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·药剂与工艺· 

基于仿生技术对薏苡仁麸炒过程中色泽气味变化研究  
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摘  要：目的  对薏苡仁麸炒过程中的色泽与气味进行客观量化并对色泽与气味的变化特征进行研究。方法  采用 CM-5 型

分光测色计（电子眼）及 Heracles NEO 超快速气相电子鼻技术，并通过判别分析、主成分分析（principal component analysis，

PCA）、判别因子分析（discriminant factor analysis，DFA）、风味热图等方法对获取数据进行处理分析。结果  随着炮制程度

的加深，薏苡仁外观色泽整体上呈现变暗（L*值不断降低）、变红（a*值不断增加）、变黄（b*值不断增加）的变化趋势，基

于粉末色度值 L*、a*、b*所构建的判别函数实现了生薏苡仁及不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片的区分。薏苡仁固有及在麸炒过

程中共检测出 34 种挥发性气味物质，随着炮制程度的加深，挥发性气味物质的丰富度不断提高。热图分析结果表明 1-丁烯、

2-丁烯、丙烯醛、乙硫醇、2-丁醇、乙偶姻、1,4-二氧六环、丙二醇、1-甲基-1H-吡咯、甲基环己烯、丁酸乙酯、丁基二甲硫

醚、糠醇、辛内酯 14 种成分在薏苡仁麸炒过程中变化最为明显。PCA 与 DFA 均可实现生薏苡仁及不同炮制程度麸炒薏苡

仁饮片的区分。结论  通过电子眼、电子鼻仿生技术对薏苡仁麸炒过程中色泽与气味变化进行研究，为基于性状进行中药炮

制研究提供了新的方法与思路。 
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Abstract: Objective  To quantify objectively the color and odor of Yiyiren (Coicis Semen) bran during frying and to study the 

characteristics of color and odor change. Methods  CM-5 spectrophotometer (electronic eye) and Heracles NEO ultra-fast gas 

electronic nose were used, and the data were processed and analyzed by discriminant analysis, principal component analysis (PCA), 

discriminant factor analysis (DFA) and flavor heat map. Results  With the degree of processing, Coicis Semen appearance overall 

color appears dim (L* values decrease), red (a* value increasing), yellow (b* value increasing) trends, and the discriminant function 

was constructed based on powder chromaticity values L*, a*, b* to distinguish the raw Coicis Semen and different processing degrees 

of bran fried Coicis Semen slices. A total of 34 volatile odors were detected in Coicis Semen and in the process of bran frying. With 

the deepening of processing degree, the abundance of volatile odors increased continuously. The results of heat map analysis showed 

that the changes of 14 components such as 1-butene, 2-butene, acrolein, ethanethiol, 2-butanol, acetoin, 1,4-dioxane, propylene 

glycol, 1-methyl-1H-pyrrole, 1-methylcyclohexene, ethyl butyrate, butyl methyl sulfide, 2-furanmethanol, 4-octanolide were most 
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obvious in Coicis Semen bran frying. Principal component analysis (PCA) and discriminant factor analysis (DFA) could be used to 

distinguish raw Coicis Semen from processed Coicis Semen in different processing degrees. Conclusion  In this experiment, 

electronic eye and electronic nose bionic technology were used to study the color and odor changes in Coicis Semen bran frying 

process, which provided a new method and idea for TCM processing research based on characters. 

Key words: Coicis Semen fried with bran; electronic eye; ultra-fast gas phase electronic nose; colour and lustre; smell; processing; 

discriminant analysis; principal component analysis; discriminant factor analysis; butene; acrolein; ethanethiol; acetoin 

 

薏苡仁为禾本 科 薏苡属 植物薏 米 Coix 

lacrma-jobi L. var. mayuen (Roman.) Stapf 的干燥成

熟种仁[1]，始载于《神农本草经》，被列为上品，薏

苡仁性凉，味甘、淡，归脾、胃、肺经，具有利水

渗湿、健脾止泻等功能，可用于水肿、脚气、小便

不利等病症[2-6]。薏苡仁常见炮制方法有清炒[7]、糯

米炒[8]、土炒[9]、姜汁炙[10]、盐制[11]等。目前《中

国药典》2020 年版所收载薏苡仁炮制品种包括薏苡

仁与麸炒薏苡仁。薏苡仁经麸炒处理，其性味归经

从微寒变为性微温；归脾、胃、肺经变为归脾、肺、

肝、肾经；祛除了寒凉之性，其功效由利水渗湿转

为利水祛湿[12]。除性味归经及功效上的改变，麸炒

薏苡仁饮片在炮制过程中色泽与气味也发生了明显

的改变，但目前并无相关研究及文献报道。 

色泽与气味作为中药饮片性状特征的主要指

标，是反映中药饮片质量的重要信号，传统的色泽

与气味判别多以人工为主，易受多种外界因素（如

视觉、嗅觉、生理、心理等因素）的影响而存在主

观性过大的缺点[13-15]。随着科学技术的不断发展，

仿生技术作为一种新型的质量评价手段已逐步应用

于中药领域的研究，其中电子鼻与电子眼是最常用

的 2 种手段[16-17]。 

电子眼是一种识别、分析样品视觉信息的检测

仪器，以国际照明委员会（International Commission 

on Illumination，CIE）色度空间系统为基础，可在

条件相同的光源下引入明暗度（L*）、红绿色（a*）、

黄蓝色（b*）3 个指标对物体颜色进行客观量化，

在中药材的采收[18]、基原鉴别[19]、质量评价[20]、真

伪判断[21]方面均有应用。电子鼻，又称人工嗅觉系

统，超快速气相电子鼻，作为一种新型的气味分析

仪器，可实现定性或定量分析不同的气体样本，亦

可将测得的气味成分定性，甚至浓度量化建模，具

有检测灵敏和分析时间极短等优势，已广泛用于食

品风味检测，品质品级分析以及中药气味物质基础

等研究[22-24]。 

本实验通过采用 CM-5 型分光测色仪（电子眼）

及 Heracles NEO 超快速气相电子鼻技术，对薏苡仁

麸炒过程中色泽与气味信息进行客观量化并分析其

变化规律，初步建立生薏苡仁及不同炮制程度麸炒

薏苡仁饮片质量评价模型，为今后麸炒薏苡仁饮片

内在成分与外在性状的关联性研究提供参考依据，

以期实现麸炒薏苡仁炮制终点的确定并为今后大生

产、大流通中的在线检测控制提供参考。 

1  仪器与材料 

1.1  仪器 

CM-5 型分光测色计，日本柯尼卡美能达有限

公司，KONICA MINOLTA 型；Heracles NEO 型超

快速气相电子鼻，法国 Alpha MOS 公司，配备 PAL 

RSI 型全自动顶空进样仪；HL-250 型高速多功能粉

碎机，上海塞耐机械有限公司；FA1104N 型电子天

平，上海菁海仪器有限公司；DHG-9140A 型电热恒

温鼓风干燥箱，上海精宏实验设备有限公司；

C21-SN216 型多功能电磁炉，广东美的生活电器制

造有限公司；TM750 型红外测温仪，深圳市泰克曼

电子有限公司。 

1.2  试剂与药材 

正构烷烃nC6～nC16混合对照品，美国RESTEK

公司，批号 A10142930；麦麸，江西省南城县建洪

中药饮片厂，批号 201216；15 批薏苡仁收集于安徽、

贵州、云南、福建等 7 个产地，经南京中医药大学

药学院陈建伟教授鉴定为禾本科薏苡属植物薏米

C. lacrma-jobi L. var. mayuen (Roman.) Stapf 的干燥

成熟种仁，分别编号 S1～S15，具体见表 1。 

表 1  薏苡仁样品信息 

Table 1  Information of Coicis Semen samples 

编号 批号 产地 编号 批号 产地 

S1 21040101 安徽 S9 201812 福建 

S2 21040201 安徽 S10 20170406 云南 

S3 20070403 黑龙江 S11 20190101 云南 

S4 20090301 黑龙江 S12 200906 广东 

S5 202101 贵州 S13 200807 广东 

S6 202005 贵州 S14 1911104 江苏 

S7 201911 福建 S15 1011021 江苏 

S8 202007 福建    
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2  方法 

2.1  不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片的制备 

参照《中国药典》2020 年版一部薏苡仁项下收

载麸炒薏苡仁炮制方法[1]，以单国顺[25]研究确定的

麸炒薏苡仁炮制工艺作为参考，选用所收集的 15

批薏苡仁分别制备不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片各

15 批次，供实验研究用。不同炮制程度麸炒薏苡仁

饮片制备工艺具体参数：炮制不及（S16～S30）：

炮制温度 210～220 ℃，炮制时间 30 s，投麸量

100∶20；炮制适中（S31～S45）：炮制温度 210～

220 ℃，炮制时间 60 s，投麸量 100∶20；炮制太

过（S46～S60）：炮制温度 210～220 ℃，炮制时间

90 s，投麸量 100∶20。结果见图 1。 

2.2  基于电子眼的色泽分析 

2.2.1  样品制备  将薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏

苡仁饮片（炮制不及、炮制适中、炮制太过）分别 
 

 

图 1  薏苡仁与不同炮制程度 (炮制不及、炮制适中、炮制太过) 麸炒薏苡仁饮片 

Fig. 1  Coicis Semen and different processing degrees (processing less, processing moderate, processing too much) of Coicis 

Semen bran fried decoction pieces 

粉碎，过三号筛，备用。 

2.2.2  测量条件  测定光源 D65，测定试场 10°，

视角测量口径为 φ 3 mm，测量波长范围 360～740 

nm，测量波长间隔 10 nm，照明光源脉冲氙灯，SCE

模式（不包含镜面反射光），30 mm，对仪器进行零

校正（放置透明片、黑筒）与用户校正（放置透明

片、白板）。 

2.2.3  样品检测  取样品粉末适量（4.0 g），均匀平

铺在测试皿内，测定，记录色度值（L*、a*、b*，

其中 L*值越大表示颜色越亮浅、a*值越大表示颜色

越偏红、b*值越大表示颜色越偏黄[26]）。 

2.2.4  精密度试验  取样品粉末（编号 S1）适量（4.0 

g），按“2.2.3”项下方法连续测定 6 次，记录 L*、

a*、b*值。结果，上述色度值的 RSD 为 0.87%～

1.13%，表明方法精密度良好。 

2.2.5  重复性试验  取样品粉末（编号 S1）适量（4.0 

g），按“2.2.3”项下方法连续测定 6 次，记录 L*、

a*、b*值。结果，上述色度值的 RSD 为 0.64%～

1.09%，表明该方法重复性良好。 

2.2.6  稳定性试验  取样品粉末（编号 S1）适量（4.0 

g），按“2.2.3”项下方法，分别在室温下放置 0、2、

4、6、8、10、12、24 h 时进行测定 L*、a*、b*值。

结果，上述色度值的 RSD 为 1.17%～2.31%，表明

样品在室温下放置 24 h 内稳定性良好。 

2.2.7  数据采集与处理  色泽采集软件为 Spectra 

Magic NX，采用 CIE L*a*b*色空间系统，采用 SPSS 

26.0 统计学软件与 Origin 函数绘图软件进行数据 

分析。 

2.2.8  样品色度值测定结果  参照“2.2.4”项下方

法，采用电子眼对薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡

仁饮片粉末色度值进行测定，每份样品重复测量 3

次并记录平均值，结果见表 2。 

2.2.9  秩和检验与秩相关性分析  将所收集的生薏

苡仁与麸炒薏苡仁饮片分为 4 大类：I 类为薏苡仁，

II 类为麸炒薏苡仁（炮制不及），III 类为麸炒薏苡

仁（炮制适中），IV 类为麸炒薏苡仁（炮制太过）。

通过表 3 Kruskal-Wallis H 秩和检验结果可知，L*、

a*、b*的 P 值均小于 0.01，均拒绝原假设，证明样

品粉末色度值 L*、a*、b*的分布不同，即样品色度

值 L*、a*、b*均可按照样品类别明显分为 4 类。再

将样品粉末色度值 L*、a*、b*作为变量分别与分组

类别进行秩相关性检验。根据 Spearman 检验结果可

知，样品粉末色度值 L*、a*、b*与分组类别之间存

在显著相关性（P＜0.01），结果见表 4。 

薏苡仁                 麸炒薏苡仁（炮制不及）        麸炒薏苡仁（炮制适中）        麸炒薏苡仁（炮制太过） 
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表 2  薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片粉末色度值 (n = 60) 

Table 2  Color value of Coicis Semen and different processing degrees of Coicis Semen bran fried decoction pieces (n = 60) 

样品 L* a* b* 样品 L* a* b* 样品 L* a* b* 样品 L* a* b* 样品 L* a* b* 

S1 82.93 0.93 11.39 S13 83.95 0.72 10.68 S25 80.59 2.01 15.14 S37 77.07 2.91 14.82 S49 59.98 5.65 17.06 

S2 83.09 0.86 11.42 S14 84.03 0.72 10.55 S26 80.82 2.07 15.00 S38 77.06 2.92 14.81 S50 60.06 6.13 17.69 

S3 82.92 0.82 11.01 S15 82.87 0.86 10.90 S27 80.64 2.08 15.25 S39 76.84 2.97 14.97 S51 60.57 5.59 17.06 

S4 82.88 0.81 10.99 S16 81.02 1.91 15.43 S28 80.85 1.97 15.32 S40 76.87 2.93 14.95 S52 60.70 5.57 17.00 

S5 82.63 1.16 11.83 S17 81.14 2.15 15.21 S29 80.68 1.99 15.17 S41 77.01 2.97 14.93 S53 59.60 6.27 17.84 

S6 84.81 1.06 12.09 S18 80.91 2.09 15.02 S30 80.37 2.03 14.97 S42 78.18 2.64 13.72 S54 59.23 6.36 17.90 

S7 84.80 1.05 12.10 S19 80.88 2.14 15.12 S31 77.46 2.94 14.93 S43 78.48 2.69 13.41 S55 60.53 6.40 18.30 

S8 82.30 1.15 11.70 S20 80.88 2.13 15.01 S32 75.53 2.90 14.18 S44 79.22 2.91 14.27 S56 60.23 6.42 18.08 

S9 82.98 0.78 10.99 S21 80.62 2.03 15.13 S33 75.53 2.89 14.16 S45 77.33 2.95 14.77 S57 60.38 6.48 18.14 

S10 83.49 0.94 10.94 S22 80.83 2.11 15.00 S34 75.79 2.75 14.10 S46 60.57 5.62 17.11 S58 59.76 5.62 17.00 

S11 82.58 1.23 12.34 S23 80.69 1.96 15.10 S35 75.78 2.74 14.12 S47 60.31 5.66 17.08 S59 59.33 5.70 17.01 

S12 82.19 1.12 11.62 S24 80.90 2.15 14.99 S36 77.05 2.93 14.82 S48 60.74 6.44 18.38 S60 59.48 6.32 17.84 
 

表 3  Kruskal-Wallis H 秩和检验 

Table 3  Kruskal-Wallis H test 

组别 原假设 显著性 

L* 在样品类别中，L*的分布相同 P＜0.01 

a* 在样品类别中，a*的分布相同 P＜0.01 

b* 在样品类别中，b*的分布相同 P＜0.01 

表 4  秩相关性检验 

Table 4  Rank correlation test 

方法 
显著性 

L* a* b* 

Spearman P＜0.01 P＜0.01 P＜0.01 
 

2.2.10  判别分析  根据“2.2.9”项所得结果，选用

“2.2.9”项分类情况作为分组变量，选择薏苡仁与不

同炮制麸炒薏苡仁饮片粉末色度值 L*、a*、b*作为

自变量，将收集到的 60 组相关数据作为训练样本，

通过统计学分析建立区分薏苡仁与不同炮制程度麸

炒薏苡仁饮片的判别函数并对数据进行交叉验证。 

本研究共建立了区分生薏苡仁与不同炮制程度

麸炒薏苡仁饮片典则判别函数与专属性判别函数。

典则判别函数包含 3 个判别函数式：函数 1（类别＝

1.048 L*－3.712 a*＋0.857 b*－80.388），函数 2（类

别＝−0.161 L*－4.134 a*＋3.355 b*－24.698），函数 3

（类别＝0.892 L*＋5.234 a*－0.920 b*－69.218）。基

于上述 3个判别函数式通过 Origin函数绘图软件构

建薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片典则判别

三维散点图，由图 2 可知所构建典则判别函数可实

现薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片的区分。 

 

I-生薏苡仁  II-麸炒薏苡仁（炮制不及）  III-麸炒薏苡仁（炮制

适中）  IV-麸炒薏苡仁（炮制太过），图 3、6～8、10 同 

I-raw Coicis Semen  II-Coicis Semen fried bran (processing less)  

III-Coicis Semen fried bran (processing moderate)  IV-Coicis Semen 

fried bran (processing too much), same as figs. 3, 6—8, 10 

图 2  薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片典则判别三维

散点图 

Fig. 2  Three-dimensional scatter diagram of Coicis Semen 

and different processing degrees of Coicis Semen bran fried 

decoction pieces 

专属性判别函数包含 4 个判别函数式：薏苡仁＝

155.819 L*－73.394 a*＋86.783 b*－6 944.386；麸炒

薏苡仁（炮制不及）＝150.996 L*－94.469 a*＋

111.879 b*－6 849.713；麸炒薏苡仁（炮制适中）＝

145.233 L*－38.011 a*＋87.340 b*－6 170.924；麸炒

薏苡仁（炮制太过）＝115.879 L*＋53.093 a*＋66.178 

b*－4 224.359，通过上述函数式可实现对薏苡仁及

3 
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不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片的定性鉴别。同时，

对所收集数据进行交叉验证的判别率达 100.00%，

结果见表 5。 

表 5  薏苡仁与不同炮制麸炒薏苡仁交叉验证 

Table 5  Cross-validation of Coicis Semen and different 

processing degrees of Coicis Semen bran fried decoction 

pieces 

项目 类别 
预测值 

总计 
I II III IV 

原始 计数 15 0 0 0 15 

0 15 0 0 15 

0 0 15 0 15 

0 0 0 15 15 

判别率/% 100.00 0.00 0.00 0.00 100.00 

0.00 100.00 0.00 0.00 100.00 

0.00 0.00 100.00 0.00 100.00 

0.00 0.00 0.00 100.00 100.00 

交叉验证 计数 15 0 0 0 15 

0 15 0 0 15 

0 0 15 0 15 

0 0 0 15 15 

判别率/% 100.00 0.00 0.00 0.00 100.00 

0.00 100.00 0.00 0.00 100.00 

0.00 0.00 100.00 0.00 100.00 

0.00 0.00 0.00 100.00 100.00 

I-生薏苡仁  II-麸炒薏苡仁（炮制不及）  III-麸炒薏苡仁（炮制

适中）  IV-麸炒薏苡仁（炮制太过） 

I-raw Coicis Semen  II-Coicis Semen fried bran (processing less)  

III-Coicis Semen fried bran (processing moderate)  IV-Coicis Semen 

fried bran (processing too much) 

2.2.11  色泽变化规律分析  根据“2.2.10”项结果

可知，薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片在色

泽上存在明显差异，基于所收集数据构建薏苡仁麸

炒过程中色度值变化趋势图，结果见图 3。薏苡仁

在麸炒过程中，随着炮制程度的加深，其明暗值 L*

呈下降趋势，红绿值 a*呈上升趋势，黄蓝值 b*从薏

苡仁到炮制不及过程中呈上升趋势，从炮制不及到

炮制适中呈下降趋势，从炮制适中到炮制太过又呈

现上升趋势，整体上呈现上升趋势。综上，随着炮

制程度的加深，薏苡仁外观色泽整体呈变暗、变红、

变黄的趋势。 

2.2.12  色度值参考范围  将所测得薏苡仁与不同

炮制程度麸炒薏苡仁饮片粉末色度值通过 SPSS 

26.0 统计学软件处理并计算其色度值 L*、a*、b*的 

 

图 3  麸炒薏苡仁饮片炮制过程色度值变化趋势图 

Fig. 3  Change trend chart of color value in processing 

process of Coicis Semen fried with bran 

95.00%置信区间，结果见表 6。 

2.3  基于电子鼻的气味分析 

2.3.1  样品制备  同“2.2.1”项下。 

2.3.2  测量条件  本实验样品进样方式为顶空进

样，为得到较好的分析结果，固定粉末进样量 2.0 g，

采用单因素实验对影响样品色谱峰较大的进样体积、

孵化时间与孵化温度等关键因素进行考察，确定最

佳实验条件。 

表 6  薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片色度值的参考

范围 

Table 6  Reference range of color value of Coicis Semen and 

different processing degree Coicis Semen bran fried 

decoction pieces 

样品 
95%置信区间 

L* a* b* 

生薏苡仁 82.86～83.60 0.87～1.02 11.12～11.62 

麸炒薏苡仁（炮制不及） 80.70～80.88 2.02～2.09 15.06～15.19 

麸炒薏苡仁（炮制适中） 76.52～77.50 2.82～2.92 14.24～14.69 

麸炒薏苡仁（炮制太过） 59.87～60.33 5.84～6.19 17.32～17.81 
 

固定孵化温度 60 ℃，孵化时间 40 min，考察

进样体积 3.0、3.5、4.0、4.5、5.0 mL，结果发现当

进样体积为 4.0 mL 时，各色谱峰峰强度达到饱和，

且峰形稳定，故选择其为最佳进样体积。 

固定进样体积 4.0 mL，孵化时间 40 min，考察

孵化温度 45、50、55、60、65、70 ℃，结果发现

当孵化温度为 60 ℃时，各色谱峰峰高趋于饱和，

峰形稳定，且温度过高不利于反映样品真实气味表

达，故选择其为最佳孵化温度。 

85                6                18 

59                1                11 

L*                a*                b*                组别 
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固定进样体积 4.0 mL，孵化温度 60 ℃，考察

孵化时间 20、25、30、35、40、45 min，结果发现

当孵化时间为 40 min 时，各色谱峰峰强度达到饱

和，且峰形稳定，故选择其为最佳孵化时间。 

Heracles NEO型超快速气相电子鼻检测生薏苡

仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片挥发性气味物质

具体检测参数：样品瓶体积 20.0 mL，样品量 2.0 g，

进样量 4.0 mL，孵化温度 60 ℃，孵化时间 40 min，

进样速率 125 μL/s，进样持续时间 21 s，进样口温

度 200 ℃，捕集阱初始温度 45 ℃，捕集阱分流速

率 10.0 mL/min，捕集持续时间 26 s，捕集阱最终温

度 230 ℃，柱温初始温度 48 ℃，程序升温方式：

0.5 ℃/s 至 60 ℃，3 ℃/s 至 230 ℃，采集时间 130 

s，氢火焰离子化检测器（FID）增益 12。 

2.3.3  样品检测  精密称取生薏苡仁与不同炮制程

度麸炒薏苡仁（炮制不及、炮制适中、炮制太过）

样品粉末 2.0 g，置于 20.0 mL 顶空进样瓶中，室温

静置 30 min，采用 Heracles NEO 型超快速气相电子

鼻进行检测。 

2.3.4  精密度试验  取样品粉末（SP1）适量（2.0 g）

并精密称定，按“2.3.3”项下方法连续测定 6 次，

记录各色谱峰峰面积。结果，上述各色谱峰峰面积

的 RSD 为 0.77%～1.67%，表明该方法精密度良好。 

2.3.5  重复性试验  取样品粉末（SP1）适量（2.0 g）

并精密称定，共称定 6 份样品，按“2.3.3”项下方

法分别测定，记录各色谱峰峰面积。结果，上述各

色谱峰峰面积的 RSD 为 0.98%～1.83%，表明该方

法重复性良好。 

2.3.6  稳定性试验  取样品粉末（SP1）适量（2.0 g）

并精密称定，共称定 8 份样品，按“2.3.3”项下方

法，分别在室温下放置 0、2、4、6、8、10、12、

24 h 时进行测定并记录各色谱峰峰面积。结果，上

述色谱峰峰面积的 RSD 为 1.13%～2.91%，表明样

品在室温下放置 24 h 内稳定性良好。 

2.3.7  数据采集与处理  采用 SPSS 26.0 对数据进

行收集处理，使用 Heracles NEO 电子鼻自带作图软

件对采集的数据进行主成分分析（ principal 

component analysis ， PCA ）及 判别 因子 分析

（discriminant factor analysis，DFA），应用 Excel 2019

与 Origin 2021 绘图软件进行作图。 

2.3.8  麸炒薏苡仁饮片炮制过程中挥发性成分的鉴

定  参照“2.3.3”项下方法，采用 Heracles NEO 型

超快速气相电子鼻对薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏

苡仁饮片样品进行检测，每份样品重复测定 3 次。

扣除空白组参考后，薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏

苡仁饮片样品在 Heracles NEO 型超快速气相电子

鼻 2 根不同极性色谱柱 MXT-5（低极性）及

MXT-1701（中极性）所得色谱峰详见图 4、5。取

各样品色谱峰峰面积均值，结合保留时间计算其在

色谱柱上线性保留指数（retention index，RI）值，

通过电子鼻自带数据库 AroChemBase Nist 标准数

据库及文献报道等方法对样品中的挥发性成分进行

定性分析，结果详见表 7。 

2.3.9  不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片 PCA 与 DFA  

PCA 作为一种非监督学习的降维方法，通过正交变

换将一组可能存在相关性的变量数据转换为一组线

性不相关的变量，提取色谱图中几个能较大反映样

品气味信息的特征值进行线性分类并得到可视化的

二维散点图[27]。收集生薏苡仁与不同炮制程度麸炒

薏苡仁饮片在 Heracles NEO 型超快速气相电子鼻

中传感器数据并采用 PCA 方法对上述数据进行降

维处理，结果如图 6 所示：PCA 识别指数为 72，主

成分 1 的贡献率为 74.67%，主成分 2 的贡献率为

21.68%，累积贡献率 96.35%，能较好地反应所测样

品原始数据中绝大部分气味信息。不同样品点之间

的距离反应不同样品间存在特异性差异的程度，生

薏苡仁位于第 3 象限，麸炒薏苡仁（炮制不及）与

麸炒薏苡仁（炮制适中）均位于第 2 象限，麸炒薏

苡仁（炮制太过）位于第 4 象限，证明麸炒薏苡仁

饮片炮制过程中从生品至麸炒薏苡仁（炮制不及）

阶段与麸炒薏苡仁（炮制适中）至麸炒薏苡仁（炮

制太过）阶段，气味发生了显著性的变化，麸炒薏

苡仁（炮制不及）至麸炒薏苡仁（炮制适中）阶段，

样品间气味信息较为相似，气味变化趋于稳定。 

DFA 是在 PCA 法的基础上扩大组间差异，缩

小组内差异[28]，为验证 PCA 所得结果，对不同炮

制程度麸炒薏苡仁饮片进行 DFA，结果发现判别因

子 1 的贡献率为 94.98%，判别因子 2 的贡献率为

3.95%，累积贡献率 98.93%。在 DFA 模型图中可以

看出，生薏苡仁及不同炮制程度的麸炒薏苡仁分布

区域在 DF1 与 DF2 上的分布均具有明显差别。整

体来说，DFA 判别模型结果与 PCA 判别模型结果

相吻合，生薏苡仁及不同炮制程度的麸炒薏苡仁分

布区域均集中且区分明显，可被清晰的聚为 4 类，

说明以气味指纹图谱可对生薏苡仁及不同炮制程度

的麸炒薏苡仁进行有效鉴别区分。进一步证明生薏 
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图 4  薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片在 MXT-5 色谱柱的色谱图 

Fig. 4  Chromatograms of Coicis Semen and different processing degrees of Coicis Semen bran fried decoction pieces on 

MXT-5 column 

 

图 5  薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片在 MXT-1701 色谱柱的色谱图 

Fig. 5  Chromatogram of Coicis Semen and different processing degrees of Coicis Semen bran fried decoction pieces on 

MXT-1701 column 
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表 7  AroChemBase 数据库分析薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁中的可能挥发性气味物质信息 

Table 7  AroChemBase database analysis of Coicis Semen and different processing degrees of Coicis Semen bran fried 

decoction pieces volatile flavor substances information 

峰号 分子式 可能化合物名称 MXT-5 保留指数 MXT-1701 保留指数 感官描述信息 

1 C3H8 丙烷 300 300 燃料、无味 

2 C3H4 丙炔 339 330 甜 

3 C3H6 环丙烷 356 340 淡味、无味 

4 C4H8 1-丁烯 386 389 芳族 

5 C4H8 2-丁烯 411 412 芳族 

6 C2H7N 二甲胺 426 427 含氨、鱼腥、辛辣 

7 C3H4O 丙烯醛 450 466 杏仁、樱桃、刺激性 

8 C5H12 2-甲基丁烷 464 477 汽油、愉悦 

9 C2H6S 乙硫醇 516 500 水果、大蒜、韭菜、洋葱、橡皮、强烈 

10 CH3I 碘甲烷 530 515 辛辣 

11 C4H10O 2-丁醇 598 607 愉悦、强烈、甜、酒 

12 C5H5NO2 硝基乙烷 637 618 水果、淡味、愉悦、强烈 

13 C5H10O 甲基丁酮 658 640 丙酮、樟脑 

14 C6H12 环己烷 664 654 氯仿 

15 C3H9O3P 亚磷酸三甲酯 689 691 辛辣 

16 C4H8O2 乙偶姻 712 682 甜、木头味 

17 C4H8O2 1,4-二氧六环 714 690 模糊、愉悦 

18 C3H8O2 丙二醇 732 716 酒精、焦糖、无味 

19 C5H7N 1-甲基-1H-吡咯 743 718 烟、木头味 

20 C7H12 甲基环己烯 766 771 橘子、石灰 

21 C5H10O 环戊醇 773 787 薄荷、愉悦、甜 

22 C8H14 丁酸乙酯 800 784 焦糖、甜 

23 C6H14O 2-庚酮 801 784 花椰菜、萜烯、葡萄酒 

24 C6H12O2 丁基二甲硫醚 813 796 苦味 

25 C5H6O2 糠醇 860 833 焦糖、咖啡、面包 

26 C4H8OS 甲二磺醛 879 856 烘焙马铃薯、土豆（熟） 

27 C8H16O 2,5-二乙基四氢呋喃 897 884 草药 

28 C8H12O 2-乙基呋喃 898 887 淡味、弱 

29 C3H5NO 丙烯酰胺 912 936 无味 

30 C6H10O4 草酸二乙酯 940 948 芳族 

31 C6H7N 苯胺 978 954 胺、芳族、愉悦、辛辣、甜 

32 C7H10N2 甲基砒嗪 1005 983 面包、玉米、土的、花生、坚果、烤 

33 C9H20O 3-羟基壬烷 1205 1069 草药、油腻 

34 C8H14O2 辛内酯 1261 1216 焦糖、草药、辛辣、烤 

 

苡仁及不同炮制程度的麸炒薏苡仁挥发性气味物质

的种类与含量存在差异，结果如图 7 所示。 

2.3.10  麸炒薏苡仁炮制过程挥发性气味物质的组

成情况及数量变化  美拉德反应作为近年来食品与

中药研究领域的热点，在形成食物风味特征（例如

颜色、香气和味道）中起重要作用[29]，醛类和酮类

等羰基化合物与食品中的氨基化合物（游离氨基酸、

肽类等）发生美拉德反应，产生包括醛、酮、醇、

呋喃、吡啶、及含氮或硫的杂环化合物在内的一系

列香味化合物[30]。麸炒薏苡仁饮片在炮制过程中挥 
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图 6  薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片 PCA 图 

Fig. 6  PCA diagram of Coicis Semen and different 

processing degrees of Coicis Semen bran fried decoction 

pieces 

 

图 7  薏苡仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片 DFA 图 

Fig. 7  DFA analysis chart of Coicis Semen and different 

processing degrees of Coicis Semen bran fried decoction 

pieces 

发性气味物质的变化可能与美拉德反应有关。通过

“2.3.8”项对挥发性成分的定性分析，薏苡仁与不

同炮制程度麸炒薏苡仁样品中共鉴定出 34 种成分。

根据化学结构的差异，上述 34 种成分共分成 8 类，

包括烃类（11 种）、胺类（3 种）、醛类（2 种）、醇

类（5 种）、酮类（3 种）、酯类（4 种）、醚类（2

种）及其他类（4 种）。 

薏苡仁共检测出挥发性气味物质 21 种，包括烃

类（8 种）、胺类（1 种）、醛类（1 种）、醇类（4

种）、酮类（2 种）、酯类（2 种）及其他（3 种）；

至炮制不及阶段，相较于生品，该阶段挥发性气味

物质在总体数量上有所增加，共检测出 22 种成分，

其中胺类（1 种）、醛类（1 种）、醇类（4 种）、酮

类（2 种）、酯类（2 种）成分在种类数量上无变化，

烃类化合物 3-羟基壬烷消失并新增化合物 2-丁烯，

其他类新增化合物 1-甲基-1H-吡咯；至炮制适中阶

段，相较于炮制不及阶段挥发性气味物质在总体数

量上进一步增加，共检测出 25 种成分，其中胺类（1

种）、醛类（1 种）、醇类（4 种）、酮类（2 种）、酯

类（2 种）及其他类（4 种）成分在种类数量上无变

化，烃类新增化合物硝基乙烷与甲基环己烯，醚类

化合物丁基二甲硫醚作为新类别化合物第 1 次出

现；至炮制太过阶段，相较于炮制适中阶段挥发性

气味物质在总体数量上显著增加，共检测出 31 种成

分，除其他类（4 种）成分在种类数量上无变化外，

烃类化合物 2-甲基丁烷与硝基乙烷消失并新增化合

物 3-羟基壬烷，胺类新增化合物丙烯酰胺与苯胺，

醛类新增化合物丙烯醛，醇类新增化合物丙二醇，

酮类新增化合物甲基丁酮，酯类新增化合物辛内酯，

醚类新增化合物 1,4-二氧六环。具体见图 8、9。 

2.3.11  麸炒薏苡仁炮制过程挥发性气味物质的含

量变化  为进一步研究薏苡仁麸炒过程中挥发性气

味物质的变化情况，将薏苡仁饮片麸炒过程中检测

出的 34种挥发性气味物质以最大峰面积为 100%进

行归一化处理后进行热图分析，以实现直观表达薏

苡仁麸炒过程中挥发性气味物质含量上的差异。颜 

 

图 8  不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片挥发性气味物质的种类数量 

Fig. 8  Types and quantities of volatile flavor substances in Coicis Semen decoction pieces fried with bran at different 

processing levels 
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图 9  不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片挥发性气味物质旭日图 

Fig. 9  Sunrise of volatile flavor substances in Coicis Semen decoction slices fried with bran at different processing levels 

色越偏向紫黑色表明成分含量越高，越偏向黄白色

表明成分含量越低。结果如图 10 所示。在薏苡仁麸

炒过程中，包括 1-丁烯、2-丁烯、丙烯醛、乙硫醇、

2-丁醇、乙偶姻、1,4-二氧六环、丙二醇、1-甲基-1H-

吡咯、甲基环己烯、丁酸乙酯、丁基二甲硫醚、糠

醇、辛内酯在内的 14 种成分含量变化比较明显。 

结合表 8 中挥发性气味物质的感官信息，2-丁

醇与乙偶姻作为薏苡仁阶段含量最高的 2 种气味物

质，为薏苡仁生品贡献了强烈的、甜的、类似于木

头的气味，随着炮制程度的加深，2-丁醇与乙偶姻

的含量持续减少。1-丁烯、2-丁烯与乙硫醇从未炮

制阶段到炮制适中阶段含量不断增加，到末期炮制

太过阶段含量减少，这 3 种气味物质在薏苡仁麸炒

过程中为其贡献强烈的类似于芳族的香气；丙烯醛、

1,4-二氧六环、丙二醇、1-甲基-1H-吡咯、甲基环己

烯、丁基二甲硫醚、糠醇在整个炮制过程中含量均

持续增加，这几种气味物质在薏苡仁麸炒过程中贡

献焦味、烟味与苦味，结合薏苡仁麸炒实际情况，

至炮制适中阶段，麸炒薏苡仁饮片散发出一种焦香

气味[31]，在炮制过程中随着炮制程度的加深，这种

焦香气味越来越浓烈，焦香气味的出现及增强可能

与上述成分的含量变化有关，其中 2-乙烯与丁基二

甲硫醚作为麸炒薏苡仁炮制不及阶段出现的 2 个新

成分，可以作为麸炒薏苡仁炮制不及阶段气味差异

标志物（指品种特有的，可作为定性依据的特征性

气味成分）；丙烯醛与甲基环己烯作为麸炒薏苡仁炮

制适中阶段出现的 2 个新成分，可以作为麸炒薏苡

仁炮制适中阶段气味差异标志物。 

丁酸乙酯、辛内酯在末期炮制太过阶段含量才

出现明显增加，这 2 类气味物质为炮制太过阶段的

麸炒薏苡仁提供了强烈的类似于烘烤的、焦糖气味，

结合在整个炮制过程中含量均持续增加的丙烯醛、

1,4-二氧六环、丙二醇等挥发性气味物质贡献的焦

味、烟味与苦味，使得薏苡仁在炮制太过阶段呈现 
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图 10  不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片挥发性气味物质含量变化热图 

Fig. 10  Heat map of content changes of volatile flavor substances in Coicis Semen decoction pieces fried with bran at different 

processing levels 

出浓烈的焦糊气味，其中辛内酯为麸炒薏苡仁炮制

太过阶段新出现的成分，1-甲基-1H-吡咯含量增长

约为炮制适中阶段 10 倍，此外，美拉德反应形成的

吡咯等化合物会产生一些令人不悦的味道[32]，故上

述 2 种成分可作为麸炒薏苡仁炮制太过阶段气味差

异标志物。其他挥发性气味物质的含量变化情况相

较于上述 14 种挥发性气味物质不明显。 

3  讨论 

性状鉴别作为一种简单直观的方法在中药材真

伪优劣评判、中药饮片质量控制等方面具有广泛应

用，但传统的性状判别以人作为评判主体，易受主

观因素的影响，具有一定的局限性。目前仿生技术

已逐步应用于中药领域，相较于传统经验式性状判

别，采用仿生技术进行的性状鉴别具有操作简单、

迅速、客观、准确等优点。色泽与气味作为性状鉴

别中的主要特征指标，对其进行鉴别的电子眼与电

子鼻仿生技术已成功应用于药材基源鉴别[33]、外观

性状与内在成分相关性研究[34-35]、硫熏鉴别[36-37]、

种源区分[38]等中药研究。 

薏苡仁在麸炒过程中色泽与气味均发生了明显

改变，本课题组采用电子眼与超快速气相电子鼻 2

种仿生技术对麸炒过程中色泽与气味进行客观量

化，通过对比分析薏苡仁不同炮制阶段色泽气味变

化情况，探究薏苡仁麸炒过程中色泽与气味的变化

规律。 

电子眼结果表明，麸炒过程中薏苡仁的色度值

L*不断降低，a*与 b*整体上均不断增加，其在外观

色泽上的表现为整体上呈现变暗、变红、变黄的变

化趋势，可能与美拉德反应的褐变作用有关[39]。电

子鼻结果表明，薏苡仁麸炒过程中气味成分发生了

“量”与“质”的变化。2-丁醇与乙偶姻作为生薏苡

仁阶段含量最高的 2 种气味物质，为生薏苡仁中的

标志性成分，随着炮制程度的加深，上述成分的含

量不断降低。随着麸炒至适中阶段，1-丁烯、2-丁

烯、乙硫醇、丙烯醛等成分含量持续升高，共同为

麸炒薏苡仁饮片贡献“焦香”气味，2-乙烯与丁基
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二甲硫醚可作为麸炒薏苡仁炮制不及阶段气味差异

标志物；丙烯醛与甲基环己烯可作为麸炒薏苡仁炮

制适中阶段气味差异标志物。至炮制太过阶段，乙

硫醇等“香”味成分含量降低，丙烯醛等“焦”味

成分与丁酸乙酯、辛内酯“苦”味成分共同构成炮

制太过麸炒薏苡仁饮片的“焦糊”气味，辛内酯与

1-甲基-1H-吡咯可作为麸炒薏苡仁炮制太过阶段气

味差异标志物。通过 PCA 与 DFA 均可实现生薏苡

仁与不同炮制程度麸炒薏苡仁饮片的区分。 

本实验将传统性状中的色泽与气味通过电子

眼、电子鼻仿生技术进行数字量化，运用到麸炒薏

苡仁炮制过程的研究中，克服了传统经验判别主观

性过大的缺点，使本研究更加准确、客观，为中药

炮制研究提供了新的方法与思路。由于麸炒薏苡仁

炒制时间较短，色泽变化较快，同时麸炒薏苡仁炮

制不及与炮制适中阶段气味成分更多为“量变”，本

研究对于上述 2 种炮制程度的区分及炮制终点的判

定仍有不足，本课题组将在后续的研究中，对麸炒

薏苡仁饮片炮制过程中内在成分的改变与外在性状

的改变进行关联性分析，并确定生薏苡仁及不同炮

制程度麸炒薏苡仁相关质量标志物，以期进一步探

究麸炒薏苡仁炮制过程中的整体变化情况，实现麸

炒薏苡仁炮制过程的控制。 
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