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基于质量综合评价指数的药材品质快速评价1 
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摘  要：目的  首次提出质量综合评价指数（Fq）的概念，并以当归 Angelicae sinensis 药材为例，通过多项检测指标的整

合分析，建立一种药材品质综合评价与等级划分的方法。方法  采用《中国药典》2020 年版方法对当归药材中总灰分（x1）、

酸不溶性灰分（x2）、水分（x3）、浸出物（x4）、挥发油（x5）和阿魏酸（x6）6 项指标进行测定。利用近红外光谱技术（NIRS）

构建上述检测指标与光谱之间的拟合模型，并开展多批次样品的系统检测建立数据库。通过定义 Fq 为各项指标的含量（xi）

与其多批次均值（
i
x ）偏离度（Ki）的加合，并基于其对药材品质的贡献引入权重分配系数（Wi），通过正交优化确立综

合评价公式。结果  所建立的上述 6 项指标的近红外预测模型效果良好，并应用其完成了对 200 份当归样本的测定，建

立了数据样本库。各检测指标经偏离度计算及权重分配优化，最终确定当归药材的综合评价指数公式。经统计所收集当

归样品的 Fq 值呈高斯分布，按照正态分布概率将样品平均分为 5 个等级区域，其不合格样品与优质样本可以得到明显区

分，等级评价效果较好。结论  该方法基于现行的《中国药典》监管体系实现了对当归药材品质的快速综合评价与等级

区分，为中药材的科学监管研究提供了新的解决方案。 
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Abstract: Objective  Based on the complexity of Chinese medicinal ingredients, and the fragmentation of quality evaluation and 

indexes for Chinese medicinal materials, the concept of quality comprehensive evaluation index factor (Fq) was proposed for the first 

time in this paper. Taking Angelicae Sinensis Radix (ASR) as an example, through the integration analysis of several testing indexes, 

an integrated evaluation method of quality evaluation and a grade identification system were developed. Methods  According to the 

method of Chinese Pharmacopoeia (2020) for ASR, six indicators including total ash content (x1), acid insoluble ash (x2), water (x3), 
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extract (x4), naphtha (x5), and ferulic acid (x6) were measured. In addition, the fitting model between the near infrared spectroscopy 

(NIRS) and the content with detection index was established respectively. Then a novel database was established for the systematic 

quality evaluating of multiple batches of samples. Fq value was defined as the sum of the deviation (Ki), which indicated each testing 

index (xi) and the mean (
i
x ) of multi-batch. In addition, based on its contribution to the quality of medicinal materials, the weight 

allocation coefficient (Wi) was introduced and optimized by orthogonal optimization, and the comprehensive evaluation formula was 

finally established. Results  The results showed that the NIR prediction model of the above six indexes had a good desired effect, 

and then applied to detect of 200 of batches ASR medicinal materials. After deviation degree calculation and weight allocation 

optimization of each index, the comprehensive evaluation index formula of ASR was finally determined. According to the statistics, 

the distribution of Fq values of multi-batch samples was gaussian distribution. By the normal distribution probability, the samples 

were divided into five grade regions on average, among which the unqualified samples and superior samples could be precisely 

controlled, and the grade classification effect was satisfactory. Conclusion  Based on the current pharmacopoeial supervision 

system, this method can quickly evaluate the quality of ASR, carry out grade appraisal, and provide a new solution for the scientific 

supervision of Chinese medicinal materials. 

Key words: quality comprehensive evaluation index factor; Angelicae sinensis Radix; regulatory science; near infrared technology; 

grade appraisal 
 

近年来我国在中药监管方面虽然取得了一定

的成效，但中药饮片的不合格率仍然占有一定比

例，与生产加工环节相比，在流通和使用环节的

情况更应加以关注[1]。如何构建中药材质量标准

的评价体系，科学监管中药材在进入流通环节的

品质，是保障人民的用药安全和促进中药产业健

康发展的关键问题[2]。 

1  中药材的品质评价需要大数据的支撑 

中药质量的溯源体系目前仍然存在着品种

多、差异大、追溯过程长、检测指标繁多、数据

积累欠缺等问题。一方面，由于中药材基原的复

杂性，以及气候、栽培种植条件等因素的影响导

致了中药材自身质量的不稳定性。另一方面，由

于药材加工、炮制、贮藏等生产流通过程的不规

范性，也造成了中药材及饮片的质量参差不齐。

此外，近年药材市场中存在的掺伪、掺杂、染

色、增重等人为因素又给药材的品质监管带来了

新的挑战[3]。由于上述原因药材的品质评价在取

样的代表性上一直存在样本量不足的问题，需要

引入大数据技术对待检测品种进行多批次、多指

标的系统整合分析。随着现代网络信息科技的进

步，大数据技术的普及与应用正带动着产品质量

安全监管模式的变革[4]。因此中药产业的科学监

管也需要融合大数据、云计算、区块链等现代信

息技术，在基于大数据分析的基础上提出解决方

案，从而精准助力中药产业的高质量发展。大数

据技术不仅可以为中药制造过程提供科学指导[5]，

同样基于药材本身的生境、种植加工、炮制、仓

储、化学成分以及药理/毒理等信息的大数据分

析也会为中药材品质的科学监管提供重要依据。 

2  现代快检技术助力药材品质的科学监管 

随着我国食品药品安全监督检测与管理体

系的不断完善，针对待测样品中的某种特定物

质或指标进行的快检技术与方法也得到了迅速

发展 [6]。快检方法也从化学比色法、快检试

纸、酶联免疫分析、胶体金层析、电化学分

析、生物发光检测以及表面等离子共振技术

（surface plasmon resonance，SPR）[7-8]，发展到非

接触式的近红外及红外光谱、拉曼光谱、高光

谱等光谱检测技术 [9-10]。其中近红外光谱技术

（near infrared reflectance spectroscopy，NIRS）已被

广泛应用于制药、食品、农业以及医学等领域，

同时在中药质量的分析与评价中获也得到了成功

应用[11-12]。NIRS 技术具有操作简单快速，样品

需要量少，可直接用于药材及粉末的鉴定，对

环境污染较低，对样品的破坏性小，以及同时

可以检测多个指标的特点。结合后续的化学计

量学算法，NIRS 技术可适用于各种定性与定量

分析，在中药鉴定、质量评价以及生产过程控

制中展示出明显的优势[13-14]。因此，通过 NIRS

技术来获取和完善中药材品质相关数据的全息

分析是较为合适的技术手段。 

3  中药材的品质评价需要引入创新方法 

中药质量评价模式呈现出多元化方向发展的

趋势，质量评价技术已经涵盖了光谱、色谱、生

物评价、多组学分析等各领域的先进技术。采用

单一或某几种简单的指标作为质量评价标准的方

法也难以形成共识而被接受[15]。虽然目前中药检
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测与质量评价的指标较多，但呈现碎片化的状

态，与药效的关联不明确，通过质量标志物对药

材功效进行评判的技术标准也尚未建立。同时针

对中药材的复杂性也缺少综合评价指标与技术方

法，因此建立符合中药材质量属性的评价体系势在

必行。本研究是继中药质量标志物[16-17]之后，提出

质量综合评价指数（Fq）的概念，希望通过对多项检

测数据离散度的系统分析，建立一种药材品质综合

评价与等级划分的客观评价方法，为中药材品质的

科学监管提供创新思路。 

4  当归药材质量综合评价方法 

当归 Angelica sinensis (Oliv.) Diels 是伞形科

当归属多年生草本植物，以干燥根入药，产于甘

肃、云南、四川等地。因种植品种与环境，栽培

技术和产地以及加工条件等的不同，药材品质存

在着差异。目前《中国药典》2020 年版对其药材

的总灰分、酸不溶性灰分、水分、浸出物、挥发

油和阿魏酸等的含量分别进行了限定[18]，对当归

质量的监管发挥了关键作用。基于质量标志物的

研究发现，当归中的绿原酸、洋川芎内酯 I 和 Z-

藁本内酯等成分与其抗炎活性相关，可用于免疫

调节功效的评价[19]；而藁本内酯和欧当归内酯 A

又具有明显的 Ca2+拮抗作用，可用于血管舒张功

效的评价[20]。目前对当归质量的评价虽然多指标

并存，都有其一定的合理性，但缺乏系统的整

合，不能满足对药材等级区分的需求。本实验以

当归药材为例，采用《中国药典》2020 年版规定

方法对当归的 6 项规定指标进行了测定。在此基

础上建立了其 NIRS 检测模型，并开展了大样本

多批次的快速检测、数据库构建以及系统分析。

通过考察各指标的离散度与最佳权重分配系数，

确立 Fq 的计算方法，依据其多批次样本 Fq 值的

正态分布结果，实现对药材品质的综合评价与等

级管理。 

4.1  材料 

4.1.1  仪器与软件   傅里叶变换近红外光谱仪

Master10D、非接触固体探头及光谱采集软件（中

国荧飒光学公司），电子分析天平（美国 Mettler

公司），LDP-150 型高速多功能粉碎机（浙江永康

红太阳公司），OPUS 7.0 软件（德国 Brucker 公

司），Design Experter 软件（美国 Stat-Ease 公司），

SPSS 软件（美国 IBM 公司）。 

4.1.2  药材与试剂  260 批次当归样品（编号 1～

260）分别来自甘肃陇西当归药材市场及甘肃天士

力中天药业临潭基地，经甘肃数字本草检验中心

王浩亮研究员鉴定为伞形科植物当归 A. sinensis 

(Oliv.) Diels。对照品阿魏酸（批号 F809522，上海

麦克林生化科技公司，质量分数≥99%），其他均

采用市售分析纯试剂。 

4.2  方法 

4.2.1  当归药材 6 项检测指标的测定  依据《中国

药典》2020 年版[18]，总灰分（通则 2302）限量不

得过 7.0%；酸不溶性灰分（通则 2302）限量不得

过 2.0%；水分（通则 0832）第四法甲苯法限量不

得过 15.0%；浸出物（通则 2201）项下的热浸法限

量不得少于 45.0%；挥发油（通则 2204 乙法）限量

不得少于 0.4%；阿魏酸测定高效液相色谱法（通则

0512）限量不得少于 0.050%；分别对以上 6 项《中

国药典》2020 年版规定指标进行。 

4.2.2  NIRS 的采集  取新制备的当归药材粉末（100

目筛）约 1 g，置于 2 cm 直径的石英杯中，以聚四氟

乙烯为背景，采用 Master 10D 傅里叶变换近红外光

谱仪，通过非接触反射探头铟镓砷检测器进行近红

外光谱采集。仪器参数设置为分辨率8 cm−1，扫描范

围 10 000～4000 cm−1，扫描次数 64 次，取平均光谱

用于建模分析。采用 OPUS 7.0 软件对上述近红外光

谱进行预处理、光谱波段区间的选择与优化。通过

偏最小二乘法和交叉检验法检验上述6项《中国药典》

2020 年版规定指标的定量模型，以决定系数

（R2
cal）、交叉验证均方差（RMSECV）和相对分析

误差（RPD）为指标对建模效果进行评价。一般认为

R2
cal 越接近 1，RMSECV 越小，模型的准确度和预

测效果越好，当 RPD＞2.5，则认为所建模型可以满

足分析要求[21-22]。 

4.2.3  样本相对离散度的规定  由于药材检测指

标的单位和量纲不同，为更好体现样本的差异性

以及运算的简便性，提出以单个样本的实测值与

其大样本检测均值的相对离散度表示样品的差

异。考虑到检测指标与其品质正负相关性的不

同，将正相关离散度（Kin）按照公式（1）计算，

如当归药材中的浸出物、挥发油、阿魏酸含量；

负相关离散度（K′in）依据公式（2）进行处理，如

总灰分、酸不溶性灰分、水分。式中，xin 指第 i 个

指标的第 n 个样品含量测定结果；
i
x 指第 i 个指标

含量的平均值；Kin和K′in分别表示第 n个样品中第

i 个指标的含量与其均值的比例。 
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4.2.4  Fq 的定义  为综合评价药材的品质，引入 Fq

的概念。同时基于各检测指标对药材品质贡献的程

度不同，赋予不同的权重分配系数（Wi），建立加和

公式（3），并以其综合得分的形式体现药材的整体

质量。 

= =

 
=  +   

 
 
1 1

100
m r

q i in i in
i i

F W K W K            (3)
 

Fq 代表样品的综合评价指数得分，Wi 为第 i 个指标的权

重分配系数，m 为正相关指标的个数，r 为负相关指标的

个数 

4.2.5  Wi 的确定  为保证 Wi 的合理性，将不合格

样品的 Fq 限定在一个较小的范围内。参照正交试

验法[23]，对《中国药典》2020 年版规定项下的当归

6 个检测指标的 Wi，采用 L25(56)正交试验设计在 5

个水平上进行了考察。以 Wi 的合计≤100%计算，

首先将总灰分（W1）、酸不溶性灰分（W2）、水分

（W3）等非药效学指标的权重限定在一个较小的范

围内（5%～15%）；非专属性药效指标阿魏酸（W6）

的范围也限定在 5%～15%；而与质量标志物

（Q-maker）相关的药效主要贡献指标浸出物（W4）

和挥发油（W5） [19-20]，其考察区间分别限定在

10%～65%和 15%～70%一个较宽范围。依据

Design Experter 软件确定各因素的水平取值（表

1），通过正交试验设计考察样品 Wi 的变化对 Fq

值分布的影响，将其不合格样品的比例控制在一个 

最小的范围内。首先通过 SPSS 软件进行 K-S 检

验，确认 Fq 值的分布是否符合高斯分布。若符合

正态分布（sig＞0.05），则通过提取不合格样品的

最大 Fq 值，依据公式（4）求得 z 值，其中，μ 为

中心值，σ 为标准差。将 z 值在标准正态分布中的

概率定义为不合格样品在正态区域的占比。若 K-S

检验不符合正态分布（sig＜0.05），则依据不合格

样品实际所占面积计算其比例。 

μ



−
=

q
F

z                              (4) 

4.3  结果与分析 

4.3.1  训练集与测试集样品的选取  本研究首先选

取 60 个当归样本（1～60），运用 Matlab 的 Randperm

函数随机选取其中 10 个样本作为测试集（编号 18、

20、23、37、41、45、46、49、53、56），其余作为

训练集。采用《中国药典》2020 年版规定方法分别对

其 6 项指标进行测定，其具体含量分布范围见表 2。 

4.3.2  近红外光谱的采集及预处理  依据“4.2.2”

项方法，对上述训练集中 50 批样品的近红外光谱进

行采集，其原始光谱见图 1-A。由于当归样品的颗

度、颜色及仪器响应等因素的影响，会导致其近红

外光谱和基线会产生漂移。因此，分别采用一阶导数

（First derivative，FD）、消除常数偏移量（Elimination 

of constant offset，ECO）、多元散射校正（Multiple 

Scattering Correction，MSC）、最小最大归一化

（Minimum Maximum Normalization，MMN）、正态

变量校正（Standard normal Variate，SNV）等方法，

及 FD＋MSC 和 FD＋SNV 等组合方法，对光谱进行

预处理，希望去除干扰（图 1-B～H）。 

表 1  试验因素与水平 

Table 1  Orthogonal experimental factors and levels of partition coefficient 

水平 
因素 

W1 W2 W3 W4 W5 W6 
1 0.050 0.050 0.050 0.100 0.150 0.050 
2 0.075 0.075 0.075 0.238 0.288 0.075 
3 0.100 0.100 0.100 0.375 0.425 0.100 
4 0.125 0.125 0.125 0.513 0.563 0.125 
5 0.150 0.150 0.150 0.650 0.700 0.150 

表 2  训练集与测试集样品中 6 项指标性成分的含量分布  

Table 2  Contents distribution of the 6 index components in the train set and test set samples (  sx  ) 

指标成分 
训练集（n＝50） 测试集（n＝10） 

质量分数/% 平均值(  sx  )/% 质量分数/% 平均值(  sx  )/% 

总灰分 5.000～9.400 6.41±1.060 4.400～8.900 6.530±1.500 
酸不溶性灰分 0.600～3.600 1.56±0.779 0.500～2.500 1.410±0.731 
水分  3.400～14.000 8.59±2.280  4.900～10.000 8.400±1.450 
浸出物 54.800～67.000 62.00±3.320 57.400～68.800 64.100±3.240 
挥发油 0.280～0.900 0.572±0.171 0.240～0.900 0.586±0.187 
阿魏酸 0.056～0.101 0.072±0.010 0.042～0.097 0.076±0.016 
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A-原始光谱  B-一阶导数  C-消除常数偏移量  D-多元散射校正  E-最小-最大归一化  F-正态变量校正  G-一阶导数＋多元散射校正  H-一

阶导数＋正态变量校正 

A-raw spectrum, the pretreatment methods of B-E  B-FD  C-ECO  D-MSC  E-MMN  F-SNV  G-FD＋MSC  H-FD＋SNV 

图 1  训练集中 50 批次当归样品的近红外光谱及其预处理光谱 

Fig. 1  NIRS spectra and its pre-processed spectra of 50 batches of ASR samples in train set 

4.3.3  光谱最佳波数区间的优化   进一步运用

OPUS 7.0软件的波数区间优化功能对6项指标的最

佳建模区间进行了筛选。综合模型R2
cal、RMSECV

和 RPD 的检测结果，确定建模的光谱预处理方

法。其中总灰分、酸不溶性灰分、水分、浸出

物、挥发油和阿魏酸的光谱预处理方法分别为

MMN 、 SNV 、 ECO 、 MMN 、 FD ＋ MSC 和

MMN，其光谱最佳波数区段范围具体见表 3。 

表 3  不同预处理方法以及光谱区段对模型的影响 

Table 3  Effects of different spectra pretreatments and spectral section on the models 

指标 预处理方法 波数范围/cm−1 R2
cal RMSECV RPD 

总灰分 MMN 9 401.8～5 447.5 0.935 0.270 3.920 

 MMN 9 401.8～6 097.3 0.933 0.272 3.890 

 MMN 9 401.8～7 498.5、5 450.5～4 597.5 0.921 0.313 3.370 

 SNV 9 401.8～6 097.5、5 450.5～4 249.5 0.799 0.472 2.240 

 ECO 9 401.8～6 097.5、5 450.5～4 597.5 0.794 0.479 2.200 

酸不溶性灰分 SNV 9 401.8～8 450.1、6 100.3～5 447.5、4 425.0～4 249.5 0.881 0.266 2.900 

 SNV 9 401.8～8 450.1、6 100.3～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.864 0.285 2.710 

 MSC 9 401.8～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.841 0.308 2.510 

 MMN 9 401.8～7 498.5、4 600.5～4 249.5 0.825 0.322 2.390 

 ECO 9 401.8～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.781 0.361 2.140 

水分 ECO 7 501.6～6 097.3、5 450.5～4 597.5 0.870 0.814 2.770 

 ECO 6 799.4～6 097.3、5 450.5～4 597.5 0.853 0.866 2.610 

 MMN 7 501.6～6 097.3、5 450.5～4 597.5 0.837 0.912 2.480 
 SNV 9 401.8～6 097.5、5 450.5～4 597.5 0.827 0.940 2.400 
 MSC 5 450.5～4 597.5、 0.823 0.949 2.380 
浸出物 MMN 7 501.6～5 447.5、4 600.5～4 425.0 0.864 1.210 2.710 
 MMN 7 501.6～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.862 1.220 2.690 
 ECO 7 501.6～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.832 1.340 2.450 
 SNV 7 501.6～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.829 1.360 2.420 
 MSC 7 501.6～4 597.5 0.825 1.370 2.390 
挥发油 FD＋MSC 6 100.3～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.858 0.064 2.650 

 FD＋SNV 6 100.3～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.844 0.067 2.530 

 FD 6 100.3～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.835 0.069 2.460 

 FD＋MSC 6 100.3～4 249.5 0.831 0.070 2.430 

 MMN 6 100.3～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.807 0.074 2.270 

阿魏酸 MMN 7 501.6～6 799.4、4 600.5～4 249.5 0.907 0.003 3.270 

 MMN 7 501.6～6 097.3、4 600.5～4 249.5 0.885 0.004 2.940 

 SNV 7 501.6～5 447.5、4 600.5～4 249.5 0.815 0.004 2.560 

 MSC 6 100.3～4 249.5 0.783 0.005 2.150 

 ECO 7 501.6～6 097.3、4 600.5～4 249.5 0.774 0.005 2.110 
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4.3.4  定量模型的建立  采用上述最佳光谱预处

理方法和波数区间建立定量分析模型，分别得到

上述 6 项检测指标的近红外预测模型，其总灰

分、酸不溶性灰分、水分、浸出物、挥发油和阿

魏酸预测的 R2
cal 分别为 0.935、0.881、0.870、

0.864、0.858、0.907，均大于 0.85；其 RMSECV

分别为 0.270、 0.266、0.814、 1.210、 0.064、

0.003，均为各自模型随变量变化的最小值，推

测上述模型拥有较好的预测能力。同时其预测值

与实测值之间表现出良好的线性关系（图 2），

说明可以通过上述近红外光谱对当归中的 6 项指

标进行快速定量分析。 

4.3.5  定量模型的验证与应用  利用上述模型对

10 个验证集样品进行检验，结果如图 2 所示，上

述 6 项指标的预测值与实测值之间的 R2
 text分别为

0.974、0.934、0.946、0.934、0.908 和 0.902，表

明模型预测结果准确可靠。尽管其中部分样本的

含量预测值超过了建模范围，但也显示了较好的

预测效果，例如浸出物 [样品（23），预测值

66.9%，实测值 68.8%，偏差为 1.96%]，阿魏酸

[样品（41），预测值 0.049%，实测值 0.042%，

偏差为 12.1%）]。表明上述模型在一定范围内可

用于未知样品的预测。 

利用上述所建模型，对另外 200 批当归样品

（61～260）进行 6 项指标含量的快速分析，并建立

数据样本库。其含量预测结果如图 3 所示，其中共

检测出不符合药典限量的不合格样品 25 批，主要

集中在总灰分与酸不溶性灰分检测项下。 

图 2  当归 6 项《中国药典》指标的近红外检测模型 

Fig. 2  NIRS quantitative model of pharmacopoeia provided six indexes for ASR samples 

4.3.6  最佳 Wi 的确定   为合理制定各项检测

指标的 Wi，首先对上述 200 批样品的 6 项检测

指标离散度（Kin 或 K′in）进行了计算，再通过

L25(56)正交试验设计考察了各 Wi 的变化，对

Fq 整体分布的影响。以不合格药材 Fq 值分布

占比为指标，确定最佳 Wi。结果如 4 表所示，

不合格样本占比最小时的最佳权重分配系数

W1、W2、W3、W4、W5、W6 分别为 0.112、

0.103、0.086、0.278、0.272 和 0.079，该条件

下不合格药材 Fq 值的分布可以控制在 0～

18.35%的范围内。因此将当归药材的 Fq 值的

计算公式最终确如下：  
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4.3.7  当归药材品质的综合评价与等级鉴定  分别将

200 批样品的 6 项指标的检测数据导入上述 Fq公式，

结果如图 4-A 所示，其 Fq值分布呈高斯分布（sig＝

0.2＞0.05）。除一个样本因挥发油含量较高，但阿魏

酸含量不合格，导致Fq值偏高外（123%）；其余不合

格样品的 Fq 值均较低＜90%。且 Fq 得分的均值

（106%）接近 100%的理论总平均值，Fq 值分布结

果较为合理。依据正态分布区域的样品数将其平

均分为 5 个区间（各部分占比 20%），所对应的 Fq

值约为优＞120%，良 110%～120%，中 100%～
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黑点表示合格样品，红点表示不合格样品，黑色实线为检测均值，红色虚线为检测限量，箭头方向代表满足限量要求的合格样品趋势 

Black dots represent qualified samples, red dots represent rejected samples, the black solid line is the mean value, the red dotted line is the detection limit. The 

arrow direction represents the trend of qualified samples meeting the limit requirements 

图 3  当归样品中 6 项《中国药典》规定指标的近红外检测 

Fig. 3  NIRS assay of six indicator contents that pharmacopoeia specified in 200 batches of ASR samples 

表 4  正交试验表和验证结果 

Table 4  Orthogonal data and validation results 

序号 W1 W2 W3 W4 W5 W6 不合格率/% 

 1 0.050 0.100 0.075 0.513 0.425 0.075 21.69 

 2 0.150 0.100 0.150 0.100 0.700 0.125 32.67 

 3 0.050 0.050 0.050 0.100 0.150 0.050 18.53 

 4 0.075 0.150 0.150 0.650 0.425 0.050 21.71 

 5 0.050 0.125 0.150 0.375 0.563 0.150 24.46 

 6 0.125 0.100 0.100 0.375 0.563 0.150 20.55 

 7 0.150 0.125 0.100 0.650 0.150 0.075 44.66 

 8 0.125 0.050 0.075 0.650 0.700 0.150 35.31 

 9 0.075 0.100 0.125 0.238 0.150 0.150 38.95 

10 0.100 0.150 0.075 0.375 0.150 0.125 43.95 

11 0.100 0.100 0.050 0.650 0.563 0.100 25.76 

12 0.050 0.150 0.100 0.238 0.700 0.100 30.57 

13 0.125 0.150 0.125 0.100 0.563 0.075 25.59 

14 0.150 0.150 0.050 0.513 0.288 0.150 21.66 

15 0.150 0.075 0.075 0.238 0.563 0.050 34.46 

16 0.125 0.075 0.150 0.513 0.150 0.100 24.49 

17 0.075 0.075 0.050 0.375 0.700 0.075 40.82 

18 0.150 0.050 0.125 0.375 0.425 0.100 24.31 

19 0.100 0.125 0.125 0.513 0.700 0.050 27.69 

20 0.050 0.075 0.125 0.650 0.288 0.125 23.91 

21 0.125 0.125 0.050 0.238 0.425 0.125 24.26 

22 0.100 0.075 0.100 0.100 0.425 0.150 29.51 

23 0.100 0.050 0.150 0.238 0.288 0.075 23.22 

24 0.075 0.050 0.100 0.513 0.563 0.125 31.98 

25 0.075 0.125 0.075 0.100 0.288 0.100 19.56 

优化 0.112 0.103 0.086 0.278 0.272 0.079 18.35 

110%，合格 90%～100%以及不合格＜90%。如图 4-B

所示，依据该方法不合格样品基本被分配在最低等级

（＜18.35%），且挥发油较高的样品可以被分配在优或

良的等级，体现出该方法的用于等级评价的合理性。 

 

A-200批当归样品Fq值的散点分布  B-正态分布区域中不合格区

域及等级划分 

A-scatter distribution diagram of Fq value of 260 batches of ASR 

samples  B-unqualified area and grade division in normal 

distribution area 

图 4  当归药材的综合质量评价与等级鉴定 

Fig. 4  Comprehensive quality evaluation and grade 

identification of ASR 

5  讨论 

药品的监管科学是研究与开发被检测药物的

安全性、有效性、质量及性能评估所需要的新标

准、新技术与新方法的科学，它贯穿了药品研

200 

150 

100 

50 

 

得
分

/%
 

A            

20 

 

10 

 

0 

 

计
数

 

40      80      120      160 

均值线 

不合格 合格中良    优 

18.35% 

B            

10 

8 

6 

4 

 

质
量
分
数

/%
 

总灰分                       酸不溶性灰分                       水分 

3 

2 

1 

0 

 

质
量
分
数

/%
 

15 

10 

5 

0 

 

质
量
分
数

/%
 

65 

60 

55 

50 

45 

 

质
量
分
数

/%
 

浸出物                         挥发油                           阿魏酸 
2.0 

1.5 

1.0 

0.5 

0 

 

质
量
分
数

/%
 0.15 

0.10 

0.05 

0 

质
量
分
数

/%
 

         Fq 得分 



·320· 中草药 2021 年 1 月 第 52 卷 第 2 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2021 January Vol. 52 No. 2 

   

发的全过程 [24]。由于中药材的复杂性，中药材

监管科学的发展相对滞后，其涉及样本的稳定

性与科学内涵更为复杂，更需要交叉学科技术

平台的支撑，以及信息科学与大数据科学的整合与

应用。中药质量标志物的提出聚焦了中药质量属性

的本质，从有效性的表达、特有性和专属性以及传递

溯源的可测性角度为中药质量评价指明了方向[25]。

但目前针对中药质量评价所涉及多个质量标志物之

间的权重分配与整体综合评价尚缺少创新方法，本

研究提出中药 Fq 的概念。以当归药材为范例，结合

现行的《中国药典》评价标准与技术体系，基于多批

数据系统分析的结果，通过各检测 Ki 的标准化处

理，与 Wi 的优化，建立一种适合中药质量综合评价

与等级划分的客观评价方法，为中药材的科学监管

提供了新的解决方案。 

总之，建立药材质量的综合评价标准不仅要

结合传统经验、现行法规、先进的技术方法，更

要融入现代信息技术，通过合理整合大数据分析

的结果，科学建立药材品质的评价方法以及等级

划分标准。同时 Fq 是一个发展的体系，随着大数

据的不断积累，以及质量标志物检测项的不断引

入，该体系也会不断迭代与完善，会更好地引导

中药材产业高质量发展。 

利益冲突  所有作者均声明不存在利益冲突 
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