通过分层学习来获得的[32‒34]。像素级的 PCA
图像特征能很好地说明不同质量标志物含量所导致的天麻
粉多样性。基于 PCA 提取特征的监督分类效果更为直观, 
分类准确率基本在 90%以上, 天麻粉质量标志物预测结果
与 HPLC 实测结果基本吻合。因此, 高光谱成像分类识别
和回归拟合技术可以作为一种中药材现场识别和检测的技
术进行推广应用。 
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