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摘  要 

目的：本研究旨在建立近红外光谱法快速检测感冒灵颗粒半成品中蒙花苷含量的方法。方法：利用近红

外光谱仪对感冒灵颗粒半成品样品进行扫描, 对其光谱进行预处理和波段选择, 并结合偏最小二乘法

(partial least squares, PLS)建立浸出物含量快速无损检测方法。结果：所建立的模型的决定系数R为
0.9428，交叉验证均方根差值为0.0115, 对验证集样品进行预测并统计分析, 预测值与真实值之间无显

著差异(P > 0.05)。结论：所建立的模型准确度高, 适用于感冒灵颗粒半成品的蒙花苷含量的快速检测。 
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Abstract 
Objective: The aim of this study was to establish a method for the rapid determination of linarin in 
the semi-finished products of ganmaoling granules by near infrared spectroscopy. Methods: The 
semi-finished samples of ganmaoling granules were scanned by near-infrared spectroscopy (NIR). 
The spectra of the samples were pretreated and the bands were selected. A method for rapid 
nondestructive determination of extract content was established by using partial least squares 
method (PLS). Results: The determination coefficient R of the established model was 0.9428, and 
the root mean square difference of cross-validation was 0.0115. The samples of the validation set 
were predicted and statistically analyzed, and there was no significant difference between the 
predicted value and the true value (P > 0.05). Conclusion: The established model has high accuracy 
and is suitable for the rapid determination of the content of linarin in the semi-finished products 
of ganmaoling granules. 
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1. 引言 

感冒灵颗粒功效为解热镇痛，被广泛用于因感冒引起的头疼、发热、鼻塞、流涕、咽痛等症状，其

由三叉苦、岗梅、金盏银盘、薄荷素油、野菊花、马来酸氯苯那敏、咖啡因、辅料蔗糖粉组成。野菊花

中的蒙花苷是感冒灵颗粒的重要检测指标之一。感冒是由病毒或细菌引起的上呼吸道炎症[1] [2]。感冒灵

颗粒组方中中药多为岭南地区习用清热解毒类中药，组方中化学药组分也是治疗上呼吸道感染的常用的

化学药主要成分，该方取中、西药的优势配伍用药，并大幅降低了对乙酰氨基酚等化学药的用量[1]。 
根据近现代的药理研究发现感冒灵颗粒因其含有不同的化学成分有众多的药理作用：对非特异性炎

症及其炎性因子的抑制作用——感冒灵化学药组分与中药组方协同作用[3] [4] [5]；对成熟 Klebsiellar 
pneumonia (KPN)生物被膜内活菌量的抑制作用——感冒灵全方及中、西药组方[6]-[15]。 

感冒是生活中最常见的疾病，而感冒灵颗粒作为能够有效治疗感冒的药品之一，其市场需求也是极

为广阔的，故而感冒灵颗粒的快速无损检测有很大的应用空间。本研究主要采用近红外光谱技术结合化

学计量学方法——偏最小二乘法(PLS)，对感冒灵颗粒半成品指标成分蒙花苷进行检测分析，并建立定量

分析模型，以期提供一种新的快速检测感冒灵颗粒半成品质量的方法，能够快速、准确地监控感冒灵颗

粒半成品质量，为感冒灵颗粒生产提供质量合格的感冒灵颗粒半成品。 

2. 实验部分 

2.1. 仪器与试剂 

感冒灵颗粒半成品(华润三九(枣庄)药业有限公司)；SupNIR-21440 近红外光谱仪(聚光科技股份有限

公司)；高速多功能中药粉碎机(温州鼎历医疗器械有限公司)；PX2202ZH 电子天平(OHAUS)；HH-8 型恒
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温水浴锅(国华(常州)仪器制造有限公司)；MS304TS 型电子天平(梅特勒–托利多公司)；超声波清洗机(法
兰特，FRQ-1008HT)。 

甲醇为色谱纯；水为超纯水。 

2.2. 近红外漫反射光谱采集 

感冒灵颗粒半成品粉末光谱采集预处理：不同批号的感冒灵颗粒半成品经粉碎后，得到粒度较均匀

的感冒灵颗粒半成品粉末，分装于自封袋中备用，共得 144 个样品。将分装好的感冒灵颗粒半成品粉末

置洁净干燥的扁形瓶中后，采集近红外漫反射光谱。 
光谱采集条件：扫描范围为 1000~1800 cm−1，扫描次数为 32 次，分辨率为 8 cm−1。感冒灵颗粒半成

品粉末原始光谱如图 1 所示。 
 

 
Figure 1. NIR original spectra of Ganmaoling granules semi-finished powder 
图 1. 感冒灵颗粒半成品粉末近红外原始光谱 

2.3. 感冒灵颗粒半成品中蒙花苷含量的测定 

色谱条件与系统适用性试验参考王改平等[16]的方法并作适当修改，以十八烷基硅烷键合硅胶为填充

剂；以乙腈–水(21:79)为流动相；检测波长为 334 nm。理论板数按蒙花苷峰计算应不低于 3000；分离度

应符合规定；灵敏度：信噪比应不小于 10。 
对照品溶液的制备：取蒙花苷对照品适量，精密称定，加甲醇制成每 1 mL 含蒙花苷 10 μg 的溶液，

即得。 
供试品溶液的制备：取本品 10 袋，称量内容物总重量，计算平均装量。取该内容物研细，混匀，取

1 g，精密称定，置具塞锥形瓶中，精密加入甲醇 25 mL，密塞，称定重量，加热回流 2 小时，放冷，再

称定重量，用甲醇补足减失的重量，摇匀，滤过，取续滤液，即得。 
测定法：分别精密吸取对照品溶液与供试品溶液各 10~20 μL，注入液相色谱仪，测定，即得。 

2.4. 数据处理与模型性能评价 

采集近红外光谱图后，运用 Bruker 公司 OPUS 7.8 数据分析软件中的偏最小二乘法建立感冒灵颗粒
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半成品蒙花苷的近红外光谱与含量之间的校正模型。建立模型前，需要筛选出原始光谱中适宜的波段建

立模型，这样能够快速提取光谱中的有效信息，缩短建模时间，减少计算量。由于仪器背景或环境会对

近红外光谱产生一定影响，还需要对样品光谱进行平滑、微分等适宜的光谱预处理。 
运用留一交叉验证法(Leave-One-Out Cross Validation, LOOCV)，以交互验证误差均方根(Root Mean 

Square Error of Cross Validation, RMSECV)为指标，通过预测残差平方和作为判别依据来确定最佳因子数。

对校正集样本和验证集样本的预测误差分别用校正集误差均方根(RMSEC)、验证集误差均方根(RMSEP)、
校正集相对偏差(RSEC)和验证集相对偏差(RSEP)考察。以模型相关系数(Correlation Coefficient, R)来判断

模型性能的好坏。建立的模型相关系数(R)越接近 1，说明样品实测值与通过模型得到的预测值之间越接

近，进一步证明建立的校正模型稳定性好，预测能力强。当 RMSEC 和 RMSEP 值越小且彼此接近(一般

在 10%以内)，表明模型具有好的稳健性。RSEC 和 RSEP 亦是评价模型性能的重要指标，RSEC 和 RSEP
值越小且彼此接近，说明模型的稳健性良好并且对未知样品的预测能力较强。 

3. 结果与讨论 

3.1. 感冒灵颗粒半成品中有效成分含量测定结果 

按照 2.3 项下的方法测定 144 个感冒灵颗粒半成品样品中蒙花苷的含量，蒙花苷含量的范围 0.13~0.3 
mg/g 之间。故有必要在感冒灵颗粒半成品投入生产变成成品前对其蒙花苷含量进行快速测定，从而筛选

出合格的感冒灵颗粒半成品投入大生产，保证感冒灵颗粒制剂的安全、有效。 

3.2. 光谱预处理 

近红外光谱采集过程中，外部环境、药液本身温度、气泡以及仪器性能的改变都会导致光谱基线漂

移，进而干扰校正结果，因此在建模前需要对原始光谱进行光谱预处理以提高模型预测精度。OPUS 数

据分析软件中常用的光谱预处理方法有：一阶导数(1st)、二阶导数(2nd)、多元散射校正(MSC)、消除常

数偏移量、矢量归一化(SNV)等。本研究比较了不同预处理方法对板蓝根浸出物含量建模的影响，结果如

表 1 所示。 
 

Table 1. The influence of different pretreatment methods on the content model of linarin in the semi-finished products of 
ganmaoling granules 
表 1. 不同预处理方法对感冒灵颗粒半成品蒙花苷含量模型的影响 

预处理方法 建模波段/cm−1 Rcal RMSEP RPD Factor 

矢量归一化 1799~1639, 1480~1239 0.9428 0.0115 4.56 10 

一阶导数 1799~1559, 1480~1239, 1080~1000 0.9396 0.0119 3.68 9 

无光谱预处理 1799~1239 0.9391 0.0119 2.89 10 

一阶导数 + 矢量归一化 1799~1559, 1480~1239 0.9371 0.0122 2.85 9 

一阶导数 + 减去一条直线 11440~1559, 1480~1159 0.9353 0.0122 2.81 9 

 
通过比较发现，感冒灵颗粒半成品蒙花苷含量在 1799~1639，1480~1239 cm−1 的波段范围内，通过矢

量归一化进行处理后得到的模型有较低的 RMSECV 值和较高的 RPD 值，且相关系数 R 值更接近 1。 

3.3. 定量模型的建立 

经过异常点判断、光谱预处理以及建模波段选择的步骤后，最终得到由 PLS 法所建立的感冒灵颗粒
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半成品蒙花苷含量近红外定量校正模型(其中校正集样本 62 个，验证集样本 61 个)。如图 2 所示，获得感

冒灵颗粒半成品蒙花苷含量模型的校正集样品实测值和 NIR 预测值的相关关系，表示为 y = 0.926x − 
0.016，其中 r 值为 0.9428。 

 

 
Figure 2. Correlation between the measured value of linarin content in the 
semi-finished products of ganmaoling granules and the predicted value of NIR 
图 2. 感冒灵颗粒半成品蒙花苷含量 HPLC 实测值和 NIR 预测值相关性图 

 
模型的参数汇总见表 2，从表 2 可以看出，采用矢量归一化方式，在波段 1799~1639 cm−1，1480~1239 

cm−1 内采用偏最小二乘法所建立的感冒灵颗粒半成品蒙花苷近红外定量分析校正模型效果最佳。其中，

模型校正集实测值与 NIR 预测值的相关系数为 0.9428，RPD 为 4.56，RMSEP 为 0.0115。 
 

Table 2. Parametric summary of effective component content model of ganmaoling granules semi-finished products 
表 2. 感冒灵颗粒半成品有效成分含量模型参数汇总 

指标 建模波段/cm−1 Rcal RMSEP RPD Factor 预处理方法 

蒙花苷 1799~1639, 1480~1239 0.9428 0.0115 4.56 10 矢量归一化 

3.4. 定量模型的验证 

为了进一步验证模型的预测能力，本研究根据 3.3 中所建立的模型来预测验证集样本。蒙花苷含量

的 NIR 预测值和 HPLC 法测得值的比较如图 3 所示，模型预测参数汇总见表 3。 
 

Table 3. Prediction effect parameters of the content model of linarin in the semi-finished product of ganmaoling granules 
表 3. 感冒灵颗粒半成品蒙花苷含量模型的预测效果参数表 

模型 RMSEP RSEP (%) 

蒙花苷模型 0.0115 11.3 

 
从图 3 可以直观地看出 NIR 定量校正模型的预测值与实际测得浸出物含量之间的相关性。表 3 结果
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显示浸出物含量模型的 RMSEP 值小于 0.02，RSEP (%)小于 12%，说明近红外光谱分析方法基本可以较

好地预测感冒灵颗粒半成品蒙花苷的含量。 
 

 
Figure 3. Comparison of the measured value of linarin content in the 
semi-finished products of ganmaoling granules by HPLC and the predicted 
value by NIR 
图 3. 感冒灵颗粒半成品蒙花苷含量 HPLC 实测值和 NIR 预测值比较 

4. 结论 

本研究建立了感冒灵颗粒半成品蒙花苷含量的近红外快速分析方法，所用的感冒灵颗粒半成品蒙花

苷含量的数据由华润三九(枣庄)药业有限公司实验室测定。应用 PLS 建立的感冒灵颗粒半成品蒙花苷含

量的定量校正模型，其相关系数 R 为 0.9428，RMSEP 为 0.0115，RSEP (%)为 11.3，满足定量分析的要

求。所建立的近红外模型能够在较短的时间内通过采集近红外光谱对感冒灵颗粒半成品蒙花苷含量进行

测定，相较于传统方法(液相、紫外等)具有简便、快速、无损的优点。 
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