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近红外光谱技术在药物分析中的应用 
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摘要：近红外光谱技术（Near Infrared Spectrum Instrument，NIRS）是一种在中红外、可见光之间的电磁波，它可通过扫描样品标准，确定有机分子

基团的基本信息，且技术的具有高效、低成本、检测迅速的优势，检定过程的污染较小，可被广泛应用于药品、食品加工过程的评估工作，以便确

定出药品的质量控制重点，对提高药品生产质量是有利的。基于此，文章就近红外光谱技术在药物分析的应用措施进行了分析。 
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前言 

近红外光谱技术的谱区范围大约在 12820～3959cm-1 之间，该

技术可在分子振动的非谐振性使分子发生振动，促使基态顺着高能

级跃迁。其中，技术可识别 C-H、N-H、O-H 的基团，并在一定倍

频下吸收。但是，这一过程所含有的信息量较为丰富，需要利用计

算机技术确定仪器的制造发展，消除识谱、解析过程的难题。由此

可见，近红外光谱技术具有较好的应用优势，它可在计量模具、应

用模具、识别模具的证据噢用下确定样品的处理思路，方便建立起

多组分检的措施，为药品的管理、药品的分析检定提供了一定技术

支持。 

1. 近红外光谱分析技术概述及发展 

1.1 基本概述 

近红外光可识别波长在 700nm～2500nm 之间的信号，该技术

的波数在 14000～4000cm-1 的基础信息。首先，该技术可评估出紧靠

在红外可见光的资料，该光源的传播、识别性能较好，其应用效果

优于中、远红外资料，方便评估固体样品的检测特征，所以技术可

确定出药品的主要成分构成[1]。由此可见，近红外光谱分析技术可

在基本振动跃迁技术的支持下获取一定能量，快速吸收指定能力

（200～700nm 波长），确定紫外线和可见光的性能。同时，有机官

能团也能在一定条件下吸收，故-CH、-OH、-NH 官能团可吸收红

外光源，得到多倍频组合频谱带。所以，近红外光谱技术可确定药

品的化学成分及基本成分的物理信息，方便确定出样品的定量特

征，且药物分析中无需破坏样品，具有无损无创的优势，还能提高

射线束的样品制备质量。 

1.2 技术发展 

近红外光谱技术在 1800 年被弗里德里希·威廉·赫歇尔（英）

被初步发现，后 Festing 学者使用摄影胶片记录装置记录近红外光

谱的信息资料。目前，近红外光谱技术并没有得到广泛的重视，原

因是近红外的吸收信号的接收能力相对较弱，在吸收谱过程中容易

出现组合频带方面的作用问题。特别是缺乏高精度校验仪器时，很

容易影响仪器的检测质量，在计算机技术的影响下，仪器的解析也

相对困难，容易影响计量质量[2]。1960 年后，相关学者（卡尔斯·诺

里斯）提出可运用回归算法测定药品、食品、农产品的成分。其中，

近红外谱分析技术可在仪器分析系统、评估系统、建模系统的支持

下构建起一个稳定的数据库模型，通过不断累计数据库的资料，控

制人力、时间成本支出，并在关键仪器的支持下确定样品库和仪器

的使用要求。但是，仪器使用也存在一定限制性因素，故工作人员

要思考如何控制人力、时间成本支出。 

2. 近红外光谱分析技术在药物制剂分析中的应用思路 

2.1 药物制剂的鉴别 

NIRS 技术可在系统的支持下建立起一个可供参考的谱库资料，

通过不断纳入数据库中药品的批号，再将同一厂家、不同厂家的药

品进行分类鉴别，得到药物的基本参数。其中合成抗菌药甲硝唑片

可利用 NIRS 技术建立起一个参照数据库，分别不同厂家所生产药

品的资料概况。 

2.2 药物活性成分测定 

对药物活性成分进行评估，了解到药品的直接疗效，可确定药

物生产过程的实际开展情况。因此，在药物生产管理过程中，工作

人员要对药物活性成分的含量进行监控，了解到药品活性成分的检

测结果，并在必要的调整处理下确保药物的生产、制造符合国家标

准。相关资料显示，利用 NIRS 技术确定校正方程，得到药品活性

成分的实际含量，比如在大黄、酸枣仁、苦皮藤根的鉴别水平较好，

能够确定出药品的温度变化情况[3]。 

2.3 水分的测定和原粉制剂的均匀度测定 

利用 NIRS 技术，可确定出药品中的水分含量，而水分含量也

是评估药品质量的重要指标。比如头孢片剂中的水分含量，是评估

药品质量的重要因素，故可确定头孢的质量特点。另外，在粉剂生

产管理中，药物活性成分与药品质量息息相关，为提高药品的综合

质量，需要工作人员评估出药品的活性，检定药品重要成分是否均

匀，比如安宫牛黄丸原料粉剂均匀度指标，巩固了药品的质量。 

3 近红外光谱分析与解析 

NIRS 技术解析药品性能期间，工作人员可运用透射光谱法进

行作业（730～1100nm 可展开透反射作业），以此确定化学药品浆

液、稠状的使用情况。在光谱中 1200～1850nm 的分析中，工作人

员可确定液体、薄膜透射效果，得到水样的漫反射率指标。在光谱

1850nm～2500nm 的检定过程中，工作人员要分析出地面固体材料

的漫反射率指标。因此，漫反射率指标在药品分析过程具有一定作

用，故在水分含量较高药品的分析过程应用较为广泛，比如糖浆类

药品[4]。 

检定光程可采用 10～20mm 的作用范围，可为采样过程提供一

定便捷，并且样品处理过程相对较为容易，原因是扫描黏性、非均

质样品资料，均可在必要的评估检定中确定样品的组成变化。同时，

反射法利用过程中，受样品分布的影响，可发现 1mm 前占光谱的

99%。但是，样品成分不稳定，可能会影响样品的特性，但要注意

反射光谱无法代表样品的实际指标。 

总之，近红外光谱技术的应用原理就是分析待检样品的光谱资

料与已知标准的差异，通过建立起一个稳定的模型库，细化样品、

模型标准的评估，确定样品的实际含量，以便在正确的评估中确定

模型之间的特征关系。另外，NIRS 技术可通过数学分析的方式，

在回归评估、神经算法的支持下对样品进行细分，检定出样品的实

际含量指标。总之，NIRS 就定性分析可在有效的分析、鉴别基础

上确定模型、成分、马氏距离等指标参数，通过分析波长吸收光谱

模型的特征，确定样品与已知材料之间的联系，可更好的解决现有

的管理问题。同时，利用针对性的分析及鉴检定模式，确定与测试

样品使用相关的材料类别，可更好的解决技术应用方面的问题。其

中，主成分分析方式的应用效果较好，原因是该技术可综合性评估

波长吸光度的特点，了解光谱数据的标准差，也能将多维度的投影

应用至多维度的管理过程，消除外界环境影响的负面影响。另外，

马氏距离的方法（MD）技术也同样应用了标准差的分析理念，该

技术可借助频谱资料确定中心典型的频谱偏离指标，期间技术可确

定光谱的异常匹配情况，降低数据波动的直接影响。通过在药品检

定中分析出光谱匹配异常情况，可确定出异常点所匹配的位置，也

能降低相关性感染的直接影响。通过确定样品的分类，建立起人工

神经网络智能识别模式，可提高药物分析的质量及有效性。 
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4. 近红外光谱技术在药物分析措施 

4.1 定性分析 

NIRS 定性分析过程中，工作人员要结合吸收峰的位置、强度

指标，确定出药品本身分子机构和物质特点。在光学异构体及大分

子量聚合物性能的分析中，NIRS 技术应用相对广泛，原因是光谱

本身的独特性较强，特别是分子结构的微小差异，就会直接影响药

品的性能，而该技术可及时在相关软件中进行阐述，确定出定性管

理依据。另外，红外光谱分析模式属于常量分析的一种，它可确定

检测样品的纯度指标，在《中华人民共和国药典》中也有一定规定，

即可在分析原料药物特征的情况下确定药物的真伪。比如无任何辅

料制剂的分析中，可利用技术对药品的性能进行分析，期间不需要

再对样品进行二次处理[5]；有一定辅料药品特征分析则需要在周全

的处理后展开系统的评定。总之，在 NIRS 定性分析期间，工作人

员要利用光探头对抗生素、头孢类药物展开原来采集管理，通过

NIRS 定性评估后，在必要的预处理鉴别模型与预期标准之间的差

异，从而提高药品的耐用性。其中，西咪替丁片药品分析可构建 A

型分析模型，就可对药品的晶体构成进行鉴别，确定药品的活性特

点，提高药品管理的质量。 

4.2 定量分析 

药品定量分析前，工作人员要利用已有的数据建立起与药品相

关的光谱信息，通过确定制药过程的重难点，明确已有样本和现有

资料的关系，得到符合标准的映射关系。在现场建模管理中，工作

人员也要选择针对性的管理方法，确定符合标准的光谱控制模式，

可消除辅料干扰问题对生产作业的直接影响，以期确保药品活性成

分得到有效的检定管理。在模型评估过程中，工作人员要对药品的

浓度范围进行判断与预估，侧重采用近红外光谱图的方式进行采样

管理，以便在合理的评估和质量分析中更为精准的预测出药品的活

性成分。另外，NIRS 技术应用中，工作人员也要对既定模型的浓

度范围进行预测，比如在呋喃妥因肠溶片含量定性管理中，工作人

员确定科学的样品采集体系，再结合近红外光谱图的识别模式评估

质量管理重点，在最小二乘法的基础上进行模拟、分析、验证与管

理。由此可见，在基本模型构建过程中，工作人员要细致、全面的

评估样品的含量特征，侧重评估与药品管理相关的化合物，在必要

的分析、实践过程中确定红外漫反射技术和光纤探头的连接方法。

完成装置连接管理后，可利用最小二乘法展开系统的预处理。比如

小儿复方磺胺甲恶唑颗粒含水量的评定中，工作人员要搭建定量管

理模型，并在现场检验中了解当地温湿度、检定环境与药品含水量

的直接关系。又比如在头孢克肟胶囊药物（头孢类药物）的质量分

析中，工作人员可利用就导数和矢量分析模型对技术进行预处理，

在建立起符合标准的预处理模型，确定出模型的构建要求。 

4.3 药物市场监管要求 

在《中华人民共和国药品管理法》指出了需要重视药品市场环

境的监督，特别是药品、食品监督需求的不断提升，需要工作人员

结合基层药检系统的实施情况确定核心要求，再结合车载红外线检

测仪器，在实验室、检测现场展开质量控制，确保制药过程始终符

合应用需求。因此，在市场监管中，相关人员也同样可使用 NIRS

技术对可疑药品进行锁定管理，通过在必要、系统的筛查评估中，

达到资源合理应用和成本控制的目的。同时，技术人员也对方便近

红外光谱技术在食品、药品的检测系统的功能进行评估，以此确定

出不合格的药品或食品。完成资料的标识后，技术人员也要确定分

析模型，构建起符合要求的管理框架，可在核查药品阳性率的过程

中提高药物检测的质量及有效性。 

5. 结束语 

综上所述，近红外光谱技术是一种可靠的、高质量的技术模式，

它可细化中西药材的药品产地及质量标准，通过确定符合要求的管

理模式，构建方便的、快捷的、可靠的技术应用思路，可为现场检

测提供科学的管理计划。另外，为提高检测精度，工作人员也要适

当提高药物分析技术的应用质量，通过确定无损检测模式，提高药

物分析的有效性。 
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