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传统中药在世界范围的需求量巨大%尤其是屠呦呦在
2,$5

年获得诺贝尔医学奖以来%中药的受欢

迎程度进一步得到了提高$然而%中药的质量标准管理中还存在较多关键性问题%其中%中药水分含量的检

测是中药质量一致性控制中的一个重要因素$基于近红外
T*[

吸收光谱的中药水分传感器%通常采用电平

信号或锁相放大来实现信号的探测$方波激励可以获得水吸收光谱信号丰富的时域和频域响应信息%故常

被用来作为水分传感器的激励源$针对待测样品的不平整度)提离效应及噪声等因素严重影响水分含量的

时域特征量的问题%提出了一种基于方波激励的近红外吸收信号频谱分析的中药水分传感器$首先%利用中

心波长为
$65,E"

的
T*[

作为水吸收光谱信号的光源%并采用快速傅里叶变换获得水直接吸收光谱信号的

频谱特征量$其次%分析和优化了激励方波信号参数%优化结果表明%当方波激励源的频率)幅值及占空比

三个参数分别为
$,,/Y

%

$5,,"L

及
5,H

时%水的吸收光谱信号最好$最后%制备了
I

组用于标定的肚痛

丸样品和
6

组用于验证的肚痛丸样品%在优化激励方波参数基础上%建立了肚痛丸水分含量与奇次谐波信

号幅度之间的线性关系$标定与验证实验结果表明%谐波分量中基频分量!

$,,/Y

"和三次谐波分量!

%,,

/Y

"的幅值与肚痛丸的水分含量的线性相关系数
1

值分别为
,G002

和
,G00%

%平均后的最小误差为
$G,H

%最

大误差小于
4G5H

$该水分传感器把方波作为激励源%利用小波滤波算法对水吸收光谱信号进行去噪%并采

用快速傅里叶变换算法将光谱吸收信号转换到频域后进行特征量提取%具有精度高)适用性强)实时在线测

量等优点%在中药制药质量控制和过程分析中具有广阔的应用前景$

关键词
!

中药水分测量,近红外
T*[

,吸收光谱,方波激励,频谱分析
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传统中药因其成本低)副作用小)价格低廉等优势%在

世界范围内受欢迎程度越来越高%其需求量也越来越大%尤

其是
2,$5

年屠呦呦获得诺贝尔医学奖以来%中药更是进一

步走进了世界各国的视野'

$9%

(

$目前常用的水分含量化学分

析方法有薄层色谱)气相色谱)高效液相色谱等%它们可以

对中药各种化学成分及水分含量进行定量分析%但这些方法

操作复杂)离线分析)耗时费力%不适合在线质量控制'

6

(

$

开发一种快速)低成本)在线的中药质量定量分析方法是中

药质量控制的当务之急$随着激光光谱技术的发展%近红外

光谱作为一种快速)非侵入式)实时在线分析方法%逐渐成

为农业)食品)电子工业和天然产品最有效的在线分析工具

之一'

5

(

$

已有研究者利用近红外吸收方法开发了在线控制水分含

量的传感器$

WB8B"

C

等基于近红外和拉曼光谱对药物成分进

行检测%鉴别药物是否掺假'

4

(

$李莎等采用近红外光谱定量

分析半夏中水分的含量'

-

(

$任绪华等采用声光可调
9

近红外

漫反射光谱法测量黄芪药材中的成分及各成分的含量'

I

(

$张



继丹等采用近红外漫反射光谱法测定五味子中五味子醇甲和

水分的含量'

0

(

$近年来%为了在线控制中药制药质量%基于

近红外光谱的传感器在中药药材的定性定量分析)分离监

控)提取工艺等方面得到了广泛的应用'

$,

(

$

采用方波激励的近红外发光二极管的水分含量传感器%

在时域和频域都具有丰富的吸收响应特性'

$$

(

$然而%在水分

含量检测过程中%样品的平面度)提离高度和测量噪声都会

影响时域测量结果$因此%我们采用方波激励和频谱分析的

方法对肚痛丸水分含量信息进行特征量提取%以实现对水分

含量的精确测量$

$

!

实验部分

I2I

!

装置

近红外
T*[

光源与钨丝灯和激光
T*[

相比%具有成本

低)功耗低)瞬态响应快等优点$水分子在
$65,E"

附近具

有较强的吸收强度%因此采用
$65,E"

近红外
T*[

作为水

分子吸收光谱的光源$中药水分测量传感器由
T*[

)光电二

极管)传感器外壳)数据采集和存储等组成%如图
$

所示$

图
I

!

传感器装置

!

7

"-原理框图,!

?

"-实验照片
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!!

传感器外壳采用黑色聚乳酸材料通过
%[

打印技术打印

成型%上端直径
%,""

%下端直径
55""

%高度
%-""

$光

电二极管安装在传感器壳体顶部%两个
T*[

对称安装在传

感器壳体的两侧%以
65k

角和
25""

固定距离射向样品%使

T*[

发出的光束聚焦在同一平面上%与样品相互作用后%携

带水分含量信息的光信号被反射进入光电二极管$光电二极

管的光敏面对入射光具有很大的响应角度$实验中无
T*[

一次出射光直接进入光电二极管$光电二极管将接收的光信

号转化为微弱电流信号%经过跨阻放大电路后与入射光强成

正比的电压信号输出$示波器采集到放大后的电压信号后通

过
&W65

接口传至
'3

端%采用小波滤波算法进行数据滤波处

理%提取滤波后信号的特征量$

I2!

!

样品

实验使用的肚痛丸样品由中国云南白药集团有限公司提

供%每
2,

粒重
$

^

%主要成分为豆蔻!去壳")干姜)砂仁!乙

酸龙脑酯")荜茇)厚朴!姜制")肉桂!桂皮醛")枳实!麸炒"

等'

$2

(

$

表
I

!

实验样品

-&+?5I

!

'A

4

580@5=7&?3&@

4

?53

编号 水分#
H

编号 水分#
H

$ , 5 IG%I

2 %G%% 4 $5G5$

% 6GI% - 2$G-%

6 4G%4 I 24G-0

!!

准备了多组不同水分含量的肚痛丸%如表
$

所示$这些

样品含水率根据2中国药典3水分测定烘干法!通则
,I%2

第二

法"测定'

$%

(

$肚痛丸样品被研磨成粉末并使用
I,

目筛网过

滤%以保证药丸具有均匀的粒径分布'

$6

(

$

2

!

方波激励的响应信号特征分析

!!

根据傅里叶变换原理%方波激励与恒流源)三角函数信

号激励源等相比%可以获得水吸收光谱信号丰富的时域和频

域响应信息$然而%方波激励响应信号在时域中的特征信息

易受到各种噪声干扰%信噪比低$因此%采用快速傅里叶算

法将时域响应信号转换到频域中进行特征量提取$

!!

近红外
T*[

被方波信号直接电流调制%图
2

为经过放

大器后的方波响应信号时域波形$从图
2

中可以得出%水分

含量越大%其入射光的吸收越强%那么反射信号幅值就越

小%信号下降沿的斜率和到达峰值的时间也随着水分含量不

同表现出了不同特征$通过提取信号的特征信息并进行主成

分分析%得到与水分含量具有相关性的特征量%进而对水分

含量定量检测$

图
!

!

水分吸收时域响应

%0

1

2!

!

-F570@5;9@&0=853

4

9=3530

1

=&?39:[

!

N&+398

4

709=

%

!

方波激励参数的优化

!!

为了提高传感器的灵敏度和准确度%激励参数选取起着

决定性作用%因此在肚痛丸水分含量测量之前%需要对激励

-54$
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参数进行优化$优化的激励参数主要有激励信号的频率)占

空比和幅值$

)2I

!

激励方波频率

保持激励方波占空比
5,H

%激励幅值
$G5L

不变%改变

激励频率%采集不同激励频率下方波响应信号进行研究分

析$在
$,

!

$,,/Y

范围内%对相同水分含量的样品采样了
5

组时域信号%然后将响应信号从时域转换到频域%提取一

次)三次和五次谐波的频率成分幅值%如图
%

所示$

图
)

!

不同激励频率下的响应信号的频率成分

%0

1

2)

!

-F5:85

W

<5=6

>

69@

4

9=5=739:853

4

9=3530

1

=&?3

<=;58T&809<35A607&709=:85

W

<5=6053

!!

从图
%

中可以看出%激励频率越高得到的谐波分量幅值

越大%同一激励频率的基频!一次谐波"分量幅值最大$基频

分量幅值在激励频率为
0,/Y

左右时达到最大%三次谐波和

五次谐波分量幅值在激励频率为
$,,/Y

时最大$因此根据

T*[

光源激励频率参数%选择激励频率为
$,,/Y

$

)2!

!

激励方波占空比

保持激励方波频率
$,,/Y

)激励幅值为
$L

不变%对相

同水分含量样品%采集了占空比为
$,H

%

%,H

%

5,H

和
-,H

的时域信号%然后利用
))O

变换%并提取基频分量)三次谐

波分量)五次谐波分量和七次谐波分量幅值%如图
6

所示$

图
B

!

不同占空比的检测信号

%0

1

2B

!

-F5:85

W

<5=6

>

69@

4

9=5=739:853

4

9=35

30

1

=&?3<=;58T&809<3;<7

>

6

>

6?53

!!

从图
6

中可以看出%占空比从
$,H

增大到
5,H

%谐波分

量幅值呈变大的趋势%

5,H

占空比时信号幅值达到最大%

$,H

占空比时幅值最小%当占空比超过
5,H

后%频域信号的

幅值开始减小$在
5,H

激励占空比时%得到的信号幅值最

大%反射光携带的水分含量信息最丰富%利于水分含量反演

和重构$

)2)

!

激励方波幅值

保持激励方波频率和占空比不变%改变激励方波信号的

幅值为
4,,

%

$,,,

%

$5,,

和
2,,,"L

%利用
))O

变换提取

频率信号中基频分量)三次谐波分量)五次谐波分量和七次

谐波分量的幅度值%如图
5

所示$

图
E

!

不同激励幅度下的响应信号的频率成分

%0

1

2E

!

-F5:85

W

<5=6

>

69@

4

9=5=739:853

4

9=3530

1

=&?3

<=;58T&809<3;80T0=

1

&@

4

?07<;53

!!

从图
5

中可以看出%激励幅值为
4,,"L

时得到响应信

号频率成分幅值最小%

2,,,"L

的激励幅值得到的响应信号

频率成分幅值最大$因此%大的方波幅度值能够降低传感器

的探测极限%提高传感器的性能$但在实际实验过程中%要

根据选用的光源器件选择合适的激励幅值%不能超过器件的

额定参数$为了平衡功率和探测强度%采用的激励幅值为

$5,,"L

$

6

!

肚痛丸水分定量检测

!!

制备了
I

组已知水分含量肚痛丸样品用于传感器的标

定$传感器标定后%采用基于近红外光谱吸收的方波激励法

和烘干法同时测量
6

组水分含量未知的样品%验证传感器的

稳定性$

根据第
%

节分析结果%选取的最优激励信号参数为-频

率
$,,/Y

%占空比
5,H

%幅值
$5,,"L

$图
4

!

7

"为传感器

标定过程中采集的方波时域响应信号%通过
))O

变换%将时

域信号转换到频域以便提取特征量%图
4

!

?

"为传感器的频域

分布$

!!

从响应信号的频域可以看出%如图
4

!

?

"%在同一谐波分

量位置%水分含量为
2-G4-H

的信号幅值最小%随着水分含

量减少%方波响应信号幅值变大%水分含量为
,H

!完全烘

干"的信号频域幅值最大$相同水分含量的各谐波分量信号

中%基频分量幅值最大%随着频率增加%响应信号幅值减小$

谐波频率分量
'

$G0\/Y

后%信号幅值最小%且趋于平缓%

因此提取
*

$G0\/Y

谐波分量的幅值%然后采用最小二乘法

进行线性拟合$由于五次谐波分量!

5,,/Y

"及大于五次谐波

分量拟合后线性度差%故选取基频分量!

$,,/Y

"和三次谐波

分量!

%,,/Y

"作为水分含量的特征量%并通过线性拟合定量

I54$
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图
G

!

方波响应信号

!

7

"-时域,!

?

"-频域

%0

1

2G

!

-F53

W

<&85853

4

9=3530

1

=&?3

!

7

"-

O<"B9=D"7<E

,!

?

"-

)8B

a

MBE!

C

9=D"7<E

测量肚痛丸水分含量$

!!

图
-

为基频分量)三次谐波分量线性拟合结果$从图
-

可以看出%基频分量和三次谐波分量的线性拟合相关系数
1

值分别为
,G002

和
,G00%

%具有较高线性度$

!!

采用基频和三次谐波的幅值作为特征%其最小二乘法拟

合结果

3$,,/Y

#,

2G%5$5

=

$,

,

6

>

$

,G,4I5

3%,,/Y

#,

-G-%I0

=

$,

,

5

>

$

,G$I%0

!

$

"

式中%

3

表示频域的幅度值%

>

表示水分含量$

6

组水分含量

未知的肚痛丸粉末样品的检测结果如表
2

所示$2中国药典3

中规定的中药水分含量检测方法为烘干法%所以采用烘干法

表
!

!

检测结果

-&+?5!

!

-537853<?73

编号
烘干法

#

H
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#
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均值

#

H

误差

#

H

$ , $G-6 $G55 $G45

#

2 $2 $$G,$ $$G60 $$G25 4G2

% $0G0, $0G,5 $0G$2 $0G,I 6G$

6 2-G4- 2IG,2 2-G0$ 2-G04 $G,

图
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测量结果作为参考值$为了减小误差%对
$,,

和
%,,/Y

的测

量值进行平均%然后求出相对误差$检测结果表明该传感器

具有较高的准确度%最大误差小于
4G5H

%最小误差约为

$G,H

%误差可能来源于传感器的标定)拟合处理)测量电子

噪声等系统误差$

5

!

结
!

论

!!

提出了基于近红外
T*[

吸收光谱的频谱分析中药水分

测量新型传感器%研究了方波激励法检测中药水分含量的参

数优化%通过实验得出了最优化的激励参数%激励频率
$,,

/Y

%

5,H

占空比和激励幅值
$5,,"L

$该参数下%检测了肚

痛丸的水分含量%最小误差约为
$G,H

%最大误差小于

4G5H

%检测结果表明该传感器具有较高的准确度和较好的

应用前景$误差可能来源于传感器的标定)拟合处理)测量

电子噪声等系统误差$在下一步的研究中%将优化电路布

线)减小测量噪声)优化数字滤波算法等措施提高传感器的

测量精度$
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Ĉ

<EO3QX

R5

>

S98;3

!

QD<@>M8B!DE>BE>=B>B!><DEDNO3Q

,

.B789<EN878B=T*[

,

J?@D8

A

><DE@

A

B!>8M"

,

:

a

M78BBc!<>7><DE

,

:

A

B!>8M"7E7S

C

@<@

$

3D88B@

A

DE=<E

^

7M>;D8@

!

&B!B<RB=J

A

8X4

%

2,$0

,

7!!B

A

>B=JM

^

X$6

%

2,$0

"

!!

,44$

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
6,

卷




