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Abstract 
Ultraviolet (UV) spectrophotometry is a widely used analytical method, which is easy to operate 
and has a large amount of information. In this paper, the UV spectra of compound paracetamol and 
amantadine hydrochloride were analyzed by UV spectrophotometry and chemometrics. The un-
correlated linear discriminant analysis method was used to classify the compound paracetamol 
and amantadine hydrochloride from three manufacturers, and the effect was good. Then the par-
tial least squares method was used to predict the contents of acetaminophen and chlorphenira-
mine maleate in the compound paracetamol and amantadine hydrochloride, and the results were 
accurate. Therefore, the UV spectrophotometry combined with chemometrics methods has broad 
application prospects in the classification and identification of drugs and component analysis. 
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摘  要 

紫外分光光度法操作简便、信息量大，是一种应用广泛的分析方法。本文将紫外分光光度法结合化学计

量学方法对复方氨酚烷胺类药物的紫外图谱进行了分析。应用非相关线性判别分析方法对3个厂家的复

方氨酚烷胺类药物进行了分类，效果良好。然后运用偏最小二乘法，预测了复方氨酚烷胺类药物中对乙

酰氨基酚和马来酸氯苯那敏两种组分的含量，结果准确。所以，紫外分光光度法结合化学计量学方法在

药物的分类鉴别和成分分析方面有着广阔的应用前景。 
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1. 引言 

药物分析是分析化学的一个重要应用领域。在含复杂成分的药物分析中，传统的容量分析法、重量

分析法都难以达到理想的效果。随着分析仪器的发展，药物分析中化学分析法逐渐被仪器分析法所代替。

常见的仪器分析方法有近红外光谱法[1]、紫外分光光度法[2]、荧光光度法[3]、高效液相色谱法[4]、旋光

光度法[5]等。其中紫外分光光度法利用物质的分子或离子对某一波长范围的光的吸收作用，对物质进行

定性分析、定量分析及结构分析。它所依据的光谱是分子或离子吸收入射光中特定波长的光而产生的吸

收光谱。由于具有方法简便、灵敏度和精确度高、重现性好等优点，加之仪器价格相对低廉且易于维护，

因而发展成为仪器分析方法中应用最广泛的方法之一。 
但在较为复杂的溶液体系中，尤其是涉及多组分的同时测定时，传统的紫外分光光度法因组分间的

相互作用，而在复杂溶液体系的应用中受到限制。所以将化学计量学中的多元回归方法引入药物多组分

含量测定时可取得较好的定量结果，使紫外分光光度法的应用得到了极大的提高。而且不同厂家的同种

药物紫外图谱相似，难以区分，而采用化学计量学方法中的模式识别技术可以将不同厂家药物鉴别区分

开来。化学计量学包括多元线性回归(multiple linear regression, MLR) [6]、主成分分析(principal component 
analysis, PCA) [7]、偏最小二乘法(partial least squares, PLS) [8]、人工神经网络(artificial neural network, 
ANN) [9]、因子分析(factor analysis, FA) [10]、岭回归分析(ridge regression analysis, RRA) [11]、遗传算法

(genetic algorithm, GA) [12]等方法已在紫外光谱分析中得到广泛应用。 
本文采用非相关线性判别分析(uncorrelated linear discrimination analysis, ULDA)和 PLS 对复方氨酚烷

胺类药物进行解析，以期建立一种鉴别不同厂家药物的有效方法。复方氨酚烷胺类药物具有解热镇痛的

作用，多用于流行性感冒的预防和治疗。由于其治疗效果好，得到了广泛的使用。本文选取复方氨酚烷

胺制剂中中含有的两种有效成分对乙酰氨基酚和马来酸氯苯那敏进行了含量分析；并对不同厂家的药物
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进行特征信息提取，得到了良好的结果。因此，紫外分光光度法结合化学计量学方法为药物的快速检测

提供了新的思路，对于药物真伪鉴别、掺假鉴别、鉴别药物种类、药物质量控制具有重要的意义和应用

价值。 

2. 原理与算法 

2.1. 非相关线性判别分析 

非相关线性判别分析(ULDA)是一种以线性判别分析(linear discrimination analysis, LDA)为基础的特

征提取和维数降低算法[13]。ULDA 算法在 LDA 的基础上考虑了变换矩阵的列向量间的不相关性，从而

减少降维后数据的冗余度。降维空间中的非相关判别矢量(uncorrelated discriminant vectors, UDV)是原始

高维空间中变量的线性组合，组合的系数依赖于转换矩阵 G，通过 Z = XG 计算新的低维数据矩阵 Z。与

传统的 Fisher 判别矢量相比，UDV 相互之间是非相关的，能够保留更多的信息；ULDA 算法使得样本的

类内距离最小化，同时类间距离最大化，从而有效地找到最佳分类特征。而 PCA 和偏最小二乘法判别分

析(partial least squarediscrimination analysis, PLS-DA 都是以方差或协方差最大化为目标，无法保证找到最

有效的分类特征，可能取得较差的分类效果；而且当样本的类别数为 2 时，ULDA 能够从一个非相关判

别矢量来区分样本，对应的转换矩阵也只包含一个矢量，这为包含最佳分类信息的特征变量的筛选带来

便利。 

2.2. 偏最小二乘法 

偏最小二乘法(PLS)是一种基于特征变量的回归方法，其基本运算是基于非线性迭代偏最小二乘算法

(nonlinear iterative partial least squares, NIPALS)。在主成分回归(PCR)中，只对光谱阵 X 进行分解，消除

无用的噪声信息。而 PLS 不但分解 X 矩阵，同时也分解 Y 矩阵，并在分解 X 矩阵时利用 Y 矩阵的信息，

在分解 Y 矩阵时利用 X 矩阵的信息，从而使回归结果更好些。因其本质上是一种基于特征变量的解析方

法，故也可用于化学模式识别之中进行降维处理。 

2.3. 多元散射校正 

多元散射校正(multiplicative scatter correction, MSC) [14] [15]主要是消除颗粒分布不均匀及颗粒大小

产生的散射影响，即把不同样品光谱中的散射信息校正到同一水平。在 MSC 算法的基础上，还有一些改

进的 MSC 方法[16]，如分段多元散射校正方法、多次 MSC 方法、扩展 MSC 方法、逆信号校正等。 
本文采用 MATLAB7.0 为计算程序软件。 

3. 实验部分 

3.1. 主要仪器及药物 

TU-1901 双光束紫外可见分光光度计(北京普析通用仪器有限责任公司)；CP224C 电子天平(奥豪斯仪

器常州有限公司)；尼龙 66 有机微孔滤膜(天津市津腾实验设备有限公司)；一次性无菌注射器(江西洪达

医疗器械集团有限公司)。 
对乙酰氨基酚和马来酸氯苯那敏(上海阿拉丁生化科技股份有限公司)；感康(吉林省吴太感康药业有

限公司)；快克(浙江亚峰药厂有限公司)；999 速复康(华润三九北京药业有限公司)。 

3.2. 溶剂的选择 

本文中测定的两种物质：对乙酰氨基酚、马来酸氯苯那敏在水中都具有一定的溶解度，这两种组分
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也可溶于有机溶剂。但药物中的其他物质，如人工牛黄也可溶于有机溶剂，对实验的干扰较大。由于盐

酸金刚烷胺分子结构中无 π 键，所以它不产生紫外吸收。本实验中，在设定的浓度范围内，这两种组分

能充分溶解于水中，并且由于它们在水溶液中的稳定性较好，所以本实验采用去离子水作溶剂。 

3.3. 试剂及药物溶液的配制 

对乙酰氨基酚标准溶液：电子天平准确称取 0.1 g 的对乙酰氨基酚，用去离子水溶解于烧杯中，转移

至 100 mL 容量瓶中，配制成 1 g/L 储备液，备用。移取 0.6 mL 储备液于 25 mL 容量瓶中，稀释成 2.4 × 10−2 
g/L 的标准溶液。 

马来酸氯苯那敏标准溶液：电子天平准确称取 0.1 g 的马来酸氯苯那敏，用去离子水溶解于烧杯中，

转移至 100 mL 容量瓶中，配制成 1 g/L 储备液，备用。移取 0.6 mL 储备液于 25 mL 容量瓶中，稀释成

2.4 × 10−2 g/L 的标准溶液。 
药物溶液的配制：将来自感康药业(批号 1509114、1501061、1505028)，浙江亚峰药业(批号 1512102、

1602012)，三九药业(批号 G150608B)的药片按 1~6 依次编号。然后将复方氨酚烷胺片及去除胶囊后的药

物用研钵研成粉末，分别取 0.1 g 溶于 40 mL 烧杯溶解，通过有机微孔滤膜过滤，将滤液加去离子水于

100 mL 容量瓶中稀释，定容至刻度线处。再从中分别取 0.1 mL、0.2 mL、0.3 mL、0.4 mL、0.5 mL、0.6 
mL、0.7 mL、0.8 mL、0.9 mL、1.0 mL 溶液置于 25 mL 容量瓶中，加水稀释，定容至刻度线处。最终每

个批号药物得到 10 种不同浓度水平的试样，按 1~10 依次编号，得到 1-1~1-10, 2-1~2-10, 3-1~3-10, 
4-1~4-10, 5-1~5-10, 6-1~6-10 共 60 个试样。 

3.4. 各物质的稳定性 

经实验测定，对乙酰氨基酚和马来酸氯苯那敏的标准溶液在室温下 8 小时内稳定；混合样品的水溶

液在室温下 3 小时内稳定，吸光度值变化在测量误差范围内。 

3.5. 实验过程 

将纯组分以及各批号不同浓度的药物溶液分别置于样品池中进行测定，采用去离子水做参比，采集

纯组分及药物溶液的紫外吸收光谱，光谱采集范围为 200 nm~400 nm。每个样品平行测定两次，记录平

均光谱，得到光谱矩阵(60 × 201)。 

4. 结果与讨论 

4.1. 紫外光谱分析 

对乙酰氨基酚、马来酸氯苯那敏两种组分在紫外光区都有吸收，最大吸收波长分别为 243 nm、262.5 
nm，如图 1 所示。 

测定不同批号、不同浓度的同种药物时，得到的紫外光谱都是相似的。快克、999 速复康、感康的

紫外图谱如图 2 所示。从图 2 可以看出，三种药物光谱图的形状、趋势基本相同，吸光度值相近。这是

由于三种药物所包含的主要成分相同、质量相近。因此，无法直接从谱图上找出特定的吸收峰加以区分。

需要对原始光谱进行预处理，提取出特征信息，然后利用化学计量学方法中的模式识别技术来判别不同

厂家的药物。 

4.2. 数据处理 

1) 通过多元散射校正(MSC)方法对光谱进行预处理，运用非相关线性判别分析方法(ULDA)对三个厂

家的药物进行分类处理，分类效果如图 3 所示。 
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Figure 1. Ultraviolet absorption spectra of two component 
standard solutions 
图 1. 两组分标准溶液的紫外吸收光谱 

 

 
Figure 2. Ultraviolet absorption spectra of three drug solutions 
图 2. 三种药物溶液的紫外吸收光谱 

 

 
Figure 3. Classification results of ULDA 
图 3. ULDA 的分类结果 
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Table 1. Calculation results of partial least squares 
表 1. 偏最小二乘法计算结果 

 批次 1 2 3 4 5 6 

对乙酰氨基酚(g/L) 

理论平均值(×10−2) 1.68 1.76 1.68 1.92 1.92 2 

计算平均值(×10−2) 1.69 1.632 1.68 1.866 1.862 1.956 

平均回收率(%) 100.6 92.7 100.0 97.2 97.0 97.8 

马来酸氯苯那敏(g/L) 

理论平均值(×10−4) 1.36 1.36 1.336 1.552 1.552 1.552 

计算平均值(×10−4) 1.394 1.327 1.410 1.501 1.538 1.556 

平均回收率(%) 102.5 97.6 105.5 96.7 99.1 100.3 

 
从图 3 的非相关判别矢量(UDV)可以清楚地观察到，ULDA 算法使得样本的类内距离最小化，同时

类间距离最大化，从而有效地找到了最佳分类特征。感康、快克、999 速复康有很好的区分效果，几乎

具有 100%的灵敏度和 100%的特异性。因此，ULDA 可以作为区分不同厂家药物的一种有效的方法。 
2) 采用偏最小二乘法(PLS)计算不同批号药物的对乙酰氨基酚和马来酸氯苯那敏的含量。随机选取

每个批号的 5 个试样浓度用于建模，预测剩余 5 个试样的浓度，预测结果如表 1 所示。从表 1 可以看出，

采用 PLS 计算不同批号对乙酰氨基酚和马来酸氯苯那敏的含量，得到了较好的回收率，回收率范围分别

为 92.7%~100.6%、96.7%~105.5%。预测结果表明了 PLS 用于药物成分检测速度快、准确率高。所以，

紫外光谱分析结合 PLS 为控制药物质量提供了一种有效的技术手段。 

5. 结论 

本文采用非线性判别分析(ULDA)和偏最小二乘法(PLS)对复方氨酚烷胺类药物进行了解析，预测得

到的对乙酰氨基酚和马来酸氯苯那敏的含量准确；并对不同厂家的药物进行了特征信息提取，建立了鉴

别不同厂家药物的有效方法。因此，紫外分光光度法结合化学计量学方法为药物的快速检测提供了新的

思路，对于药物真伪鉴别、掺假鉴别、鉴别药物种类、药物质量控制具有重要的意义和应用价值，有着

广阔的应用前景。 
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