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摘  要 

目的：建立近红外光谱法快速检测小儿感冒颗粒半成品中连翘苷含量的方法。方法：利用近红外光谱仪

对小儿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，并通过偏最小二乘法(partial 
least squares, PLS)建立连翘苷含量快速无损检测方法。结果：所建立的模型的决定系数R2为94.73，
RMSEP为0.00247，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，适用于小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量的快速检测。 
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Abstract 
Objective: To establish a method for rapid determination of forsythin content in semi-finished 

http://www.hanspub.org/journal/pi
https://doi.org/10.12677/pi.2022.111007
https://doi.org/10.12677/pi.2022.111007
http://www.hanspub.org


曹雅晴 等 
 

 

DOI: 10.12677/pi.2022.111007 54 药物资讯 
 

products of infantile cold granule by near infrared spectroscopy. Methods: The semi-product sam-
ple of infantile cold granule was scanned by near-infrared spectrometer, and its spectrum was pre-
processed and band selection was carried out. Combined with partial least squares (PLS), a rapid 
non-destructive testing method for the content of forsythin was established. Results: The deter-
mination coefficient R2 of the established model was 94.73, and RMSEP was 0.00247. The valida-
tion set samples were predicted and statistically analyzed. There was no significant difference 
between the predicted value and the real value (P > 0.05). Conclusion: The established model has 
high accuracy and is suitable for rapid detection of phillyrin content in semi-finished products of 
infantile cold granule. 
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1. 引言 

小儿机体因发育不成熟会经常感染病毒而患病，病毒性感冒最为常见，该病发病时身体体温会达到

39℃~40℃甚至以上，其并发症较多[1]。小儿感冒灵是治愈此病症的一种药物，它的成分主要包括连翘、

银花、板蓝根等物质，是在“银翘散”的基础上加减物质而得来，其中的银花连翘等物质具有清热解毒、

辛凉解表等作用[2]，对于治疗小儿病毒性感冒和呼吸道感染能够起到退热快、疗效显著的作用[3] [4]。 
连翘苷是小儿感冒灵颗粒半成品中的重要物质，其含量严重影响药物疗效，因此连翘苷含量是判断

小儿感冒灵质量的重要指标。目前，近红外光谱技术被广泛应用到生产过程中的在线检测，能够做到对

生产过程工艺参数的实时监测，近红外光谱技术因无样品预处理环节、快速检测、抗干扰能力强等优点

被受到关注[5] [6] [7]，已逐渐应用到工业生产中。本文主要是以山东枣庄小儿感冒灵颗粒半成品为样品，

采用近红外光谱仪对样品进行扫描采集光谱，将得到的光谱与对应的理化值建立相应的近红外定量检测

模型，以提供一种快速检测小儿感冒灵颗粒中连翘苷含量的方法。 

2. 实验部分 

2.1. 仪器与试剂 

小儿感冒灵颗粒半成品(华润三九(枣庄)药业有限公司)； 
Micro NIR 光谱仪(美国 VIAVI)；高效液相色谱仪(Agilent 1260)；超声波清洗仪(KQ-500DE)；

QUINTIX224-1CN 型电子天平(赛多利斯)；XP56 型电子天平(梅特勒–托利多公司)； 
甲醇为分析纯；水为超纯水；乙腈为色谱纯。 

2.2. 实验方法 

小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量的测定是参照中国药典中规定的方法，方法为高效液相色谱法

(通则 0512)。 
对照品溶液的制备：精确称量一定量的连翘苷对照品，向其中加入甲醇溶解，配置成每 1 mL 含 0.2 mg

连翘苷的溶液即可。 
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供试品溶液的制备：先将样品过筛(五号筛)后，精确称量 2 g 样品于锥形瓶中，加入 25 mL 甲醇，称

定其重量并记录，在功率 250 W、频率 40 kHz 环境下超声处理 25 分钟，冷却后再次称量重量，减失的

重量用甲醇补足，溶液过滤后再取 10 mL 于 25 mL 容量瓶中加水定容，摇匀后再过滤得到的溶液即为供

试品溶液。 
色谱条件：X Bridge Shield RP18 C18 (250 mm × 4.6 mm, 5 μm)；以乙腈–水(25:75)为流动相；检测

波长为 277 nm。流速为 1 mL/min；柱温为 30℃；进样量为 10 μL。 
样品测定：取对照品和供试品溶液各 10 μL，按照上述液相方法进样，根据药典规定，样品含量按干

燥品计算，含连翘(C.H0.J]不得少于 0.15%。 

2.3. 近红外漫反射光谱采集 

小儿感冒灵颗粒半成品光谱采集预处理：取上述样品适量于扁形瓶中，将仪器放在样品上采集近红

外漫反射光谱。光谱采集条件：扫描次数为 50 次，积分时间：8.9 ms。所得半成品原始光谱如图 1 所示。 
 

 
Figure 1. Near infrared original spectrum of semi-finished products of infantile cold granule 
图 1. 小儿感冒灵颗粒半成品近红外原始光谱 

2.4. 数据处理与模型性能评价 

将上述实验中液相测得的小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量和对应的光谱进行数据处理分析，分

析软件选择 Bruker 公司的 OPUS 软件。近红外光谱在建模分析之前，首先对判断并剔除校正集光谱中的

异常，其次再对得到的光谱做预处理操作，预处理方式包括平滑、微分等，以上处理主要目的是为了消

除仪器背景或漂移等其他因素对光谱信号的干扰，最后选择合适的波段与相应理化值建立近红外定量模

型，此操作能够提高建模准确性。 
近红外模型建立方法较多，本实验以其中的 NIR-PLS 方法建立小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷定量

模型，模型的最适主因子数根据留一交互验证法中交互验证误差均方根(Root Mean Square Error of Cross 
Validation, RMSECV)选择。对建立的 PLS 连翘苷定量模型的评价，文中选取了相关系数 R2、模型的校正

集预测误差均方根(RMSEC)、验证集相对偏差(RSEP)、验证集预测误差均方根(RMSEP)等作为考察指标，

其中，相关系数 R2越接近 1、RMSEC 和 RMSEP 的值越接近、RSEP 越小，表明建立的连翘苷定量模型

预测效果越好，模型性能越佳。 
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3. 结果与讨论 

3.1. 小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量测定结果 

按照1.2项下的方法测定小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量得出，连翘苷含量的范围在0.079~0.125 
mg/g 之间。 

3.2. 光谱预处理 

光谱在采集过程中会受到其他因素的影响，会降低光谱的稳定性和准确性，从而使得建立的模型

预测能力降低，因此，在建模之前需对光谱进行预处理。光谱预处理方法主要包括平滑、矢量归一化

(Standard Normal Variable, SNV)、一阶导数(First Derivative, 1st)、二阶导数(Second Derivative, 2nd)、多

元散射校正(Multiplicative Scatter Correction, MSC)等[8]，也可叠加使用预处理方法以求得到更好的光谱

处理效果。本文应用 OPUS 软件对小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷光谱作了如下预处理操作，得到的

结果如下表 1 所示。 
 
Table 1. Effects of different pretreatment methods on forsythin content in semi-finished products of infantile cold granule 
表 1. 不同预处理方法对小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量的影响 

预处理方法 建模波段/cm−1 R2 RMSEP RPD Factor 

一阶导数 + MSC 
1799~1479， 
1400~1319， 
1240~1000 

0.9473 0.00247 4.37 10 

一阶导数 
1799~1719， 
1480~1399， 
1080~1000 

0.9215 0.0028 3.57 8 

减去一条直线 1799~1319， 
1273~1000 0.8033 0.00443 2.29 4 

多元散射校正 1799~1399 0.8607 0.00331 2.68 7 

 
通过比较发现，小儿感冒灵颗粒半成品连翘苷光谱在 1799~1479、1400~1319、1240~1000 cm−1 的波

段范围内，通过一阶导数 + MSC 进行处理后，得到的模型效果最好，其对应的 RMSEP 值较低，RPD 值

较高，R2值偏高且与 1 更接近，预处理效果最优。 

3.3. 定量模型的建立 

本文使用的 OPUS 软件能够对光谱进行自动优化，软件经过对光谱筛选和剔除异常点后，选择最优

预处理方法和建模波段，最终得到较优的小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量的模型，用 PLS 法建立小

儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷的近红外定量校正模型。获得小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量的 NIR
预测值和其液相测得的理化值之间的差异关系如图 2 所示，建立的模型参数如表 2 所示。 

从表 2 中可以看出，应用偏最小二乘法建立的最优连翘苷含量近红外定量模型，其优化后的模型波

段为 1799~1479、1400~1319、1240~1000 cm−1，预处理方法为一阶导数 + MSC，NIR 模型的 R2为 0.9473，
RPD 为 4.37，RMSEP 为 0.00247，模型指标均在规定范围内，可见小儿感冒灵颗粒半成品连翘苷含量的

NIR 建模效果良好。 
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Figure 2. Correlation diagram of measured value and NIR predicted value of phillyrin content in semi-finished product of 
infantile cold granule 
图 2. 小儿感冒灵颗粒半成品连翘苷含量实测值和 NIR 预测值相关性图 
 
Table 2. Summary of model parameters of forsythin content in semi-finished products of infantile cold granule 
表 2. 小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量模型参数汇总 

指标 建模波段/cm−1 R2 RMSEP RPD Factor 预处理方法 

连翘苷 
1799~1479， 
1400~1319， 
1240~1000 

0.9473 0.00247 4.37 10 一阶导数 + MSC 

3.4. 定量模型的验证 

下图为建立的模型对其他样本的预测值与真实值的差异结果，小儿感冒灵颗粒半成品连翘苷含量的

NIR 预测值和实测值的关系如图 3 所示，反应模型预测指标参数如表 3 所示。 
 

 
Figure 3. Comparison of measured values and NIR predicted values of phillyrin content in semi-finished products of infan-
tile cold granule 
图 3. 小儿感冒灵颗粒半成品连翘苷含量实测值和 NIR 预测值比较 
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Table 3. Predictive effect parameter table of forsythin content model in semi-finished products of infantile cold granule 
表 3. 小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量模型的预测效果参数表 

模型 RMSEP RSEP(%) 

连翘苷 0.00247 2.41 

 
从图 3 中可以看出，实验建立的小儿感冒灵颗粒半成品连翘苷 NIR 定量模型预测效果较好，模型的

预测值与液相实际测得的小儿感冒灵颗粒半成品连翘苷含量差异较小。表 3 结果得出，小儿感冒灵颗粒

半成品中连翘苷含量模型的 RMSEP 值为 0.00247，RSEP(%)值为 2.41，说明近红外光谱分析方法基本可

以较好地预测小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷的含量。 

4. 结论 

本研究建立了小儿感冒灵颗粒半成品中连翘苷含量的近红外快速分析方法，所用的连翘苷指标的数

据由苏州泽达兴邦医药科技有限公司实验室测定。研究结果表明采用 MSC 结合一阶导数对光谱数据进行

预处理，再采用偏最小二乘算法建立的连翘苷定量分析模型具有较好的预测效果，模型的 R2、RMSEP
和 RSEP 分别达到了 0.9473，0.00247 和 2.41%，模型的预测结果可以满足近红外快速分析的要求。采用

本研究中建立的近红外定量分析模型，可快速无损地测定小儿感冒灵颗粒半成品中的连翘苷含量，与传

统含量测定方法如液相和紫外方法等相对比结果差异不大，但更节约时间人力物力，这也说明在中药生

产过程中，近红外快速分析方法具有很好的应用前景。 
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