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近红外光谱在中药质量控制中的应用
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摘要：介绍了现代近红外光谱的测量原理、与传统分析技术相比近红外分析技术的优势、模型建立常用的化学计

量学方法．讨论了近红外光谱法在药物分析领域和药物生产中的应用，如判别药材产地，测定药材主要成分量、假

药识别、在线检测等。近红外光谱分析技术具有操作简便、快速、非破坏、无污染等优势，随着近红外技术及相美理

论的发展，将对中药的现代化起着非常重要的推动作用。
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近红外光(near—infrared，NIR)是介于可见光(VIS)和中

红外光(MIR或IR)之间的电磁波，美国材料检测协会

(ASTM)将近红外光谱区定义为波长780 2 526 nm的光

谱区(渡数为12 820～3 959 cm一1)，习惯上又将近红外区划

分为近红外短波(780～1 100 nm)和近红外长波(1 100～

2 526 nm)两个区域o]。

近红外光谱主要是由于分子振动的非谐振性使分子振

动从基态向高能级跃迁时产生的。近红外光谱记录的是分子

中单个化学键的基频振动的倍频和合频信息，它常常受含氢

基圃z—Ho=C、N、o)的倍频和台频的重叠主导，所以在

近红外光谱范围内，测量的主要是含氢基团z—H振动的倍

频和台频吸收。获得近红外光谱主要应用两种技术：透射光

谱技术和反射光谱技术。从近红外光谱中提取有用信息属于

弱信息和多元信息，需要充分利用现有的光机技术、电子技
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术和计算机技术进行处理。

与传统化学分析方法相比，近红外光谱分析有如下鲜明

的技术特点口]t分析速度快}多种成分同时分析}无污染分

析，样品不需特别的预处理，不使用有毒、有害试剂；元损伤

分析}实时分析和远距离测定}操作简单，分析成本低。然而

该项技术是一种间接的分析技术，它必须依赖常规的化学分

析方法测定出特定背景范围内多个标准样品成分的化学值，

通过数学模型计算待侧样品的成分量。近红外光谱已在各个

领域发挥了重要作用，本文主要就其在现代中药质量控制中

具有的潜力进行分析。

1 近红外光谱模型的建立

与其他常规分析技术不同，现代近红外光谱是一种闯接

分析技术，它通过校正模型的建立实现对未知样本的定性或

定量分析。其分析方法的建立主要由以下几个步骤构成；(1)
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选择有代表性的校正集样本并测量其近红外光谱。(2)采用

标准或认可的参考方法测定所关心的组成或性质数据。(3)

根据测量的光谱和基础数据通过合理的化学计量学方法建

立校正模型。在光谱与基础数据关联前．为减轻以至于消除

各种因素对光谱的干扰，需要采用合适的方法对光谱进行预

处理。(4)未知样本组成性质的测定。在对未知样本测定时，

根据测定的光谱和校正模型适用性判据。要确定建立的校正

模型是否适台对未知样本进行测定，如适合，刚测定的结果

符合模型允许的误差要求，否则只能提供参考性数据口]。

可靠的定性和定量校正模型的建立是对未知样品的类

别、组成或性质做出准确预测的前提。模型建立中所采用的

化学计量学方法主要有：(1)定性分析方法，一般是用于确定

分析样品在已知样品集中的位置Ⅲ，如判别分析法(DA)，主

成分分析法(PCA)、马氏距离法(MD)等，徐广通提出将

PCA与MD相结合解决模型的适用性判断．克服了采用

PCA自身进行判断界限不易量化的问题“]。(2)定量分析方

法，一般采用多波长下获得的数据并进行一定的数据处理才

能获得准确可靠的分析结果，如主成分回归(PCR)、偏最小

二乘法(PLS)、人工神经网络法(ANN)等，此外多元线性回

归(Multiple Linear Regression，MLR)、拓扑(Topology，

TP)等方法也在近红外光谱分析中得到应用。

2近红外在中药中的应用

随着光学、计算机科学技术、化学计量学等各种科学技

术的不断发展，近红外光谱技术舶研究内容增多，其应用从

农产品的实用技术扩展到其他许多领域，如石油化工、高分

子化工和基本有机化工、食品工业、纺织工业和制药工业及

临床压学等领域“]。在药物分析领域中，近红外光谱不仅适

用于分析药物的多种不同状态，还可用于不同类型的药品，

如蛋白质、中草药，抗生素等。NIR更适用于对原料药纯度、

包装材料等的分析与检测，以及生产工艺的监控，利用不同

的光纤探头可实现生产工艺的在线连续分析监控”1。近年

来，近红外光谱在中药质量控制中开辟了广阔天地，在药材

产地判定、有效成分定量分析、假药识别等领域具有根太的

发展空间。

2．1判定药材产地：NIR光谱分析技术能够以非破坏方式

从样本直接获取分析信息，利用这个特性能够有教地避免样

品因预处理所造成的微量(或次要)维分的损失以及组分存

在形态变化o]，最大限度地保留不同产地的相同种类中药材

样本之问的微小差异，已经广瑟用于判定人参。o、丹参、黄芪

等药材产地oo】。以黄芪作为例子，王平等“1研究了不同产地

中药材的NIR光谱。为了使样本具有代表性，从大量的片状

样品中随机进样t内蒙古产77个，河南产80个。

将原始N1R谱图通过基线校正和方差处理，可以确定

丰富信息区域与贫泛信息区域(图1)，同时截取方差变化最

明显的区域作为研究范围，这样既减少了计算量，又保留了

有用的信息区域。在图1中，可以观察到虚线始终高于实践，

即河南的黄苠的标准偏差始终太于内蒙古黄芪的标准偏差，

困此河南和内蒙古的地域差异对黄芪的品质影响较大。但

是，若想有效地观察出不同产地中药材的NIR光谱的微小

差异，则需要运用化学计量学方法建立相应模型，进一步的

分析判别。

2．2中药成分的测定：近年来，近红外光谱分析技术在药物

活性组分的定量分析方面得到了广泛应用，这些应用包括天

然产物和化学药物两方面。例如，对三七中的有效成分及总皂

苷．冬虫夏草中的甘露醇，氨基酸以及黄连中的生物碱进行测

定，透射和漫反射技术均有应用。传统的分析方法是不连续

的，并且通常情况下1次分析只能测定1种成分或1个参数。

而近红外光谱在线分析技术可以连续测定多个成分和多个参

数，极大的缩短了分析时间，提高了分析效率。杨玉兰等“”选

用分光光度法对银杏叶样品中黄酮类化台物进行分析。利用

定量分析中的自动优化功能选择出最佳谱图区、最佳光谱预

处理方法及最佳主要成分维数．通过交叉证实得出相关系数

大于0．90(图2)，预测样品相对偏差较小。使用该模型对5个

待测样品进行测定，结果见表1。可以看出，将本方法应用于5

个待测样品，预测相对偏差小，结果令人满意。
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圈1黄苠样本的近红外光谱的标准偏差圈

Fig．1 Standard deviation of N1R spectra

for Radix A#tragali samples
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圈2银杏叶黄酮指标的内部交叉证实的相关圈

Fig．2 Flavonoid Index j丑gj．kgo]eaves gained

by interior cross validation

裹1银吝叶黄酮类化台物的预测值和实翻值的比较

TaMe 1 Compm-lson between predicted and measured

values of flavonolds in ginkgo leaves

样品号预测值真值相对偏差 样品号预测值真值相对偏差

1 o．56 m 54—3．704 4 0．84 0．81～3．704

2 0．71 0．70—1．429 5 0，60 0．62 3．226

3 0 88 0．90 2．222

因此傅立叶变换近红外光谱分析技术对中药有效成分
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进行测定是可行的，且测定方法简单快速，样品无需处理，只

需扫描出图谱(需时大约1 min)t然后调用样品模型对待测

成分进行谭测即可。只要样品化学测定方法的精度高，那么

近红外定量预测值精度就高．逼近真值。

2．3近红外假药识别：伪劣药材是目前世界各国特别是发展

中国家共同面临的同题之一，利用近红外建立中药假药识别

系统，能够提高假药识别的速度和识别能力，满足基层现场快

速鉴别的需要““。在国家食品药品监督管理局的支持下．中

国药品生物制品检定所已经启动了近红外假药识别系统的科

研项且。拟建立的假药识别系统包括有定性分析和定量分析

两都分，先确定药品与其标签标示名称是否一致，再调用适当

模型快速检验药品的质量或判别药品是否为特定企业的产

品，这项工作的开展对打击假劣药品具有重要的意义。

胡昌勤等“”已论证了近红外假药识别系统定性分析和

定量分析的可行性．在药品的鉴别过程中，常采用马氏距离

等指标，通过对样品光谱与标准光谱距离的定量描述，确定

样本离校正集样本的差异，进而判其归属。此方法在对光谱

匹配程度的检测和模型外推方面均很准确．将主成分分析法

(PcA)与马氏距离结合，既可以充分利用PcA对采集的全

光谱数据进行降维处理，较好的解决马氏距离计算时波长范

围的选择问题．也可克服利用PCA进行自身界限判断不易

量化的问题。此外结合导数光谱等手段，还可以提高鉴别的

分辨率。而且现代近红外光谱仪已经较好的解决了模型传输

的准确性，结台互联网技术，可以在全国范围内建立近红外

假药识别模型网络系统，从而解头目前存在的假药危害。

2．4近红外在线检测中药质量：传统的分析技术～般采用

离线分析的手段，通常需要对待分析样品进行相应的预处

理，存在分析结果滞后的缺陷。近红外技术可以克服以上缺

点，使实验室和工厂的产品分析实现在线化，可以在几秒种

内得到待测参数，与反馈控错技术联用后，实现生产过程的

在线控制。近红外光谱能够连续测定多个参数，实现绿色分

析，由于可以使用低成本的光纤，拓展了近红外光谱在线检

测技术的应用范围和领域““。

由于近红外光谱在线检测技术突出的优点，已在石油化

工，制药工程，农业与食品工业等多个顿域得到了广泛和成

功的应用。近红外光谱在线检测技术广泛应用于药物的生产

过程，包括合成、混合、加工、制剂、压片及包装过程的在线监

控。如利用近红外光谱在线检测原料的湿度和颗粒大小等。

通过借鉴近红外光谱在线检测技术在其他钡域中的成

熟应用，并结合中药的特点，近红外光谱在线检测技术在中

药领域中有望得到更广泛的应用。它能够保证中药材质量的

一致性，提高中药生产中间过程的可控性，提高中药制剂产

品的均一性，从而推动我国中药现代化的进程。

3结语

以上分析表明应用傅立叶变换近红外光谱对中药进行

质量控制是可行的。中药的物理化学性质可在近红外光谱上

获得完整表达，即近红外光谱包含了样品的物理化学性质的

信息。只要在近红外光谱和物理化学性质之间建立一座桥

粱，则可实现从辨别药材真伪，判断药材产地，到检测有效成

分吉量的流水线式综合分析。随着NIR分析方法在中药分

析中的理论研究和应用越来越多，可以预计NIR技术在中

药的质量检测中会有着极其广阔的应用前景。通过近红外光

谱在中药中的成熟应用，并结合中药的特点，近红外光谱对

中药研究和生产的现代化将会发挥重要的推动作用。
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