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药品检测中近红外光谱分析的应用价值研究
向超
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[摘　要]随着我国医药行业的逐步发展，近红外光谱分析技术逐渐应用在药品检测中，不仅避免了对药品造成的伤害，还

促使药品检测效率得到提高。近红外光谱分析技术与传统的药品检测技术相比，提高了药品检测的效率与质量，从而促进了我

国医药行业的发展。基于此，分析了光谱原理以及近红外光谱分析技术的特点，并且探究了近红外光谱分析在药品检测中的应

用。
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红外光谱是目前人们所发现的吸收光谱中首个非可见光

区，在红外光谱和可见光之间存在的一种介质即被视为近红

外光谱。目前，近红外光谱在很多领域得到应用，主要应用

原理是通过近红外光对所检测的药品进行扫描分析，之后收

集药品内部所存在的信息，然后对所需要的信息进一步分析

与总结。红外光谱检测在药品的生产和加工过程中工作发挥

着重要的作用。由于药品中活性可影响药物成分与效果，为

了使药品质量可以达到我国相关质量检测标准，所以加强对

药品质量的分析非常关键。而近红外光谱技术具有高效、准

确、成本低、绿色环保等特点，其可以确保相关作业的生产

进行，目前已在各种物品质量检测中得到应用与推广，尤其

是在药品质量检测中具有较好的应用价值。

1.近红外光谱分析技术的简介及原理

1.1近红外光谱分析技术的简介

近红外光谱分析技术是90年代以来发展最快、最引人注

目的光谱分析技术，是光谱测量技术与化学计量学学科的有

机结合，他在农业、矿业、医疗、药品以及化工分析领域都

有广泛应用。近红外线是一种波长在780～2526nm的电磁波。

随着化学计量学和光纤的发现、计算机技术和相关检测设备

的普及，近红外光谱逐渐成为独立的分析技术，在近现代的

工农业中逐渐发展成为一项有效的分析手段。

1.2近红外光谱分析技术的原理

近红外光谱是介于可见光（VIS）和中红外光（MIR）之

间的电磁波谱，波数约为：10000～4000cm-1。分子在振动作

用下产生非谐振性，其振动从基态转为高能级的跃迁。我们

知道，红外光谱区与有机分子中含有的氢基团（X-H，X为：

C，O，N，S等）化学键（X-H）的倍频和合频吸收区相同，

由此通过扫描就可以得到样品的含氢基团信息。然后利用一

定的化学计量校正方法，将使用近红外光谱扫描得到的样品

的含氢基团在近红外区的吸收光谱与其成分浓度或性质数据

建立联系，建立校正模型。这样一来，通过测量未知样品

的光谱，并应用校正模型则可以得到预测未知样品的组成及

性质。此外，利用一定的化学计量学模式识别方法，建立分

离提取样本的近红外吸收光谱特征信息相应的类模型，并应

用类模型和未知样品的吸收光谱，就可以判定未知样品的类

别。

总而言之，近红外光谱的分析技术一种间接分析技术，

是一种通过建立校正模型从而实现对未知样本进行定性或定

量分析的方法。具有方便、高效、环保等优点，尤其适用于

对高分子物质及有机物质的分析。具体来说有以下几个要

素：（1）保证测样设备设施如近红光谱仪的精度，及测量技

术的稳定性，确保得到可靠的扫描数据；（2）应用多元校正

方式的软件技术来对数据做处理；（3）选择合适、完整、准

确的分析模型，来对数据进行对比并建立联系。具体步骤如

下：（1）选取具有代表性的校正集样本并用近红光谱仪测量

其近红外光谱；（2）采用标准或认可的参考方法测定所关心

的组成或性质数据；（3）运用一定方法对光谱进行预处理，

利用合适的化学计量学方法将光谱与各数据进行联系，建立

校正模型；（4）测定未知样本的组成及性质，并判断校正模

型是否适用于对未知样本的测定若适用，那么测定的结果符

合模型允许的误差要求，若不适用则只能作为参考性数据。

2.近红外光谱技术的特点

2.1优点

红外光谱技术应用优势近红外光谱具有非常好的传输性

能，因此在进行药品质量测试时，其速度非常快，可以通过

多重通道检测的方式有效分析近红外光谱结果。对于近红外

光谱技术在药品质量中应用，可有效提升检测设备的分析速

度。

在对药品质量进行检测时使用近红外线光谱进行检测，

对于被检物品外部结构以及内部结构不会造成任何损伤，因

此，使用近红外光谱对药品质量进行检测可以确保被检药品

的完整性，而且具有非常高的检测准确度。

除了在物品检测中得到良好应用外，近红外光谱在活体

检测中也得到良好应用，且大量研究证实，对活体进行近红

外光谱检测不会造成被检物出现任何损伤，近红外光谱检测

技术也被称为无损检测技术。

在采用近红外光谱对药品质量进行分析时，在完成校正

模型建立后，可以对需要检测的样品不进行任何预处理，而
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且采用近红外光谱检测时可实现一次性进行多组样品检测，

对于不同样品无需进行逐一分析，这但可以有效缩短检测时

间，而且可以有效提高检测效率。近红外光谱检测与传统检

测方式不同，其具有非常快的传输能力，可有效缩短样本检

测时间。一般而言，在进行药品质量检测时，采用近红外光

谱进行检测，所花费的检测时间往往不会超过1分钟。若在检

测过程中使用声光调制型分光器结合二极管列阵型检测器的

分析仪，可以在几秒钟内将药品质量检测结果及时测出。

近红外光谱可以对多种形态的样品进行测量，且在进行

测量时对于环境无特殊要求，在对样品进行检测时具有非常

强的适用性，采用近红外光谱可以对液态、固态以及半固态

等形态的样品进行快速测量，短时间内便可得出被测量样品

的质量数据，通过其超快的样品检测速度，从而为药品生产

带来很大的便利。

近红外光谱检测分析技术具有非常低的检测成本，在进

行检测时，仅会消耗较低电量，因其在进行检测时不会对被

检样品造成任何损伤。因此，在进行近红外光谱药品质量检

测时，不会出现样品被消耗的情况，从而有效缩短检测所造

成的成本浪费，为药品生产企业提供更高的积极收益。

采用近红外光谱进行检测与传统检测方式不同，不需

要任何化学试剂进行干预，从而不会造成化学污染事件的发

生，因此近红外光谱技术进行药品质量检测属于一种绿色环

保的检测方式。

2.2缺点

虽然近红外光谱分析技术在药品检测中应用十分广泛，

但是仍然还存在着许多的问题，其表现为具有变动性，而这

种变动性势必会给样品的检测带来一定的影响。另外，在对

样品进行检测的过程中由于事先并没有对所测试样品的测定

方式以及形态等因素进行处理，所以在检测时这些因素的出

现也势必会影响到检测的结果。一种基团在近红外光谱区的

多个波长处有吸收，这会使多组份样品在一个波长处出现多

个谱峰重叠的情况。

3.在药品检测中近红外光谱分析技术的应用

3.1　通过近红外光谱对药品进行定性分析

近几年，在医药学领域中近红外光谱技术的定性分析得

到迅速发展，可以通过近红外光谱定性技术对绝大部分药品

进行鉴别。通过对近红外光谱快速识别系统的建立，使对抗

假药的识别能力以及识别速度得到进一步提高。目前比较常

用的药品检测方法有相关系数法、判别分析发以及主成分分

析法等。在选择合适的检测方法时，必须要根据药品检测的

要求与具体情况选择，这样才能保证检测结果的有效性。

3.2　通过近红外光谱对药品进行定量分析

在药品质量检测时利用近红外光谱分析技术进行定量

分析，首先应当进行数字模型建立，然后检验所建立模型的

稳定性，并对数据模型进行进一步优化处理，然后使用所建

立的数字模型结合位置样品的近红外光谱完成药品的定量鉴

定。因为近红外光谱具有结构复杂、谱图重叠多等特点，在

使用近红外光谱技术进行药品定量检查时常会采用多波长

下获得数据，然后对所获得数据进行统一处理，经过一定的

筛选与处理后，这样才能获得更加准确可靠的数据来分析结

果。其中，主成分回归法、多元线性回归法以及偏最小二乘

法等为目前常用的几种近红外光谱定量分析方法。

3.3　通过近红外光谱实现药品质量控制及在线监测

在以往，传统的药物质量控制，主要是将样品取出带

到实验室进行分析，之后将所获得的信息反馈给生产车间来

控制加工过程。由于该检测方式比较慢，且不能保证样品在

检测之前是否有所污染而影响检测结果的准确性，由此，所

带来的经济损失较大。而近几年，随着我国医药领域飞速发

展，特别是现代化信息技术的应用，使近红外光谱分析技

术在药品质量控制以及在线检测方面的应用也得到进一步提

升。在该技术应用过程中近红外光谱内水分子像比于其他各

分子的合频以及倍频吸收都比较强烈，这也方便于在使用近

红外光谱对药品质量进行检测时可以准确的对药品中水分子

含量进行测定。而且，在中药提取、浓缩以及纯化等工艺过

程中还可以使用近红外光谱技术进行在线检测，有效识别出

各个工序当中可能出现的问题，避免药品质量受到影响。与

此同时，该技术可以在很难时间内完成大量药剂的检测，保

证了整批产品的质量。

结语

综上所述，近红外光谱分析技术具有良好的传输性能、

分析速度以及方便性等，所以一直以来都是药品领域所重点

青睐的对象。随着我国科学技术能力的快速发展，近红外光

谱技术也正在不断的完善与创新，而这种检测技术也弥补了

我国传统检测技术中的不足之处，为我国药品检测朝着高效

率、高质量以及高精度方向逐步发展奠定了坚实的基础。
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