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摘 � 要 � 采用近红外光谱分析技术对人参进行了光谱及定量分析。对人参的原始漫反射吸收光谱采用二阶
导数、散射校正、相关分析等多种光谱解析手段, 研究了人参中的主要成分总皂甙的光谱吸收特性, 并结合

偏最小二乘回归法对人参总皂甙进行了定标建模分析。分析结果精度高, 定标标准差( RMSEC)为 0� 154% ,

相关系数为 0� 982 8。

关键词 � 人参; 总皂甙; 近红外光谱

中图分类号: O433� 4� � 文献标识码: A � � � 文章编号: 1000-0593( 2007) 03-0490-04

� 收稿日期: 2005-12-16, 修订日期: 2006- 03-28
� 基金项目: 吉林科技发展计划项目( 20040324-2) , 辽宁省自然科学基金项目( 001064)和大连民族学院博士启动基金项目( 20056207)资助

� 作者简介: 芦永军, 1976年生, 大连民族学院理学院光电子研究所教师 � � e-mail: yongjun_lu@ sina. com

引 � 言

� � 人参的主要成分为总皂甙、糖及多糖类、挥发性成分、

氨基酸及脂等, 其中总皂甙为人参的主要药用成分。总皂甙

包含多种单体皂甙, 各单体皂甙在治疗不同的疾病及保健功

能中发挥着不同的作用[1- 3]。不同年龄的人参具有较为明显

的外形特征, 常规的人参品质分类可用外形鉴别法定性地了

解人参的生长年限, 但人参中总皂甙含量的高低会随着产

地、气候条件、栽培技术等条件的变化而有较大的差异难以

确定。人参总皂甙含量的确定, 常采用紫外-可见分光光度

计法。该方法给出的总皂甙分析结果具有较高的精度, 但是

分析过程较为繁琐、耗时长且成本高, 测试过的样品因化学

污染而无法重新使用。近红外光谱分析[4- 6] 是一项快速无损

的分析技术, 可以在不到 1 min 的时间内完成物质多组分的

检测, 目前被广泛应用于农业、化工、医药、纺织等多个领

域。韩国已经率先将近红外光谱技术用于高丽人参的定性鉴

别[7, 8]、蛋白质及皂甙定量分析[ 9]。本文针对我国吉林地区

的人参进行了详尽的近红外光谱解析, 通过采用定标波长优

选、相关光谱解析、偏最小二乘回归等方法得到了较为满意

的分析结果。

1 � 实验样品和仪器

� � 选用具有一定总皂甙含量梯度的人参粉末样品 29 份,

其中采自吉林集安县、抚松县的 2~ 6 年的鲜人参及进行特

殊工艺加工的红参样品 20 份, 西洋参 2~ 4 年的样品 3 份,

集安县红参小货 25 支、35 支、45 支、55 支及 80 支样品 6

份, 总皂甙成分浓度范围为 2� 17% ~ 5� 67%。总皂甙含量的

化学值由吉林人参研究院通过紫外-可见分光光度计法测定。

采集的样品无论从产地、年龄及气候等条件均能代表吉林省

人参的总体特征, 样品粉末由筛网孔径为 1 mm 的粉碎磨得

到。

人参样品的近红外光谱在 Thermo N ico let FT-NIR 仪器

上测定, 装有粉末样品的样品池在光谱采集过程中匀速旋

转, 最终的近红外光谱是经过 100 次采集的光谱平均得到

的, 以减小由于装样过程及样品颗粒不均匀所带来的误差,

光谱采集分辨率为 32 cm- 1 , 近红外光谱范围为 1 000 ~

2 500 nm( 10 000~ 4 000 cm- 1 ) , 探测器为 InGaAs, 光谱采

集方式为漫反射, 数据用 T Q Analy st V6 化学计量分析软件

处理。

2 � 分析与讨论

� � 物质在近红外区的倍频吸收谱峰位可以通过其对应的中
红外能量较高的基频吸收的整数倍计算得到, 合频和差频吸

收峰位则分别对应于不同官能团基频吸收峰位之和、之差,

但由于各基团化学组成环境及内部结构的不同而有所偏移。

在中红外波段各官能团和基团都有各自的特征吸收谱线, 吸

收峰相互分离且较为尖锐, 易于判别, 而在近红外波段(波

数为 12 500~ 4 000 cm- 1 )倍频、合频和差频吸收峰较宽且相



互重叠, 很难直接解析其所对应的吸收峰位置。图 1 是人参

的近红外漫反射吸收光谱。由于鲜晒人参和经过深加工得到

的红参之间含水量不同所导致的硬度不同, 在进行粉碎时难

以保证相同的颗粒度水平, 从原始吸光度光谱图中可以明显

地看出样品光谱间由于颗粒度的不同而导致的基线平移, 所

以很难从原始吸收光谱中直接准确解析待测成分各个官能团

的吸收位置。通过对近红外光谱进行导数处理可以提高光谱

分辨率。然而导数光谱对于噪声也极为敏感, 导数阶数越高

噪声影响越显著, 所以要求用于采集原始光谱数据的光谱仪

具有很高的信噪比。图 2 给出了人参的原始近红外光谱的二

阶导数光谱, 从图中可以看出由于颗粒度影响所导致的基线

平移被消除掉了, 二阶导数光谱中的极小值对应于原始吸收

谱的吸收峰位置。二阶导数光谱给出了较高的光谱分辨率,

分别在 7 343, 6990, 5 896, 5 200, 4 750, 4 400 cm- 1位置有

较强的吸收峰(与图中表示相对应) , 通过与经验吸收光谱峰

位[10]相对照找到了对应的吸收基团特性(如图下注释)。

Fig� 1 � The original absorption spectra of ginsengs

Fig� 2� The second derivative spectra of the original

absorption spectra of ginsengs

1: 2C � H 伸缩振动+ C � H 扭曲振动;

2: N � H 伸缩振动的一级倍频;

3: C � H 伸缩振动的一级倍频;

4: C O 伸缩振动的二级倍频;

5: 2O � H 扭曲振动+ 2C � O伸缩振动;

6: O � H 伸缩振动+ C � C伸缩振动

� � 图3 为对原始光谱进行多元散射校正( MSC)后得到的光

谱图。经过散射校正后的光谱有效地消除了原始光谱由于颗

粒度及装样误差所导致的基线平移和非线性影响, 各人参样

品散射校正后光谱真正反映了各主要成分的近红外光谱吸收

特性与化学浓度特性之间的线性关系。

在进行定标分析时 , 定标波长的优选是建立稳定可靠的

定标模型的关键。针对不同的化学计量学算法, 定标波长可

以是分立波长组合, 也可以是连续全光谱或区域光谱波长,

选择最优定标波长一般采用相关光谱法。相关光谱是通过将

原始光谱中的每一个波长点的吸光度数据与所有样品待测成

分的化学浓度数据进行线性回归得到相关系数, 然后将波长

点与对应的相关系数建立坐标图得到的, 它反映了样品的近

红外光谱特性与物理及化学特性之间在各个波长点处的线性

相关特性。如果在保证样品的物理特性(如散射特性)对近红

外光谱的影响较小的前提下, 相关光谱则给出了样品的待测

成分在不同波长处的相关性信息, 此时相关性较强的波长或

波长区域则为较理想的定标波长优选区域。图 4 为由人参样

品的总皂甙吸收光谱在近红外光谱区域所得到的相关光谱。

整个相关光谱表现出了较为平滑的特性, 这与人参样品颗粒

度之间的相关关系是非常明显的, 但掩盖了与待测成分化学

浓度特性相关的光谱信息。图 5 给出了由经过散射校正后得

到的光谱数据与样品的化学浓度数据通过相关计算所得到的

散射校正相关光谱图, 与图 4 相比, 图 5 提供了更加清晰的

相关信息, 这对于选择用于人参总皂甙分析的分立波长组合

提供了实验依据。依据散射相关光谱所提供的信息, 选择

8 353~ 4 900 cm- 1这段高相关区域作为最优定标波长区域,

结合偏最小二乘回归方法对人参总皂甙进行定标建模分析,

给出了很好的结果, 定标标准差( RMSEC)为 0� 154, 相关系
数

Fig� 3 � The spectra obtained by applying MSC to the

original absorption spectra of ginsengs

Fig� 4 � The correlation spectrum of the original

absorption spectra of ginsengs� s saponin

491第 3 期 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 光谱学与光谱分析



为 0� 982 27, 所用主因子数为 10, 定标散点图见图 6。

� � 回瑞华等[11]亦用光谱方法分析过绞股蓝中的总皂甙。

Fig� 5� The correlation spectrum obtained from the MSC spec-

tra of the original absorption spectra of ginsengs� sapo-

nin

Fig� 6 � The scatter plot of the calibration result of ginsengs

3 � 结 � 论

� � 通过对人参的近红外漫反射吸收光谱进行二阶导数、散
射校正及相关光谱解析 , 找到了人参的主要成分在近红外波

段的倍频和合频吸收峰 , 与经验光谱相对照, 解析出了其强

吸收峰相对应的基团振动信息。对人参中总皂甙进行了定标

建模分析, 给出了很高的分析精度。实验验证了近红外光谱

分析技术用于人参总皂甙成分定量分析的可行性和优越性。

�
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Analysis of Saponin in Chinese Ginsengs by NIR Spectroscopy

LU Yong- jun1, 3 , QU Yan- ling 1 , FENG Zh-i qing 1 , CAO Zh-i qiang2 , SONG Min1
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Abstract� I n the present paper the saponin in Chinese g inseng was analysed quantitatively by using near infrar ed spect roscopy.
The spectral cha racterist ics o f t he primary ing redients in Chinese g inseng were obta ined by applying second derivativ e, MSC

( Mult iple Scatter Cor rection) , and cor relat ion char t to t he or ig inal abso rbance spectra o f g inseng . Meant ime, in combinat ion

with the PLS a lg orithm the calibration pro cess w as perfo rmed fo r t he quant itativ e analy sis o f saponin in Chinese g inseng. T he re-

sult obt ained shows a fine precision o f the method, with RMSEC o f 0� 154% and cor relation coefficient o f 0� 982 8.
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