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摘 要 运用二值自适应共振理论 ( A R T : )网络和非线性映射 ( N L M )技术对中药戊己丸进行了

省缺药材的定性识别研究
。

实验数据为药材浸出物的红外光谱
,

特征提取采用 hS an no
n

信息量法
。

结果表明
,
A R T

:

网络能对多种情况进行识别
,

正确识别率为 85 %
,

明显优于 N L M 技术
。

关键词 二值自适应共振理论 ( A R T : ) ;
非线性映射 ( N LM )技术 ; 戊 己丸

;

质量评价

中药制剂尤其是复方制剂是一个复杂的

系统
,

中药制剂的质量控制 目前仍以投料的

严格把关为主
,

而对制剂成品中诸如是否完

全按处方配制
、

是否省缺某味药或几 味药等

问题
,

现代分析方法还难以回答
。

我们尝试用

近来掀起 的人工 神经 网络 自适 应共振理 论

( A R T
:
) 结合红外光谱技术

,

以戊己丸为对

象针对上述问题 进行 了研 究
,

取得 了一些

进展
。

1 原 理

s ha nn on 信息量 法 和非线性映射技术

( N LM )在有关文献中已叙述 l1[
。

下面简要介

绍 自适应共振理论网络
。

二值自适应共振理论 ( A R T
,
) 网络是 由

ca
r eP n t e r 和 G r

oss 忱
r g 于 一9 8 6 年提 出的一种

两层网络 1z[
,

A R T
;

网络作为最邻近模式分类

器
,

能存储任意 数 目的二值模式 A K
~ ( a荃

,

… …
, a李) ( K 一 1

,

2
,

… …
,

m )
。

图 1为其拓扑

结构
,

其中 L A

层的
n 个单元对应于 A

`

的
n

个分量
,

而 L
。

层的 P 个单元对应于输入模式

的 P 个分类
。

A R T
;

网络用竞争学习规则在线

学习
,

可以按连续时间或离散时间方式运行
。

其工作原理大致如下
:

网络对外界送 来的一

输入模式 A
K ,

将它分类到 已存储的与之最相

似的模式所在的类别中
。

已存储模式的类别

由 L
。

层的单个单元表示
。

如果这个输入模式

与任何一个已存储模式不匹配
,

那么通过存

储该输入模式而建立一个新的类别
,

这个存

储的新模式作为对应新类别的典型模式
; 一

旦一个 己存储 的模式 (该模式在规定的警戒

线 内匹配于这个输入模式 )被找到
,

这个类别

的典型模式向着与该输入模式更相似的方向

调整
。

这就是说
,

新的模式建立新的类别
,

而

不影响 已存储的模式 (除非它们十分接近 )
。

网络将各类别的典型模式存储于由下向上和

由上 向下的连接权上
,

利用 L
*

层与 L :

层单

元之间的反馈连接实现输入模式与 已存储模

式间恰当匹配上的共振
。

L
。

层单元利用 中心

兴奋 ( + )和邻域抑制 (一 )竞争机制确定胜者

(也称共振神经元 )
,

以表示输入模式的恰 当

类别
。

网络边学习边运行
,

其详细过程和算法

可参见文献 〔, 一 ` 〕
。

2 实验部分

2
.

1 药材和仅器

药材
:

黄连
、

白芍
、

吴茱英均购 自南京市

药材公司
。

仪器
:

P E R K IN
一

E LM E R 9 8 3 红 外 光谱

仪
,

3 8 6 微机
。
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4 扑线性映射 ( N I」吐 )

a ,

b
, 。
三类的非线性映射结果见图 2

一

A
,

从 图中可 以看 出 b 类主要分布在上 部分
, c

类分布在下方
,

而 a
类基本呈散点分布

,

与
`

b
, c 类有严重交叉

,

可见 N L M 法不能进行
a ,

b
, C 三类的同时识别

。

采用 N L M 法对 a ,

b ; b
, e 和 a , e

类进行

两两识别
。

结果分别见图 2
一
B

,

2
一

C 和 2
一

D
。

从

图 2
一

B 看
, a
类主要集中于曲线外围

,

而 b 类

则集 中于曲线内
,

从图 2
一

c 看
,
b

, c 两类较有

规律
,

分布在曲线两侧
。

从图 2
一

D 看
,

C 类主

要集中圈内
,

而 a
类分布在外围

,

由此可见
,

用 N LM 法可以进行
a ,

b
, 。
三类间两两识别

。

2
.

5 自适应共振理论 ( A R T
,
) 网络

当警戒参数 p 设定为 0
.

2 时
,

A R T
;

网络

对
a 、

b
、 。 三类 60 个样本的分类结果见表 2

。

T a b 2
.

C la s s i f ica
t io n o f o b笋 e st b y A R T -

A e t u r a l

ca t e g o r y ( a )

A C t u r a ]

ca t e g o r y ( b )

A e t u r a l

ea et g o r y (e )

1 1 2 1 3 4 1 5

通马̀d J马吮口月,̀qJ,通乌月,d
且

d
且J任尸勺二dJ勺d
.

,ù̀, J,,̀ ,d月,哎Uǎhó月了OUQànù1
1n乙,d性月曰户哎n,̀一艺O甘n月一, J,J

且̀q̀任J, J, J,哎U尸O亡口二J工bló以亡Jl气曰曰二尸O舟h,ù六OJ口qU,曰OJOd,UJI,é八舀勺J月呀d
.qJC舀,d几n nJJ乙怪JJ气一匕ǎ卜门了八己QàēUI,一OJJ勺尸OōbtlSQànù,̀,̀,白,妇,山,̀勺̀勺山,口nJ内

ldnōd,d,dqU八J八J,d月,月̀,白l
,月11
` .111. .1̀i .n乙乙乃,白n乙八jòld,̀ ,工战j234567891011121314巧1617181920

F 19 1
.

A r e h i t e e t u r e o f A R T I

2
.

2 数据采集

药材分别粉碎成细粉
,

按《中国药典 》 ( 9 0

版 ) 一部戊 己丸处方比配制下列四类混合物

模拟实际制剂中可能出现的四种情况
:

a

类
:

由黄连
、

吴茱英和白芍组成 ;

b 类
:

由黄连和吴茱英组成 (缺白芍 )
;

C
类

:

由黄连和 白芍组成 (缺昊茱英 ) ;

d 类
:

由吴茱英和 白芍组成 (缺黄连 )
。

分别称取 上述 四 类药材粉末约 5 9
,

加

e H
Z
e l Z 5 0 m l

,

水浴 回流提取 2
.

s h
,

放冷
,

过

滤
,

滤液蒸干 后
,

在 P E R K IN
一

E LM E R 9 8 3 红

外光谱仪上
,

K Br 涂片
,

测得四类样品的红外

光谱图
。

由图可见
,
d 类在 1 6 0 0一 4 0 0 e m 一 ’

范

围内与其它类具有明显的差异
,

即 以肉眼就

能加以区别
。

此外
,

由于黄连中有色成分被大

量提取
,

实验观察到凡有黄连的药材提取液

均呈红棕色
,

而缺黄连的 d 类呈淡黄色
,

故从

提取液的色泽也可以辨别 d 类
,

而 a ,

b
, c
类

从提取液的色泽和红外光谱均难以区别
。

鉴

于此
,

本实验仅对
a ,

b
, 。
类进行分析

。

2
.

3 特征提取

分别配制
a 、

b
、 。 三类各 20 份

,

按 2
.

2 项

方法测试红外光谱
,

以 0
.

1 协m 为间隔
,

对其

进行二位编码
,

即间隔 (也称通道 ) 内有峰用
“ l ”

表示
,

反之用
“ 0 ”
表示

,

然后用 S h a n no n
信

息量方程计算每一波长通道的信息量
,

选取

信息量最大的 20 个信息通道 (间隔 )编码为

分类特征 (见表 1 )
。
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F i g 2
.

L NM pl o to f o b界 cs t

A:
a ct ego r ya + a ct ego r y b十a ct ego r y e; B;

a ct eso r ya + a cg t eo r y b ;C :

a ct ego r y b+ a ct ego r y e;O :
a ct eso r ya + a ct eso r y e

X i nd ia cts ea cg t eo r y A ;
.

a ct ego r y B;▲ a ct e

o gr yC

样本被分 成 5类
,

其中 1
.

2 表示实际类
a ,

3

为实际类 b
,

而 4
、

5 代表实际类
c 。

正确识别

率分别为 85 %
,

80 % 和 90 %
,

平均 正 确率

85 %
,

可 见 A R T
;

能够对 多类情况进行 正确

识别
,

但准确率有待进一步提高
。

当警戒参数 p 值不断增大时
,

样本被精

细分类
,

当 p 值设定为 0
.

9 时
,

三类 60 个样

本被分成 38 个类
,

当 p 值设定继续增加时
,

样本被分成更多的类
。

这表明同类样本经同

法处理后测得的红外光谱彼此间仍有差异
,

故 目前采用
“

标准光谱
”
鉴别药材的方法还需

要深入研究
。

本实验结果提示用多变量统计

分析方法 (包括人工神经网络技术 )可能会帮

助解决一些中药质量评价 问题
,

特别在中药

复方制剂的综合质量评价方面有很大的应用

前景
。
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【文摘 0 1 9】 脑昔脂的制备及其抗溃疡活性研究

刘晓军
,

吴梧桐 药物生 物技术
,

19 95
,

2( 3 )
:

19

自牛脑用复合溶剂法提取脑昔脂 ( ce r
eb

r os id es
,

eC
r
)

,

经制备薄层纯化
,

紫外
、

红外扫描定性
。

脑昔脂

粗品 (c eC
r )平均 收率高 于 10 9 / kg 牛脑

,

纯度 为

7 5
.

1%
。

药理实验结果表 明
,

牛脑脑昔脂 ( bC er )具有

一定的抗胃溃疡作用
。

【文摘 0 2 0】 固定化细胞批式反应生产杆菌肤的

研究 王 京炜
,

胡 立 勇
,

吴梧桐
.

药物 生 物技术
,

1 9 9 5
,

2 ( 3 )
:
1 5

在发酵工艺中
,

应用了细胞固定化技术生产杆

菌肤
,

比较了五种细胞固定化方法
,

结果表明用聚丙

烯酞胺凝胶包埋细胞的方法生产杆菌效果较好
。

采

用固定化细胞批式反应生产杆菌肤
,

批 反应时间 28

h
,

固定化细胞连续使用 6 批
,

平均批反应生物效价

z 3 2 u
/ m l

,

单批最高生物效价为 2 6 3 u
/ m l

。

【文摘 。 21 】 东北红豆杉愈伤组织的诱导
、

生长及

紫杉醉含 t 测定 蔡朝晖
,

高山林
,

朱丹妮 药物生

物技术
,

19 9 5
,

2 ( 3 )
:
1 1

以东北红豆杉 ( T a x u s e u s p id a at S i e b e t z u e c
·

)幼

嫩的茎
、

叶
、

芽为外植体的愈伤组织的诱导
、

生长情

况以及愈伤组织中紫杉醇的含量 比较
。

结果表明
:

以

三个部位为外植体均能较快地诱导 出愈伤组织
,

三

个器官愈伤组织均有合成紫杉醇的能力
。

叶为外植

体产生愈伤组织的速度较快
,

在第十天即有愈伤组

织发生
,

而以芽为外植体出愈率最高
,

达到 100 %
。

不

同部位愈伤组织的生长比较
,

以芽的生长率最高
,

其

次为茎
,

叶的愈伤组织生长最慢
,

但叶愈伤组织中紫

杉醇含量最高
,

达到 0
.

03 %
,

是芽或茎愈伤组织的 3

倍
,

根据紫杉醇含量和每升可产愈伤组织干重计算

的每升培养基可生产紫杉醇的量
,

叶愈伤组织仍是

芽或茎愈组织的 2 倍多
。


