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·药剂与工艺· 
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摘  要：目的  分析苦杏仁 Armeniacae Semen Amarum 炒制过程中色泽、气味的动态变化规律，建立炒苦杏仁“火候”判别

模型，为其智能化生产和应用提供科学依据。方法  制备不同炒制程度的苦杏仁样品，利用测色仪和电子鼻技术获取各苦杏

仁样品色泽、气味数据信息，结合层次聚类分析（hierarchical clustering analysis，HCA）、偏最小二乘-判别分析（partial least 

squares-discriminant analysis，PLS-DA）、秩相关分析（rank correlation analysis，RCA）和线性判别分析（linear discriminant 

analysis，LDA）等方法构建判别模型。结果  随着炒制程度的加深，苦杏仁的明度（L*）逐渐降低，红绿色度（a*）和黄蓝

色度（b*）显著增加；气味方面，生品在 W1S 传感器响应值最强，而炒制品在 W5S、W1W、W2W 传感器上的响应值随炒

制程度加深而增大。基于色泽参数 L*、a*、b*及气味参数建立的判别模型，对苦杏仁生品及不同程度炒制品的判别正确率分

别达到 98%和 96%。通过百分位数法进一步计算了不同炒制程度苦杏仁的色泽和气味双侧 90%参考范围。结论  测色仪和

电子鼻技术可快速、准确地辨识苦杏仁的炒制程度，为苦杏仁的质量控制提供了科学依据，同时为其他种子类中药的炒制程

度快速辨识研究提供了新思路。 
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Abstract: Objective  This study aims to investigate the dynamic changes in color and odor during the stir-frying process of Kuxingren 

(Armeniacae Semen Amarum, ASA), and to establish a “fire control” discriminant model for stir-fried ASA, providing a scientific basis 

for intelligent production and application. Methods  ASA samples with different degrees of stir-frying were prepared, and their color 

(L*, a*, b*) and odor data were obtained using a colorimeter and electronic nose technology. Discriminant models were constructed 

using hierarchical clustering analysis (HCA), partial least squares-discriminant analysis (PLS-DA), rank correlation analysis (RCA) 

and linear discriminant analysis (LDA). Results  The results indicated that as the degree of stir-frying increased, the lightness (L*) of 

ASA decreased. While the redness (a*) and yellowness (b*) increased significantly. In terms of odor, the raw samples exhibited the 
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highest response value on the W1S sensor, while the stir-fried samples showed increased response values on the W5S, W1W, and W2W 

sensors with increasing stir-frying degree. The discrimination models based on color parameters (L*, a*, b*) and odor parameters 

achieved discriminant accuracies of 98% and 96%, respectively. The bilateral 90% reference ranges for color and odor of ASA with 

different stir-frying degrees were further calculated using the percentile method. Conclusion  This study demonstrates that colorimeter 

and electronic nose technology can rapidly and accurately identify the stir-frying degree of ASA. providing a scientific basis for quality 

control of ASA, and offering a new approach for the study of processing degree identification of other traditional Chinese medicinal 

materials. 

Key words: Armeniacae Semen Amarum; degree of stir-frying; electronic nose technology; colorimeter technology; multivariate 

statistical analysis; rapid identification; intelligent sensory technology; smell; color; hierarchical cluster analysis; partial least squares-

discriminant analysis; rank correlation analysis; linear discriminant analysis 

 

苦杏仁 Armeniacae Semen Amarum（ASA）来

源于蔷薇科杏属植物山杏 Prunus armeniaca L. var. 

ansu Maxim.、西伯利亚杏 P. sibirica L.、东北杏 P. 

mandshurica (Maxim.) Koehne 或杏 P. armeniaca L.

的成熟种子，性微温味苦，具有降气止咳平喘、润

肠通便等功效，在中医临床中占有重要地位[1-2]。苦

杏仁含有多种化学成分，包括糖苷、有机酸、氨基

酸、类黄酮、萜烯、植物甾醇、苯丙素等[3-4]。现代

药理学研究表明，苦杏仁具有抗癌、抗氧化、抗菌、

抗炎、保护心血管、神经、呼吸和消化系统、治疗

糖尿病作用、保护肝肾等多种药理活性[5-11]。临床常

用苦杏仁的炮制品规格包括苦杏仁、燀苦杏仁、炒

苦杏仁等，炮制程度的适中与否会直接影响其药效

和安全性[12]。有文献报道[13]，炒苦杏仁的止咳平喘

作用强于生苦杏仁，且炒制程度适中苦杏仁药效学

作用强度与苦杏仁苷含量呈正相关。因此，准确辨

识苦杏仁的炒制程度，对于保证其质量稳定及临床

应用的安全性和有效性至关重要。 

传统的苦杏仁炮制程度辨识主要依赖于感官

评价，如色泽、质地、气味等，但该方法存在一定

的主观性和经验依赖性，难以实现标准化和精准

化。随着现代科学技术的发展，智能感官技术如测

色仪、电子鼻、电子舌等已广泛应用于中药材的真

伪鉴别、产地鉴别以及炮制方面的研究[14-19]。智能

感官技术的运用能弥补传统感官评价方法客观性

差、准确性低和可重复性差等方面的不足。洪伟峰

等[20]应用 HPLC 法及电子鼻技术，揭示了苦杏仁电

子鼻中多根传感器的响应值与过氧化值、酸值、油

脂及苦杏仁苷含量等内在成分指标存在显著相关

性，由此建立了苦杏仁及其不同炮制品的“走油”

预警模型，可为苦杏仁及其炮制品的质量监测和评

价提供有价值的信息。苦杏仁炒制程度的智能辨识

研究尚未见报道，本研究旨在利用智能感官技术和

多元统计分析方法，建立一套快速、准确的苦杏仁

炒制程度辨识体系，通过测定苦杏仁及其不同炒制

程度样品的色泽、气味信息，结合层次聚类分析

（hierarchical clustering analysis，HCA）、偏最小二乘-

判别分析（（partial least squares-discriminant analysis，

PLS-DA）、秩相关分析（rank correlation analysis，

RCA）和线性判别分析（（linear discriminant analysis，

LDA）等多元统计方法，探索不同炒制程度苦杏仁

的特征差异，并建立相应的辨识模型。这一研究不

仅为苦杏仁的质量控制提供科学依据，也可为其他

种子类中药的炮制研究提供参考。 

1  仪器与材料 

1.1  仪器 

YS6060 3nh 型台式分光测色仪，深圳市三恩时

科技有限公司；UT300S 型非接触式红外测温仪，

优利德科技（（中国）有限公司；PEN 3.5 型电子鼻，

德国 Airsense 公司；XSR105/A 型十万分之一天平，

瑞士梅特勒-托利多公司；FA2204B 型万分之一电子

天平，上海佑科仪器仪表有限公司；M150B 型磨粉

机，中山市雕牌电器有限公司。 

1.2  材料 

10 批生苦杏仁饮片样品，分别编号 S1～S10，

购于广州清平药材市场，样品信息见表 1，经暨南

大学岭南传统中药研究中心张英教授鉴定，为蔷薇

科杏属植物杏 P. armeniaca L.的干燥成熟种子。样

品保存于暨南大学岭南传统中药研究中心样品室。 

2  方法与结果 

2.1  不同炒制程度苦杏仁样品的制备 

2.1.1  燀苦杏仁样品  参考文献方法[21]进行燀苦

杏仁样品的制备。取生苦杏仁（（S1～S10）各 300 g，

加入 10 倍量的沸水中，燀制 5 min，取出，置于冷

水中浸制 3 min，搓去皮，置于 50 ℃烘箱中，干燥，

即可得燀苦杏仁样品（C1～C10）。 
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表 1  样品信息 

Table 1  Information of samples 

生苦 

杏仁 

燀苦 

杏仁 

不同炒制程度苦杏仁样品 

炒制不及 炒制适中 炒制太过 

S1 C1 BJ1 SZ1 TG1 

S2 C2 BJ2 SZ2 TG2 

S3 C3 BJ3 SZ3 TG3 

S4 C4 BJ4 SZ4 TG4 

S5 C5 BJ5 SZ5 TG5 

S6 C6 BJ6 SZ6 TG6 

S7 C7 BJ7 SZ7 TG7 

S8 C8 BJ8 SZ8 TG8 

S9 C9 BJ9 SZ9 TG9 

S10 C10 BJ10 SZ10 TG10 

2.1.2  不同炒制程度苦杏仁样品  根据《中国药

典》2020 年版一部炒苦杏仁炒制项要求及实验室前

期研究工艺，进行炒苦杏仁样品制备。精密称取燀

苦杏仁（（C1～C10）各 30 g，在 125～135 ℃下分别

炒 1、3、5 min，得到炒制不及（（样品无明显色泽变

化，无焦斑，香气不明显）、炒制适中（（样品表面黄

色至棕黄色，微带焦斑，有香气）、炒制太过（（样品

表面棕黄色，焦斑多见，有焦香气）样品各 10 批

（（BJ1～BJ10、SZ1～SZ10、TG1～TG10）。同时取生

苦杏仁 10 批（S1～S10），每批 30 g。取各批次饮

片，粉碎，饮片粉末过 2 号筛后密封保存，备用。

样品信息见表 1，不同炒制程度苦杏仁饮片及其粉

末图见图 1。 

     

   

A-生品及其粉末（S7）；B-燀品及其粉末（C7）；C-炒制不及品及其粉末（BJ7）；D-炒制适中品及其粉末（SZ7）；E-炒制太过品及其粉末（TG7）。 

A-raw products and its powders (S7); B-blanched products and its powders (C7); C-under-stir-fried products and its powders (BJ7); D-moderately stir-

fried products and its powders (SZ7); E-over-stir-fried products and its powders (TG7). 

图 1  不同炒制程度苦杏仁饮片及其粉末 

Fig. 1  Different degrees of processed ASA slices and their powders 

2.2  基于色泽的苦杏仁不同炒制程度快速辨识 

2.2.1  色泽测定方法和条件  分别取苦杏仁及其

不同炒制品粉末（过 2 号筛），置于石英玻璃皿中，

填满压紧，在 D65 光源下检测，50 nm 口径测量，

2°标准观察角下，利用测色仪采集样品的色差信息，

经黑白校正后测定亮度值（L*）、红绿色度 a*值（+a

为偏红色，−a 为偏绿色）、黄蓝色度 b*值（+b 为偏

黄色，−b 为偏蓝色）。 

2.2.2  色泽测定方法学考察 

（（1）精密度考察：取同一批样品粉末（（C7），按

照“2.2.1”项下检测方法对样品进行色差值测定，

连续检测 6 次，考察仪器精密度，并计算色差参数

L*、a*、b*的 RSD 值，结果分别为 0.02%、1.88%、

0.53%，结果表明该仪器精密度良好。 

（（2）稳定性考察：取 C7 样品粉末，按照（“2.2.1”

项下检测方法对样品色差值数据进行采集，分别在

0、2、4、6、8 h 采集数据，每个时间点重复 3 次，

并计算色差参数 L*、a*、b*的 RSD 值，结果分别为

0.05%、1.25%、0.97%，结果表明样品粉末在 8 h 内

稳定性良好。 

（（3）重复性考察：取同一批样品粉末（（C7）6 份，

按照（“2.2.1”项下检测方法对样品色差值数据进行

采集，每份重复 3 次，并计算色差参数 L*、a*、b*

的 RSD 值，结果分别为 0.16%、1.77%、1.90%，结

果表明该方法重复性良好。 

2.2.3  色泽提取及处理  采用分光测色仪，按照

A                                      B                                      C 

D                                        E 
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“2.2.1”项下测定方法对所有样品粉末色泽进行测

定，为了消除系统误差，每个样品粉末测定 3 次，

记录 L*、a*和 b*值，并根据公式 E*
ab＝(L*2＋a*2＋

b*2)计算各样品的总色度值（E*
ab）[22]。 

2.2.4  数据分析  采用 IBM SPSS Statistics 25 软件

进行数据分析，主要采用探索性分析进行多元正态

性检验和方法齐性检验、Kruskal-Wallis H 检验、秩

相关分析、判别分析，参考范围应用百分位数法等。

采用 SIMCA 14.1 软件进行 PLS-DA 和 HCA。采用

Origin 2022 软件进行绘图。 

2.2.5  不同炒制程度苦杏仁饮片色泽变化分析  利

用 IBM SPSS Statistics 25 软件进行相关性分析，结

果见表 2。L*代表明亮度，L*越大表示明亮度越高，

表现为越亮，反之越暗；a*代表红色和绿色，a*＞0

表示红色，值越大红色调越深；a*＜0 表示绿色，值

越小绿色调越深；b*代表黄色和蓝色，b*＞0 表示黄

色，值越大黄色调越深；b*＜0 表示蓝色，值越小蓝

色调越深。由表 2 可知，从生品到燀品的过程中，L*

值与 b*值变大，a*变小，这与苦杏仁生品有种皮包

被有一定关系。而在炒制不及、炒制适中和炒制太

过 3 种不同火候的变化过程中，L*值逐渐减小，当

炒制太过时，炒苦杏仁表面焦斑过多，变得暗沉；a*

值逐渐增大，b*值也呈现出逐渐增大的趋势。 

表 2  不同炒制程度苦杏仁粉末色泽测定 ( x s , n = 10) 

Table 2  Color measurement of bitter almond powder at 

different roasting degrees ( x s , n = 10) 

炒制程度 L* a* b* E*
ab 

生品 74.00±0.98d 4.17±0.26b 15.73±0.69d 75.77±0.92c 

燀品 82.68±0.68b 1.12±0.17e 20.08±0.39b 85.10±0.63a 

炒制不及 83.61±0.40a 1.43±0.31d 19.15±0.57c 85.78±0.32a 

炒制适中 81.60±0.44c 2.99±0.35c 20.09±0.61b 84.09±0.36b 

炒制太过 70.22±1.35e 8.90±0.44a 25.91±0.30a 75.38±1.22c 

同列不同字母表示组间差异显著（P＜0.05）。 

Different letters in the same column indicate significant differences 

between groups (P < 0.05). 

2.2.6  HCA与 PLS-DA  将炒制过程所有样品粉末

色泽测定结果导入 SIMCA 14.1 软件进行 HCA（图

2）和 PLS-DA（图 3）。由 HCA 结果可知，苦杏仁

炒制过程中生品、燀品和炒制品可各自聚为一类，

表明可通过色泽来区分不同炒制程度炒制品，而在

不同火候炒制品中，有 1 个炒制不及样品被聚到炒

制适中品类下，说明这 2 个火候之间的炒制品色泽

较为接近。以 HCA 结果建立 PLS-DA 模型，如图

3 所示，不同炒制品样品组间差异明显，所建立的 

 

图 2  苦杏仁炒制过程中样品粉末色泽聚类分析 

Fig. 2  Cluster analysis of powder color in the processing 

of ASA 

PLS-DA模型参数RX
2为 1，RY

2为 0.663，Q2为 0.654，

均大于 0.5，200 次置换检验验证试验（图 4）显示，

Q2 拟合线的截距为−0.198，不超过 0.05，样品所对

应的各点均低于最右侧的原始点，模型均有效、稳

定，且未出现过拟合现象，色泽定性判别模型成功

建立。苦杏仁炒制过程中，不同炒制时期的色泽动

态变化明显，呈现出一定的规律性，即苦杏仁生品

与炒制过程中样品色泽变化有较大差异，且炒制终

点样品与生品和燀品色泽变化差异明显。 
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图 3  苦杏仁及其炒制品粉末色泽 PLS-DA 图 

Fig. 3  PLS-DA plot of powder chromaticity for ASA and 

their prepared products 

 

图 4  置换检验图 

Fig. 4  Permutation test plot 

2.2.7  多组比较的秩和检验分析  结果如表 3、4 所

示，夏皮洛-威尔克检验适用于样本量小于 2 000 的

小样本数据的分析，本实验的样本量小于 2 000，根

据夏皮洛-威尔克检验，样本整体数据的 L*、a*、b*

显著性 P 值均小于 0.05，因此认为数据不满足多元

正太性分布和方差齐性，故数据处理选择秩和检

验。将样品数据分为生品组、燀品组、炒制不及组、

炒制适中组和炒制太过组，Kruskal-Waillis H 中 L*、 

表 3  正态性检验 

Table 3  Test of normality 

变量 
柯尔莫戈洛夫-斯米诺夫* 夏皮洛-威尔克 

统计 自由度 显著性P值 统计 自由度 显著性P值 

L* 0.281 50 0.000 0.825 50 0.000 

a* 0.190 50 0.000 0.810 50 0.000 

b* 0.207 50 0.000 0.880 50 0.000 

*里利氏显著性修正。 

* Lilley’s significance correction. 

表 4  方差齐性检验 

Table 4  Test of homogeneity of variance 

变量 方法 莱文统计 自由度1 自由度2 显著性P值 

L* 基于平均数 5.572 4 45 0.001 

 基于中位数 3.800 4 45 0.010 

 基于中位数并具有 3.800 4 23.222 0.016 

 调整后自由度     

 基于剪除后平均值 5.396 4 45 0.001 

a* 基于平均数 3.078 4 45 0.025 

 基于中位数 2.721 4 45 0.041 

 基于中位数并具有 2.721 4 29.698 0.048 

 调整后自由度     

 基于剪除后平均值 3.048 4 45 0.026 

b* 基于平均数 2.023 4 45 0.107 

 基于中位数 1.496 4 45 0.219 

 基于中位数并具有 1.496 4 33.298 0.226 

 调整后自由度     

 基于剪除后平均值 1.899 4 45 0.127 
 

a*、b*的 X2 分别为 45.448、45.794、42.346，P＝0.000；

由中位数检验中 L*、a*、b*的 X2 分别为 40.000、

40.000、30.400，P＝0.000，故均拒接 H0，接受 H1，

可认为上述 5 组样品的色泽不同。 

2.2.8  RCA  样品分为生品、燀品、炒制不及品、

炒制适中品和炒制太过品 5 类，分别以分类与 L*、

分类与 a*、分类与 b*为变量，进行秩相关检验，

Kendall’s tau-b 的相关系数分别为−0.184、0.332、

0.618，双侧 P 值分别为 0.081、0.002、0.000；

Spearman 相关系数分别为−0.288、0.376、0.767，L*

双侧 P 值分别为 0.042、0.007、0.000，拒绝 H0，接

受 H1，可认为 L*、a*、b*分别与苦杏仁炒制程度间

有线性相关关系。 

2.2.9  LDA  将采集的数据按样品分类，1 类为生

品、2 类为燀品、3 类为炒制不及品、4 类为炒制适

中品和 5 类为炒制太过品，共 50 个样本作为训练

样本，建立以 L*、a*、b*为输入的苦杏仁炒制火候

的鉴别函数，再用训练样本回代对判别函数进行验

证。由表 5 组间均值相等性检验结果可见，3 个自 

表 5  组间均数相等性检验结果 

Table 5  Results of homogeneity of means test between 

groups 

变量 威尔克λ F值 自由度1 自由度2 显著性P值 

L* 0.022 489.376 4 45 0.000 

a* 0.011 968.237 4 45 0.000 

b* 0.023 472.025 4 45 0.000 
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变量的 P 值均为 0.000，可认为在苦杏仁 5 种不同

程度炒制火候的生品、燀品、炒制不及品、炒制适

中品、炒制太过品的判别函数中，L*、a*、b*都有统

计学意义，其中，a*的 λ 最小，根据 λ 统计量越接

近 0，表示组间差异越显著判别，可认为 a*判别更

有意义。由表 6 判别函数的检验结果可见，建立了

3 个典则判别函数，Wils’s λ 值分别为 0.000、0.008

和 0.311，P 值均为 0.000，这 3 个典则判别函数均

有统计学意义。 

表 6  Wilk’s λ 检验结果 

Table 6  Wilk’s λ test results 

函数检验 威尔克λ 卡方 自由度 显著性P值 

1直至3 0.000 417.290 12 0.000 

2直至3 0.008 216.112 6 0.000 

3 0.311 52.628 2 0.000 
 

由表 7 可知，3 个标准化典则函数式分别为炒

制程度 1＝−0.054 L*＋0.941 a*＋0.055 b*、炒制程度

2＝0.614 L*－0.054 a*＋0.979 b*、炒制程度 3＝1.124 

L*＋0.978 a*－0.507 b*。由表 7 可得 3 个非标准化

典则判别函数，分别为炒制程度 1＝−0.063 L*＋

2.942 a*＋0.104 b*－8.115、炒制程度 2＝0.722 L*－

0.169 a*＋1.834 b*－92.987、炒制程度 3＝1.320   

L*＋3.059 a*－0.950 b*－95.741。 

表 7  典则判别函数系数 

Table 7  Canonical discriminant function coefficients 

函数 分类 
变量系数 

常量 
L* a* b* 

标准化典则判别 1 −0.054 0.941 0.055 0.000 

函数 2 0.614 −0.054 0.979 0.000 

 3 1.124 0.978 −0.507 0.000 

非标准化典则判 1 −0.063 2.942 0.104 −8.115 

别函数 2 0.722 −0.169 −92.987 −92.987 

 3 1.320 3.059 −95.741 −95.741 
 

用方程式计算判别得分，再结合表 8 重心距离

远近，完成判别分类。由表 9 可得到 Fisher 线性判

别函数分别为生品＝184.354 L*＋305.626 a*＋59.755 

b*－7 930.181；燀品＝192.938 L*＋270.351 a*＋

87.804 b*－9 011.579；炒制不及品＝196.108 L*＋

281.994 a*＋82.982 b*－9 195.342；炒制适中品＝

197.431 L*＋299.920 a*＋82.320 b*－9 331.241；炒

制太过品＝194.084 L*＋347.272 a*＋89.300 b*－    

9 519.206。 

从图 5 可以看出，不同炒制程度的苦杏仁在色 

表 8  组质心处的函数 

Table 8  Functions at group centroids 

分类 
重心距离 

分类 
重心距离 

函数1 函数2 函数3 函数1 函数2 函数3 

1 1.134 −11.454 −0.222 4 −2.374 2.221 2.042 

2 −7.926 3.316 −2.224 5 16.354 3.699 −0.409 

3 −7.188 2.218 0.812     

分类 1～5 分别代表生品、燀品、炒制不及品、炒制适中品、炒制

太过品；表 9、10 同。 

Classification 1—5 respectively represent raw products, processed 

products, fried products that are inferior, moderately fried products, 

and over-fried products; Same as tables 9 and 10. 

表 9  Fisher 判别函数系数 

Table 9  Fisher discriminant function coefficients 

分类 L* a* b* 常量 

1 184.354 305.626 59.755 −7 930.181 

2 192.938 270.351 87.804 −9 011.579 

3 196.108 281.994 82.982 −9 195.342 

4 197.431 299.920 82.320 −9 331.241 

5 194.084 347.272 89.300 −9 519.210 
 

 

1-苦杏仁；2-燀苦杏仁；3-炒制不及品；4-炒制适中品；5-炒制太

过品。 

1-ASA; 2-blanching produts; 3-under-stir-fried products; 4-

moderately stir-fried products; 5-over-stir-fried products. 

图 5  典则判别分析图 

Fig. 5  Canonical discriminant analysis plot 

泽上存在显著差异，而且在函数 1 上符合一定的规

律。用训练样本回代得出判别函数符合率见表 10，

10 个生品全判为 1 类，10 个燀品全判为 2 类，9 个

炒制不及品全判为 3 类，10 个炒制适中品全判为 4

类，10 个炒制太过品全判为 5 类，对照原分类组

别，判别符合率可达 98%，表明这个判别模型效果

良好。 
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表 10  判别函数的判别符合率 

Table 10  Discriminant function’s discrimination accuracy 

rate 

分类 
预测组成员计数 占比/% 

1 2 3 4 5 总计 1 2 3 4 5 总计 

原始 1 10 0 0 0 0 10 100 0 0 0 0 100 

 2 0 10 0 0 0 10 0 100 0 0 0 100 

 3 0 0 9 1 0 10 0 0 90 10 0 100 

 4 0 0 0 10 0 10 0 0 0 100 0 100 

 5 0 0 0 0 10 10 0 0 0 0 100 100 

交叉验证* 1 10 0 0 0 0 10 100 0 0 0 0 100 

 2 0 10 0 0 0 10 0 100 0 0 0 100 

 3 0 0 9 1 0 10 0 0 90 10 0 100 

 4 0 0 0 10 0 10 0 0 0 100 0 100 

 5 0 0 0 0 10 10 0 0 0 0 100 100 

*仅针对分析中的个案进行交叉验证；在交叉验证中，每个个案都

由那些从该个案以外的所有个案派生的函数进行分类。 

* cross-validation is done only for cases in the analysis. in cross-

validation, each case is classified by the functions derived from all 

cases except the case in question. 

2.2.10  色泽参考范围建立  由于数据不满足多元

正态性，求参考值范围采用百分位数法，计算苦杏

仁不同炒制火候的双侧 90%参考范围，结果如表 11

所示。不同炒制火候的苦杏仁在色泽上表现出明显

的差异，炒制不及品、炒制适中品、炒制太过品的

L*、a*和 b*均没有重合，a*值在不同炒制程度下变

化较大，这些差异为鉴别不同炒制火候的苦杏仁提

供了重要的色泽参考数值。 

表 11  不同炒制程度苦杏仁的双侧 90%色泽参考值范围 

Table 11  Bilateral 90% color reference range for ASA with 

different degrees of processing 

不同炒制程度 L* a* b* 

生品 72.46～75.83 3.73～4.52 14.85～16.91 

燀品 81.84～83.97 0.87～1.34 19.22～20.25 

炒制不及品 83.36～84.06 1.22～1.53 18.67～19.14 

炒制适中品 81.10～82.08 2.66～3.29 19.15～20.73 

炒制太过品 69.32～71.33 8.40～9.17 25.56～26.19 
 

2.3  基于气味值的苦杏仁不同炒制程度快速辨识 

2.3.1  气味值测定方法和条件  精密称取苦杏仁

及其不同火候炒制品粉末（过 2 号筛）各 3 g，置于

50 mL 小塑料杯中，用双层保鲜膜将杯口密封，针

式采集气味数据信息，每个样品平行制作 3 份。样

品室温放置时间为 2 h，样品测定间隔时间 1 s，传

感器自清洗时间为 120 s，自动调零时间 10 s，样品

准备时间 5 s，分析采样时间 120 s，内部空气体积

流量 300 mL/min，进气体积流量 300 mL/min，平行

测定 3 次。试验选择 108～110 s 稳态时刻的数据进

行分析。气味传感器响应曲线见图 6。 

2.3.2  电子鼻测定精密度考察  取样品（BJ5），按

照“2.3.1”项下方法进行气味检测，重复测定 6 次，

记录数据，计算各传感器稳定响应值的 RSD 值。结

果（表 12）均小于 2%，表明该仪器精密度良好。 

 

图 6  原始数据曲线图 

Fig. 6  Original data curve 

表 12  电子鼻精密度考察结果 

Table 12  Results of precision assessment for electronic nose 

试验 

次数 

气味响应值 

W1C W5S W3C W6S W5C W1S W1W W2S W2W W3S 

1 0.742 1.482 1.076 0.997 0.811 1.781 1.648 1.839 1.435 1.072 

2 0.741 1.489 1.053 0.996 0.811 1.803 1.640 1.829 1.431 1.073 

3 0.742 1.488 1.056 0.998 0.812 1.798 1.635 1.843 1.425 1.074 

4 0.742 1.488 1.055 0.997 0.812 1.800 1.637 1.836 1.428 1.073 

5 0.743 1.479 1.076 0.996 0.810 1.776 1.644 1.825 1.433 1.072 

6 0.743 1.481 1.078 0.996 0.811 1.778 1.645 1.830 1.435 1.072 

RSD/% 0.12 0.30 1.16 0.08 0.07 0.68 0.30 0.37 0.28 0.09 
 

2.3.3  不同炒制程度苦杏仁气味传感器响应值测定

参照“2.3.1”项下方法，分别对苦杏仁及其不同火

候炒制品粉末进行气味信息采集，该仪器由 10 个

在高温下工作的金属氧化物半导体型化学传感器组

成，可以对不同的挥发性物质进行分类和识别，即

每个传感器优先响应一类有机化合物（敏感物质），

即每个传感器为该类化合物的传感器[23]：W1C-芳

烃化合物、W5S-氮氧化合物、W3C-氨类、W6S-氢

化物、W5C-短链烷烃芳香成分、W1S-烷类、W1W-

硫化合物、W2S-醇和醛酮类、W2W-芳烃化合物及

硫的有机化合物、W3S-烷类和脂肪类。测得结果见

表 13。 

2.3.4  气味雷达图鉴别  取各传感器达到平衡时响

应值构建样品气味传感器雷达图，结果见图 7。由图

中可知，不同火候炒制品的雷达图差异较大，说明 
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表 13  苦杏仁及其不同火候炒制品气味传感器响应值 

Table 13  Odor sensor response values of ASA and its roasted products at different degrees of roasting 

样品 
气味传感器响应值 

样品 
气味传感器响应值 

W1C W5S W3C W6S W5C W1S W1W W2S W2W W3S W1C W5S W3C W6S W5C W1S W1W W2S W2W W3S 

S1 0.581 1.468 1.022 1.003 0.629 2.875 1.498 2.363 1.490 1.014 BJ6 0.743 1.945 1.017 1.005 0.850 1.162 1.504 1.246 1.381 1.083 

S2 0.479 1.563 1.020 1.021 0.629 3.469 1.572 3.072 1.613 1.047 BJ7 0.749 1.925 1.016 1.006 0.854 1.158 1.497 1.246 1.375 1.084 

S3 0.537 1.362 1.023 1.009 0.586 2.813 1.413 2.625 1.419 1.018 BJ8 0.761 1.847 1.015 1.006 0.863 1.137 1.469 1.228 1.348 1.082 

S4 0.493 1.427 1.025 1.001 0.641 3.228 1.514 2.488 1.545 1.015 BJ9 0.751 1.905 1.016 1.006 0.856 1.152 1.490 1.240 1.368 1.083 

S5 0.555 1.402 1.019 0.990 0.698 2.781 1.421 2.491 1.379 0.996 BJ10 0.753 1.892 1.015 1.006 0.857 1.149 1.486 1.238 1.364 1.083 

S6 0.567 1.329 1.034 0.995 0.674 3.001 1.368 2.370 1.239 0.966 SZ1 0.700 2.681 1.025 0.999 0.812 1.361 1.875 1.246 1.702 0.984 

S7 0.544 1.478 1.013 0.995 0.636 2.615 1.483 2.250 1.510 0.990 SZ2 0.718 2.426 1.019 1.004 0.842 1.221 1.617 1.241 1.611 1.050 

S8 0.553 1.480 1.017 0.993 0.695 2.817 1.476 2.592 1.407 0.990 SZ3 0.710 2.600 1.020 1.003 0.837 1.244 1.659 1.242 1.692 1.039 

S9 0.561 1.389 1.017 0.996 0.697 2.538 1.411 2.532 1.289 0.994 SZ4 0.709 2.836 1.021 1.002 0.830 1.275 1.717 1.243 1.802 1.025 

S10 0.551 1.348 1.024 1.001 0.697 2.646 1.402 2.499 1.365 0.997 SZ5 0.719 2.621 1.020 1.003 0.836 1.247 1.664 1.242 1.702 1.038 

C1 0.880 1.544 1.013 0.986 0.941 0.851 1.376 0.935 1.369 1.006 SZ6 0.716 2.685 1.020 1.002 0.834 1.255 1.680 1.242 1.732 1.034 

C2 0.857 1.525 1.017 0.985 0.924 0.947 1.371 0.985 1.313 0.992 SZ7 0.715 2.714 1.021 1.002 0.834 1.259 1.687 1.242 1.745 1.032 

C3 0.927 1.466 1.034 0.991 0.983 0.827 1.408 0.869 1.312 0.996 SZ8 0.717 2.673 1.020 1.002 0.835 1.254 1.677 1.242 1.726 1.035 

C4 0.896 1.444 1.019 0.984 0.942 0.921 1.322 0.975 1.267 0.978 SZ9 0.716 2.691 1.020 1.002 0.834 1.256 1.681 1.242 1.734 1.034 

C5 0.864 1.550 1.015 0.989 0.926 0.952 1.373 1.027 1.272 0.991 SZ10 0.716 2.693 1.020 1.002 0.834 1.256 1.682 1.242 1.735 1.033 

C6 0.990 1.311 1.047 1.007 1.020 0.815 1.201 0.929 1.185 1.021 TG1 0.693 18.062 1.037 1.030 0.777 1.678 2.538 1.621 3.064 1.068 

C7 0.858 1.511 1.013 0.997 0.943 0.942 1.348 1.010 1.299 1.021 TG2 0.699 17.902 1.027 1.010 0.787 1.798 2.627 1.816 3.165 1.007 

C8 0.907 1.442 1.022 0.983 0.948 0.943 1.306 0.987 1.252 0.989 TG3 0.694 18.634 1.027 1.008 0.788 1.685 2.571 1.832 3.018 0.996 

C9 0.966 1.351 1.019 0.996 0.993 0.843 1.265 0.951 1.180 1.010 TG4 0.686 19.004 1.027 1.029 0.789 1.732 2.970 1.830 3.030 1.062 

C10 0.899 1.409 1.018 0.983 0.951 0.913 1.324 0.988 1.267 0.988 TG5 0.687 20.434 1.036 1.000 0.732 1.653 2.641 1.713 2.695 0.988 

BJ1 0.713 2.336 1.017 1.012 0.831 1.254 1.651 1.307 1.538 1.088 TG6 0.669 18.977 1.015 1.000 0.768 1.628 2.689 1.651 2.638 0.980 

BJ2 0.737 2.140 1.017 1.002 0.813 1.228 1.570 1.341 1.426 1.093 TG7 0.728 17.401 1.013 0.996 0.807 1.551 2.485 1.732 2.466 0.992 

BJ3 0.728 2.003 1.020 1.002 0.840 1.177 1.523 1.248 1.400 1.081 TG8 0.713 17.899 1.016 0.997 0.791 1.657 2.474 1.652 2.487 0.963 

BJ4 0.712 2.160 1.018 1.005 0.828 1.220 1.581 1.298 1.455 1.088 TG9 0.716 19.477 1.016 0.997 0.799 1.641 2.855 1.725 2.824 0.943 

BJ5 0.760 1.671 1.012 1.008 0.884 1.091 1.407 1.192 1.289 1.080 TG10 0.715 18.338 1.012 0.994 0.799 1.635 2.606 1.728 2.678 0.930 

W5S、W2S、W1S 为主传感器；W1C、W2W、W3S 为芳香族传感器。 

W5S, W2S and W1S are main sensors; W1C, W2W and W3S are aromatic sensors. 

 

图 7  不同炒制程度苦杏仁气味雷达图 

Fig. 7  Radar chart of the odor of ASA with different 

degrees of stir-frying 

电子鼻各传感器的响应值随苦杏仁炒制程度的不

同而变化。其中，生品在 W1S 传感器响应值最强。

随着炒制程度的加深，气味在 W5S、W1W、W2W

传感器上的响应值逐渐增大。 

2.3.5  传感器阵列优化  由于电子鼻各传感器对

气体的敏感性是部分交叉且相对非特异性的，所以

部分传感器间可能会出现共线等问题，造成信息冗

杂、重复，因此传感器响应信号的噪音较大。为了

提高数据有效性，去除无关冗杂信息的影响，需要

对电子鼻的传感器进行阵列优化。本实验用 IBM 

SPSS Statistics 25 软件将电子鼻 10 个传感器响应值

做 Spearman 相关性分析，当 2 个传感器的相关系

数值越大，证明其相关性越好，所获取的信息一致

性也更接近，2 个可以互相替代，或剔除其中 1 个。

相关性结果如表 14 和图 8 所示。其中 W5S 传感器 

生品 

燀品 
炒制不及品 

炒制适中品 

炒制太过品 

W2W 

W2S 

W1C 

W3S W5S 

W3C 

W6S 

W1W W5C 

W1S 
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表 14  电子鼻传感器相关性分析结果 

Table 14  Results of correlation analysis of electronic nose sensors 

传感器 
Spearman相关系数 

W1C W5S W3C W6S W5C W1S W1W W2S W2W W3S 

W1C 1.000          

W5S −0.147 1.000         

W3C −0.312* −0.007 1.000        

W6S −0.232 0.326* 0.250 1.000       

W5C 0.959** −0.172 −0.245 −0.184 1.000      

W1S −0.953** 0.179 0.300* 0.183 −0.977** 1.000     

W1W −0.439** 0.931** 0.146 0.387** −0.461** 0.471** 1.000    

W2S −0.910** 0.129 0.178 0.193 −0.961** 0.950** 0.415** 1.000   

W2W −0.504** 0.881** 0.197 0.368** −0.522** 0.538** 0.967** 0.455** 1.000  

W3S 0.122 0.076 −0.028 0.725** 0.195 −0.219 0.044 −0.149 −0.004 1.000 

*在 0.05 级别（双尾）相关性显著；**在 0.01 级别（双尾）相关性显著。 

* correlation is significant at the 0.05 level (2-tailed); ** correlation is significant at the 0.01 level (2-tailed). 

 

红色代表正相关，蓝色代表负相关；X 代表不具有相关性；显著性水平：0.05。 

Red represents positive correlation, blue represents negative correlation; X indicates no correlation; significant level: 0.05. 

图 8  电子鼻 Spearman 相关性热图 

Fig. 8  Spearman correlation heatmap of electronic nose 

与 W1W、W2W 传感器相关系数都达到 0.9 以上，

相似度较高，所获取的气味信息一致性较高，因此，

在 3 个传感器中选择 1 个代表苦杏仁及其炒制品的

气味。 

采用载荷分析判别各传感器的贡献率大小，有

利于识别每个传感器对于模型区分的重要性，当某

一传感器载荷值越大，则它对整体信息贡献率就越

大。由图 9 可知，10 个传感器中传感器 W5S、W1W、

W2W 的因子载荷非常接近，表明传感器 W5S 和

W1W、W2W 互为相似传感器，此结果与相关性分

析结果一致，可以剔除其中 2 个以优化传感器阵列，

由于 W1W、W2W 在第 2 主成分上贡献率较小，因

此剔除 W1W、W2W 传感器。在第 2 主成分上 W1S

的贡献率最小，故去除 W1S 传感器。结合相关性分

析和载荷分析结果，选择传感器 W1C、W5S、W3C、

W6S、W5C、W3S 和 W2S 组成新的传感器阵列以

作后续分析。 

2.3.6  PLS-DA  运用 SIMCA 14.1 软件对 50 批样

品电子鼻各传感器响应值进行 PLS-DA，筛选 10 个

传感器中差异贡献较大的成分。结果见图 10～12。 
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图 9  电子鼻气味传感器载荷分析图 

Fig. 9  Loadings analysis chart of electronic nose odor 

sensors 

 

图 10  不同炒制程度苦杏仁电子鼻各传感器响应值 PLS-

DA 得分 

Fig. 10  PLS-DA scores of electronic nose sensor responses 

for ASA with different degrees of stir-frying 

 

图 11  置换检验结果 

Fig. 11  Results of permutation test 

在 PLS-DA 模型中，模型拟合参数 R2
X为 0.862，R2

Y

为 0.649，预测能力参数 Q2 为 0.624，大于 0.5，表

明所建立的 PLS-DA 数学模型稳定且预测能力较

好。由 PLS-DA 图可将 50 批苦杏仁生品及其炒制 

 

图 12  不同炒制程度苦杏仁电子鼻各传感器响应值 PLS-

DA 分析 VIP 值图 

Fig. 12  VIP value chart of PLS-DA analysis of electronic 

nose sensor responses for ASA with different degrees of stir-

frying 

品各自聚为一类，炒制不及品、炒制适中品虽可各

自聚为一类，但没有明显的分界线区分开来。对

PLS-DA 模型进行 200 次置换检验，Q2 拟合线的截

距为−0.269，不超过 0.05，所有的点均低于最右的

原始点，说明该模型没有出现过拟合现象。VIP 值

越大，代表该传感器对于区分不同炒制品所具有的

贡献越大，如图 12 所示，以 VIP＞1 为原则，可知

W3S、W5S、W1W、W2W、W1S、W1C 传感器响

可能是影响不同炒制程度饮片分类的重要因素。 

2.3.7  气味响应值的正态分布检验  将采集到的生

品、燀品、炒制不及品、炒制适中品、炒制太过品

气味数据分成 5 组，采用 IBM SPSS Statistics 25 软

件进行正态性检验，检验结果见表 15，数据不符合

正态性分布。 

表 15  正态性检验 

Table 15  Tests of normality 

传感器 
柯尔莫戈洛夫-斯米诺夫* 夏皮洛-威尔克 

统计 自由度 显著性 统计 自由度 显著性 

W1C 0.168 50 0.001 0.930 50 0.006 

W5S 0.438 50 0.000 0.563 50 0.000 

W3C 0.197 50 0.000 0.848 50 0.000 

W6S 0.109 50 0.191 0.932 50 0.007 

W5C 0.126 50 0.046 0.960 50 0.089 

W2S 0.243 50 0.000 0.854 50 0.000 

W3S 0.126 50 0.046 0.947 50 0.027 

*里利氏显著性修正。 

* Lilley’s significance correction. 

2.3.8  判别模型预测  利用 SIMCA 14.1 软件对不

同炒制程度苦杏仁进行判别预测，判别正确率达

96%，结果见表 16。从表中可知，炒制不及品的 10
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个样本中有 2 个被误判，究其原因有二，一方面可

能是炒制过程中受热不均匀等因素，导致其与其他

炒制不及品存在物化性质的差异，从而被误判；另

一方面，也可能在气味信息采集过程中，电子鼻长

时间运行导致“嗅觉疲劳”，从而采集的数据产生偏

差，导致样本被误判。 

2.3.9  气味标准建立  由于数据不符合正态性分

布，所以采用百分位数法来确定苦杏仁生品、燀品、

炒制不及品、炒制适中品、炒制太过品气味标准范

围，计算其双侧 90%参考范围，结果见表 17。不同

炒制程度的苦杏仁各传感器的气味响应值存在明

显差异，炒制不及品与炒制适中品在传感器 W1C、

W5S 和 W3S 的气味响应值不重合，炒制适中品与

炒制太过品在传感器 W5S、W5C 和 W2S 的气味响

应值不重合，该参考范围可为实现炒苦杏仁的智能

化生产提供气味参考依据。 

表 16  不同炒制程度苦杏仁的判别预测 

Table 16  Discriminant prediction of ASA with different degrees of stir-frying 

类别 数量/批 判别率/% 生品/批 燀品/批 炒制不及品/批 炒制适中品/批 炒制太过品/批 未分类（预测值≤0） 

生品 10 100 10 0 0 0 0 0 

燀品 10 100 0 10 0 0 0 0 

炒制不及品 10 80 0 0 8 2 0 0 

炒制适中品 10 100 0 0 0 10 0 0 

炒制太过品 10 100 0 0 0 0 10 0 

未判别率/% 0 4 0 0 0 0 0 0 

总数 50 96 10 10 8 12 10 0 

表 17  不同炒制程度苦杏仁气味双侧 90%参考范围 

Table 17  Bilateral 90% reference range of odor of ASA with different degrees of stir-frying 

传感器 苦杏仁生品 苦杏仁燀品 炒制不及品 炒制适中品 炒制太过品 

W1C 0.493～0.567 0.858～0.966 0.728～0.760 0.709～0.719 0.687～0.716 

W5S 1.329～1.563 1.311～1.544 1.847～2.140 2.426～2.693 17.401～19.004 

W3C 1.013～1.034 1.013～1.034 1.015～1.020 1.019～1.021 1.012～1.036 

W6S 0.990～1.021 0.983～0.997 1.002～1.008 1.002～1.004 0.996～1.030 

W5C 0.586～0.698 0.924～0.993 0.813～0.863 0.812～0.837 0.768～0.807 

W3S 0.997～1.047 0.994～1.021 1.083～1.093 1.034～1.050 0.990～1.068 

W2S 2.250～3.072 0.869～1.010 1.228～1.307 1.241～1.243 1.621～1.732 
 

3  讨论 

本研究应用智能感官技术结合多元统计分析

方法，开展苦杏仁炒制程度的快速辨识，旨在为苦

杏仁的炒制终点判断及质量控制提供科学依据，并

探索智能感官技术在中药炮制研究中的应用潜力。

研究结果表明，色泽和气味参数能够有效区分苦杏

仁的不同炒制程度，且基于这些参数建立的判别模

型具有较高的准确率。 

色泽是评价苦杏仁炒制程度的重要指标之一。

本研究中，随着炒制程度的加深，苦杏仁的 L*值逐

渐降低，而 a*值和 b*值均呈上升趋势。这与苦杏仁

在炒制过程中发生的物理变化密切相关。在炒制过

程中苦杏仁表面的水分蒸发，质地变得疏松，会影

响其对光线的反射和吸收，进而改变色泽参数。色

泽变化不仅影响苦杏仁的外观，还可能与其药效和

安全性有关。研究表明[24-25]，苦杏仁中的苦杏仁苷

在炒制过程中会发生降解，生成具有药理活性的氢

氰酸，随着炒制程度的加深，苦杏仁苷的含量逐渐

降低，而氢氰酸的含量可能增加。 

气味是反映苦杏仁炒制程度的另一个重要特

征。电子鼻技术的应用使得气味的量化分析成为可

能。研究发现，苦杏仁生品在 W1S 传感器上的响应

值最强，而随着炒制程度的加深，气味在 W5S、

W1W、W2W 传感器上的响应值逐渐增大，这可能

与苦杏仁在炒制过程中挥发性成分的变化有关。在

炒制过程中，苦杏仁中的脂肪油、蛋白质等成分发

生热分解和氧化反应，产生了一系列挥发性化合

物，如醛类、酮类、酯类等，这些化合物的种类和

含量随着炒制程度的不同而发生变化，从而导致气

味的改变[26]。有研究和文献报道[27-28]，苦杏仁中的
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苦杏仁苷在炒制过程中会分解产生苯甲醛等挥发

性成分，这些成分的释放与炒制程度密切相关。 

在本研究中，采用了 PLS-DA、秩和分析、RCA

等多种分析方法对苦杏仁炒制程度的色泽和气味

数据进行分析，3 种方法各有优缺点及适用范围。

其中，PLS-DA 在处理分类问题时表现优异，能够

有效区分不同类别，并且可以通过置换检验来评估

模型的稳定性和过拟合情况。但 PLS-DA 需要较多

的样本量来建立可靠的模型，且对数据的预处理要

求较高。 

秩和分析与 RCA 都属于非参数统计方法，适

用于不满足正态分布的数据分析。秩和分析主要用

于比较多个独立样本的中位数是否存在显著差异，

而 RCA 用于评估变量之间的相关性。秩和分析优

点在于对数据的分布形态要求较低，可适用于小样

本数据分析，但其统计功效相对较低，尤其是在样

本量较大时，不如参数检验方法敏感。 

智能感官技术在中药炮制研究中的应用越来

越广泛。本研究展示了测色仪和电子鼻技术在苦杏

仁炒制程度辨识中的应用潜力。与传统的感官评价

方法相比，智能感官技术具有客观、精确、可重复

性强等优点，能够克服人为因素的干扰，为中药材

炮制程度的评价提供更加科学、准确的依据[29-30]。 

当然，本研究也存在一定的局限性，首先，研

究样本量相对较小，可能影响统计分析的准确性和

可靠性。其次，本研究应用的测色仪和电子鼻技术

主要关注于苦杏仁的色泽和气味变化，并不能全面

评估苦杏仁的化学成分变化。因此，后续研究将增

大样品批次，结合多种检测技术，如 HPLC 和 GC-

MS 等，全面评估苦杏仁在不同炒制程度下的化学

成分变化，为苦杏仁的质量控制提供更全面的评价

依据。此外，未来还将进一步研究苦杏仁在不同炒

制程度下的药效和安全性，通过动物实验和临床试

验验证其药理作用和毒性，为苦杏仁的临床应用提

供更可靠的数据。 
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