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基于四种ＮＩＲ仪器类型的清开灵注射液中
黄芩苷成分的多变量检测限研究
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摘　要　选取ａ，ｂ，ｃ和ｄ四种类型近红外光谱仪，分别采用透射模式测定清开灵注射液近红外光谱，以高

效液相色谱法测定值作为参考值，建立不同仪 器 类 型 清 开 灵 注 射 液 中 黄 芩 苷 偏 最 小 二 乘（ＰＬＳ）和 间 隔 偏 最

小二乘（ｉＰＬＳ）定量模型，并计算模型的多变量检测限（ＭＤＬ）。四种仪器的ＰＬＳ模型决定系数（Ｒ２）和预测均

方差（ＳＥＰ）分别为０．９７６　２和２３０．４μｇ·ｍＬ
－１（ａ），０．９５６　１和２４６．４μｇ·ｍＬ

－１（ｂ），０．９６６　２和２６４．４μｇ·

ｍＬ－１（ｃ），０．９９８　５和７１．５μｇ·ｍＬ
－１（ｄ），其 中ｄ型 仪 器 较 其 他 三 种 类 型 能 获 得 更 好 的 模 型 性 能。经ｉＰＬＳ

变量筛选后，ａ和ｂ两种类型仪器得到的ｉＰＬＳ模型Ｒ２ｐｒｅ和ＳＥＰ分别为０．９７７　１和２１８．４μｇ·ｍＬ
－１，０．９７５　４

和２１９．４μｇ·ｍＬ
－１，相较其ＰＬＳ模 型 预 测 性 能 未 见 明 显 提 高；ｃ和ｄ未 筛 选 出 变 量。不 同 仪 器 的 ＭＤＬ

（Δ０．０５，０．０５）均低于２５０μｇ·ｍＬ
－１，其中ｃ和ｄ型 ＭＤＬ分别低至５８和２．９μｇ·ｍＬ

－１。表明不同类型仪器定

量预测性能和 ＭＤＬ不同。创新性采用多变量检测限理论探讨了不同类型近红外仪器的检测性能，这一方法

具有可行性。在实际应用中应根据研究载体的特征选择合适的仪器类型，以确保定量准确性。
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引　言

　　近 红 外 光 谱 法（ｎｅａｒ　ｉｎｆｒａｒｅｄ　ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲＳ）具 有

操作简 便、分 析 快 速、不 破 坏 分 析 样 品、无 污 染，特 别 适 宜

于在线分析等优点［１］，已在国外制药生产过程分析中得到成

功的应用［２－４］。国内大 量 学 者 也 已 开 始 致 力 于 近 红 外 在 中 药

过程分析领域 的 应 用 研 究［５－９］。由 于 中 药 生 产 工 艺 复 杂，药

物组成复杂，有效成分 含 量 低，变 化 范 围 大，而 不 同 类 型 近

红外仪器具有不同的检测性能和适用范围，所以近红外在中

药分析中的应用尚存在许多问题。不同类型近红外仪器获得

的光谱信息受 外 界 环 境 影 响 的 不 一 致 和 光 谱 响 应 值 的 不 一

致，使不同ＮＩＲ仪 器 对 同 一 载 体 具 有 不 同 的 定 性 和 定 量 结

果。如何根据特定载体，选择适宜类型 的 近 红 外 光 谱 仪 用 于

中药生产过程分 析 是 当 前 急 需 解 决 的 关 键 问 题 之 一。ＮＩＲＳ
技术类型较多，根据其分光 原 理，可 分 为 全 息 光 栅 型（ＧＴ）、

傅里叶型（ＦＴ）、声 光 可 调 型（ＡＯＴＦ）、微 阵 列 型（ＭＥＭＳ）

等，不同类型仪器具有不同的检测性 能 和 适 用 范 围。以 清 开

灵注射液为载体，对ＧＴ，ＦＴ，ＡＯＴＦ和 ＭＥＭＳ四种不同类

型近红外光谱 技 术 用 于 中 药 体 系 的 多 变 量 检 测 限（ＭＤＬ）进

行研究，以探讨不同类型近红外光谱 仪 的 检 测 性 能，为 不 同

需求下近红外仪器类型的选择提供参考。

１　实验部分

１．１　仪器和试剂

ＧＴ（ａ）型近红外 光 谱 仪（公 司 保 护），ＦＴ（ｂ）型 近 红 外 光

谱仪（公司保 护），ＡＯＴＦ（ｃ）型 近 红 外 光 谱 仪（公 司 保 护），

ＭＥＭＳ（ｄ）型近红外光谱 仪（公 司 保 护）。１１００型 高 效 液 相 色

谱仪包 括 四 元 泵、真 空 脱 气 机、自 动 进 样 器、柱 温 箱、二 极

管阵列检测器 （ＤＡＤ）及 ＨＰ数 据 处 理 工 作 站（美 国 Ａｇｉｌｅｎｔ
公司）。色谱级甲醇（美 国Ｔｅｄｉａ公 司），磷 酸（天 津 大 学 试 剂

厂，分析级），纯净水（杭州娃哈哈集团有限公司）。黄芩苷对

照品 由 中 国 食 品 药 品 检 定 研 究 院 提 供 （批 号：１１０７７７－
２０１００５），６批清开灵注射液样本由指定药厂提供。

１．２　光谱条件



ａ型仪器光谱：采 用 近 红 外 透 射 模 式，以 仪 器 内 部 的 空

气为背景，分辨率为０．５ｎｍ，光谱扫描范围４００～２　５００ｎｍ，

扫描次数３２次，每个样品平行测定３次，取平均光谱。

ｂ型仪器光谱：采用近 红 外 透 射 模 式，以 仪 器 内 部 的 空

气为背景，分 辨 率 为８ｃｍ－１，光 谱 扫 描 范 围４　０００～１０　０００
ｃｍ－１，扫描次数３２次，每 个 样 品 平 行 测 定３次，取 平 均 光

谱。

ｃ型仪器光谱：采用 光 纤 模 式，分 辨 率 为２ｎｍ，光 谱 扫

描范围１　１００～２　３００ｎｍ，扫描次数５００次，每个样品平行测

定３次，取平均光谱。

ｄ型仪器光谱：采用光纤 透 射 模 式，分 辨 率 为１ｎｍ，光

谱扫描范围１　３５０～１　８００ｎｍ，扫 描 次 数１６次，每 个 样 品 平

行测定３次，取平均光谱。

１．３　色谱条件

ＳｕｎＦｉｒｅ　Ｃ１８色谱柱 （４．６×１５０ｍｍ，５μｍ，Ｗａｔｅｒｓ）；流

动相：甲醇－水－磷酸（４７∶５３∶０．２）；检 测 波 长：２７６ｎｍ，流

速：１ｍＬ·ｍｉｎ－１，柱温：３０℃，进样量：１０μＬ。

１．４　样品制备

取６批清开灵注射 液（黄 芩 苷 含 量 按２０１０年 版《中 华 人

民共和国药典》清开灵注射液项下高效液相色谱法测定），每

批样品均用纯净水稀释成系 列 浓 度。共１１８个 样 本，浓 度 范

围为１～６ｍｇ·ｍＬ－１，分别 取 其 中 的３批 样 本 作 为 训 练 集，

另３批样本作为预测集。

１．５　数据处理

运用Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ　７．０（挪威ＣＡＭＯ软件公司）软件对光

谱进行预处理 和 模 型 计 算。间 隔 偏 最 小 二 乘 算 法 工 具 包 由

Ｎｒｇａａｒｄ等 提 供 的 网 络 共 享（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｍｏｄｅｌｓ．ｋｖｌ．ｄｋ／

ｓｏｕｒｃｅ／ｉＴｏｏｌｂｏｘ／），其 余 各 计 算 程 序 均 自 行 编 写，采 用

ＭＡＴＬＡＢ软件工具（美国 Ｍａｔｈｗｏｒｋ公司）计算。

１．６　多变量检测限原理［１０－１４］

采用基于两类误差统计学理论和误差传递理论得到的逆

矩阵模型 多 变 量 检 测 限（ｍｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅ　ｄｅｔｅｃｔｉｏｎ　ｌｉｍｉｔ，ＭＤＬ）

计算公式（１）来计算不同仪器的 ＭＤＬ。该公式同时考虑了一

类误差（假阳性）和二类误差（假阴性），能够全面反映分析方

法在一定置信限下被检出的最低浓度。

ＭＤＬ＝Δｐ，ｑ［（１＋ｈ）ＭＳＥＣ－σ２ｃ］ （１）

其中，Δｐ，ｑ为在自由度Ｖ 下，非 中 心ｔ分 布 在 置 信 限 为ｐ，ｑ
时的分位 数。ｈ为 未 知 样 本 的 杠 杆 值，可 通 过 偏 最 小 二 乘

（ＰＬＳ），主成分分析（ＰＣＡ）等 模 型 求 得，ＭＳＥＣ为 校 正 集 均

方差。σ２ｃ 为被分析物参考值测量误差。

２　结果与讨论

２．１　光谱预处理方法筛选

图１为清开灵注射液近红 外 原 始 光 谱。由 图１可 知，不

同类型近红外仪器的 光 谱 在 同 一 波 长 点 处 的 吸 收 值 不 一 致，

谱图差异较大。随着清开灵注射液中间体中黄芩苷浓度的改

变，ｄ型近红外光谱仪的光谱 吸 收 值 较 其 余 三 种 近 红 外 光 谱

仪变化大。四种不同 类 型 仪 器 所 得 近 红 外 光 谱 受 光 谱 重 叠、

基 线 漂 移 和 随 机 噪 音 等 因 素 影 响 较 大，需 对 光 谱 进 行 预 处

Ｆｉｇ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｌ　ＮＩＲ　ｓｐｅｃｔｒａ
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Ｔａｂｌｅ　１　Ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｆ　Ｑｉｎｇｋａｉｌｉｎｇ　ｉｎｊｅｃｔｉｏｎ　ＰＬＳ　ｍｏｄｅｌｓ　ｂａｓｅｄ　ｏｎ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ　ｍｅｔｈｏｄｓ（ａ，ｂ，ｃ，ｄμｇ·

ｍＬ－１）

Ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ Ｌａｔｅｎｔｆａｃｔｏｒｓ
Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ　ｓｅｔ
Ｒ２　 ＲＭＳＥＣ

Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ　ｓｅｔ
Ｒ２　 ＲＭＳＥＣＶ

ａ
Ｒａｗ　 １　 ０．９６５　３　 ２６８．２　 ０．９６５　７　 ２７１．６
１Ｄ ４　 ０．９６７　６　 ２５９．２　 ０．９６０　１　 ２８９．１
２Ｄ ２０　 ０．９７７　６　 ２１５．２　 ０．９１７　０　 ４１０．３

２Ｄ＋ＳＧ　 １８　 ０．９７３　５　 ２３４．１　 ０．９３７　０　 ３６２．２
ＳＧ　 ２　 ０．９６５　４　 ２６８．２　 ０．９６５　０　 ２７２．２
ＳＮＶ　 １　 ０．９６５　６　 ２６７．１　 ０．９６５　３　 ２６８．３
１Ｄ＋ＳＧ　 ３　 ０．９５９　９　 ２８８．７　 ０．９５４８　 ３１０．１

ｂ
Ｒａｗ　 １２　 ０．９８５　２　 １７７．５　 ０．９６８　９　 ２６１．８
１Ｄ １２　 ０．９８１　０　 ２０１．２　 ０．９３０　１　 ３８８．１
２Ｄ ３　 ０．８１０　５　 ６３６．２　 ０．８０１　３　 ６５５．３

１Ｄ＋ＳＧ　 １１　 ０．９８０　５　 ２０４．１　 ０．９０８　３　 ４４５．２
ＳＧ　 ４　 ０．９２７　８　 ３９２．２　 ０．９１５　０　 ４４２．２
ＳＮＶ　 １１　 ０．９８７　４　 １６３．１　 ０．９７１　３　 ２５３．３

ＳＮＶ＋ＳＧ　 ９　 ０．９８５　６　 １７５．７　 ０．９７６　９　 ２３３．１
ｃ

Ｒａｗ　 ５　 ０．９９２　８　 １０８．７　 ０．９９０　４　 １２６．７
１Ｄ ４　 ０．９８９　８　 １２５．２　 ０．９８２　１　 １７６．１
２Ｄ ４　 ０．９７７　０　 １９４．２　 ０．９５４　４　 ２７８．３

ＳＮＶ＋ＳＧ　 ３　 ０．９８８　３　 １３８．８　 ０．９８４　２　 １６５．４
Ｂａｓｅｌｉｎｅ　 ４　 ０．９９２　４　 １１１．２　 ０．９８８　０　 １４０．２
ＳＮＶ　 ４　 ０．９９２　４　 １１２．１　 ０．９８８　３　 １３８．８

ｄ
Ｒａｗ　 １　 ０．９９８　２　 ７７．５　 ０．９９７　７　 ９２．６
１Ｄ １　 ０．９９７　１　 １０１．５　 ０．９９６　７　 １０７．７
２Ｄ １　 ０．９９６　２　 １０４．７　 ０．９９６　３　 １１６．７
ＳＧ　 １　 ０．９９８　２　 ７７．５　 ０．９９８　０　 ８４．８

Ｂａｓｅｌｉｎｅ　 １　 ０．９９８　４　 ７４．６　 ０．９９８　２　 ８１．４
ＳＮＶ　 １　 ０．９９７　２　 ９９．１　 ０．９９６　４　 １１９．９

理。考察了原始光谱（Ｒａｗ）、一阶导数（１Ｄ）、二阶导数（２Ｄ）、

Ｓａｖｉｔｚｋｙ－Ｇｏｌａｙ平滑（ＳＧ）、标 准 正 则 变 换（ＳＮＶ）、基 线 校 正

（Ｂａｓｅｌｉｎｅ）等预处 理 方 法 及 各 预 处 理 方 法 的 组 合 对 近 红 外

ＰＬＳ定量模型的影响。

　　四种类型光谱经不同预处理后所建偏最小二乘（ＰＬＳ）模

型的决定系数Ｒ２ 和 交 叉 验 证 均 方 根 误 差 ＲＭＳＥＣＶ值 见 表

１。由表１可 知，ａ，ｂ，ｃ和ｄ四 种 仪 器 所 得 光 谱 分 别 采 用

ＳＮＶ，ＳＮＶ＋ＳＧ，ＲＡＷ，Ｂａｓｅｌｉｎｅ预处理方法时，模型的Ｒ２

和ＲＭＳＥＣＶ值最小。表明不 同 类 型 仪 器 的 最 佳 预 处 理 方 式

不同，实际应用中应进行预处理方法 的 考 察，获 得 最 佳 预 处

理方法以确保模型的准确性。

２．２　偏最小二乘回归模型的建立

采用上述最佳预处理方法分别建立不同类型仪器光谱的

清开灵注射液中黄芩苷的ＰＬＳ定量模型，采用外部验证集评

价模型预测性能。模型预测值与ＨＰＬＣ测定值的相关关系见

图２。由图２可知，ａ，ｂ，ｃ和ｄ四种仪器所得黄芩苷ＰＬＳ模

型的预测集决定系数Ｒ２ｐｒｅ和 预 测 均 方 差ＳＥＰ分 别 为０．９７６　２

和２３０．４μｇ·ｍＬ
－１；０．９５６　１和２４６．４μｇ·ｍＬ

－１；０．９６６　２
和２６４．４μｇ·ｍＬ

－１；０．９９８　５和７１．５μｇ·ｍＬ
－１。表 明 四 种

技术类型所建ＰＬＳ模型均具有良好的预测性能。说明了这四

种类型近红外光谱仪均可用于清开灵注射液中黄芩苷含量的

检测。ｄ型近红外光谱技术所建ＰＬＳ模型能够获得比ａ，ｂ，ｃ
更好的预测性能。

２．３　间隔偏最小二乘回归（ｉＰＬＳ）模型的建立

运用ｉＰＬＳ算 法 筛 选 近 红 外 光 谱 特 征 波 段，比 较 不 同 区

间划分对模型预测性能 的 影 响，结 果 如 表２所 示。表２中ａ
型仪器光谱全谱模型 潜 变 量 因 子 为１０，ｉＰＬＳ模 型 确 定 的 最

佳区间数为２２。模型的Ｒ２ｐｒｅ和ＳＥＰ分 别 为０．９７７　１和２１８．４

μｇ·ｍＬ
－１，与２．２节中全谱ＰＬＳ模 型 相 比，ｉＰＬＳ提 高 了 模

型性能；ｂ型仪器光谱 全 谱 模 型 潜 变 量 因 子 为５，ｉＰＬＳ模 型

确定的最佳区间数是２０。模型的Ｒ２ｐｒｅ和ＳＥＰ分 别 为０．９７５　４
和２１９．４μｇ·ｍＬ

－１，同样提高了模型性能。ｃ和ｄ型仪器光

谱采用ｉＰＬＳ方法未能 筛 选 出 最 佳 建 模 区 间，可 能 受 仪 器 本

身检测波段范围 以 及 算 法 本 身 的 局 限 的 影 响。ｉＰＬＳ算 法 旨

在将整个光谱以不同区间大小进行划分，通过对每个区间建

立ＰＬＳ模型与全谱建模结果进行比较，以筛选出最佳建模区

间［１５］。而ｃ和ｄ两仪器光谱全谱原谱和基线校正后所建模型

就有较好的模型性能，划分区间可能 导 致 有 用 信 息 丢 失，从

而筛选不出最佳的建模区间。具体原因还需进一步研究。

２．４　不同类型近红外光谱技术的多变量检测限（ＭＤＬ）研究

采用式（１）计算清 开 灵 注 射 液 中 黄 芩 苷 在 不 同 类 型 近 红

外仪器的 ＭＤＬ（式中σ２ｃ 参考值 的 采 样 误 差 忽 略），各 类 型 近

红外仪器在不同置信限下的 ＭＤＬ估计值如表３所示。当ｐ，

ｑ均取５％时（原 料 药 取２％，成 药 取５％，生 物 样 品 分 析 取

１５％），四 种 类 型 近 红 外 光 谱 仪 的 ＭＤＬ都 低 于２４０μｇ·

ｍＬ－１，能够满足清开灵注射液中间体快速定量分析 的 要 求。
由表３可知，ｉＰＬＳ模型的 ＭＤＬ均低于相应ＰＬＳ模型，表明

通过筛选波段可以得到比全谱建模更低的检测限，从而提高

模型预测性能。ｃ和ｄ两种新类型ＮＩＲ仪器ＰＬＳ模型的多变

量检测限估计值分别为５８和２．９μｇ·ｍＬ
－１，远低于ａ和ｂ

两种类型仪器。表明技术装备的改进一定程度上克服了ＮＩＲ
技术检测限高的问题，提高了ＮＩＲ技术用于中药过程分析的

可行性。近红外光谱仪分光系统从传统的滤光片型到全息光

栅型和傅里叶变换型的转变，使近红外光谱仪分光系统波长

范围、波长准确性和扫描速度得到了 很 大 的 提 高，但 可 移 动

部件的存在使仪器带宽易受环境影响。而声光可调型分光器

无可移动部件，体积小，更 适 于 现 场 分 析，但 易 受 温 度 和 电

磁波干扰［１６］。随着半导体集成技术的发展，微机电系统型近

红外光 谱 仪 兼 具 重 量 轻、体 积 小、探 测 速 度 快、寿 命 长、可

集成化、可批量制造 以及成本低廉，精度高等优点［１７］，适于

在线分析。

３　结　论

　　以清开灵注射液为载体，考察了不同类型近红外仪器的

ＰＬＳ模型定量性能。其中ｄ型近红外光谱仪获得了最佳模型

预测性能，Ｒ２ｐｒｅ和ＳＥＰ分别为０．９９８　５和７１．５μｇ·ｍＬ
－１，可
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Ｆｉｇ．２　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ　ｇｒａｐｈ　ｏｆ　ｎｅａｒ－ｉｎｆｒａｒｅｄ　ｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅ　ｖａｌｕｅ　ｏｆ　ｔｈｅ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｔｙｐｅｓ　ｏｆ　ＮＩＲ　ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ　ｗｉｔｈ　ＨＰＬＣ　ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ　ｖａｌｕｅ

Ｔａｂｌｅ　２　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ　ａｂｉｌｉｔｙ　ｏｆ　ｉＰＬＳ　ｍｏｄｅｌ　ｏｆ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ＮＩＲ　ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔｓ　ｉｎ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ　ｉｎｔｅｒｖａｌｓ（μｇ·ｍＬ－１）

Ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ　ａ
Ｉｎｔｅｒｖａｌ　ｎｕｍｂｅｒ　Ｓｅｌｅｃｔｅｄ　ｉｎｔｅｒｖａｌ　Ｌａｔｅｎｔ　ｆａｃｔｏｒｓ　 ＲＭＳＥＣＶ

Ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ　ｂ
Ｉｎｔｅｒｖａｌ　ｎｕｍｂｅｒ　Ｓｅｌｅｃｔｅｄ　ｉｎｔｅｒｖａｌ　Ｌａｔｅｎｔ　ｆａｃｔｏｒｓ　 ＲＭＳＥＣＶ

２０　 ３　 ９　 １００．１　 ２０　 ７　 ５　 １２０．１
２２　 ３　 １０　 ９６．２　 ２２　 １３　 ５　 １８０．２
２４　 ４　 １０　 １１４．１　 ２４　 ８　 ５　 １６４．１
２６　 ４　 ７　 １０３．３　 ２６　 ９　 ５　 １２８．３
２８　 ４　 ８　 １０２．３　 ２８　 ２１　 ５　 １７０．３
３０　 ４　 １０　 １２０．５　 ３０　 １０　 ５　 １６０．５
３２　 ５　 ９　 １１６．７　 ３２　 １１　 ５　 １７６．７
３４　 ５　 ７　 １２３．２　 ３４　 １１　 ４　 １８３．２
３６　 ５　 １０　 １２８．９　 ３６　 １２　 ５　 １６８．９
３８　 ８　 ６　 １２０．５　 ３８　 １３　 ５　 ２２０．５
４０　 ６　 ７　 １１８．１　 ４０　 １３　 ４　 ２２８．１

Ｔａｂｌｅ　３　Ｔｈｅ　ＭＤＬ　ｏｆ　Ｂａｉｃａｌｉｎ　ｉｎ　ｑｉｎｇｋａｉｌｉｎｇ　ｉｎｊｅｃｔｉｏｎ　ｆｒｏｍ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｔｙｐｅｓ　ｏｆ　ＮＩＲ
ｅｑｕｉｐｍｅｎｔ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔΔｐ，ｑ（μｇ·ｍＬ－１）

Ｅｑｕｉｐｍｅｎｔ　ｔｙｐｅ　 Ｍｅｔｈｏｄ Δ０．１，０．１ Δ０．１，０．０５ Δ０．１，０．０１ Δ０．０５，０．１ Δ０．０５，０．０５ Δ０．０５，０．０１ Δ０．０１，０．１ Δ０．０１，０．０５ Δ０．０１，０．０１

ａ
ＰＬＳ　 １９０　 ２１０　 ２６０　 ２２０　 ２４０　 ２９０　 ２７０　 ２９０　 ３５０
ｉＰＬＳ　 １００　 １１０　 １４０　 １１０　 １３０　 １５０　 １４０　 １５０　 １８０

ｂ
ＰＬＳ　 １４０　 １６０　 ２００　 １６０　 １９０　 ２２０　 ２１０　 ２２０　 ２６０
ｉＰＬＳ　 ９０　 １１０　 １３０　 １１０　 １２０　 １４０　 １３０　 １４０　 １７０

ｃ　 ＰＬＳ　 ４５　 ５１　 ６３　 ５２　 ５８　 ７０　 ６４　 ７１　 ８３
ｄ　 ＰＬＳ　 ２．３　 ２．６　 ３．２　 ２．６　 ２．９　 ３．５　 ３．２　 ３．６　 ４．２
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能因为ｄ型仪器光谱所包含信息更加丰富，更能反映出目标

成分含量变化对近红外光谱的影响，这从ｄ型仪器所采集到

的原始光谱中得到确证。

四种不同类型的近红外光谱技术在不同建模方法下的多

变量检测限估计值均低于２５０μｇ·ｍＬ
－１。其中，ｄ型近红外

光谱技术多变量检 测 限 估 计 值 低 至２．９μｇ·ｍＬ
－１，表 现 出

对复杂中药体 系 良 好 的 适 用 性。同 时，ＭＤＬ值 的 大 小 是 近

红外仪器性能评价的适宜指标。

　　不同类型仪器检测性能不同，实 际 应 用 中，应 综 合 自 身

需求和经济性原则，选择合适的仪器 类 型。所 得 到 的 结 论 能

够对其他中药研究载体的研究提供一定的参考。作者声明不

涉及商业用途。
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