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ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ （ＮＩＲＳ）； ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌｓ

　 　 泽泻为泽泻科植物东方泽泻 Ａｌｉｓｍａ ｏｒｉｅｎｔａｌｅ
（ Ｓａｍ．） Ｊｕｚｅｐ． 或 泽 泻 Ａｌｉｓｍａ ｐｌａｎｔａｇｏ⁃ａｑｕａｔｉｃａ
Ｌｉｎｎ． 的干燥块茎［１］， 始载于 《神农本草经》， 列

为上品， 其性寒， 味甘、 淡， 归肾、 膀胱经， ２３⁃
乙酰泽泻醇 Ｂ 和 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 为该药材主要三

萜类成分［２］， 具有利尿［３］、 调节血脂［４］、 抗肿

瘤［５］等作用。 目前， 在泽泻饮片生产过程中通常

将生品除杂后水润、 浸切厚片、 干燥， 以主观经验

为主［６］， 易导致水分过高、 成分含量差异较大等

问题， 并采用 ＨＰＬＣ［７］、 指纹图谱［８］、 ＧＣ⁃ＭＳ［９］ 等

方式进行检测， 不适合饮片质量综合评价。
近红外光谱技术（ＮＩＲＳ） 是一种波长范围 ７８０～

２ ５２６ ｎｍ［１０］ 的非可见光光谱技术， 具有快速、 无

损等优点， 目前已应用于烟草［１１］、 小麦麸皮［１２］、
天麻［１３］等药材中， 但鲜有涉及泽泻。 因此， 本实

验基于 ＮＩＲＳ， 对泽泻饮片中水分、 ２３⁃乙酰泽泻醇

Ｂ、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 含量建立定量模型， 通过不

同预处理方式及特征波长选择算法提高精度， 从而

为其质量控制提供新型快速检测方式。
１　 材料

Ａｎｔａｒｉｓ Ⅱ ＦＴ⁃ＮＩＲ 光谱仪 （美国 Ｔｈｅｒｍｏ Ｆｉｓｈｅｒ
Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ 公司）； Ｗａｔｅｒｓ ｅ２６９５、 Ｗａｔｅｒｓ ２９９８ ＰＤＡ
检测器 （美国 Ｗａｔｅｒｓ 公司）； 电热鼓风干燥箱 （上
海一恒科学仪器有限公司）； ＫＨ⁃２５０Ｂ 超声波清洗

器 （昆山禾创超声仪器有限公司）； ＡＦ⁃０４Ｓ 高速中

药粉碎机 （浙江奥力电机股份有限公司）； ＴＧＬ⁃
１６Ｃ 离心机 （上海安亭科学仪器厂）； ＡＬ２０４ 电子

天平 （万分之一）、 ＭＳ１０５ 电子天平 （十万分之

一）［梅特勒⁃托利多仪器 （上海） 有限公司］。 ２３⁃
乙酰泽泻醇 Ｂ （批号 ＪＺ２４０７０２１６）、 ２３⁃乙酰泽泻醇

Ｃ （批号 ＪＺ２４０６２００３） 对照品均购自南京景竹生物

技术有限公司。 泽泻饮片于 ２０２３ 年至 ２０２４ 年采自

福建、 四川， 其中前者产 ３８ 批， 后者产 ５７ 批， 共

９５ 批， 经南京中医药大学严辉教授鉴定为正品，
粉碎为粉末， 过 ８０ 目筛， 保存在密封、 干燥、 无

光环境下。 甲醇、 乙腈等试剂均购自国药集团化学

试剂有限公司； 水为超纯水， 采用 Ｍｉｌｌｉ⁃Ｑ 超纯水

系统制备。
２　 方法

２􀆰 １　 水分含量测定　 按照 ２０２０ 年版 《中国药典》
烘干法 （通则 ０８３２ 第二法） 进行。
２􀆰 ２　 ＨＰＬＣ 含量测定 　 按照 ２０２０ 年版 《中国药

典》 泽泻含量测定项下进行。
２􀆰 ２􀆰 １　 色谱条件　 Ｈｅｄｅｒａ ＯＤＳ⁃２ 色谱柱 （４􀆰 ６ ｍｍ×
２５０ ｍｍ， ５ μｍ）； 流动相乙腈 （Ａ） ⁃水 （Ｂ）， 梯

度洗脱 （０ ～ ５ ｍｉｎ， ４５％ 乙腈； ５ ～ ３０ ｍｉｎ， ４５％ ～
８４％ 乙腈； ３０ ～ ４０ ｍｉｎ， ８４％ 乙腈）； 体积流量

１ ｍＬ ／ ｍｉｎ； 柱温 ３０ ℃； 检测波长 ２０８、 ２４６ ｎｍ；
进样量 ２０ μＬ。
２􀆰 ２􀆰 ２　 对照品溶液制备　 精密称取 ２３⁃乙酰泽泻醇

Ｂ、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 对照品适量， 乙腈制成每

１ ｍＬ分别含两者 ４５６、 ２２０ μｇ 的溶液， 即得。
２􀆰 ２􀆰 ３　 供试品溶液制备　 将饮片干燥至恒重以消

除水分干扰， 取约 １􀆰 ０ ｇ， 精密称定， 置于具塞锥

形瓶中， 精密加入 ２５ ｍＬ 乙腈， 密塞， 称定质量，
超声 （功率 ２５０ Ｗ， 频率 ５０ ｋＨｚ） 处理 ３０ ｍｉｎ，
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放冷， 乙腈补足减失的质量， 摇匀， 过滤， 取续滤

液， 即得。
２􀆰 ４　 ＮＩＲＳ 数据采集和处理

２􀆰 ４􀆰 １　 采集 　 采用 Ａｎｔａｒｉｓ ＩＩ ＦＴ⁃ＮＩＲ 光谱仪的漫

反射模式， ９５ 批饮片置于高度约为 ５ ｃｍ 的石英小

瓶中， 填充到 ２ ｃｍ 左右的高度， 并稍微压缩以确

保密度均匀， 在 １２ ０００ ～ ４ ０００ ｃｍ－１波数范围内获

得光谱， 设定分辨率 １６ ｃｍ－１， 每个光谱进行 ３２ 次

扫描， 平行 ３ 次， 取平均值， 再重复 １ 次， 共获得

１９０ 份光谱数据。
２􀆰 ４􀆰 ２　 预处理 　 ＮＩＲＳ 由于环境条件、 样品本身、
人为操作等因素， 导致存在大量无关信息， 会对模

型建立及评估产生负面作用， 故需对原始光谱进行

预处理［１４］。 本实验采用 Ｔｈｅ Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ Ｘ １０􀆰 ４ 软

件， 预处理方式包括 Ｓａｖｉｔｚｋｙ⁃Ｇｏｌａｙ 滤波拟合法、
标准 正 态 变 量 变 换 （ ＳＮＶ ）、 多 元 散 射 校 正

（ＭＳＣ）、 归一化、 导数光谱、 正交信号校正法

（ＯＳＣ） 及其组合， 并筛选最佳方式。
２􀆰 ４􀆰 ３　 样品集划分　 对 １９０ 份光谱数据进行随机

索引排序处理， 分为训练集和预测集， 用于模型构

建和性能预测。 其中， 前 １３３ 份 （占比 ７０％ ） 作

为训练集， 剩余 ５７ 份 （占比 ３０％ ） 作为预测集。
２􀆰 ４􀆰 ４　 特征波长筛选 　 在 ＮＩＲＳ 图谱中常夹杂许

多与目标无关的波长， 如仪器噪声、 背景干扰等，
为了提高模型准确性和鲁棒性， 优化应用效果， 需

进行特征波长筛选。 本实验采用竞争性自适应重加

权采样⁃迭代保留信息变量 （ＣＡＲＳ⁃ＩＲＩＶ）、 区间组

合优化 （ＩＣＯ）、 无信息变量消除 （ＵＶＥ） 进行波

长筛选， 其中 ＣＡＲＳ 算法是以生物进化的思想为基

础进行特征筛选［１５］， 而 ＩＲＩＶ 算法是输入波段经过

反复迭代， 从而得到基于参比值的特征波段［１６］，
故在前者速发选定变量的基础上以后者进一步去除

冗余变量， 可减少模型复杂性， 从而避免过拟合；
ＩＣＯ 算法是基于协同优化 （ＣＯ） 算法改进而来，
将光谱划分成不同区间， 并对其中的数据进行组合

比对， 从而得到最佳选择［１７］； ＵＶＥ 算法核心思想

是加入一组随机噪声， 利用其无关变量信息来选择

光谱本身的特征变量， 从而达到变量筛选的目的。
２􀆰 ４􀆰 ５　 偏最小二乘回归 （ ＰＬＳＲ） 模型建立及评

价　 ＰＬＳＲ是一种多元分析技术， 可从数据中提取

潜在变量并构建回归模型， 从而预测未知样本的观

测值或测量值， 能从光谱数据集中提取信息， 分析

具有大量 “噪声” 和冗余变量的数据， 并同时对

几个特征变量进行建模［１８］。 一般认为， 训练决定

系数 Ｒ２ｃ 和预测决定系数 Ｒ２ｐ 大于 ０􀆰 ８， 剩余预测

残差 ＰＲＤ 大于 ２􀆰 ５， 预测集、 校正集均方根误差

比值 （ＲＭＳＥＰ ／ ＲＭＳＥＣ） 在 ０􀆰 ８～１􀆰 ２ 范围内时［１９］，
所训 练 的 模 型 准 确 可 靠。 本 实 验 采 用 Ｍａｔｌａｂ
（２０２３ｂ） 软件进行特征波长筛选及 ＰＬＳＲ 建模。
３　 结果

３􀆰 １　 含量测定　 结果见表 １， 可知均符合 ２０２０ 年

版 《中国药典》 规定。
３􀆰 ２　 ＮＩＲＳ 图谱分析　 原始图谱见图 １Ａ。 由图 １Ｂ
可知， 在 ８ ３６５、 ５ １６０、 ４ ７１７、 ４ ３７３、 ４ ３２３、
４ ２６１ ｃｍ－１处有均有特征吸收峰， ８ ３６５ ｃｍ－１ 处为

Ｃ⁃Ｈ 键第二倍频， ５ １６０ ｃｍ－１ 处为 Ｈ２Ｏ 的 Ｏ⁃Ｈ 合

频， ４ ７１７ ｃｍ－１ 处为 Ｃ⁃Ｏ⁃Ｈ 合频吸收， ４ ３７３、
４ ３２３、 ４ ２６１ ｃｍ－１处分别为 ＣＨ、 ＣＨ２、 ＣＨ３ 合频吸

收， 它们主要来源于饮片成分所含的相关基团。 由

于成分含量差异会导致其倍频振动吸收处的 ＮＩＲＳ
图谱吸收不同［２０］， 故两者之间有一定相关性， 特

征吸收峰的存在有利于模型的建立［２１］。
然而， 直接以原始光谱建模时， 模型准确率不

符合预期， 主要是因为 ＮＩＲＳ 图谱中存在大量影响

模型精度的无效信息， 同时除了特征吸收峰以外，
可能容易忽略其他区间中对建模有用的信息［２２］。
因此， 需对原始光谱进行预处理、 特征波长选择等

方式以提取有效信息， 增加模型精度。
３􀆰 ３　 不同预处理方式比较 　 采用 Ｔｈｅ Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ
Ｘ 软件对 ＮＩＲＳ 图谱进行预处理， 结果见表 ２。 由

此可知， 对于水分含量而言， 经 ＭＳＣ 处理后的模

型与未经处理者相比， Ｒ２ｃ 略有降低， 而 Ｒ２ｐ、
ＰＲＤ 显著升高， ＲＭＳＥＰ ／ ＲＭＳＥＣ 显著降低， 故选

择 ＭＳＣ 作为其最佳预处理方式； 对于 ２３⁃乙酰泽泻

醇 Ｂ 含量而言， 经 ＳＮＶ 处理后 Ｒ２ｃ 略有降低， Ｒ２ｐ
略有升高， 而 ＰＲＤ 显著升高， ＲＭＳＥＰ ／ ＲＭＳＥＣ 显

著降低， 故选择 ＳＮＶ 作为其最佳预处理方式； 对

于 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 含量而言， 由于其数值较低，
结构与 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ 类似， 故建模时干扰因素

比 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ 更多， 经 ＯＳＣ 处理后 Ｒ２ｃ 略有

升高， Ｒ２ｐ 略有降低， 而 ＰＲＤ 显著升高， ＲＭＳＥＰ ／
ＲＭＳＥＣ 显著降低， 故选择 ＯＳＣ 作为其最佳预处理

方式。 光谱图见图 ２。
３􀆰 ４　 特征波长筛选　 预处理后模型准确性和可靠

性与实际标准相比仍有一定差距， 故需作进一步特

征波长筛选， 提取出有效波段， 结果见表 ３。 以水

分含量为例， 采用 ＣＡＲＳ⁃ＩＲＩＶ 算法提取出 ７３ 个特

征波长， 达到全波长的 ４􀆰 ６８％ ， 其 ＰＬＳＲ 模型中
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　 　 　 表 １　 水分、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 含量测定结果

Ｔａｂ􀆰 １　 Ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｏｒ ｃｏｎｔｅｎｔ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｉｓｔｕｒｅ， ２３⁃ａｃｅｔｙｌａｌｉｓｏｌ Ｂ ａｎｄ ２３⁃ａｃｅｔｙｌ ａｌｉｓｏｌ Ｃ

编号 水分 ／ ％
２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｂ ／ ％
２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｃ ／ ％
编号 水分 ／ ％

２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｂ ／ ％
２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｃ ／ ％
编号 水分 ／ ％

２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｂ ／ ％
２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｃ ／ ％
编号 水分 ／ ％

２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｂ ／ ％
２３⁃乙酰泽

泻醇 Ｃ ／ ％
１ ８􀆰 ７８３ ０􀆰 ２３０ ０􀆰 ０１６ ６ ２５ ８􀆰 ９３２ ０􀆰 ２２４ ０􀆰 ０１７ ４ ４９ １０􀆰 ０３１ ０􀆰 ２０８ ０􀆰 ０１７ １ ７３ ９􀆰 ６０７ ０􀆰 ２０３ ０􀆰 ０１５ ５
２ ９􀆰 ２９１ ０􀆰 ２３３ ０􀆰 ０１２ ０ ２６ ８􀆰 ６９１ ０􀆰 ２２２ ０􀆰 ０２２ ２ ５０ １０􀆰 ５９３ ０􀆰 ２０９ ０􀆰 ０１９ １ ７４ ９􀆰 ０４８ ０􀆰 ２０２ ０􀆰 ０１５ ７
３ ９􀆰 ０５２ ０􀆰 １９７ ０􀆰 ０１９ ４ ２７ ９􀆰 １４０ ０􀆰 ２３４ ０􀆰 ０１９ １ ５１ ８􀆰 ４５８ ０􀆰 ２３３ ０􀆰 ０１８ ０ ７５ ９􀆰 ３５９ ０􀆰 ２１５ ０􀆰 ０１５ ７
４ ９􀆰 ２７５ ０􀆰 ２４９ ０􀆰 ０１４ ７ ２８ ９􀆰 ４２９ ０􀆰 ２４２ ０􀆰 ０１７ ３ ５２ ９􀆰 ６１４ ０􀆰 ２４４ ０􀆰 ０１６ ７ ７６ １０􀆰 ２１０ ０􀆰 ２００ ０􀆰 ０１４ ３
５ ８􀆰 ８６１ ０􀆰 １８２ ０􀆰 ０１７ ７ ２９ ９􀆰 １７９ ０􀆰 ２２８ ０􀆰 ０１５ ５ ５３ １０􀆰 ０４３ ０􀆰 ２１５ ０􀆰 ０１４ ０ ７７ ８􀆰 ９６６ ０􀆰 ２１８ ０􀆰 ０１５ ４
６ ８􀆰 ８１５ ０􀆰 ２３５ ０􀆰 ０１８ ７ ３０ ９􀆰 １０３ ０􀆰 ２０４ ０􀆰 ０２０ ０ ５４ １０􀆰 ５８０ ０􀆰 ２０１ ０􀆰 ０１４ ７ ７８ ９􀆰 ３６９ ０􀆰 ２１４ ０􀆰 ０１６ ６
７ ９􀆰 ５８６ ０􀆰 ２２４ ０􀆰 ０１７ ４ ３１ ９􀆰 ２０３ ０􀆰 ２１０ ０􀆰 ０１８ ３ ５５ １０􀆰 ６４１ ０􀆰 １９１ ０􀆰 ０１４ ２ ７９ ９􀆰 ２６７ ０􀆰 ２２９ ０􀆰 ０１６ ６
８ ９􀆰 ０４５ ０􀆰 ２１６ ０􀆰 ０１８ ９ ３２ ９􀆰 １０６ ０􀆰 ２２４ ０􀆰 ０１８ ４ ５６ ８􀆰 ２００ ０􀆰 ２７２ ０􀆰 ０１５ ９ ８０ ８􀆰 ７９０ ０􀆰 ２３９ ０􀆰 ０１８ ０
９ ８􀆰 ９３９ ０􀆰 １９６ ０􀆰 ０１５ ４ ３３ ９􀆰 ３４３ ０􀆰 １９３ ０􀆰 ０１３ ９ ５７ ８􀆰 ５８１ ０􀆰 ２１８ ０􀆰 ０１８ ４ ８１ ９􀆰 ０１２ ０􀆰 ２２４ ０􀆰 ０１８ ５
１０ ８􀆰 ８６１ ０􀆰 １９２ ０􀆰 ０１２ ６ ３４ ９􀆰 ５６０ ０􀆰 １７８ ０􀆰 ０１７ ２ ５８ ９􀆰 ９５８ ０􀆰 ２５４ ０􀆰 ０２１ ８ ８２ ９􀆰 ２２０ ０􀆰 ２１５ ０􀆰 ０１７ ３
１１ ８􀆰 ６４４ ０􀆰 １６８ ０􀆰 ０１９ １ ３５ ９􀆰 ０２８ ０ ０􀆰 １８０ ０􀆰 ０１６ ０ ５９ ９􀆰 ８５６ ０􀆰 ２３６ ０􀆰 ０１６ ３ ８３ ９􀆰 ６２９ ０􀆰 ２１８ ０􀆰 ０１５ ６
１２ ８􀆰 ６５６ ０􀆰 １９９ ０􀆰 ０１９ ７ ３６ ８􀆰 ９１４ ０􀆰 １７０ ０􀆰 ０２１ ０ ６０ ９􀆰 ８７０ ０􀆰 ２２９ ０􀆰 ０１４ ０ ８４ ９􀆰 ５４５ ０􀆰 ２３０ ０􀆰 ０１４ ８
１３ ９􀆰 ２６３ ０􀆰 ２２３ ０􀆰 ０１６ ５ ３７ ８􀆰 ６９７ ０􀆰 １８５ ０􀆰 ０２１ ２ ６１ １０􀆰 ２１９ ０􀆰 ２４２ ０􀆰 ０１５ ６ ８５ ９􀆰 ７７２ ０􀆰 ２３９ ０􀆰 ０１５ ７
１４ １０􀆰 ５６７ ０􀆰 ２５４ ０􀆰 ０１７ ２ ３８ ９􀆰 ４７５ ０􀆰 １８４ ０􀆰 ０２０ ０ ６２ １０􀆰 ６００ ０􀆰 ２０５ ０􀆰 ０１７ ０ ８６ ９􀆰 ９８３ ０􀆰 ２２０ ０􀆰 ０１６ １
１５ ９􀆰 ３８５ ０􀆰 ２４４ ０􀆰 ０１５ ８ ３９ ９􀆰 ０４５ ０􀆰 ２１７ ０􀆰 ０２２ ７ ６３ １０􀆰 ８４９ ０􀆰 ２０８ ０􀆰 ０１４ ６ ８７ １０􀆰 １２４ ０􀆰 ２１６ ０􀆰 ０１５ ０
１６ ９􀆰 ７６４ ０􀆰 ２３７ ０􀆰 ０１７ ０ ４０ ９􀆰 ３８１ ０􀆰 ２０５ ０􀆰 ０１４ ３ ６４ ９􀆰 １４５ ０􀆰 ２２１ ０􀆰 ０１７ ０ ８８ １０􀆰 ８７８ ０􀆰 ２１０ ０􀆰 ０１７ ３
１７ ８􀆰 ９８７ ０􀆰 １９９ ０􀆰 ０１８ ６ ４１ ８􀆰 ７０１ ０􀆰 ２５０ ０􀆰 ０２０ １ ６５ ９􀆰 ８４７ ０􀆰 ２３９ ０􀆰 ０１６ ３ ８９ ９􀆰 ０３９ ０􀆰 ２５０ ０􀆰 ０１９ ２
１８ ８􀆰 ９１３ ０􀆰 ２１６ ０􀆰 ０１７ ７ ４２ ９􀆰 ５５８ ０􀆰 １８３ ０􀆰 ０１７ １ ６６ ９􀆰 ９８９ ０􀆰 ２１６ ０􀆰 ０１６ ７ ９０ １０􀆰 ８３８ ０􀆰 ２１１ ０􀆰 ０１８ １
１９ ８􀆰 ７２１ ０􀆰 １９６ ０􀆰 ０１８ ６ ４３ １０􀆰 ２３５ ０􀆰 １９３ ０􀆰 ０１７ ９ ６７ １０􀆰 ０５０ ０􀆰 ２１５ ０􀆰 ０１５ ６ ９１ ９􀆰 ７１４ ０􀆰 ２３５ ０􀆰 ０１５ ２
２０ ９􀆰 ０６８ ０􀆰 ２２６ ０􀆰 ０１８ ３ ４４ １０􀆰 ９８３ ０􀆰 １７０ ０􀆰 ０１６ ０ ６８ ９􀆰 ９１１ ０􀆰 ２１３ ０􀆰 ０１７ ４ ９２ ９􀆰 ３９５ ０􀆰 ２４１ ０􀆰 ０１５ ０
２１ ９􀆰 ２７１ ０􀆰 １９７ ０􀆰 ０１５ ６ ４５ ９􀆰 ８３５ ０􀆰 ２０９ ０􀆰 ０１４ ７ ６９ １０􀆰 ７６２ ０􀆰 ２０４ ０􀆰 ０１８ ９ ９３ ８􀆰 ８０２ ０􀆰 ２５８ ０􀆰 ０１９ ９
２２ ９􀆰 １７３ ０􀆰 ２４４ ０􀆰 ０１８ ７ ４６ ７􀆰 ９１２ ０􀆰 ２０７ ０􀆰 ０２０ ４ ７０ ９􀆰 ４０９ ０􀆰 ２２６ ０􀆰 ０１８ ７ ９４ ９􀆰 ８６９ ０􀆰 ２３１ ０􀆰 ０１４ ７
２３ ９􀆰 １６５ ０􀆰 ２３４ ０􀆰 ０１９ ４ ４７ １０􀆰 ３３１ ０􀆰 ２５９ ０􀆰 ０１７ ７ ７１ １０􀆰 １２９ ０􀆰 ２２９ ０􀆰 ０１７ ５ ９５ １０􀆰 ９９８ ０􀆰 ２０５ ０􀆰 ０１６ ３
２４ ９􀆰 １７９ ０􀆰 ２３３ ０􀆰 ０１８ １ ４８ ９􀆰 ８８６ ０􀆰 １９６ ０􀆰 ０１８ ４ ７２ ８􀆰 ９７６ ０􀆰 ２４１ ０􀆰 ０１６ ８

图 １　 预处理前泽泻饮片 ＮＩＲＳ 图谱

Ｆｉｇ􀆰 １　 ＮＩＲＳ ｓｐｅｃｔｒａ ｆｏｒ Ａｌｉｓｍａｔｉｓ Ｒｈｉｚｏｍａ
ｄｅｃｏｃｔｉｏｎ ｐｉｅｃｅｓ ｂｅｆｏｒｅ ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ

Ｒ２ｃ ＝ ０􀆰 ９５２ ６， Ｒ２ｐ＝ ０􀆰 ９３０ ０， ＰＲＤ＝ ４􀆰 ００。
ＣＡＲＳ⁃ＩＲＩＶ 算法波长筛选过程见图 ３Ａ， 可知

随着采样次数由 ０ 次逐渐增加到 １０ 次时， 波长由

１ ５５７ 条迅速减少， 最后趋于稳定； 随着采样次数

由 ０ 次逐渐增加到 ３９ 次时， ＲＭＥＳＣＶ 逐渐降低，
并在 ３９ 次时有最小值， 共筛选出 ７３ 条特征波长，
见图 ３Ｂ， 其中红点为特征波长位置。 在 ＩＣＯ 算法

运行过程中， 共筛选出 ４６６ 条波长， 见图 ３Ｃ， 其

不同类型对应不同颜色， 见图 ３Ｄ （颜色越接近蓝

色， 该区域波长对迭代结果的影响越小， 即权重系

数越小， 属于无效波长； 颜色越黄， 该区域波长对

迭代结果的影响越大， 即权重系数越大， 属于有效

波长［２３］）， 可知大部分黄色区域集中在 ０􀆰 ５ ～ １􀆰 ５、
７􀆰 ５～１０􀆰 ５、 １４􀆰 ５ ～ １６􀆰 ５ 范围内， 而剩余区间中大

多为蓝色至深蓝色， 并且在大部分黄色区域中的权

重系数最高达 ０􀆰 ９～１， 最低也有 ０􀆰 ６～０􀆰 ７， 而在蓝

色区间中的最高为 ０􀆰 ５ ～ ０􀆰 ６， 最低为 ０， 其 ＰＬＳＲ
模型中 Ｒ２ｃ ＝ ０􀆰 ８５３ ６， Ｒ２ｐ ＝ ０􀆰 ８３４ ３， ＰＲＤ＝ ２􀆰 ３２。
最后， 采用 ＵＶＥ 算法进行特征波长筛选， 结果见

图 ３Ｅ， 可知共筛选出 ７６２ 条， 占全波长的 ４８􀆰 ９％
（上下水平线表示由噪声变量计算出的阈值范围，
阈值线之内的波长是无信息的变量并被消除， 而阈

值线之外者是有价值的变量信息［２４］）， 该算法所用

波长在全波长中的位置见图 ３Ｆ， 其 ＰＬＳＲ 模型中

Ｒ２ｃ ＝ ０􀆰 ８１１ ５， Ｒ２ｐ ＝ ０􀆰 ８０４ １， ＰＲＤ＝ ２􀆰 ５９。
７８１３
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表 ２　 不同预处理方式对 ＰＬＳＲ 模型的影响

Ｔａｂ􀆰 ２　 Ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄｓ ｏｎ ＰＬＳＲ ｍｏｄｅｌｓ

指标 方法 主因子数
训练集 预测集

Ｒ２ｃ ＲＭＥＳＣ Ｒ２ｐ ＲＭＥＳＰ
ＰＲＤ ＲＭＳＥＰ ／ ＲＭＳＥＣ

水分含量 ＲＡＷ １１ ０􀆰 ９１６ ０ ０􀆰 ００１ ８３４ ０􀆰 ７４５ ２ ０􀆰 ００３ ２３２ ２􀆰 ０７ １􀆰 ７６
ＳＧ １１ ０􀆰 ９０１ ２ ０􀆰 ００２ １７６ ０􀆰 ７８９ ８ ０􀆰 ００２ ５２１ ２􀆰 １３ １􀆰 １５
ＭＳＣ ９ ０􀆰 ８９７ ３ ０􀆰 ００２ １３５ ０􀆰 ８０７ ３ ０􀆰 ００２ ４３９ ２􀆰 ３２ １􀆰 １４
ＳＮＶ １０ ０􀆰 ９４０ １ ０􀆰 ００１ ６０３ ０􀆰 ８０８ ０ ０􀆰 ００２ ９９９ ２􀆰 １２ １􀆰 ８７
１Ｄ ４ ０􀆰 ９７３ ８ ０􀆰 ００１ ０９７ ０􀆰 ７４６ ５ ０􀆰 ００２ ５８７ ２􀆰 ３２ ２􀆰 ３５

ＳＧ＋１Ｄ ４ ０􀆰 ９４３ ８ ０􀆰 ００１ ４７８ ０􀆰 ６６６ ４ ０􀆰 ００３ ７３１ １􀆰 ８８ ２􀆰 ５２
ＭＳＣ＋１Ｄ ２ ０􀆰 ８３６ ０ ０􀆰 ００２ ５６６ ０􀆰 ６３０ ３ ０􀆰 ００３ ４７７ １􀆰 ７０ １􀆰 ３５
ＳＮＶ＋１Ｄ ２ ０􀆰 ８２２ ５ ０􀆰 ００２ ５１６ ０􀆰 ７３０ ０ ０􀆰 ００２ ９７１ ２􀆰 ３３ １􀆰 １８

ＯＳＣ １０ ０􀆰 ８６６ ８ ０􀆰 ００２ １２４ ０􀆰 ６２２ ８ ０􀆰 ００３ ７８２ １􀆰 ９７ １􀆰 ７８
Ｎｏｒ １２ ０􀆰 ９５５ ９ ０􀆰 ００１ ６６２ ０􀆰 ７８３ ８ ０􀆰 ００２ ８９１ ２􀆰 ０２ １􀆰 ７３

２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ 含量 ＲＡＷ １３ ０􀆰 ９１６ ２ ０􀆰 ０００ ０６１ ０７ ０􀆰 ６５４ ０ ０􀆰 ０００ １１９ ４ １􀆰 ７１ １􀆰 ９５
ＳＧ １３ ０􀆰 ８８０ ０ ０􀆰 ０００ ０７５ ６６ ０􀆰 ４９０ ６ ０􀆰 ０００ １２１ ８ １􀆰 ４３ １􀆰 ６１
ＭＳＣ ９ ０􀆰 ７１８ ４ ０􀆰 ０００ ０９７ １５ ０􀆰 ６０７ ０ ０􀆰 ０００ １２４ ７ １􀆰 ８９ １􀆰 ２８
ＳＮＶ １１ ０􀆰 ９０４ ４ ０􀆰 ０００ ０６８ ０３ ０􀆰 ６６１ ７ ０􀆰 ０００ １００ ２ １􀆰 ８５ １􀆰 １７
１Ｄ ４ ０􀆰 ９２３ ７ ０􀆰 ０００ ０６１ ５４ －０􀆰 ８４４ ９ ０􀆰 ０００ １６４ ０ １􀆰 １１ ２􀆰 ６６

ＳＧ＋１Ｄ ６ ０􀆰 ９６３ １ ０􀆰 ０００ ０４２ ３９ －０􀆰 ６４７ ２ ０􀆰 ０００ １８１ ６ １􀆰 ０７ ４􀆰 ２８
ＭＳＣ＋１Ｄ ３ ０􀆰 ８５３ ５ ０􀆰 ０００ ０７６ ９９ －１􀆰 ２６５ ３ ０􀆰 ０００ １７２ ０ １􀆰 ２６ ２􀆰 ２３
ＳＮＶ＋１Ｄ ３ ０􀆰 ７８４ ０ ０􀆰 ０００ ０９４ ５３ －１􀆰 ８９４ ２ ０􀆰 ０００ １８１ ０ １􀆰 ０８ １􀆰 ９１

ＯＳＣ １１ ０􀆰 ８０７ ６ ０􀆰 ０００ ０８７ ５４ ０􀆰 ４１９ ０ ０􀆰 ０００ １４１ ４ １􀆰 ５１ １􀆰 ６１
Ｎｏｒ １２ ０􀆰 ９１０ ８ ０􀆰 ０００ ０６３ ３２ ０􀆰 ５８８ ６ ０􀆰 ０００ １１６ ６ １􀆰 ７４ １􀆰 ８４

２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 含量 ＲＡＷ １２ ０􀆰 ７８９ ２ ０􀆰 ０００ ００８ ４４６ ０􀆰 ３９０ ２ ０􀆰 ０００ ０１３ ９３ １􀆰 ５６ １􀆰 ６４
ＳＧ １３ ０􀆰 ８０８ ９ ０􀆰 ０００ ００８ １９８ ０􀆰 ４４５ ３ ０􀆰 ０００ ０１３ ０２ １􀆰 ６２ １􀆰 ５８
ＭＳＣ １０ ０􀆰 ８２１ ５ ０􀆰 ０００ ００７ ３９５ －０􀆰 ０１７ ２９ ０􀆰 ０００ ０１５ ４３ １􀆰 ５８ ２􀆰 ０８
ＳＮＶ １３ ０􀆰 ９６９ １ ０􀆰 ０００ ００３ ７６４ ０􀆰 ３５２ ８ ０􀆰 ０００ ０１２ ９６ １􀆰 ４６ ３􀆰 ４４
１Ｄ ４ ０􀆰 ９５３ ８ ０􀆰 ０００ ００４ ３９０ －１􀆰 ０８８ ５ ０􀆰 ０００ ０２０ ４９ ０􀆰 ９９ ４􀆰 ６６

ＳＧ＋１Ｄ ５ ０􀆰 ９０１ ３ ０􀆰 ０００ ００６ ２９９ －１􀆰 ８４４ １ ０􀆰 ０００ ０２０ ７７ ０􀆰 ９７ ３􀆰 ２９
ＭＳＣ＋１Ｄ ３ ０􀆰 ８８２ ０ ０􀆰 ０００ ００７ ０７４ －０􀆰 ８０８ ８ ０􀆰 ０００ ０１８ ５５ ０􀆰 ９４ ２􀆰 ６２
ＳＮＶ＋１Ｄ ３ ０􀆰 ８６８ ７ ０􀆰 ０００ ００６ ４８５ －４􀆰 ６７２ １ ０􀆰 ０００ ０２３ ８６ ０􀆰 ９９ ３􀆰 ６８

ＯＳＣ １１ ０􀆰 ７９０ ９ ０􀆰 ０００ ００８ ６７１ ０􀆰 ３８４ １ ０􀆰 ０００ ０１０ １２ １􀆰 ６９ １􀆰 １６
Ｎｏｒ １２ ０􀆰 ９１８ ９ ０􀆰 ０００ ００５ ６７３ ０􀆰 ０８２ ０７ ０􀆰 ０００ ０１４ ３２ １􀆰 ４５ ２􀆰 ５２

图 ２　 预处理后泽泻饮片 ＮＩＲＳ 图谱

Ｆｉｇ􀆰 ２　 ＮＩＲＳ ｓｐｅｃｔｒａ ｆｏｒ Ａｌｉｓｍａｔｉｓ Ｒｈｉｚｏｍａ ｄｅｃｏｃｔｉｏｎ ｐｉｅｃｅｓ ａｆｔｅｒ ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ

　 　 综上所述， ＣＡＲＳ⁃ＩＲＩＶ 算法所建立的 ＰＬＳＲ 模

型中各参数均优于 ＩＣＯ、 ＵＶＥ 算法所建立者， 故本

实验选择其作为水分、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ、 ２３⁃乙酰

泽泻醇 Ｃ 含量定量模型特征波长筛选方式。
３􀆰 ５　 验证试验　 结果见图 ４， 其中图 ４Ａ、 ４Ｃ、 ４Ｅ
分别为水分、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ
含量真实值与预测值之间的线性关系， 当这些散点

趋于同一条直线时表明其线性关系良好， 模型定量

预测能力较强； 图 ４Ｂ、 ４Ｄ、 ４Ｆ 分别为各指标外部

验证， 红色线条代表真实值， 蓝色线条代表模型通

过 ＮＩＲＳ 光谱所得预测值， 两者之间重合性越好，
模型定量校正效果越理想。 由此可知， 各指标定量

模型中 Ｒ２ｐ、 Ｒ２ｃ 均大于 ０􀆰 ９， 可用于饮片的快速

质量评价。
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表 ３　 特征波长 ＰＬＳＲ 模型参数

Ｔａｂ􀆰 ３　 ＰＬＳＲ ｍｏｄｅｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ

指标 方法 波长数 ／ 条 主因子数
训练集 预测集

Ｒ２ｃ ＲＭＥＳＣ Ｒ２ｐ ＲＭＥＳＰ
ＰＲＤ ＲＭＳＥＰ ／

ＲＭＳＥＣ
水分含量 ＲＡＷ⁃ＰＬＳＲ １ ５５７ １１ ０􀆰 ９１６ ０ ０􀆰 ００１ ８３４ ０􀆰 ７４５ ２ ０􀆰 ００３ ２３２ ２􀆰 ０７ １􀆰 ７６

ＭＳＣ⁃ＣＡＲＳ⁃ＩＲＩＶ⁃ＰＬＳＲ ７３ ９ ０􀆰 ９５２ ６ ０􀆰 ００１ ４２９ ０􀆰 ９３０ ０ ０􀆰 ００１ ６４９ ４􀆰 ００ １􀆰 １５
ＭＳＣ⁃ＩＣＯ⁃ＰＬＳＲ ４６６ ９ ０􀆰 ８５３ ６ ０􀆰 ００２ ４４６ ０􀆰 ８３４ ３ ０􀆰 ００２ ６２３ ２􀆰 ３２ １􀆰 ０７
ＭＳＣ⁃ＵＶＥ⁃ＰＬＳＲ ７６２ ９ ０􀆰 ８１１ ５ ０􀆰 ００２ ６６６ ０􀆰 ８０４ １ ０􀆰 ００２ ４７５ ２􀆰 ５９ ０􀆰 ９２

２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ 含量 ＲＡＷ⁃ＰＬＳＲ １ ５５７ １３ ０􀆰 ９１６ ２ ０􀆰 ０００ ０６１ ０７ ０􀆰 ６５４ ０ ０􀆰 ０００ １１９ ４ １􀆰 ７１ １􀆰 ９５
ＳＮＶ⁃ＣＡＲＳ⁃ＩＲＩＶ⁃ＰＬＳＲ ８８ １１ ０􀆰 ９５８ １ ０􀆰 ０００ ０４８ ８４ ０􀆰 ９０５ ２ ０􀆰 ０００ ０５４ ５２ ３􀆰 ５８ １􀆰 １１

ＳＮＶ⁃ＩＣＯ⁃ＰＬＳＲ ６１２ １１ ０􀆰 ８６８ ９ ０􀆰 ０００ ０７０ ２４ ０􀆰 ７０７ ０ ０􀆰 ０００ １１１ ３ ２􀆰 １５ １􀆰 ５８
ＳＮＶ⁃ＵＶＥ⁃ＰＬＳＲ ７５２ １１ ０􀆰 ９２５ ５ ０􀆰 ０００ ０５５ １５ ０􀆰 ０４４ ７４ ０􀆰 ０００ １６７ ４ １􀆰 ３７ ３􀆰 ０３

２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 含量 ＲＡＷ⁃ＰＬＳＲ １ ５５７ １２ ０􀆰 ７８９ ２ ０􀆰 ０００ ００８ ４４６ ０􀆰 ３９０ ２ ０􀆰 ０００ ０１３ ９３ １􀆰 ５６ １􀆰 ６４
ＯＳＣ⁃ＣＡＲＳ⁃ＩＲＩＶ⁃ＰＬＳＲ ９９ １１ ０􀆰 ９２０ ８ ０􀆰 ０００ ００５ ７２４ ０􀆰 ９０６ ４ ０􀆰 ０００ ００６ １１０ ３􀆰 ４６ １􀆰 ０６

ＯＳＣ⁃ＩＣＯ⁃ＰＬＳＲ ８４９ １１ ０􀆰 ８４４ ９ ０􀆰 ０００ ００７ ４９５ ０􀆰 ４３１ ２ ０􀆰 ０００ ０１３ ２１ １􀆰 ５９ １􀆰 ７６
ＯＳＣ⁃ＵＶＥ⁃ＰＬＳＲ １９９ １１ ０􀆰 ８５０ ０ ０􀆰 ０００ ００７ ２７０ －０􀆰 ６４８ ２ ０􀆰 ０００ ０２５ ３１ ０􀆰 ８５ ３􀆰 ４８

图 ３　 水分含量特征波长筛选结果

Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｏｒ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｉｓｔｕｒｅ ｃｏｎｔｅｎｔ

图 ４　 定量模型验证试验结果

Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ｒｅｓｕｌｔｓ ｆｏｒ ｖｅｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｔｅｓｔｓ ｏｆ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌｓ
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４　 讨论与结论

泽泻作为传统的利水渗湿中药， 对水肿、 高血

糖、 高血脂等疾病均有疗效， 并且产地广泛。 同

时， 该药材所富含的三萜类成分既是发挥其独特药

理作用的基础， 也是引发其不良反应的原因。
饮片作为中药上游生产与下游制剂之间的桥

梁， 其质量决定了制剂疗效。 本实验对 ９５ 批泽泻

饮片进行研究， 发现不同批次之间的水分、 指标成

分含量范围较大， 适合 ＮＩＲＳ 模型， 但预处理后效

果不理想， 而经过特征波长选择算法选择后精度

较高。 验证试验结果表明， 本实验所建立的泽泻

饮片定量模型预测能力与水分、 ２３⁃乙酰泽泻醇

Ｂ、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 含量之间具有良好的相关

性， 适用于指标成分快速检测， 具有一定的指导

意义。
综上所述， ＮＩＲＳ 技术实现了泽泻饮片中水分、

２３⁃乙酰泽泻醇 Ｂ、 ２３⁃乙酰泽泻醇 Ｃ 含量的快速检

测， 为控制其质量提供了新的参考。
利益冲突： 所有作者均声明不存在利益冲突。
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