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基于色度-化学成分关联的蜜糠炒白芍质量控制研究  
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摘  要：目的  建立 30 批白芍和蜜糠炒白芍的指纹图谱，研究白芍经蜜糠炒制后颜色的变化与内在成分的关联性，并构建

相关的人工神经网络（artificial neural network，ANN）模型。方法  利用色差仪对白芍及蜜糠炒白芍色度进行测定，通过

HPLC 建立白芍及蜜糠炒白芍的 HPLC 指纹图谱，结合多元统计学方法对白芍及蜜糠炒白芍样品色度值与共有成分进行关联

分析。以色度和相关成分建立 ANN 模型。结果  白芍经蜜糠炒制后，饮片粉末的 L*、a*、b*值呈上升趋势；相关分析结果

表明没食子酸（峰 1）、芍药苷（峰 6）、没食子酰芍药苷（峰 7）、五没食子酰葡萄糖（峰 8）、苯甲酸（峰 9）、苯甲酰芍药

苷（峰 10）与色度值存在显著相关；当隐含层神经元个数为 8 时，ANN 模型的均方根误差最低（RMSE＝0.124 0），R2 最高

（R2＝0.983 5），模型整体拟合程度最好。因此选择 4 个输入层、8 个隐含层和 6 个输出层组成 ANN 模型为最佳拓扑结构。

结论  色度与成分结合能更加全面科学地评价蜜糠炒白芍整体质量，可将色度指标纳入蜜糠炒白芍饮片质量评价体系中，为

蜜糠炒白芍饮片在线质量控制提供参考。 
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Abstract: Objective  To establish the fingerprints of 30 batches of Baishao (Paeoniae Radix Alba, PRA) and honey bran-fried PRA 

(hb-fPRA), study the correlation between the color change and the internal components of PRA after being fried with honey bran was 

studied, and construct the relevant artificial neural network (ANN) model. Methods  The chroma of PRA and hb-fPRA was 

determined by colorimeter. The HPLC fingerprints of PRA and hb-fPRA were established by HPLC, and the correlation analysis 

between the chromaticity value of PRA and hb-fPRA and the common components was analyzed by multivariate statistical method. 

ANN model was established by chromaticity and correlation components. Results  After the PRA is fried with honey bran, the L*, 

a* and b* value of the decoction piece powder showed an upward trend. The correlation analysis results showed that gallic acid (peak 

1), paeoniflorin (peak 6), galloylpaeoniflorin (peak 7), pentagalloylglucose (peak 8), benzoic acid (peak 9) and benzoylpaeoniflorin 
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(peak 10) are significantly correlated with the chromaticity values. When the number of neurons in the implicit layer is eight, the root 

mean square error of the ANN model is the lowest (RMSE = 0.124 0) and the highest R2 (R2 = 0.983 5), and the overall fit of the 

model is the best. Therefore, the ANN model is selected as the best topology for four input layers, eight hidden layers, and six output 

layers. Conclusion  The combination of color and ingredients can more comprehensively and scientifically evaluate the overall 

quality of hb-fPRA, and the color index can be included in the quality evaluation system of hb-fPRA decoction pieces, providing a 

reference for the online quality control of hb-fPRA. 

Key words: Paeoniae Radix Alba; honey bran-fried Paeoniae Radix Alba; chroma value; chemical constituents; artificial neural 

networks; correlation; quality control; fingerprinting; HPLC; gallic acid; paeoniflorin; galloylpaeoniflorin; pentagalloylglucose; 

benzoic acid; benzoylpaeoniflorin 

 

白芍为毛茛科植物芍药 Paeonia lactiflora Pall.

的干燥根，性苦、酸，味微寒，具有养血调经、敛

阴平肝、柔肝止痛的功效[1]。蜜糠炒白芍为江西省

建昌帮特色炮制品种，《建昌帮中药炮制全书》记载

“生白芍性较寒凉，酒润蜜糠炒制能降低酸收寒凉之

性，入肝补血”[2]，其特色在于白芍经酒润，加蜜

糠进行炒制后，所得到的饮片具有蜜糠香气，色泽

偏黄且光亮[3]。生白芍性较寒凉，酒润蜜糠炒制能

降低酸收寒凉之性，入肝补血，并借酒性活血通经，

冬月产后尤宜，在功效上较白芍有一定的优势[2]。 

人工神经网络（artificial neural network，ANN）

是一种基于生物神经网络结构和功能的计算模型[4]，

其具有区分模式和从数据中提取规律的能力，这使

得 ANN 能成功拟合成分复杂的模型[5]。赵芳等[6]

用 ANN 模型优化丹参川芎嗪注射液水提工艺，李

昱等[7]用气相电子鼻检测结果建立的 ANN 模型可

快速准确判别 3 种五味子饮片，马磊等[8]建立的

ANN 模型可用性状指标预测黄芩提取物的体外抑

菌率。中药成分的复杂性和中药作用的整体性，用

单一指标成分不能全面整体的评价中药饮片的质

量，因此选用 ANN 模型可以较好将中药饮片中的

多个化学成分和外在指标进行拟合。 

中药炮制程度及炮制终点的判断主要以经验为

主，根据饮片的颜色、气味等，如蜜糠炒白芍炒至

淡黄色，这说明颜色的变化是判断蜜糠炒白芍的关

键特征。中药饮片在炮制过程中，不仅饮片的外在

评价指标颜色发生改变，而且内在的化学成分组成

和含量也发生改变[9-11]，这提示中药饮片在炮制过

程中颜色的变化和成分含量之间存在相关性。基于

此，本研究以颜色的亮度（L*）、色调（a*）、彩度

（b*）和总色差值（Eab
*）作为输入值，色度相关峰

的峰面积作为输出值建立 ANN 模型，通过色度值

预测炮制后成分的含量，为蜜糠炒白芍饮片在线质

量控制提供参考，为蜜糠炒白芍进一步科学研究提

供理论依据。 

1  材料与仪器 

1.1  药材 

白芍药材均来源于江西江中中药饮片有限公

司，经江西中医药大学中药资源教研室刘勇教授鉴

定均为毛茛科植物芍药 P. lactiflora Pall.的干燥根，

经检测均符合《中国药典》2020 年版白芍项下的标

准。蜜糠炒白芍按照《建昌帮中药炮制全书》[2]相

应规定炮制，样品信息见表 1 和图 1。 

1.2  试剂 

对照品五没食子酰葡萄糖（批号 wkq19011402，

质量分数≥98%）、芍药苷（批号 wkq20041008，质

量分数≥98%）、苯甲酰芍药苷（批号 wkq21050606，

质量分数≥98%）、没食子酸（批号 wkq18032304， 

表 1  白芍和蜜糠炒白芍样品信息 

Table 1  Sample information of Paeoniae Radix Alba (PRA) 

and honey bran-fried Paeoniae Radix Alba (hb-fPRA) 

产地 
白芍 蜜糠炒白芍 

编号 批号 编号 批号 

安徽亳州 S1 20211001 M1 2022012301 

安徽亳州 S2 20211002 M2 2022012302 

安徽亳州 S3 20211003 M3 2022012303 

浙江磐安 S4 20211101 M4 2022012304 

浙江磐安 S5 20211102 M5 2022012305 

浙江磐安 S6 20211103 M6 2022012306 

浙江磐安 S7 20211104 M7 2022012307 

浙江磐安 S8 20211105 M8 2022012308 

浙江磐安 S9 20211106 M9 2022012309 

浙江缙云 S10 20211107 M10 2022012310 

浙江缙云 S11 20211108 M11 2022012311 

浙江缙云 S12 20211109 M12 2022012312 

浙江东阳 S13 20211110 M13 2022012313 

浙江东阳 S14 20211111 M14 2022012314 

浙江东阳 S15 20211112 M15 2022012315 
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图 1  白芍 (S1) 和蜜糠炒白芍 (M1) 饮片 (I) 和粉末 (II) 

样品 

Fig. 1  Pieces (I) and powder (II) samples of PRA (S1) and 

hb-fPRA (M1) 

质量分数≥ 98% ）、没食子酰芍药苷（批号

wkq22013003，质量分数≥95%），均购于四川省维

克奇生物科技有限公司；对照品苯甲酸（批号

100419-201703，质量分数为 99.9%），购于中国食

品药品检定研究院。色谱分析用甲醇、乙腈均为色

谱纯，购于美国 ACS 公司，水为屈臣氏蒸馏水，其

余常规试剂为分析纯。 

1.3  仪器 

Agilent 1260 Infinity II 型液相色谱系统，美国

安捷伦科技有限公司；OHAUS 型万分之一分析天

平，奥豪斯国际贸易（上海）有限公司；TGL-16B

型超速离心机，上海安亭科学仪器厂；KQ-500E 型

超声清洗器，昆山市超声仪器有限公司；NH300 型

精密电脑色差仪，深圳三恩驰科技有限公司；

CYJ-900 型电磁炒药机，杭州金竺机械有限公司。 

2  方法与结果 

2.1  蜜糠炒白芍 

2.1.1  蜜糠的制备  用糠筛筛去杂质，即得净糠。

然后将定量的炼蜜和沸水倒入容器内，搅拌溶化，

制成蜜水溶液。加热拌有蜜水的糠，炼至糠表皮光

亮，色泽加深，微粘手，握之不成团为度，取出摊

凉，即得蜜糠[2]。每 100 千克净糠，用蜜 20 kg，沸

水 4 kg。 

2.1.2  蜜糠炒白芍的制备  取白芍饮片加定量的黄

酒，喷淋拌匀，待黄酒吸尽后，取出摊晾 4～6 h。

将蜜糠入热锅，炒至冒烟时，立即倒入白芍片，300 

℃炒 2 min 至淡黄色时，出锅，筛去糠及灰屑[3]。

每 100 千克白芍，用蜜糠 18 kg，黄酒 10 kg。 

2.2  白芍及蜜糠炒白芍样品色度的测定 

2.2.1  测定条件  可选光源 D65，视场选择 8 度视

角，测定孔径 4 mm，光源 LED 蓝光激发，仪器误

差 ΔEab
*≤0.4。对仪器进行黑白板校正以后，进行

样品测定。 

2.2.2  精密度考察  取 M10 蜜糠炒白芍（过三号

筛）样品，均匀平铺于测试盒底部，按“2.2.1”项

条件测定条件对粉末连续测定 6 次，记录 L*、a*、

b*值，计算得出RSD值分别为 0.05%、0.07%、0.17%，

表明仪器精密度良好。 

2.2.3  重复性考察  取 6 份 M10 蜜糠炒白芍（过三

号筛）样品，均匀平铺于测试盒底部，按“2.2.1”

项条件测定依次对 6 份样品进行测定，计算得出 L*、

a*、b*的 RSD 值分别为 0.88%、1.68%、0.86%，表

明仪器重复性良好。 

2.2.4  稳定性考察  取 M10 蜜糠炒白芍（过三号

筛）样品，均匀平铺于测试盒底部，按“2.2.1”项

条件测定分别于 0、1、2、3、4、5、6 h 对粉末进

行测定，计算得出 L*、a*、b*的 RSD 值分别为 0.64%、

0.43%、1.45%，表明仪器稳定性良好。 

2.2.5  样品色度的测定  取白芍生品及蜜糠炒白芍

（过三号筛）样品，均匀平铺于测试盒底部，按“2.2.1”

项下测定条件对粉末进行测定，每个样品重复测定

3 次，记录样品的颜色 L*、a*、b*，并计算 Eab
*    

［Eab
*＝(L*2＋a*2＋b*2)1/2］，色度值见表 2。 

L*、a*和 b*是由国际照明委员会（CIE）开发的

颜色模型，其中 L*代表明亮度（0～100 表示颜色由

黑到白），a*代表色调（+a 为红、−a 为绿），b*代表

彩度（+b 为黄、−b 为蓝）。由表 2 可知，白芍经过

蜜糠炒制后，大部分饮片粉末的 L*值增加，表明白

芍经蜜糠炒制后颜色变亮，而产地安徽的白芍可能

由于本身颜色偏亮，炒制后 L*下降；a*值经蜜糠炒

制后有所增加，说明蜜糠炒制后白芍饮片的偏红；

白芍经过蜜糠炒制后，粉末的 b*值均呈上升趋势，

表明白芍蜜糠炒后颜色变黄。以上色度测定的结果

和《建昌帮中药炮制全书》对蜜糠炒白芍的描述一

致，说明白芍经蜜糠炒制后饮片色泽偏黄且光亮。 

2.2.6  主成分分析（principal component analysis，

PCA）和正交偏最小二乘法-判别分析（partial least 

square method-discriminant analysis，OPLS-DA）  将

白芍和蜜糠炒白芍的各颜色参数导入 SIMCA 14.1

软件，进行无监督的 PCA 处理，其模型解释率参数 

1 cm 1 cm 

S1-I                          M1-I 

S1-II                          M1-II 

1 cm 
1 cm 
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表 2  白芍样品 (S1～S15) 及其炮制品蜜糠炒白芍样品 (M1～M15) 的色度值测定 ( x s , n = 10) 

Table 2  Color measurement results of PRA samples (S1—S15) and its processed products hb-fPRA samples (M1—M15) 

( x s , n = 10) 

样品 L* a* b* Eab
* 样品 L* a* b* Eab

* 

S1 53.372±0.108 11.752±0.011 26.264±0.017 60.634±0.101 M1 51.598±0.124 12.540±0.040 28.830±0.013 60.443±0.132 

S2 52.469±0.085 11.926±0.017 26.690±0.012 60.063±0.077 M2 51.776±0.029 12.812±0.014 29.606±0.039 61.003±0.017 

S3 52.441±0.113 12.079±0.027 26.526±0.023 59.997±0.113 M3 51.539±0.112 12.644±0.031 29.301±0.031 60.619±0.102 

S4 47.609±0.003 12.081±0.017 28.923±0.020 57.001±0.007 M4 51.694±0.067 12.169±0.038 29.210±0.022 60.610±0.062 

S5 47.539±0.003 12.040±0.012 28.822±0.012 56.883±0.008 M5 52.670±0.006 11.529±0.013 28.720±0.042 61.089±0.020 

S6 47.720±0.006 12.020±0.031 28.402±0.011 56.819±0.011 M6 50.520±0.049 12.205±0.028 29.746±0.038 59.884±0.040 

S7 47.792±0.005 11.388±0.018 27.150±0.064 56.138±0.035 M7 48.474±0.012 12.506±0.008 30.179±0.055 58.454±0.031 

S8 47.823±0.012 11.577±0.022 27.918±0.013 56.571±0.020 M8 49.664±0.012 12.211±0.011 29.981±0.030 59.283±0.016 

S9 47.533±0.006 11.583±0.013 27.712±0.039 56.236±0.011 M9 49.773±0.052 12.516±0.027 29.981±0.087 59.438±0.080 

S10 47.530±0.004 11.582±0.010 27.714±0.023 56.226±0.011 M10 48.772±0.025 12.032±0.006 29.309±0.019 58.159±0.027 

S11 47.821±0.003 11.569±0.016 27.913±0.024 56.567±0.010 M11 48.315±0.062 12.380±0.011 30.310±0.020 58.364±0.044 

S12 47.791±0.005 11.377±0.010 27.148±0.016 56.129±0.008 M12 48.802±0.027 12.351±0.012 30.102±0.045 58.654±0.013 

S13 44.276±0.028 13.875±0.031 29.756±0.022 55.121±0.021 M13 44.942±0.059 15.984±0.148 31.648±0.035 57.244±0.041 

S14 44.898±0.018 13.900±0.018 30.364±0.015 55.956±0.010 M14 45.639±0.027 15.442±0.039 32.230±0.014 57.967±0.017 

S15 44.048±0.103 13.014±0.117 30.186±0.066 55.470±0.087 M15 44.904±0.028 15.777±0.046 31.599±0.019 57.129±0.021 

 

R2
X（模型中隐变量反映自变量 X 的变异百分比）为

0.938；预测能力参数 Q2（模型的可预测能力）为

76.5%。由图 2 可知，通过色度值可明显将白芍和

蜜糠炒白芍区分开，不同产地的白芍颜色存在一定

差异。通过色度值可将不同产地白芍分为 3 类，浙

江东阳为一类，安徽亳州为一类，浙江磐安和浙江

缙云为一类。 

在 PCA 基础上进行有监督的 OPLS-DA，结果

见图 3。结果与 PCA 结果基本一致，进一步验证了

分析结果的可靠性。其模型解释率参数 R2
X 和 R2

Y

分别为 1.000 和 0.871，预测能力参数 Q2 为 84%，

均大于 0.8，说明该模型稳定可靠[12]，根据色度值 

 

图 2  白芍 (S1～S15) 及其炮制品蜜糠炒白芍 (M1～M15) 

饮片粉末色度的 PCA 得分图 

Fig. 2  PCA score graph of powder color of PRA (S1—S15) 

and its processed products hb-fPRA (M1—M15) 

 

图 3  白芍 (S1～S15) 及其炮制品蜜糠炒白芍 (M1～M15) 

饮片粉末色度的 OPLS-DA 得分图 

Fig. 3  OPLS-DA score graph of powder color of PRA (S1—

S15) and its processed products hb-fPRA (M1—M15) 

能准确将白芍和蜜糠炒白芍区分开。 

2.3  指纹图谱的建立 

2.3.1  色谱条件  色谱柱为菲罗门 Titank C18 柱

（250 mm×4.6 mm，5 μm）；流动相为乙腈-0.1%磷

酸水溶液，梯度洗脱：0～12 min，10%～15%乙腈；

12～48 min，15%～25%乙腈；48～58 min，25%～

46%乙腈；58～61 min，46%～95%乙腈；柱温 35 ℃；

体积流量 1.0 mL/min；进样量 10.0 μL；检测波长

240 nm；理论塔板数以芍药苷峰计不低于 2000。 

2.3.2  供试品溶液的制备  精密称取白芍生品及蜜

t[
2

] 

−4          −2           0            2           4 

t[1] 

S11 

S12 
S10 

S13 

S14 
S15 

S5 
S8 S7 

S4 

S9 
S6 

S3 

S2 
S1 

M3 

M6 M1 

M2 

M4 M5 
M15 M9 

M8 
M7 

M14 
M13 

M11 

M12 

M10 

2 

 

1 

 

0 

 

−1 

 

−2 

 

−3 

1
.5

8
5
 7

7
*
to

[1
] 

−3       −2       −1        0        1        2 

t[1] 

S13 

S15 

S14 

S11 

S12 
S10 

S8 S4 

S7 S5 

S9 
S6 

S1 

S3 

S2 

M13 

M12 
M11 M10 

M15 

M14 

M4 
M6 
M5 

M8 

M2 

M9 M7 

M1 
M3 

2 
 
1 
 
0 
 

−1 
 

−2 
 

−3 



·538· 中草药 2023 年 1 月 第 54 卷 第 2 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2023 January Vol. 54 No. 2 

  

糠炒白芍饮片粉末（过 3 号筛）0.50 g，加 50%乙

醇 25.0 mL，静置 30 min，称定质量，超声（功率

500 W、频率 40 kHz）提取 30 min，用 50%乙醇补

足减失质量，10 000 r/min 离心（离心半径 3 cm）

10 min，取上清液，经 0.22 μm 微孔滤膜滤过，取

续滤液，即得供试品溶液。 

2.3.3  混合对照品溶液的制备  分别精密称定没食

子酸、芍药苷、没食子酰芍药苷、五没食子酰葡萄

糖、苯甲酸、苯甲酰芍药苷对照品，加入甲醇溶解

并定容，制成质量浓度分别为 64.2、604、18.6、90、

23.5、21.4 μg/mL 的混合对照品溶液，备用。 

2.3.4  精密度考察  取 M1 蜜糠炒白芍饮片粉末，

按“2.3.2”项方法制备供试品溶液，按“2.3.1”项

下色谱条件重复进样 6 次，记录指纹图谱，以芍药

苷为参比峰，计算图谱中各共有峰的相对保留时间

及相对峰面积。结果各特征峰相对保留时间的 RSD

为 0.02%～0.38%，相对峰面积 RSD 为 0.19%～

3.67%，表明仪器精密度良好。 

2.3.5  重复性考察  取 M1 蜜糠炒白芍饮片粉末 6

份，按“2.3.2”项方法平行制备供试品溶液 6 份，

按“2.3.1”项下色谱条件测定，记录色谱图，以芍

药苷为参比峰，计算各主要色谱峰相对峰面积和相

对保留时间。结果各特征峰相对保留时间的 RSD 为

0.03%～0.59%，相对峰面积 RSD 为 0.72%～4.70%，

表明方法重复性良好。 

2.3.6  稳定性考察  取 M1 蜜糠炒白芍饮片粉末，

按“2.3.2”项方法制备供试品溶液，按“2.3.1”项

下色谱条件分别于 0、2、4、8、12、24 h 进行测定，

记录色谱图，以芍药苷为参照峰，计算各主要色谱

峰相对峰面积和相对保留时间。结果在 0～24 h 内，

各特征峰相对保留时间的 RSD 为 0.02%～0.48%，

相对峰面积 RSD 为 0.29%～3.63%，表明供试品溶

液在 24 h 内稳定。 

2.3.7  HPLC 指纹图谱的建立及相似度评价  将 15

批白芍及 15 批蜜糠炒白芍饮片，按照“2.3.2”项下

方法制备供试品溶液，在“2.3.1”项色谱条件下检

测，各采集 15 批色谱图。将 HPLC 采集到的白芍

样品色谱图结果依次导入国家药典委员会研制的

《中药色谱指纹图谱相似度评价系统（2012 版）》软

件进行分析。以 S1（或 M1）作为参照图谱，采用

“中位数法”，时间宽度设定为 0.1 min，对各指纹图

谱色谱峰多点校正后进行峰匹配，生成对照图谱

（R），通过对比筛选确认生白芍有 10 个共有峰，蜜

糠炒白芍有 11 个共有峰。得到 HPLC 叠加特征图

谱，结果见图 4。 

将白芍和蜜糠炒白芍的特征图谱与各自相应对

照特征图谱进行比较，15 批白芍药材（S1～S15）

的相似度分别为 0.998、0.998、0.999、0.998、0.998、

0.999、1.000、0.998、1.000、0.991、0.997、0.989、

0.983、0.987、0.981，均在 0.981～1.000；15 批蜜

糠炒白芍药材（M1～M15）的相似度分别为 0.995、

0.997、0.993、0.999、0.999、0.999、1.000、0.998、

0.999、0.999、0.999、1.000、0.987、0.989、0.979，

均在 0.979～1.000；相似度均良好，表明不同产地、

不同批次的白芍药材化学组成成分基本相同，白芍

炒制前后的化学成分种类相似，且整体质量较稳定。 

2.3.8  共有峰的指认  取“2.3.3”项下混合对照品

溶液，按“2.3.1”项色谱条件下检测，经过色谱图

比对，指认出 6 个峰，分别为没食子酸（峰 1）、芍

药苷（峰 6）、没食子酰芍药苷（峰 7）、五没食子酰

葡萄糖（峰 8）、苯甲酸（峰 9）、苯甲酰芍药苷（峰

10）。由于芍药苷（峰 6）的峰面积较大、出峰时间

居中、峰形好，故选择芍药苷为参照峰。白芍、蜜

糠炒白芍及混合对照品图谱见图 5。 

2.4  化学计量学分析 

2.4.1  PCA  将 15 批白芍饮片和蜜糠炒白芍饮片

的共有峰峰面积数据导入 SIMCA 14.1 软件进行

PCA，其 R2
X为 0.941，Q2为 0.795，说明该模型稳

定性良好。由图 6 可知，不同产地的白芍经蜜糠炒

制后，其化学成分含量变化不同。浙江磐安和浙江

缙云的白芍经蜜糠炒制后能明显和生品区分开。 

2.4.2  OPLS-DA  为进一步区分生品和炮制品，也

为寻找白芍和蜜糠炒白芍间产生差异的标志物，在

PCA 基础上进行有监督的 OPLS-DA，结果见图 7。

结果发现白芍和蜜糠炒白芍分别位于 Y 轴的两侧，

说明白芍经过蜜糠炒制后化学成分含量有明显差

异。变量重要性投影（variable importance projection，

VIP）值是筛选差异性化合物的重要指标，VIP 值越

高，影响越大。以 VIP＞1 为筛选指标，得出峰 9、

10、5、11、7 是区分白芍和蜜糠炒白芍的关键化合

物，结果见图 8。 

2.5  成分与色度值的相关性分析 

运用 SPSS 20.0 软件，将两者 10 个共有峰的峰

面积和色度值参数进行相关分析，再用 Origin Pro 

2021软件进行Pearson相关分析并绘制可视化热图，

结果见表 3 和图 9。结果表明，L*值和峰 1、8 呈显 
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图 4  15 批白芍样品 (S1～S15, A) 及其炮制品 15 批蜜糠炒白芍样品 (M1～M15, B) 的指纹图谱 

Fig. 4  Fingerprints of 15 batches of PRA samples (S1—S15, A) and its processed products of 15 batches of hb-fPRA samples 

(M1—M15, B) 

著的正相关，峰 6、7 呈负相关；a*值和所有的峰都

存在极显著的相关，除了峰 1、8 呈正相关外，其他

都呈负相关；b*值和峰 1、8 呈正相关，峰 6、7、9、

11 呈极显著负相关；Eab
*值和峰 6 呈正相关，和峰

1、5、8、10 呈不同程度负相关。 

2.6  ANN 模型 

2.6.1  ANN 模型的构建  本实验主要建立蜜糠炒

白芍炮制前后色度值和相关峰峰面积的ANN模型。

由于和色度值相关峰的数量较多，既不利于饮片的

在线质量控制，模型也不容易拟合，故分别选取和

L*、a*、b*、Eab
*值相关系数最高的前 3 位的峰面积

作为输出层，共有峰 1、6～10 这 6 个峰，经对照品

确定为没食子酸、芍药苷、没食子酰芍药苷、五没

食子酰葡萄糖、苯甲酸、苯甲酰芍药苷。采用

MATLAB R2016a 建立 ANN 模型，模型的输入层为

L*、a*、b*、Eab
*值，输出层为 6 个与色度相关性较

高 峰 的 峰 面 积 ， 使 用 列 文 伯 格 - 马 夸 尔 特

（Levenberg-Marquardt）算法对网络进行训练。以公

式（1）中的确定系数（R2）和公式（2）中的均方

根误差（root meansquare error，RMSE）来评价模

型的性能[13-14]。R2 值越高同时 RMSE 值越低，说明

ANN 模型的性能越好。 

2 2 2

ANN, exp, ANN, exp,

1 1

1 ( ) / ( )
N N

i i i i

i i

R P P P P
= =

= − − −  （1） 

2 1/2

ANN, exp,

1

RMSE [ ( ) / ]
N

i i

i

P P N
=

= −        （2） 

Pexp,i和 PANN,i分别为第 i 次试验的实际测量值和 ANN 预测

值， ANNP 为 ANN 预测值的平均值，N 为试验共进行的组数 

2.6.2  数据预处理  为消除不同数据数量级之间的

差别，同时提高运算速度和模型精度，需要对数据 
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1-没食子酸  6-芍药苷  7-没食子酰芍药苷  8-五没食子酰

葡萄糖  9-苯甲酸  10-苯甲酰芍药苷 

1-gallic acid  6-paeoniflorin  7-galloylpaeoniflorin  

8-pentagalloylglucose  9-benzoic acid  10-benzoylpaeoniflorin 

图 5  混合对照品 (A)、白芍样品 (B) 和炮制品蜜糠炒白芍

样品 (C) 的 HPLC 图 

Fig. 5  HPLC of mixed reference substances (A), PRA 

sample (B) and hb-fPRA sample (C) 

 

图 6  白芍饮片样品 (S1～S15) 及其炮制品蜜糠炒白芍饮

片样品 (M1～M15) 峰面积的 PCA 得分图 

Fig. 6  PCA score graph of peak area of PRA samples (S1—

S15) and its processed products hb-fPRA samples (M1—

M15) 

 

图 7  白芍饮片样品 (S1～S15) 及其炮制品蜜糠炒白芍饮

片样品 (M1～M15) 峰面积的 OPLS-DA 得分图 

Fig. 7  OPLS-DA score graph of peak area of PRA samples 

(S1—S15) and its processed products hb-fPRA samples  

(M1—M15) 

 

图 8  白芍与其炮制品蜜糠炒白芍共有峰 VIP 值 

Fig. 8  VIP value of PRA and its processed products 

hb-fPRA common peak 

表 3  色度和共有峰峰面积相关性分析 

Table 3  Correlation analysis of chromaticity and common 

peak-peak area 

共有峰 
L* a* b* Eab

* 

相关系数 P 相关系数 P 相关系数 P 相关系数 P 

1 −0.780** 0.000 0.774** 0.000 0.525** 0.003 −0.609** 0.000 

3 −0.056 0.770 −0.553** 0.002 −0.127 0.504 −0.234 0.213 

4 0.081 0.671 −0.581** 0.001 −0.249 0.184 −0.118 0.535 

5 −0.154 0.417 −0.499** 0.005 −0.183 0.332 −0.367* 0.046 

6 0.631** 0.000 −0.852** 0.000 −0.641** 0.000 0.366* 0.047 

7 0.458* 0.011 −0.786** 0.000 −0.684** 0.000 0.148 0.435 

8 −0.858** 0.000 0.844** 0.000 0.693** 0.000 −0.629** 0.000 

9 0.306 0.100 −0.786** 0.000 −0.622** 0.000 −0.016 0.933 

10 −0.246 0.191 −0.493** 0.006 −0.261 0.164 −0.507** 0.004 

11 0.279 0.135 −0.475** 0.008 −0.556** 0.001 0.037 0.844 

*P＜0.05  **P＜0.01 

进行归一化处理后进行建模。将输入数据和输出数

据进行一般权值的归一化处理，使数据全部在［0，1］。 
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*P≤0.05 

图 9  白芍样品 (S1～S15) 及其炮制品蜜糠炒白芍样品 

(M1～M15) 色度值与化学成分的 Person 相关系数热分析 

Fig. 9  Heat map of Person correlation coefficient between 

the chromaticity value of PRA samples (S1—S15) and its 

processed products hb-fPRA samples (M1 — M15) and 

chemical compositions 

2.6.3  隐含层神经元数确定  在设计 ANN 时，寻

找隐含层神经元最佳数量是最重要的，因为输入和

输出的数量是固定的。隐含层神经元的数目取决于

所研究模型的难度。一般来说，隐含层神经元数量

多，需要更多的计算训练时间，可能会导致模型过

拟合，而隐含层神经元数量少则会导致模型欠拟合。

通常情况下，具有少量神经元的隐藏层是首选的，

因为它可以减少网络的大小，提高网络的学习能力。

根据公式（3）计算隐含层神经元个数，确定隐含层

神经元数在［3，13］，通过试凑法，测试了隐藏层

中不同神经元的数量，以选择最优的拓扑结构。 

L＝(m＋n)1/2＋α                         （3） 

L 为隐含层神经元数，m 为输入层节点数，n 为输出层节点

数，α 为［0，10］的自然数 

根据表 4 比较结果可知，RMSE 先减少再增加，

当神经元数量为 8 时，RMSE 到达最小值 0.124 0。

R2
train（训练集的 R2）和 R2（所有数据的 R2）变化

趋势相似，都先增加再减少，其中 R2最大为 0.983 5

时，神经元为 8。因此，建立模型时，结合上述参

数，选用隐含层神经元数为 8 的模型作为最优模型。 

2.6.4  色度-成分 ANN 模型  在该模型中，共进行

30 组试验。随机选取 20 组（70%）为模型训练数据，

5 组（15%）为模型检验数据，其余 5 组（15%）为

模型验证数据。整个网络结构采用 4-8-6 模型，其

中 4 为输入层节点数，8 为隐含层神经元数，6 为输

出层节点数。该模型在训练、验证和测试过程中的 

表 4  试验各隐含层神经元数量的结果 

Table 4  Results of experiment on number of neurons in 

each implicit layer 

隐含层数 RMSE R2 R2
train R2

test R2
validation 

3 0.175 0.960 0.957 0.812 0.895 

4 0.153 0.976 0.971 0.879 0.866 

5 0.145 0.977 0.972 0.900 0.918 

6 0.131 0.985 0.978 0.925 0.934 

7 0.138 0.977 0.971 0.942 0.912 

8 0.124 0.983 0.985 0.889 0.916 

9 0.135 0.981 0.976 0.946 0.875 

10 0.137 0.981 0.976 0.886 0.901 

11 0.162 0.942 0.942 0.898 0.910 

12 0.160 0.976 0.970 0.936 0.907 

13 0.186 0.950 0.929 0.868 0.815 
 

试验值与预测值的比较见图 10。由图可知所有试验

的相关系数 R 都在 0.85 以上，说明白芍经过蜜糠炒

制后，其色度和相关成分的含量可以通过 ANN 模

型进行很好的拟合，模型预测的能力也较好。 

2.6.5  色度-成分 ANN 模型验证  取 3 批未经训练

的蜜糠炒白芍色度值，利用“2.6.4”项下构建的 ANN

模型对其峰面积进行预测，计算实际试验值与预测

值的相对误差，结果见表 5。结果显示，试验值与

预测值的平均相对误差值在 4.77%～14.24%，表明

模型整体预测能力良好。 

3  讨论 

历版《中国药典》和各省中药饮片炮制规范中

对中药饮片外观颜色都进行了规定，在实际生产中

老药工常根据饮片在炮制过程中颜色的变化来判断

炮制程度，但因颜色属于一种主观评价，缺少客观

依据，对于颜色的判断、理解往往会因人而异[15]，

故亟需将主观经验判定的外观颜色描述转化为可量

化的具体数值。本实验运用色差仪将外观颜色量化，

结果表明白芍经蜜糠炒制后其饮片偏黄且具光亮色

泽，与《建昌帮中药炮制全书》的描述一致，说明

色度值可作为参考指标用于评价饮片质量，后续可

在制定其饮片质量标准中性状项加入色度值，进一

步对饮片的颜色进行补充。同时通过分析色度值，

发现蜜糠炒白芍饮片较白芍饮片，a*值有着显著的

升高，而 a*值越大表明颜色越红，表明白芍经蜜糠

炒制后饮片颜色偏红，建议对蜜糠炒白芍饮片描述

时可增加该项，将其纳入蜜糠炒白芍饮片的评价体

系中。 
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图 10  4-8-6 模型在训练、验证和测试过程中的试验值与预测值的比较 

Fig. 10  Comparison between experimental and predicted values during training, validation, and testing of the 4-8-6 model 

表 5  3 批蜜糠炒白芍相关成分峰面积的预测结果 

Table 5  Prediction results of peak area of three batches of hb-fPRA related ingredients 

批次 L*值 a*值 b*值 Eab
*值 

没食子酸 

峰面积 
芍药苷峰面积 

没食子酰芍 

药苷峰面积 

五没食子酰葡 

萄糖峰面积 
苯甲酸峰面积 

苯甲酰芍药苷 

峰面积 

真实值 预测值 真实值 预测值 真实值 预测值 真实值 预测值 真实值 预测值 真实值 预测值 

1 51.048 12.239 29.298 60.117 244.230 225.918 5 092.732 4 999.087 101.713 114.354 155.510 176.941 449.118 396.215 218.339 199.443 

2 50.953 12.229 29.372 60.071 205.104 225.822 4 890.953 5 013.641 108.601 114.413 173.484 177.609 452.938 395.309 234.622 199.800 

3 51.523 13.016 31.448 61.750 221.274 227.313 4 714.427 5 183.443 113.952 108.279 220.259 189.225 500.438 422.387 224.336 181.181 

平均相对 

误差/% 

    6.78 4.77 7.59 10.08 13.37 14.24 

 

通过白芍、蜜糠炒白芍 OPLS-DA 模型中 VIP

值分析 10 个共有色谱峰的分类贡献度，结果表明，

5、7（没食子酰芍药苷）、9（苯甲酸）、10（苯甲酰

芍药苷）、11 号色谱峰的 VIP＞1.0，说明这 5 个成

分是区分白芍和蜜糠炒白芍的关键成分。由 10 个共

有峰的峰面积和色度值相关分析可知，峰 1（没食

子酸）、5、6（芍药苷）、7（没食子酰芍药苷）、8

（五没食子酰葡萄糖）、9（苯甲酸）、10（苯甲酰芍

药苷）的峰面积变化与色度值关系紧密。结合 VIP

值＞1.0 和相关性结果，筛选出峰 5、9（苯甲酸）、

10（苯甲酰芍药苷），后续可进行含量测定和全面的

方法学考察，将其作为蜜糠炒白芍炮制过程关键质

控参数，结合药典指标芍药苷，建立蜜糠炒白芍饮

片质量标准项下的含量测定。 

本研究所用的蜜糠炒白芍饮片为电磁炒药机炒

制，与传统人工炒制相比有着炒制均匀、批间质量稳
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定的优点，提高了炮制效率，利于大规模生产[16-17]。

炒药机炒药时仍需经验丰富的老药工判断其炒制程

度是否合适，故可将炒药机与智能感官技术及在线

监测技术相结合，实现炮制经验客观化。而 ANN

作为人工智能的经典基础技术，目前已被多家药企

成功运用在生产中。如天力士建立了过程监控模型，

其滴制工艺过程丸剂/丸形的工业成像与图像识别，

可实时判断制剂工艺的终点[18]；康仁堂药业将浊度

值与目视法结合，运用传感器技术对中药制剂的关

键质量属性进行客观化表征[19]。说明中药产业智能

化是可行且必须的，结合数学建模等方法，可将中

药传统生产过程中的经验描述与其质量控制成分结

合在一起。本研究将色度值和共有成分进行相关性

分析，成功建立色度-成分 ANN 模型。经过验证，

模型表现出较好的网络预测精度，能够较准确的对

峰面积进行预测。后续可结合工业成像技术[17]、

NIRS 技术[20]等现代过程分析仪器，构建“外在性

状-质控成分”在线监控模型，建立一条智能化炮制

生产线，实现饮片生产的在线质控，更加全面科学

的评价饮片质量。 
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