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摘　要　近红外光谱（ｎｅａｒ　ｉｎｆｒａｒｅｄ　ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲ）作为目前中药关键质量属性快速评价热门技术，广泛

应用于提取、浓缩、醇沉、纯化等中药生产过程质量控制领域。由于谱带严重重叠，谱峰较宽，吸 收 信 号 弱

等特征，ＮＩＲ需采用化学计量学建立模型。当前，光谱解析是ＮＩＲ分析的研究热点，结合作者的研究成果，
率先综述国内外ＮＩＲ光谱解析的研究进展及主要方法。其中包括：物质吸收的光谱差异对特 征 信 号 提 取 的

主成分分析法；光谱波段筛选，寻找物质特征吸收波段，解析物质结构与特征波段关系的偏最小二乘法；针

对扰动（温度、浓度、压力等）引起的光谱变化，通过同步、异步光谱相关峰对光谱进行分析，解析引起光谱

变化的特征基团的二维相关光谱法；用量子力学 方 法 对 物 质 结 构 的 能 量 变 化 进 行 计 算，解 析 分 子 能 量 变 化

与光谱变化关系的密度泛函理论法。最 后，结 合 实 例，考 虑 中 药 组 分 复 杂 性 特 点，从 单 一 药 效 指 标 成 分 出

发，采用氘代ＤＭＳＯ技术指认不同浓度的绿原酸ＮＩＲ吸收特征，验证金银花提取过程中在线ＮＩＲ模型绿原

酸成分变量筛选的可靠性，阐明间隔偏最小二乘 法 筛 选 的 特 征 波 段 与 绿 原 酸 光 谱 特 征 吸 收 的 一 致 性，建 立

了一种中药ＮＩＲ关键质量属性的光谱解析策略，为中药ＮＩＲ关键质量属性快速准确评价提供支撑。
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引　言

　　为了推动中医药较好较快发展，科技部联合其他部委明

确提出了中医药现代化。由于中药作 用 的 整 体 性、成 分 多 样

性、多 靶 点 作 用 特 性 以 及 成 分 间 相 互 作 用 的 难 以 预 测

性［１，２］，导致中药质量不能 被 普 遍 认 同，中 药 质 量 控 制 成 为

中药现代化、国际化的关键问题之一。
中药过程质 量 控 制 是 影 响 中 药 制 剂 质 量 的 关 键 因 素 之

一，其立足于中药生产 过 程 的 复 杂 性 和 特 殊 性［３，４］，采 用 快

速、无损、可靠、简 便 的 分 析 技 术［５］，建 立 生 产 过 程 关 键 质

量属性和关键工艺参数的实时测量方法，并对生产过程进行

反馈和优化 控 制，提 高 产 品 质 量，实 现 中 药 制 剂 质 量 的 安

全、有效、稳定、均 一。中 药 指 标 性 成 分［６］是 决 定 中 药 药 效

的关键，对中药指标性成分进行快速检测是中药质量控制的

重要部分。

ＮＩＲ是一项热门的快速、无损、实时的检测技术［７－９］。近

年来，由于计算机与化学统计学软件 的 发 展，特 别 是 化 学 计

量学的深入研究和广泛应用，使其成 为 发 展 迅 速、引 人 注 目

的光谱技术。美国食品药品管理局（ＦＤＡ）、欧 洲 和 加 拿 大 药

物局已正式采用ＮＩＲ技 术 取 代 繁 琐 费 时 的 常 规 药 品 分 析 方

法。近１０年来，国内许多学者采用ＮＩＲ技术，建立了一系列

的中药质量快速评价 方 法［１０－１２］。付 友 珍 等［１３］用 ＮＩＲ法 测 定

银杏叶提取液中总黄 酮 的 含 量；司 南 等［１４］用 ＮＩＲ法 鉴 别 怀

地黄药材道地性；湖北省食品药品监督研究院采用子集识别

法建立了山药鉴别的ＮＩＲ模型并得到验证，这是药品检验车

采用ＮＩＲ法对中药建 模 的 首 次 尝 试［１５］，为 中 药 关 键 质 量 属

性快速评价提供有力支撑。
由于ＮＩＲ来自于 目 标 分 析 物 基 团 伸 缩 振 动 的 倍 频 以 及

组合频吸收，信号严重重叠，光谱吸收 峰 与 化 学 成 分 之 间 并

不存在一一对应关系，同一组分在不 同 部 位 有 吸 收，不 同 组

分在同一谱区吸收重叠。所以，ＮＩＲ必须借 助 化 学 计 量 学 手

段，建 立 多 变 量 模 型，才 能 得 到 可 靠 的 分 析 结 果。但 是，丹

麦哥本哈根大学的 Ｍａｎｔａｎｕｓ团 队 及 笔 者 所 在 的 中 药 信 息 工

程团队多年的研究结果表明［１６－１８］，仅仅依赖化学计量学分析

软件建立模型，得到的结果并不能使 人 完 全 信 服。人 们 逐 渐

认识到光谱解析是 ＮＩＲ技 术 合 理 应 用 亟 待 解 决 的 关 键 问 题

之一，２０１１年举行的第１５届 国 际 ＮＩＲ光 谱 会 议 提 出，光 谱



解析是ＮＩＲ分析领域未来的研究热点。综上，本文率先报道

中药关键质量属性 ＮＩＲ快 速 评 价 技 术 中 的 光 谱 解 析 研 究 进

展。

１　中药ＮＩＲ光谱解析的依据

　　根据美国材料与试验协会（Ａｍｅｒｉｃａｎ　Ｓｏｃｉｅｔｙ　ｆｏｒ　Ｔｅｓｔｉｎｇ
Ｍａｔｅｒｉａｌｓ，ＡＳＴＭ）定 义 ＮＩＲ是 波 长 为７８０～２　５２６ｎｍ的 电

磁波，位于可见光和中 红 外 之 间，既 有 电 子 光 谱 的 性 质，又

有振动光谱性 质，是 由 发 生 在 中 红 外 区 的 分 子 基 频 振 动 产

生。伴随着基频会产生一系列的倍频，其 强 度 会 随 跃 迁 数 增

大而降低，组合频是多个基频之和，其 强 度 随 频 率 之 和 的 增

大而降低［１９］。通常将 ＮＩＲ波 长 区 划 分 为 三 个 区 域：Ⅰ（８００
～１　２００ｎｍ）区域称为短 波 ＮＩＲ区，这 个 区 域 既 包 含 电 子 跃

迁，又包含倍频和组合频振动吸收，光 谱 信 号 相 对 较 弱 但 是

有较好的穿 透 性，主 要 应 用 在 生 物 实 验 和 农 产 品 检 测；Ⅱ
（１　２００～１　８００ｎｍ）区域主要是第一倍频Ｘ－Ｈ（Ｘ＝Ｃ，Ｏ，Ｎ，

Ｓ）伸缩振动的倍频和组合频吸收；Ⅲ（１　８００～２　５００ｎｍ）区域

主要是组合频吸收，穿透性相对较差［２０，２１］。吴志生研究ＮＩＲ
在倍频和组合频吸收特点及对定量的贡献，为ＮＩＲ分析的谱

区选择提供指导。
不同物质有不同的分子结构或不同的分子构象，每种分

子或分子构象在ＮＩＲ光谱区在峰位、峰数、峰强上都有特征

吸收。ＮＩＲ倍频和组合频发生的几率远低于 ＭＩＲ基频，所以

其检测限更高。同时ＮＩＲ分析信号严重重叠，不能直观表达

物质的特征信息，所以对ＮＩＲ光谱解析至关重要。
目前关于ＮＩＲ光 谱 解 析 的 研 究 基 本 是 分 子 内 或 分 子 间

的相互作用，简单的化学基团与光谱 的 关 系，没 有 标 准 的 方

法学，笔者认为可以借 鉴 定 量 结 构 波 谱 关 系（ＱＳＳＲ）方 法 学

来对ＮＩＲ光谱解析进行研究。ＱＳＳＲ主要集中在对化合物核

磁共振波谱的研究，有机分子的波谱特征是表征分子结构的

重要参数，通过研究化合物的结构与 其 化 学 位 移 的 关 系，不

仅可以提供有机化合物的“骨架”信息，而且对波谱进行解析

可以确认候选化合物的结构，加深分子结构与性能关系的认

识［２２］。许禄等［２３］用数学模拟法对脂肪族胺１３　Ｃ的ＮＭＲ谱化

学位移进行了较准确地预测，聂长明采用模型化合物对天然

香豆 素 衍 生 物、嘌 呤 和 喹 啉 类 生 物 碱 及 黄 酮 衍 生 物 的１３　Ｃ－
ＮＭＲ化学位移进 行 研 究，建 立 了 天 然 香 豆 素 衍 生 物、嘌 呤

和喹 啉 类 生 物 碱 及 黄 酮 衍 生 物 的１３　Ｃ－ＮＭＲ化 学 位 移 加 合 和

降阶模型，获得了满意的结果。借 鉴 ＱＳＳＲ方 法 学 研 究 ＮＩＲ
与物质结构之间的关系，对光谱解析有指导意义。

２　中药ＮＩＲ光谱解析的技术方法

　　化学计量学的 ＮＩＲ模 型 并 不 能 解 释 光 谱 与 指 标 性 成 分

结构间的关系，需要对光谱进行解析，找 到 与 物 质 结 构 最 相

关的光谱区域，从 而 使 ＮＩＲ模 型 更 具 有 解 释 性［２４］。传 统 的

光谱解析方 法 主 要 有 主 成 分 分 析 法（ｐｒｉｎｃｉｐａｌ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ａ－
ｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ）、偏 最 小 二 乘 法（ｐａｒｔｉａｌ　ｌｅａｓｔ　ｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）、
二维 相 关 光 谱 法（ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ　ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，

２Ｄ－ＣＯＳ）、密度泛函理论法（ｄｅｎｓｉｔｙ　ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ　ｔｈｅｏｒｙ，ＤＦＴ）
等。这些方法对数据进 行 处 理，可 以 剔 除 冗 余 信 息，得 到 原

始光谱不能直接显示的信息，以及通 过 分 析 物 质 在 浓 度、温

度、压力等外界扰动下的光谱吸收变化来对光谱性质进行研

究，找到物质结构与光谱之间的关系，提高模型的解释性。

２．１　ＰＣＡ
ＰＣＡ的中心目的 是 在 不 丢 失 主 要 光 谱 信 息 的 前 提 下 选

择较少的新变量代替原来较多的变 量，将 数 据 降 维，排 除 化

学信息共存并相互重叠的信息，解决了中药ＮＩＲ谱带重叠无

法分析的困难。ＰＣＡ有助于对相互关系的简明解释，可有效

克服共线性即病态所 引 起 的 计 算 误 差 放 大［２５］。张 萍 等［２６］运

用ＰＣＡ方法对蜂蜜、荞麦、食用油的ＮＩＲ进行分析，能快速

鉴别样品掺杂；Ｄａｎｉｅｌ等［２７］用ＰＣＡ方 法 对 澳 大 利 亚 商 业 白

葡萄酒的Ｖｉｓ－ＮＩＲ进行 不 同 产 地 鉴 别 分 析，得 到 很 好 结 果；
吴燕涛等［２８］采用ＰＣＡ法对婴儿奶粉中必需脂肪酸ＮＩＲ进行

分析处理，建立必需脂肪酸含量的数 学 模 型，可 以 对 其 含 量

很好预测，对其光谱进行解释。

２．２　偏最小二乘法

　　ＰＬＳ综合了多元线性回归和主成分回归的优势，是目前

应用最广泛的化学计 量 学 方 法［２９，３０］。近 年 来 在 经 典ＰＬＳ的

基础上发展了波段筛 选 方 法，如 间 隔 偏 最 小 二 乘 法（ｉＰＬＳ）、
组合间隔偏最小二乘 算 法（ＳｉＰＬＳ）、向 后 间 隔 偏 最 小 二 乘 算

法（ＢｉＰＬＳ）、移动窗口偏最小二乘算法（ＭＷＰＬＳ）等，有利于

剔除不相关或非线性变量，克服了ＰＬＳ不能很好地预测多样

本复杂组分 的 缺 点，为 光 谱 解 析 波 段 筛 选 提 供 方 法。冯 海

等［３１］采用ＰＬＳ方法对雌二醇、雌三醇、雌酚酮、安宫黄体酮

混合溶液的ＮＩＲ进行分析，从重叠光谱中筛选最佳波段，建

立了快速测定混 合 样 品 的 方 法；Ｓａｓｉｃ和 Ｏｚａｋｉ［３２］用ＰＬＳ法

处理短波 ＮＩＲ区 牛 奶 的 ＮＩＲ光 谱，对 校 正 集 和 验 证 集 的

ｌｏａｄｉｎｇ　ｗｅｉｇｈｔ图进行分析，筛选得到牛奶中脂肪、蛋白质和

乳糖的特征波段，对 物 质 的 结 构 信 息 在 特 征 波 段 进 行 归 属。
刘冰等［３３］用ＮＩＲ结合不同ＰＬＳ法测定乳块消片醇沉液中丹

参素和橙皮苷含量，得到满意结果。

２．３　２Ｄ－ＣＯＳ
２Ｄ－ＣＯＳ最早是在核磁 共 振 分 析 领 域 提 出。１９９６年 Ｎｏ－

ｄａ提出“广义二维相关光谱”概念，外部扰动的形式不再局限

于时间相关的光谱信号 变 化，可 以 为 热、化 学、光、磁、电、
机械力等；光谱类型不再局限于核磁 共 振 光 谱，可 扩 大 到 红

外光谱、拉曼光谱、荧光光谱和ＮＩＲ等；甚至可以在相同样

本的不同类型光谱或者不同样本间进行相关分析［３４－３６］。
二维相关近 红 外 光 谱（２Ｄ－ＮＩＲ）指 对 体 系 在 受 扰 动 过 程

中的ＮＩＲ进行相关性分析，得到光谱的二维尺度信息，可以

提高重叠ＮＩＲ信号的分 辨 能 力，观 察 到 在 一 维 ＮＩＲ中 无 法

观察到的信息。２Ｄ－ＮＩＲ包 括 同 步 和 异 步 相 关 光 谱，根 据 同

步 和 异 步 相 关 光 谱 的 变 化，得 到 物 质 结 构 与 光 谱 的 信

息［３７，３８］。Ａｎｔｈｅａ等［３９］用同步２Ｄ－ＣＯＳ分析葡萄酒的 ＭＩＲ光

谱，鉴别出被烟雾污染的葡萄酒；黄艳萍等［４０］对含氮药物对

乙酰氨基 酚、对 氨 基 酚、烟 酸、烟 酰 胺，基 于 温 度 扰 动 的

ＮＩＲ进行２Ｄ－ＣＯＳ相关 分 析，归 属 了 含 氮 基 团 的 特 征 吸 收，
并对温度变化过程中分子间氢键的变化进行了归属，深入理
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解含氮药物的ＮＩＲ基 础；刘 浩 等［４１］采 用 ＮＩＲ和２Ｄ－ＣＯＳ技

术，采用香加皮和五加皮的成分差异，研 究 在 热 微 扰 过 程 中

ＮＩＲ变化规律，得到很好的结果，可作为中 药 材 光 谱 解 析 的

依据。

２．４　密度泛函理论法

ＤＦＴ是一种研究多电子体系电子结构的量 子 力 学 方 法。
根据ＤＦＴ，体系的性质由其电子密度分布唯一确定，因为电

子基态能量与原子核位置之间的关系可以用来确定分子或晶

体的结构，而当原子不在平衡位置时，ＤＦＴ可以给出作用在

原子核位置上的力［４２－４４］。
近年来，已有学者将ＤＦＴ方法引入到光谱解析方面，通

过ＤＦＴ计算分子结构变化，研究能量变化与光谱间的关系，
是一 种 重 要 的 光 谱 解 析 方 法。Ｏｚａｋｉ等［４５］采 用ＤＦＴ研 究 吡

咯和吡咯－吡啶的混合物Ｎ－Ｈ伸缩振动的分子振动电位和偶

极矩的变化对ＮＩＲ的 影 响，对 光 谱 进 行 解 析；杜 冬 梅 等［４６］

利用ＤＦＴ对丙酮酸分子 的 几 何 结 构 与 振 动 光 谱 分 别 进 行 了

优化设计，并给 出 了 各 种 频 率 所 对 应 的 红 外 强 度 和 拉 曼 活

性，通过对比振动频率的势能分布和红外光谱强度对分子的

振动基 频 进 行 了 理 论 归 属；Ｍｏｎｉｃｋａ等［４７］采 用ＤＦＴ对 除 草

剂２－（４－氯苯氧基）２－甲 基 丙 酸 的 分 子 结 构、振 动 波 数、红 外

强度和拉曼活性分别进行优化计算，根 据 自 然 轨 道 理 论，分

子的稳定性与强的氢键共轭作用和电子离域有关，可以对分

子结构与势能分 布 进 行 归 属；Ｅｒｄｏｇｄｕ等［４８］用ＤＦＴ对６－氯

黄酮的红外强度、ＮＩＲ－Ｒａｍａｎ活性进行构象分析、分子轨道

势能分析、最优几何构 象 分 析 及 振 动 分 析，结 果 表 明，由 于

共轭作用和氢键使得羰基伸缩振动降低，同时对基频振动进

行了归属，归属结果与实验数据吻合。这 些 研 究 能 为 中 药 指

标性成分的吸收波段归属提供指导。

３　中药ＮＩＲ光谱解析应用实例

光谱解 析 作 为 ＮＩＲ应 用 的 关 键 科 学 问 题，以 ＮＩＲ快 速

检测金银花中试提取过程 中 绿 原 酸 含 量 变 化 为 例（实 验 数 据

来自文献［４９］，版权属于Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌ　ａｎｄ　Ｂｉｏ－
ｍｅｄｉｃａｌ　Ａｎａｌｙｓｉｓ），说明基于氘代溶剂的光谱解析可靠性。通

过ｉＰＬＳ方法对样本在 全 波 段 进 行 变 量 筛 选，得 到 绿 原 酸 特

征吸收波段，并通过溶 于 氘 代ＤＭＳＯ的 绿 原 酸 在 ＮＩＲ光 谱

特征吸收波段的辨识，验 证ｉＰＬＳ得 到 的 特 征 波 段 与 绿 原 酸

物质实际特征波段一致［４９］。
（１）将 绿 原 酸 溶 于 氘 代 ＤＭＳＯ，得 到 两 个 不 同 浓 度

（１．０６，５．０５ｍｇ·ｍＬ－１）的氘代ＤＭＳＯ溶液，每个样本采集

三次光谱，取平均光谱，做二阶导数分析。
（２）金银花中试提 取 过 程 所 得 数 据 的 全 波 段 被 划 分 为 几

个不等间隔区域，如图１得 到 潜 变 量 因 子 数 为１～６的 局 部

模型和潜变量因 子 数 为８的 全 谱 模 型，选 择 最 低 ＲＭＳＥＣＶ
值区域作为最佳波段，间隔 数７（１　６４０～１　７７９．５ｎｍ），潜 变

量因子数６时ＲＳＥＣＶ值最 小，所 以 选 择 此 波 段 进 行 光 谱 分

析。
（３）溶于氘代ＤＭＳＯ的不同浓度的绿原酸二阶导数光谱

见图２，１　６５０～１　８００ｎｍ是 绿 原 酸 的 特 征 吸 收 波 段 一 部 分，

这一区域与间隔数为７的ｉＰＬＳ筛 选 波 段 一 致，表 明 以 氘 代

ＤＭＳＯ为溶剂，以浓度变化引起光谱吸收变化来进行特征波

段的筛选具有科学性，也 验 证 了ｉＰＬＳ变 量 筛 选 方 法 的 准 确

性，可以采用氘代 溶 剂 对 绿 原 酸 光 谱 进 行 可 靠 解 析。此 外，
浓度为１．０６和５．０５ｍｇ·ｍＬ－１的 绿 原 酸 吸 收 光 谱 存 在 差

异，说明浓度不同对ＮＩＲ有影响。浓度主要影响溶液中溶剂

的分子数目，分子数目则影响了水溶液中氢键及分子间作用

力，绿原酸浓度不同影响溶液的ＮＩＲ吸收，说明光谱与分子

间氢键及分子间作用力有关，这也解释了光谱的变化与绿原

酸浓度的关系。

Ｆｉｇ．１　Ｆｕｌｌ　ｓｐｅｃｔｒｕｍ　ｂａｎｄ　ｆｉｌｔｅｒｅｄ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｎｕｍｂｅｒ
ｏｆ　ｌａｔｅｎｔ　ｖａｒｉａｂｌｅ　ｆａｃｔｏｒ　ｓｅｌｅｃｔｅｄ

Ｆｉｇ．２　ＮＩＲ　ｂａｎｄ　ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｓ　ｏｆ　ｃｈｌｏｒｏｇｅｎｉｃ　ａｃｉｄ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ　ｉｎ　ｄｅｕｔｅｒａｔｅｄ　ｓｏｌｕｔｉｏｎ

４　展　望

　　介绍了中药关键质量属性快速评价的一个方面－ＮＩＲ光

谱解析，详细阐述了光谱解析的依据 及 方 法，并 以 中 药 标 准

品绿原酸溶于氘 代ＤＭＳＯ为 例，通 过 浓 度 差 异 对 光 谱 进 行

解释，说明ｉＰＬＳ波段 筛 选 的 可 靠 性，阐 明 光 谱 解 析 在 ＮＩＲ
中的重要作用，以期为ＮＩＲ光谱测量方法的光谱解析提供参

考，为中药关键质量属性的评价提供方法基础。
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采用快速分析技术对中药指标性成分进行检测是目前中

药生产的趋势。ＮＩＲ作为快速分析技术的 重 要 组 成 部 分，在

中药生产过程中扮演重要的角色，为中药指标性成分在线检

测提供了技术支撑。强化中药化学成分ＮＩＲ光谱快速分析技

术，解决中药生产过程质量控制的关 键 技 术 问 题，对 于 提 高

中药制剂的质量和临床疗效、推动中 药 产 业 的 技 术 发 展、提

升中药产业的核心竞争力、促进中药 的 现 代 化、国 际 化 具 有

重要意义。
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《光谱学与光谱分析》投稿简则

　　《光谱学与光谱分析》是由中国科协主管，中国光学学会主办，钢铁研究总院、中国科学院物理研究所、北京大学、清华大学

共同承办的专业学术期刊。国内外公开发行，从２００４年起为月刊，大１６开本，２０１５年仍为月刊，每期２９２页。《光谱学与光谱

分析》主要报道我国光谱学与光谱分析领域内具有创新性科研成果，及时反映国内外光谱学与光谱分析的进展和动态；发现并

培育人才；推动和促进光谱学与光谱分析的 发 展。为 科 教 兴 国 服 务。读 者 对 象 为 从 事 光 谱 学 与 光 谱 分 析 的 科 研 人 员、教 学 人

员、分析测试人员和科研管理干部。
栏目设置和要求

１．研究报告　要求具有创新性的研究成果，一般文 章 以８０００字（包 括 图 表、参 考 文 献、作 者 姓 名、单 位 和 中 文、英 文 摘 要，
下同）为宜。

２．研究简报　要求在前人研究的基础上有重大改进或阶段性研究成果，一般不超过５０００字。

３．评述与进展　要求评述国内外本专业的发展前沿和进展动态，一般不超过１００００字。

４．新仪器装置　要求介绍新型光谱仪器的研制、开发、使用性能和应用，一般不超过５０００字。

５．来稿摘登　要求测试手段及方法有改进并有应用交流价值，一般以３０００～４０００字为宜。
稿件要求

１．投稿者请经本刊编委（或历届编委）一人或本专业知名专家推 荐，并 附 单 位 保 密 审 查 意 见 及 作 者 署 名 顺 序，主 要 作 者 介

绍。文章有重大经济效益或有创新者，请说明，同时注明受国家级基金或国家自然科学基金资助情况。

２．来稿要观点明确、数据真实可靠、层次分明、言简意明、重点突出。来稿必须是网上在线投稿（含各种符号和外文字母大

写、小写、正体、斜体；希腊字母、拉丁字母；上角、下角标位置应标清楚）。中文摘要以５００字为宜，英 文 摘 要 以２５００字 符（相 当

于４００个英文单词）为宜；另附关键词。要求来稿应达到“齐、清、定”，中文、英文文字通顺，方可接受送审。

３．为了进一步统一和完善投稿方式、缩短论文发表周期，本刊只接收网上在线投稿，不接收以邮寄方式或ｅ－ｍａｉｌ方式的

投稿，严禁“一稿多投”，对侵权、抄袭、剽窃等学术不端行为，一经发现，取消三年投稿资格。

４．文中插图要求完整，图中坐标、线条、单位、符号、图注等应标注准确、完整。如作者特殊要求需出彩色插图者，必须

在投稿时事先加以说明，并承担另加的彩印费用。图幅大小：单栏图７．５ｃｍ（宽）×６ｃｍ（高）；双栏图：１４ｃｍ（宽）×６ｃｍ（高）；图中

数字、图题、表题全部用中文、英文对照，图中数字、中文、英文全用６号字（电子文档中除实物图外，曲线图尽可能用 Ｍａｔｌａｂ，

Ｅｘｃｅｌ，Ｖｉｓｉｏ或Ｏｒｉｇｉｎ等软件制作，稿件中图片的原图并转成相应的文件格式（．ｆｉｇ，．ｘｌｓ，．ｖｓｄ，．ｏｐｊ），非“．ｊｐｇ”格式的文档，
随电子版修改稿一同发送到本刊的修改稿专用邮箱）。

５．文中出现的单位必须按“中华人民共和国计量标准”及有关ＧＢ标准规定缮写。物理量符号一律用斜体，单位符号和词

头用正体字母。

６．名词术语，请参照全国科学技术名词规定缮写。

７．参考文献，采用顺序编码制，只列主要 文 献；以１５～２０条 为 宜。内 部 资 料、私 人 通 讯、未 经 公 开 发 表 的 一 律 不 能 引 用。
日文、俄文等非英文文献，请用英文表述；中文文献和中文图书采用中、英文对照表述，文献缮写格式请参照本刊。

８．请在投稿第一页左下角写明投稿联系人的电话和两个ｅ－ｍａｉｌ，以便及时联系。
稿件处理

１．自收到稿件之日起，一个月内作者会收到编辑部的稿件 处 理 意 见。请 根 据 录 用 通 知 中 所 提 出 的 要 求 认 真 修 改，希 望 修

改稿在３０天内寄回编辑部，并作为作者最终定稿（当作者接到校样时，以此修改稿为准进行校对，请勿再做大的改动），若二个

月内编辑部没收到修改稿，将视为自行撤稿处理。

　　２．有重大创新并有基金资助者可优先发表；不录用的稿件，编辑部将尽快通知作者，底稿一律不退，请自留底稿。

３．来稿一经发表将酌致稿酬并送样刊２册。

４．遵照“中华人民共和国著作权法”，投稿作者须明确表示，该文版权（含 各 种 媒 体 的 版 权）授 权 给《光 谱 学 与 光 谱 分 析》期

刊社。国内外各大文献检索系统摘录本刊刊出的论文；凡不同意被检索刊物无稿酬摘引者，请在投稿时事先声明，否则，本刊一

律认为已获作者授权认可。

５．修改稿请寄：１０００８１北京市海淀区学院南路７６号，《光谱学与光谱分析》期刊社（收）
电话：０１０－６２１８２９９８或６２１８１０７０　　　传真：０１０－６２１８１０７０
ｅ－ｍａｉｌ：ｃｈｎｇｐｘｙｇｐｆｘ＠ｖｉｐ．ｓｉｎａ．ｃｏｍ； 修改稿专用邮箱：ｇｐ２００８＠ｖｉｐ．ｓｉｎａ．ｃｏｍ　网址：ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｇｐｘｙｇｐｆｘ．ｃｏｍ
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