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基于 ＮＩＲＳ 快速测定火炭母水分和浸出物的含量
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摘要:建立快速简便测定火炭母水分和浸出物含量的方法ꎮ 采用近红外光谱(ＮＩＲＳ)结合化学计量法偏最小二乘法

(ＰＬＳ)将光谱信息与火炭母水分和浸出物含量相关联ꎬ优选波段、预处理方法、主因子数ꎬ建立最佳定量模型ꎬ并进行外

部验证ꎮ 火炭母水分和浸出物模型的 Ｒｃｖ分别为 ０􀆰 ９１８ ７、０􀆰 ９３０ ２ꎻＲＭＳＥＣ 分别为 ０􀆰 ２１０ ８、０􀆰 ５１４ ４ꎻＲＭＳＥＣＶ 分别为

０􀆰 ２７１ ６、０􀆰 ７９４ １ꎻ模型预测 ＲＭＳＥＰ 分别为 ０􀆰 ００２ ８、０􀆰 ０１０ ３ꎻＲＰ 分别为 ０􀆰 ９９９ ３、０􀆰 ９９８ ４ꎻＲＰＤ 分别为 ３􀆰 ９７、４􀆰 ２９ꎻ最佳主

因子数分别为 ６、７ꎮ 证明两种模型具有良好的准确性和稳定性ꎮ 其模型的预测值和实测值均无显著性差异(Ｐ>０􀆰 ０５)ꎮ
建立的定量模型可用于预测火炭母的水分和浸出物含量ꎬ为火炭母的质量控制提供了一种简便、快速、环保的方法ꎮ
关键词:火炭母ꎻ近红外光谱ꎻ偏最小二乘法ꎻ定量模型ꎻ浸出物ꎻ水分

中图分类号:Ｒ２８２￣６５　 　 文献标识码:Ａ　 　 文章编号:０２５８￣３２８３(２０２４)０８￣００６６￣０６
ＤＯＩ:１０.１３８２２ / ｊ.ｃｎｋｉ.ｈｘｓｊ.２０２４.００５７　

Ｂａｓｅｄ ＮＩＲＳ Ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ Ｍｏｉｓｔｕｒｅ Ｃｏｎｔｅｎｔ ａｎｄ Ｅｘｔｒａｃｔ ｉｎ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ Ｃｈｉｎｅｎｓｅ Ｒａｐｉｄｌｙ ＸＵＥ Ｙｉ￣ｙｉ１ꎬ２ꎬ３ꎬＬＩ Ｚｈｉ￣
ｙｏｎｇ∗２ꎬ３ꎬＸＵ Ｗｅｎ￣ｊｉｅ２ꎬ３ꎬＷＡＮＧ Ｓｉ￣ｆｅｎｇ１ꎬ２ꎬ３ꎬＬＩ Ｂｉ￣ｚｈｕ１ꎬ２ꎬ３ꎬＣＨＥＮ Ｙｏｎｇ￣ｌｉｎ１ꎬ２ꎬ３ꎬＺＨＡＮＧ Ｊｉａｎ￣ｊｕｎ２ꎬ３(１.Ｔｈｅ Ｆｉｆｔｈ Ｃｌｉｎｉｃａｌ Ｓｃｈｏｏｌ ｏｆ
Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙꎬ Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｍｅｄｉｃｉｎｅꎬ Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ ５１００８０ꎬ Ｃｈｉｎａꎻ ２. Ｇｕａｎｇｄｏｎｇ Ａｃａｄｅｍｙ ｏｆ
Ｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌ Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｍｅｄｉｃｉｎｅ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ ＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙꎬＧｕａｎｇｄｏｎｇ Ｓｅｃｏｎｄ Ｈｏｓｐｉｔａｌ ｏｆ Ｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌ Ｃｈｉｎｅｓｅ ＭｅｄｉｃｉｎｅꎬＧｕａｎｇｚｈｏｕ
５１００９５ꎬＣｈｉｎａꎻ３.Ｇｕａｎｇｄｏｎｇ Ｐｒｏｖｉｎｃｉａｌ Ｋｅｙ Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ ｏｆ Ｒｅｓｅａｒｃｈ ａｎｄ Ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ ｉｎ Ｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌ Ｃｈｉｎｅｓｅ ＭｅｄｉｃｉｎｅꎬＧｕａｎｇｚｈｏｕ
５１００９５ꎬＣｈｉｎａ)
Ａｂｓｔｒａｃｔ:Ｅｓｔａｂｌｉｓｈｉｎｇ ａ ｒａｐｉｄ ａｎｄ ｓｉｍｐｌｅ ｍｅｔｈｏｄ ｔｏ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｅ ｔｈｅ ｍｏｉｓｔｕｒｅ ｃｏｎｔｅｎｔ ａｎｄ ｅｘｔｒａｃｔ ｏｆ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ.Ｎｅａｒ￣
ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ (ＮＩＲＳ) ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｃｈｅｍｏｍｅｔｒｉｃ ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅ ｍｅｔｈｏｄ ( ＰＬＳ)ꎬｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｏ ｃｏｒｒｅｌａｔｅ ｓｐｅｃｔｒａｌ
ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｍｏｉｓｔｕｒｅ ｃｏｎｔｅｎｔ ａｎｄ ｅｘｔｒａｃｔ ｏｆ ｔｈｅ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ Ｌ..Ｂｙ ｏｐｔｉｍｉｚｅ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ｂａｎｄｓꎬｐｒｅ￣
ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄｓ ａｎｄ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ ｆａｃｔｏｒｓꎬａｎ ｏｐｔｉｍａｌ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ ｗａｓ ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄꎬｆｏｌｌｏｗｅｄ ｂｙ ｅｘｔｅｒｎａｌ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ.Ｔｈｅ Ｒｃｖ ｏｆ
ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ ｔｈｅ ｍｏｉｓｔｕｒｅ ａｎｄ ｅｘｔｒａｃｔ ｏｆ ｔｈｅ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ ｗｅｒｅ ０􀆰 ９１８ ７ ａｎｄ ０􀆰 ９３０ ２ꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙꎻｔｈｅ ＲＭＳＥＣ ｗｅｒｅ
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ ０􀆰 ２１０ ８ ａｎｄ ０􀆰 ５１４ ４ꎻｔｈｅ ＲＭＳＥＣＶ ｗｅｒｅ ０􀆰 ２７１ ６ ａｎｄ ０􀆰 ７９４ １ꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙꎻｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｄｅｌ ＲＭＳＥＰ ｗｅｒｅ
０􀆰 ００２ ８ ａｎｄ ０􀆰 ０１０ ３ꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙꎻｔｈｅ ＲＰ ｗｅｒｅ ０􀆰 ９９９ ３ ａｎｄ ０􀆰 ９９８ ４ꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙꎻｔｈｅ ＲＰＤ ｗｅｒｅ ３􀆰 ９７ ａｎｄ ４􀆰 ２９ꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙꎻ
ａｎｄ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ ｆａｃｔｏｒｓ ｗｅｒｅ ６ ａｎｄ ７ꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ.Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｐｒｏｖｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｔｗｏ ｍｏｄｅｌｓ ｈａｄ ｇｏｏｄ ａｃｃｕｒａｃｙ
ａｎｄ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ.Ｔｈｅｒｅ ｗａｓ ｎｏ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ａｎｄ ｍｅａｓｕｒｅｄ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｍｏｄｅｌｓ (Ｐ>０􀆰 ０５).Ｔｈｅ ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄ
ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ ｃａｎ ｂｅ ｕｓｅｄ ｔｏ ｐｒｅｄｉｃｔ ｔｈｅ ｍｏｉｓｔｕｒｅ ｃｏｎｔｅｎｔ ａｎｄ ｅｘｔｒａｃｔ ｏｆ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ Ｌ.ꎬｗｈｉｃｈ ｐｒｏｖｉｄｅｓ ａ ｓｉｍｐｌｅꎬ
ｒａｐｉｄ ａｎｄ ｅｃｏ￣ｆｒｉｅｎｄｌｙ ｍｅｔｈｏｄ ｆｏｒ ｔｈｅ ｑｕａｌｉｔｙ ｃｏｎｔｒｏｌ ｏｆ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ.
Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ:Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ Ｌ.ꎻｎｅａｒ￣ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙꎻｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅ ｍｅｔｈｏｄꎻｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌꎻｅｘｔｒａｃｔꎻｍｏｉｓｔｕｒｅ
ｃｏｎｔｅｎｔ

　 　 收稿日期:２０２４￣０１￣２６ꎻ网络首发日期:２０２４￣０５￣１５
作者简介:雪奕怡(１９９９￣)ꎬ女ꎬ广西玉林人ꎬ硕士生ꎬ主要研

究方向为中药制剂及其药效物质基础研究ꎮ
通讯作者:李智勇ꎬＥ￣ｍａｉｌ:ａａａｌｚｙ＠ １６３.ｃｏｍꎮ
引用本文:雪奕怡ꎬ李智勇ꎬ徐文杰ꎬ等.基于 ＮＩＲＳ 快速测定

火炭母水分和浸出物的含量[ Ｊ] .化学试剂ꎬ２０２４ꎬ４６(８):
６６￣７２ꎮ

　 　 火炭母(Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ Ｌ.)为蓼科植物

火炭母或粗毛火炭母的干燥全草ꎬ其味辛、苦ꎬ性
凉ꎬ归肝、脾经ꎬ具有清热利湿、凉血解毒、平肝明

目、舒筋活血的功效ꎬ常用于治疗痢疾、肠炎、肝
炎、湿疹等[１]ꎬ主产于广东、广西、四川、贵州、福
建等地ꎮ 火炭母药材在岭南地区作为治疗腹泻、
咽喉炎、跌打损伤等症的地方药材使用ꎬ其疗效得

到了广大患者的认可[２]ꎮ
药材水分和浸出物的含量是药材质量控制及

存储的重要指标ꎬ其传统方法虽有效准确ꎬ但存在
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操作繁琐、效率低下、污染大等缺点[３ꎬ４]ꎮ 近红外

光谱(Ｎｅａｒ Ｉｎｆｒａｒｅｄ ＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙꎬＮＩＲＳ)是集光子、
计算机技术、化学计量法及光谱分析技术于一体

的现代光谱分析检测技术ꎮ ＮＩＲＳ 介于可见光谱

区与中红外谱区之间的电磁波ꎬ通过有机化合物

中的碳、氢、氧等基团在红外区域振动吸收进行检

测ꎬ具有快速、无损、样品用量少、实时检测等优

点ꎬ可结合化学计量法对固体、液体、气体等直接

测定ꎬ从而实现定性、定量、在线分析及复杂环境样

品的分析检测[５￣７]ꎮ 目前被广泛应用于药材、食品、
药品生产过程控制等行业产品质量评价分析[８]ꎮ

随着人们对岭南特色药的重视ꎬ火炭母的应

用逐年增加ꎬ亟需一种快速无损测定水分和浸出

物等质量控制的方法ꎬ以保证其用药质量[９]ꎮ 根

据火炭母现行标准«广东省中药材标准»２０１９ 年

版第三册项下相关规定测定水分和浸出物含量ꎬ
本研究拟采用 ＮＩＲＳ 结合偏最小二乘法( Ｐａｒｔｉａｌ
Ｌｅａｓｔ Ｓｑｕａｒｅ ＭｅｔｈｏｄꎬＰＬＳ)优选波段及预处理方法

建立火炭母水分和浸出物含量 ＮＩＲＳ 定量模型ꎬ
为火炭母质量控制提供技术支持ꎮ

１　 实验部分

１􀆰 １ 　 主要仪器与试剂

Ｌｕｍｉｎａｒ 便携式 ＡＯＴＦ 型近红外光谱仪(配铟

镓砷 ( ＩｎＧａＡｓ) 检测器ꎬ 美国 Ｂｒｉｍｒｏｓｅ 公司)ꎻ
ＤＨ８１￣９２０３Ａ 型电热恒温鼓风干燥箱(上海精宏

实验设备有限公司)ꎻＹＲ￣１５０ 型多功能粉碎机

(永康市五瑞工贸有限公司)ꎻＸＳ２０５ 型十万分之

一电子分析天平(瑞士 Ｍｅｔｔｌｅｒ Ｔｏｌｅｄｏ 公司)ꎻＨＨ￣
８ 型恒温水浴锅(邦西仪器科技上海有限公司)ꎻ
化学计量学软件 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ (美国 Ｂｒｉｍｒｏｓｅ 公

司)ꎻＳＰＳＳ２５ 统计软件ꎮ
不同产地火炭母药材(５０ 批)采购于广东省

广州市清平市场ꎬ经广东省中医药工程技术研究

院李智勇主任中药师鉴定ꎬ均属于廖科植物火炭母

或粗毛火炭母的干燥全草ꎻ９５％乙醇(分析纯ꎬ广州

化学试剂厂)ꎮ

２　 结果与讨论

２􀆰 １ 　 火炭母水分与浸出物含量的测定

浸出物系指用水或其他适宜的溶剂对中药材

及饮片中可溶性物质进行的测定ꎬ目的在于保证

药材或饮片的质量和临床有效性ꎮ 浸出物测定法

是表明浸出物中药常用质量评价方法之一ꎬ其可

以间接反映中药材及饮片中药有效成分的含

量[１０]ꎮ 参照«中国药典»２０２０ 年版四部通则 ０８３２
水分测定法第二法烘干法、２２０１ 浸出物测定法的

热浸法[１１ꎬ１２]ꎬ分别测定 ５０ 批火炭母水分和浸出物

含量ꎮ
实验结果见表 １ꎬ火炭母 ５０ 批药材的水分含

量均符合规定 (水分 < １４％)ꎬ 其中 ２０２３０００９、
２０２３００１８、 ２０２３００２３、 ２０２３００２４、 ２０２３００２７、
２０２３０８５５ 的浸出物含量低于标准要求(稀乙醇浸

出率>１５％)ꎬ可能因产地、环境气候、采收时期、
生长年限及加工方式等因素所影响ꎬ但为提高

所建立模型的准确度和适应性ꎬ一并纳入模型

的建立[１３] ꎮ
表 １ 　 ５０ 批火炭母基本信息表

Ｔａｂ.１　 Ｂａｓｉｃ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｔａｂｌｅ ｏｆ ５０ ｂａｔｃｈｅｓ ｏｆ
Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ Ｌ.

Ｎｏ. 批号 浸出物 / ％ 水分 / ％ 产地

１ ２０２３００２２ １７􀆰 ００ ７􀆰 ８５ 广东阳江

２ ２０２３１０３０ ２５􀆰 ４８ ７􀆰 １４ 广东阳江

３ ２０２３１５４９ １６􀆰 ６３ ７􀆰 ２５ 广东阳江

４ ２０２３１１０１ １５􀆰 ００ ６􀆰 ３５ 广东阳江

５ ２０２３０００１ ２３􀆰 ２０ ７􀆰 ９７ 广东阳江

６ ２０２３１３５０ ２０􀆰 １６ ７􀆰 １９ 广东揭阳

７ ２０２３００１０ １５􀆰 ７８ ８􀆰 ４０ 广东揭阳

８ ２０２３０００３ ２１􀆰 ０９ ６􀆰 ９９ 广东揭阳

９ ２０２３１３５８ １８􀆰 ８６ ６􀆰 ７９ 广东揭阳

１０ ２０２３２２４６ １５􀆰 １６ ７􀆰 ４２ 广东揭阳

１１ ２０２３１７４２ ２６􀆰 ５０ ６􀆰 ８８ 广东梅州

１２ ２０２３１０３９ ２１􀆰 ３１ ９􀆰 ３０ 广东梅州

１３ ２０２３０００８ ２４􀆰 ９４ ８􀆰 ７２ 广东梅州

１４ ２０２３００１６ １７􀆰 ４１ ７􀆰 ４２ 广东梅州

１５ ２０２３００２７ １２􀆰 ９６ ９􀆰 ２９ 广东梅州

１６ ２０２３００２０ １５􀆰 ７４ ９􀆰 ０１ 广东梅州

１７ ２０２３００１７ １７􀆰 ９１ ７􀆰 ７７ 广西

１８ ２０２３１０３４ １９􀆰 ７３ ７􀆰 １１ 广西

１９ ２０２３０００２ １７􀆰 ３３ ９􀆰 ００ 广西

２０ ２０２３００２３ １２􀆰 ６６ ７􀆰 ９７ 广西

２１ ２０２３１０３３ ２２􀆰 ７１ ８􀆰 ９５ 广西玉林

２２ ２０２３００１４ １５􀆰 ２２ ８􀆰 ４９ 广西玉林

２３ ２０２３００２４ １３􀆰 ４５ ８􀆰 ０４ 广西玉林

２４ ２０２３１２４５ １５􀆰 ３８ ７􀆰 ５３ 广西玉林

２５ ２０２３１１１４ ２３􀆰 １９ ５􀆰 ９７ 广西钦州

２６ ２０２３００１５ １７􀆰 ５２ ７􀆰 ６８ 广西钦州

２７ ２０２３００２１ １５􀆰 ４９ ８􀆰 １９ 广西钦州

２８ ２０２３００１８ ９􀆰 ３３ １０􀆰 ５４ 安徽

２９ ２０２３１７０７ １６􀆰 ０５ ６􀆰 ６７ 安徽亳州

３０ ２０２３１６３７ １７􀆰 ６７ ６􀆰 ９４ 安徽亳州

３１ ２０２３０００５ １５􀆰 ８４ ８􀆰 ８５ 安徽亳州

３２ ２０２３０００６ １７􀆰 １０ ７􀆰 ９７ 安徽亳州

７６
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续表

Ｎｏ. 批号 浸出物 / ％ 水分 / ％ 产地

３３ ２０２３００１２ １８􀆰 ５７ ９􀆰 ２２ 安徽亳州

３４ ２０２３００４８ ２４􀆰 ０９ ８􀆰 ５４ 安徽亳州

３５ ２０２３００２５ １４􀆰 ６０ ８􀆰 ２１ 浙江

３６ ２０２３０００７ ２０􀆰 １０ ８􀆰 ０３ 浙江

３７ ２０２３０８５５ １４􀆰 ０１ ９􀆰 ０５ 浙江

３８ ２０２３１１２１ １７􀆰 ５６ ６􀆰 ４２ 浙江

３９ ２０２３０００４ １５􀆰 ３２ ８􀆰 ５０ 浙江

４０ ２０２３００１１ １９􀆰 ５５ ９􀆰 ４８ 浙江

４１ ２０２３５１００ １５􀆰 ７２ ６􀆰 ３５ 浙江

４２ ２０２３１５３４ １７􀆰 ２９ ９􀆰 ２２ 云南昭通

４３ ２０２３０００９ １４􀆰 ０３ ９􀆰 １１ 云南昭通

４４ ２０２３１５４０ １６􀆰 ７５ ７􀆰 ５５ 云南昆明

４５ ２０２３０９４２ ２１􀆰 ９２ ９􀆰 ０５ 湖南

４６ ２０２３００１３ １６􀆰 ９９ ８􀆰 ９０ 湖南

４７ ２０２３０９３４ ２０􀆰 １４ ９􀆰 ３５ 河北保定

４８ ２０２３１０２５ １７􀆰 １５ ６􀆰 ８３ 陕西

４９ ２０２３１０３５ ２３􀆰 ２６ ６􀆰 ２４ 福建厦门

５０ ２０２３００１９ １３􀆰 １９ ８􀆰 ５７ 四川巴中

２􀆰 ２ 　 ＮＩＲＳ 采集方式

取火炭母粉末各 ８ ｇ(过五号筛)ꎬ置于石英

样品杯中ꎬ轻压均匀ꎬ采用近红外漫反射部件进行

扫描ꎮ 光谱采集条件:背景对照:空气ꎻ温度:
(２５±２)℃ꎻ相对湿度:５０％ꎻ波长范围: １ １００ ~
２ ３００ ｎｍꎻ光程:２􀆰 ０ ｎｍꎻ扫描模式:Ｒａｔｉｏ ｍｏｄｅꎻ扫
描次数:２ 次ꎬ样品 ＮＩＲＳ 原始图谱[１４]见图 １ꎮ

图 １　 火炭母原始图谱[１４]

Ｆｉｇ.１　 Ｏｒｉｇｉｎａｌ ｆｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔ ｏｆ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ Ｌ.[１４]

２􀆰 ３ 　 近红外模型的建立

采用 ＮＩＲＳ 结合 ＰＬＳ 将光谱信息与水分和浸

出物含量相关联ꎬ通过 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ 软件建模所得

校正集误差均方根(ＲＭＳＥＣ)、相关系数(Ｒｃｖ)、交
叉验证误差均方根(ＲＭＳＥＣＶ)判定模型对样品的

预测能力ꎮ 模型建立后ꎬ以验证集误差均方根相

关系数(ＲＰ)、验证集误差均方根(ＲＭＳＥＰ)、相对

分析误差(ＲＰＤ)作为评价指标对模型预测准确

度进行评价ꎮ 其中 Ｒ２ 值越接近 １ꎬ表明光谱信息

与实 际 含 量 之 间 的 线 性 关 系 越 佳ꎻ ＲＭＳＥＣ、

ＲＭＳＥＣＶ、ＲＭＳＥＰ 越小ꎬＲＭＳＥＣ、ＲＭＳＥＰ 之间差

值越小ꎬ则模型的精度、稳定性越高ꎬ预测性能越

好ꎬＲＰＤ>１􀆰 ５ 时ꎬ表示模型合格ꎬＲＰＤ>３ 时ꎬ表示

模型准确度较高ꎮ 其计算公式如下[１５]:

ＲＰ ＝ １ － [∑
ｍ

ｉ－１
(Ｃｉ － Ĉｉ) ２] / [∑

ｍ

ｉ ＝ １
(Ｃｉ － Ｃｍ) ２] (１)

ＲＭＳＥＰ ＝ [∑
ｍ

ｉ ＝ １
(Ｃｉ － Ĉｉ) ２] / ｍ (２)

ＲＰＤ ＝ ＳＤ / [∑
ｎ(ｍ)

ｉ ＝ １
(Ｃｉ － Ĉｉ) ２] / (ｍ － １)) (３)

　 　 其中:Ｃｉ 为参考方法测量值ꎬĈｉ 为近红外模型预测值ꎬＣｍ 为

验证集中所有样本参考方法测定值的平均值ꎬｎ 为校正集样本

数ꎬｍ 为验证集样本数ꎬＳＤ 为验证集的标准偏差ꎮ

２􀆰 ３􀆰 １ 　 样品集的划分

建立模型的关键是校正集数值覆盖范围是否

广泛ꎬ数值范围对模型的精度和稳定性存在较大

影响[１６]ꎮ 本研究采用随机分集法选取全批次的

１０％为验证集ꎬ９０％作为校正集ꎬ水分和浸出物校

正集含量的范围分别为 ５􀆰 ９７％ ~１０􀆰 ５４％、９􀆰 ３３％~
２６􀆰 ５０％将样本含量最大、最小值(包括不合格样

品)纳入校正集ꎬ覆盖范围较广ꎬ能够较好满足

构建线性定量模型的需求ꎬ从而使模型更具备

普适性[１７] ꎮ
表 ２ 　 样本集的成分分布范围

Ｔａｂ.２　 Ｒａｎｇｅ ｏｆ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｏｆ ｔｈｅ ｓａｍｐｌｅ ｓｅｔ

模型
名称

样本集
样本数 /

个
含量范围 /

％
平均值 /

％
ＳＤ /
％

水分　 校正集
验证集

４５
５

５􀆰 ９７~１０􀆰 ５４
６􀆰 ３５~９􀆰 ３０

８􀆰 ０７
７􀆰 ４７

１􀆰 ０４
１􀆰 １３

浸出物
校正集
验证集

４５
５

９􀆰 ３３~２６􀆰 ５０
１４􀆰 ０１~２５􀆰 ４８

１７􀆰 ９１
１７􀆰 １９

３􀆰 ５５
４􀆰 ７０

２􀆰 ３􀆰 ２ 　 建模方法的选择

由于近红外光谱吸收强度较弱ꎬ吸收峰重叠

严重ꎬ需结合相应化学计量法建立模型以消除峰

重叠的影响ꎬ提高模型精度[１８]ꎮ ＰＬＳ 是目前最常

用的回归方法ꎬ该方法计算简便、预测精度高ꎬ可
同时在同一算法下进行回归建模、数据压缩、相关

分析及综合多种数据分析应用ꎬ故本研究采用

ＰＬＳ 作为建模方法[１９￣２１]ꎮ
２􀆰 ３􀆰 ３ 　 光谱波段范围的选择

因近红外全波段光谱信息复杂ꎬ针对性较弱ꎬ
为提高精度、准确性及速度ꎬ消除无关干扰ꎬ建立

最佳预测模型ꎬ保证正确选取成分的特征图谱ꎬ进
行波段的有效划分ꎬ将 ＮＩＲＳ 图谱区间分为 ９ 个

不同的间隔进行比较分析ꎮ
各评价指标结果见表 ３ꎬ因 ＮＩＲＳ 是利用有机

８６
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物中含有—ＣＨ、—ＮＨ、—ＯＨ 等化学键基频振动

的倍频及合频特性进行测定ꎮ 大量研究结果表

明ꎬ短波红外区域(１ ３５０ ~ ２ ５００ ｎｍ)是对中药水

分变化最敏感的光谱区域ꎬ１ １００ ~ １ ２００ ｎｍ 主要

是 —ＣＨ 的二级倍频区域、１ ４３０ ｎｍ 是—ＯＨ 的一

级倍频ꎬ火炭母浸出物中含有少量的蒽醌、甾体、
酚酸类化合物ꎬ但主要以黄酮类化合物为主ꎬ其主

要基团为—ＣＨ、—ＯＨ[２２ꎬ２３]ꎮ 本实验结合文献选

择 １ ５００~２ ３００、１ １００~２ １００ ｎｍ 分别作为火炭母

水分、浸出物定量模型的建模波段ꎮ
表 ３ 　 不同光谱区段的建模结果

Ｔａｂ.３　 Ｍｏｄｅｌｉｎｇ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｐｅｃｔｒａｌ ｂａｎｄｓ

模型
波长范围 /

ｎｍ
校正集 验证集

ＲＭＳＥＣ ＲＭＳＥＣＶ Ｒｃｖ ＲＭＳＥＰ ＲＰ ＲＰＤ

水
分
含
量

１ １００~１ ５００
１ １００~１ ７００
１ １００~１ ９００
１ １００~２ １００
１ １００~２３ ００
１ ３００~２ ３００
１ ５００~２ ３００
１ ７００~２ ３００
１ ９００~２ ３００

０􀆰 ２５５ ２
０􀆰 ２００ ０
０􀆰 １８８ ３
０􀆰 １９７ ３
０􀆰 ２２６ ８
０􀆰 ２３８ ７
０􀆰 ２４３ ７
０􀆰 ２３６ ６
０􀆰 ２４８ ２

０􀆰 ２９３ ５
０􀆰 ３０３ ９
０􀆰 ３１２ ７
０􀆰 ２８１ ４
０􀆰 ３０３ １
０􀆰 ２７８ ２
０􀆰 ２９１ ４
０􀆰 ２９２ ６
０􀆰 ２８９ ８

０􀆰 ９０７ ８
０􀆰 ９０１ ０
０􀆰 ９０３ ４
０􀆰 ９０６ ０
０􀆰 ９０５ １
０􀆰 ９０７ ７
０􀆰 ９０３ ８
０􀆰 ９０２ ７
０􀆰 ９０４ ４

０􀆰 ００７ ７
０􀆰 ０２０ ９
０􀆰 ０１８ ２
０􀆰 ００６ ０
０􀆰 ００６ ４
０􀆰 ００４ ３
０􀆰 ００２ ９
０􀆰 ００３ １
０􀆰 ００４ １

０􀆰 ９９４ ８
０􀆰 ９６１ ０
０􀆰 ９７０ ４
０􀆰 ９９６ ８
０􀆰 ９９６ ４
０􀆰 ９９８ ４
０􀆰 ９９９ ３
０􀆰 ９９９ ２
０􀆰 ９９８ ５

１􀆰 ４５
０􀆰 ５４
０􀆰 ６１
１􀆰 ８５
１􀆰 ７４
２􀆰 ６２
３􀆰 ８８
３􀆰 ６６
２􀆰 ７４

浸
出
物
含
量

１ １００~１ ５００
１ １００~１ ７００
１ １００~１ ９００
１ １００~２ １００
１ １００~２ ３００
１ ３００~２ ３００
１ ５００~２ ３００
１ ７００~２ ３００
１ ９００~２ ３００

０􀆰 ７２７ ９
０􀆰 ３３４ ４
０􀆰 ７５６ ７
０􀆰 ５１４ ４
０􀆰 １１７ １
０􀆰 ７８２ ２
０􀆰 ８１６ ３
０􀆰 ８６０ ５
０􀆰 ８１５ ８

０􀆰 ８８４ ７
０􀆰 ９８５ ４
１􀆰 ０８８ ５
０􀆰 ７９４ １
１􀆰 ４２３ ０
０􀆰 ９０４ ５
０􀆰 ９４２ １
０􀆰 ９８４ １
０􀆰 ９３５ ９

０􀆰 ９２２ ３
０􀆰 ９１４ ５
０􀆰 ９０８ ８
０􀆰 ９３０ ２
０􀆰 ８２６ ５
０􀆰 ９０７ ７
０􀆰 ９１７ ２
０􀆰 ９１１ ０
０􀆰 ９２０ ２

０􀆰 ０２７ ４
０􀆰 ０７０ ８
０􀆰 ０２８ ０
０􀆰 ０１０ ３
０􀆰 ０２４ ５
０􀆰 ０３０ ２
０􀆰 ０１４ ４
０􀆰 ０１５ ３
０􀆰 ０１５ ５

０􀆰 ９８８ ８
０􀆰 ０７０ ８
０􀆰 ９８８ ３
０􀆰 ９９８ ４
０􀆰 ９９１ ０
０􀆰 ９８６ ３
０􀆰 ９９６ ９
０􀆰 ９９６ ５
０􀆰 ９９６ ４

１􀆰 ６２
０􀆰 ７３
１􀆰 ５９
４􀆰 ２９
１􀆰 ８１
１􀆰 ４７
３􀆰 ０８
２􀆰 ９０
２􀆰 ８７

２􀆰 ３􀆰 ４ 　 光谱预处理方法的选择

为减少药材粉末大小、扫描环境、仪器设备等

造成的噪声信息、基线漂移及散射等问题ꎬ消除与

指标无关因素的影响ꎬ提高模型精度和准度ꎬ需对

光谱进行预处理[２４ꎬ２５]ꎮ 可采用标准正态变量变

换法 ( ＳＮＶ)、多元散射校正 (ＭＳＣ)、导数处理

(Ｆｉｒｓｔ Ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅꎬ１Ｄ、 Ｓｅｃｏｎｄ Ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅꎬ ２Ｄ)、 ＳＧ
平 滑 ( Ｓａｖｉｔｚｋｙ￣Ｇｏｌａｙꎬ ＳＧ )、 ＳＧ ＋ １Ｄ９ 点 法

(ＳＧ１Ｄ９Ｓ)、ＳＧ＋１Ｄ１１ 点法(ＳＧ１Ｄ１１Ｓ)、ＳＧ＋２Ｄ１１
点法(ＳＧ２Ｄ９Ｓ)、ＳＧ＋２Ｄ１１ 点法(ＳＧ２Ｄ９Ｓ)、ＳＮＶ＋
１Ｄ、ＳＮＶ＋２Ｄ、ＭＳＣ＋１Ｄ、ＭＳＣ＋２Ｄ 等处理光谱ꎮ 其

中 ＭＳＣ 和 ＳＮＶ 可以消除粉末大小不均带来的干

扰ꎻ导数可以消除基线漂移和背景干扰ꎻＳＧ 可以

消除噪音影响[２６ꎬ２７]ꎮ 以 Ｒ、 ＲＭＳＥＣＶ、 ＲＭＳＥＣ、
ＲＭＳＥＣＰ、ＲＰＤ 作为评价指标ꎬ综合比较各指标结

果ꎮ 火炭母水分和浸出物含量光谱的预处理方法

分别为 ＳＮＶ＋１Ｄ 和 ＳＧ１Ｄ９Ｓ[２８]ꎬ结果见表 ４ꎮ

表 ４ 　 不同预处理方法的建模结果

Ｔａｂ.４　 Ｍｏｄｅｌｉｎｇ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅ￣ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄｓ

模型
预处理方
法的选择

校正集 验证集

ＲＭＳＥＣ ＲＭＳＥＣＶ Ｒｃｖ ＲＭＳＥＰ ＲＰ ＲＰＤ

水
分
含
量

未处理
ＳＮＶ
ＭＳＣ
１Ｄ
２Ｄ

ＳＧ１Ｄ９Ｓ
ＳＧ１Ｄ１１Ｓ
ＳＧ２Ｄ９Ｓ
ＳＧ２Ｄ１１Ｓ
ＳＮＶ＋１Ｄ
ＳＮＶ＋２Ｄ
ＭＳＣ＋１Ｄ
ＭＳＣ＋２Ｄ
ＳＮＶ＋ＭＳＣ

０􀆰 ２７８ ４
０􀆰 ２４２ ４
０􀆰 ２４１ ５
０􀆰 ２３６ ２
０􀆰 ０２８ ５
０􀆰 ２３６ ６
０􀆰 ２３０ ０
０􀆰 ２０１ ０
０􀆰 ２０５ １
０􀆰 ２２５ ３
０􀆰 ０５７ ４
０􀆰 ２４２ ７
０􀆰 ５６７ ５
０􀆰 ２４７ ７

０􀆰 ３０２ ２
０􀆰 ２９９ ７
０􀆰 ２９１ ３
０􀆰 ２９１ ０
０􀆰 ３７１ １
０􀆰 ２９２ ６
０􀆰 ２８５ ９
０􀆰 ２９３ ６
０􀆰 ２９９ ９
０􀆰 ２８０ ５
０􀆰 ３１８ ８
０􀆰 ３００ ２
０􀆰 ３１６ ４
０􀆰 ３０５ ９

０􀆰 ９０２ １
０􀆰 ９０８ １
０􀆰 ９１３ ０
０􀆰 ９０５ ３
０􀆰 ８６７ ７
０􀆰 ９０２ ７
０􀆰 ９０８ ６
０􀆰 ９０９ ２
０􀆰 ９０１ １
０􀆰 ９１３ ３
０􀆰 ９０４ ７
０􀆰 ９００ ５
０􀆰 ８９７ ０
０􀆰 ９０４ ２

０􀆰 ００５ ５
０􀆰 ００４ １
０􀆰 ００５ １
０􀆰 ００３ ０
０􀆰 ００９ ７
０􀆰 ００３ ０
０􀆰 ００３ ２
０􀆰 ００６ ３
０􀆰 ００５ １
０􀆰 ００２ ８
０􀆰 ００７ ９
０􀆰 ００３ ５
０􀆰 ００９ ０
０􀆰 ０１３ ７

０􀆰 ９９７ ３
０􀆰 ９９８ ５
０􀆰 ９９７ ７
０􀆰 ９９９ ２
０􀆰 ９９１ ７
０􀆰 ９９９ ２
０􀆰 ９９９ １
０􀆰 ９９６ ５
０􀆰 ９９７ ７
０􀆰 ９９９ ３
０􀆰 ９９４ ４
０􀆰 ９９８ ９
０􀆰 ９９２ ９
０􀆰 ９８３ ５

２􀆰 ０３
２􀆰 ７４
２􀆰 １８
３􀆰 ６９
１􀆰 １５
３􀆰 ６７
３􀆰 ５２
１􀆰 ７７
２􀆰 １７
３􀆰 ９６
１􀆰 ４１
３􀆰 １９
１􀆰 ２４
０􀆰 ８２

浸
出
物
含
量

未处理
ＳＮＶ
ＭＳＣ
１Ｄ
２Ｄ

ＳＧ１Ｄ９Ｓ
ＳＧ１Ｄ１１Ｓ
ＳＧ２Ｄ９Ｓ
ＳＧ２Ｄ１１Ｓ
ＳＮＶ＋１Ｄ
ＳＮＶ＋２Ｄ
ＭＳＣ＋１Ｄ
ＭＳＣ＋２Ｄ
ＳＮＶ＋ＭＳＣ

０􀆰 ９４６ ７
０􀆰 ６８７ ９
０􀆰 ８６８ ２
０􀆰 ６６９ ８
０􀆰 ４８９ ８
０􀆰 ５１４ ４
０􀆰 ６７８ １
０􀆰 ８０２ ７
０􀆰 ６７８ １
０􀆰 ３６６ ０
０􀆰 １３６ １
０􀆰 １４６ ５
０􀆰 ３０６ １
０􀆰 ６９４ ５

１􀆰 １３４ ２
０􀆰 ８３９ ４
１􀆰 ００５ ５
０􀆰 ９２４ ２
０􀆰 ９１０ ８
０􀆰 ７９４ １
０􀆰 ７８７ ９
１􀆰 １１７ ７
０􀆰 ７８７ ９
０􀆰 ７１８ ７
１􀆰 ０４２ ４
１􀆰 ０６５ ０
０􀆰 ９６６ ３
０􀆰 ８５０ ４

０􀆰 ９１２ １
０􀆰 ９０１ ９
０􀆰 ９１１ ８
０􀆰 ９２３ ９
０􀆰 ９０１ １
０􀆰 ９３０ ２
０􀆰 ９１４ １
０􀆰 ９０２ ４
０􀆰 ９１４ １
０􀆰 ９１４ ５
０􀆰 ８７５ ４
０􀆰 ９０５ ０
０􀆰 ９０７ ７
０􀆰 ９０１ ９

０􀆰 ０２８ ７
０􀆰 ０２１ １
０􀆰 ０１５ ７
０􀆰 ０１７ １
０􀆰 ０２９ ５
０􀆰 ０１０ ３
０􀆰 ０２６ ６
０􀆰 ０２３ ６
０􀆰 ０２８ ８
０􀆰 ０２５ ３
０􀆰 ０３８ ０
０􀆰 ０２６ ８
０􀆰 ０３８ ０
０􀆰 ０２２ ６

０􀆰 ９８７ ７
０􀆰 ９９３ ３
０􀆰 ９９６ ３
０􀆰 ９９５ ６
０􀆰 ９８６ ９
０􀆰 ９９８ ４
０􀆰 ９８９ ４
０􀆰 ９９１ ６
０􀆰 ９８７ ５
０􀆰 ９９０ ４
０􀆰 ９７８ ２
０􀆰 ９８９ ３
０􀆰 ９７８ ２
０􀆰 ９９２ ４

１􀆰 ５５
２􀆰 １０
２􀆰 ８２
２􀆰 ５９
１􀆰 ５１
４􀆰 ２９
１􀆰 ６７
１􀆰 ８８
１􀆰 ５４
１􀆰 ７５
１􀆰 １７
１􀆰 ６６
１􀆰 １７
１􀆰 ９７

２􀆰 ３􀆰 ５ 　 主因子数(ｎ)的选择

合理确定 ｎ 是建立模型优劣的关键因素之

一[２９]ꎬ其大小可影响建立模型的准确度ꎬ建模过

程 ｎ 太少ꎬ不能充分利用 ＮＩＲＳ 的信息ꎻｎ 过多ꎬ则
建立模型过程中易引入噪音ꎬ降低模型准确度ꎬ同
时模 型 计 算 量 变 大ꎬ 适 应 性 减 弱[３０ꎬ３１]ꎮ 当

ＲＭＳＥＣＶ 越小ꎬ所选的 ｎ 越优ꎮ 根据图 ２ 所示ꎬ浸
出物和水分主因子数>６、７ 之后ꎬＲＭＳＥＣＶ 值变化

　 　 　 　 　 　 表 ５ 　 ＲＭＳＥＣＶ 变化值

Ｔａｂ.５　 Ｃｈａｎｇｅｓ ｉｎ ＲＭＳＥＣＶ ｖａｌｕｅｓ

ｎ 水分模型 浸出物模型 ｎ 水分模型 浸出物模型

１ ０􀆰 ８１４ ５ ２􀆰 ６４１ ３

２ ０􀆰 ４８８ ６ １􀆰 ９１９ ８

３ ０􀆰 ３９０ ７ １􀆰 ３４５ ５

４ ０􀆰 ３４８ ８ １􀆰 ０５１ ５

５ ０􀆰 ２８０ ５ ０􀆰 ８９７ ０

６ ０􀆰 ２７１ ６ ０􀆰 ８３４ ８

７ ０􀆰 ２８８ １ ０􀆰 ７９４ １

８ ０􀆰 ３０３ ５ ０􀆰 ８０３ ７

９ ０􀆰 ３４１ ６ ０􀆰 ８７３ ０

１０ ０􀆰 ３６１ ４ １􀆰 ０１０ ８

１１ ０􀆰 ３７５ ０ １􀆰 ０６３ １

１２ ０􀆰 ３８８ ７ １􀆰 ０２７ ６

１３ ０􀆰 ４０２ ８ ０􀆰 ９９１ ３

１４ ０􀆰 ４２３ ０ ０􀆰 ９４６ ０

１５ ０􀆰 ４３３ ７ ０􀆰 ９４９ ５

１６ ０􀆰 ４３６ ２ ０􀆰 ９６１ ０

１７ ０􀆰 ４３５ ７ ０􀆰 ９７２ １

１８ ０􀆰 ４４５ ５ ０􀆰 ９８０ ０

１９ ０􀆰 ４４８ ２ ０􀆰 ９９５ ０

２０ ０􀆰 ４５５ １ ０􀆰 ９９０ １

９６
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图 ２　 ＮＩＲＳ 模型主因子数

Ｆｉｇ.２　 Ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ ｆａｃｔｏｒｓ ｉｎ ＮＩＲＳ ｍｏｄｅｌ

幅度迅速变缓ꎬ且浸出物和水分主因子数分别为

６、７ 时 ＲＭＳＥＣＶ 最小ꎬ因此浸出物和水分的最佳

主因子数为 ６、７ꎮ
２􀆰 ３􀆰 ６ 　 校正模型的建立

使用优化参数分别建立火炭母水分和浸出物

定量模型ꎬ具体参数见表 ６ꎬ结果见图 ３ꎮ 根据评

价指标ꎬＲＭＳＥＣ、ＲＭＳＥＰ 越小ꎬ两者差值越小ꎬ模
型越精确ꎮ 最佳建模条件中ꎬ考虑到 ＲＭＳＥＰ 最

　 　 　 　 　 　 表 ６ 　 定量模型最佳条件

Ｔａｂ.６　 Ｏｐｔｉｍａｌ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｆｏｒ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ
参数 水分模型 浸出物模型

建模方法 ＰＬＳ ＰＬＳ
波长范围 / ｎｍ １ ５００~２ ３００ １ １００~２ １００
光谱预处理方法 ＳＮＶ＋１Ｄ ＳＧ１Ｄ９Ｓ
ｎ ６ ７
ＲＭＳＥＣ ０􀆰 ２１０ ８ ０􀆰 ５１４ ４
ＲＭＳＥＣＶ ０􀆰 ２７１ ６ ０􀆰 ７９４ １
Ｒｃｖ ０􀆰 ９１８ ７ ０􀆰 ９３０ ２
ＲＭＳＥＰ ０􀆰 ００２ ８ ０􀆰 ０１０ ３
ＲＰ ０􀆰 ９９９ ３ ０􀆰 ９９８ ４
ＲＰＤ ３􀆰 ９７ ４􀆰 ２９

ａ.水分ꎻｂ.浸出物

图 ３　 火炭母水分和浸出物定量模型图

Ｆｉｇ.３　 Ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｔｈｅ ｍｏｉｓｔｕｒｅ ａｎｄ
ｅｘｔｒａｃｔ ｏｆ Ｐｏｌｙｇｏｎｕｍ ｃｈｉｎｅｎｓｅ

小时ꎬＲＰＤ 值可能符合高精度模型要求ꎬ定量模

型最佳条件需综合考虑进行选择ꎮ
２􀆰 ３􀆰 ７ 　 模型的外部验证

本研究建立火炭母水分和浸出物含量的定量

校正模型ꎬ并对验证集 ５ 批样品进行外部验证ꎬ从
而判定模型的优异ꎬ结果见表 ７ꎮ

表 ７ 　 模型外部验证结果

Ｔａｂ.７　 Ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｔｈｅ ｅｘｔｅｒｎａｌ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ

样品

水分含量

预测
值 / ％

实测
值 / ％

相对误
差 / ％

样品

浸出物含量

预测
值 / ％

实测
值 / ％

相对误
差 / ％

１５４０ ７􀆰 ４３ ７􀆰 ５５ １􀆰 ５４ １０３０ ２５􀆰 １４ ２５􀆰 ４８ １􀆰 ３６
１０３９ ９􀆰 １１ ９􀆰 ３０ ２􀆰 ０９ ０８５５ １４􀆰 ３０ １４􀆰 ０１ ２􀆰 １２
１３５８ ６􀆰 ５３ ６􀆰 ７９ ３􀆰 ８０ ０００２ １７􀆰 ９５ １７􀆰 ３３ ３􀆰 ６０
５０００ ７􀆰 ３３ ７􀆰 ３８ ０􀆰 ６７ ０００６ １８􀆰 ２９ １７􀆰 １０ ６􀆰 ９５
５１００ ６􀆰 ０６ ６􀆰 ３５ ４􀆰 ５７ ２２４６ １６􀆰 ３８ １５􀆰 １６ ８􀆰 ０２
ＲＡＤ １􀆰 ２４％ — ＲＡＤ １􀆰 ６４％ —

　 　 结果显示:火炭母水分含量和浸出物含量的

预测值与实测值的 ＲＡＤ(相对平均偏差)分别为

１􀆰 ２４％、１􀆰 ６４％ꎮ 经配对 ｔ 检验:水分含量、浸出物

含量的预测值和实测值均无显著性差异 ( Ｐ >
０􀆰 ０５)ꎬ相对误差均在 １０％以内ꎬ表明预测值与实

测值相近ꎮ 说明优选参数所建的定量预测模型对

火炭母水分和浸出物含量预测的准确度高ꎬ稳定

性好ꎮ

３　 结论

准确、快速、无损测定样品是当今检测发展趋

势之一ꎬ随着计算机技术和化学分析技术的发展ꎬ
应用 ＮＩＲＳ 的快速检测对中药质量控制具有重要

的意义ꎮ
由于不同参数将致使 ＮＩＲＳ 图谱拟合能力各

异ꎬ本研究以火炭母水分和浸出物为研究对象ꎬ通
过 ＮＩＲＳ 结合 ＰＬＳꎬ考察最佳波段、预处理方法及

主因子数以去除背景噪音、物质粒度等与考察指

标无关的因素ꎬ以建立火炭母水分和浸出物的最

佳 ＮＩＲＳ 定量模型ꎮ 结果表明水分和浸出物的最

佳波长分别为 １ ５００ ~ ２ ３００、１ １００ ~ ２ １００ ｎｍꎻ最
佳预处理方法分别为 ＳＮＶ＋１Ｄ、ＳＧ１Ｄ９Ｓꎮ 其 Ｒ 值

均在 ０􀆰 ９ 以上ꎬＲＰＤ 均在 ３ 以上ꎬ各项指标均符

合要求ꎬ验证集的预测结果与传统方法测定结果

无显著性差异ꎮ
本研究在实验过程中发现:(１)样品量的数

量将会直接影响模型的准确度ꎬ不利于模型的建

立ꎮ 本实验在进行预实验后扩大样品集范围至
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９０％ꎬ以提升模型的准确度ꎻ(２)单一指标筛选模

型会致使模型的过拟合现象本研究将 ＲＭＳＥＣ、
ＲＭＳＥＣＶ、ＲＭＳ ＥＰ、ＲＰＤ、Ｒ 值多种数值作为评价

指标ꎬ从而保证 ＮＩＲＳ 模型的准确性ꎻ(３)同为导

数预处理ꎬ１ＤＮＩＲＳ 模型与 ２ＤＮＩＲＳ 模型的拟合效

果差距较大ꎬ光谱求导增加将导致噪声升高ꎬ光谱

信噪比降低ꎬ从而致使 ＮＩＲＳ 效果降低ꎬ可根据模

型情况选择较小的导数ꎮ
综上所述ꎬ相对于传统方法的耗时、繁琐、环

保性差ꎬＮＩＲＳ 结合化学计量法能够实现样品的快

速、准确、无损测定ꎮ 本研究结果表明ꎬＮＩＲＳ 结合

ＰＬＳ 建立的 ＮＩＲＳ 定量模型能对火炭母水分和浸

出物含量进行较精准的预测ꎬ为火炭母药材质量

的快速评价提供了科学依据与思路ꎮ
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