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综述专论

近红外高光谱成像技术在药物分析中的研究进展 *
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（内蒙古医科大学，呼和浩特 010110）

摘要：高光谱成像作为一种新型的光谱测量方法，比传统的光谱测量技术有着显著的优势，可同时获取被

测试样的光谱信息及空间信息，且测量数据包含的信息量庞大，能更加准确地反映被测试样的整体性质。

高光谱成像技术结合有效的化学计量学方法，可以对试样进行快速、无损分析，而且有利于深入研究试样的

物理化学属性，现已广泛应用于生物、材料及医药领域的各项研究。本文系统地介绍近红外高光谱成像系

统的测量原理、方式、数据结构及数据处理方法，并通过介绍该项技术在药物分析中的应用实例，对其在药

物分析中的应用特点、范围及发展现状进行综述。
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Research advance in pharmaceutical analysis based on 
near-infrared hyperspectral imaging technique*

BAI Wen-ming，WANG Lai-bing，CHENG Ri-qing，BU Ren**

（Inner Mongolia Medical University，Hohhot 010110，China）

Abstract：Hyperspectral imaging，as a new measuring method of spectrum，has obvious advantage over traditional 
spectral measurement techniques. With this new technique，the spectral information and spatial information of 
the tested samples can be obtained simultaneously，and data from measurement contains enormous information. 
Therefore it can reflect the global property of samples more accurately than traditional methods. In combination with 
the effective chemometrics method，hyperspectral imaging technique can be used for rapid and non-destructive 
analysis of the tested samples and is useful for further study of the physical and chemical properties of samples. 
Nowadays，it has been widely applied in biological，material and medical research fields. This paper introduces 
the measuring principle and mode，data structure and data processing method of the near-infrared hyperspectral 
imaging system. By presenting its application in the pharmaceutical analysis，the paper also reviews the range，

characteristics and recent development of hyperspectral imaging technique in the pharmaceutical analysis.
Keywords：hyperspectral imaging；chemometrics；nondestructive analysis；pharmaceutical analysis 
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作为遥感监测手段的高光谱成像技术，最早的

起源可追溯到其在航空成像领域中的应用［1］。随着

光谱技术和计算机技术的飞速发展，高光谱成像技术

的应用领域现已拓展至农业、工业及医药科学等领

域［2］。高光谱成像作为一种新型的光谱测量方法，

相比传统的光谱测量技术有其显著的优势，即可同

时获得被测样品的光谱信息及空间信息。用于采集

高光谱数据的测量系统被称为高光谱成像系统，与

传统光谱仪器只采集光源照射点位置的光谱信息不

同，该系统是以测量范围内被测试样所覆盖面积的像

素点为单位采集光谱信息，而且相比于传统成像技

术仅采集光谱维度上 R、G、B 3 个通道的信息而言，

高光谱成像技术是在光谱维度上设置 N 个通道（例

如 800~1 500 nm 内，隔 2 nm 设置 1 个采集通道，共

计 351 个通道），将光谱维度进行拓展，其结果是高光

谱成像系统不仅可以获取被测试样表面上每个点的

光谱数据，还可以获取测量波长范围内任何 1 个波长

的影像信息，这使其测量结果中包含的数据量非常庞

大，所以测量结果可以更加全面地反映与被测试样整

体性质和属性相关的特征。高光谱成像的上述特点

对于需要全面了解与被测试样整体性质（如成分分

布）相关的研究而言是非常有利的，但是另一方面，

信息量的增大必然使得所采集到的光谱数据量增大，

这对于接下来的数据解析过程是一个新的挑战。而

且由于高光谱成像系统的数据采集特点，系统获得的

直接数据必须通过相应的光谱转换和校正处理之后

才可用于进一步的数据解析。所以，对于高光谱成像

技术而言，对测量数据进行合理的数据处理是非常重

要，且是必不可少的过程。

根据测量用光谱波段和测量原理的差异，可将高

光谱成像分为拉曼、紫外、可视、红外及近红外高光谱

成像。其中，近红外波段的光谱域较宽，测量方式简

单，测量结果中包含的关于被测试样的信息量大，所

以近红外高光谱成像作为应用最广泛的高光谱成像

系统，已应用于包括环境监测、食品药品安全监管及

质量控制在内的研究领域［3-5］。由于近红外高光谱

成像属于无损检测技术，即测量前后被测试样的物理

化学性质不发生任何变化，且无需对被测试样进行预

处理，所以其作为在线检测手段，对生产过程及最终

产品进行质量控制和监测的潜在应用是各领域研究

者共同关注的焦点。本文将从近红外高光谱成像系

统的构造、数据采集方式、数据结构、数据处理方法等

方面进行综合阐述，并总结其在药物分析领域内的应

用现状，对高光谱成像技术在该领域内的应用前景进

行展望。

1　近红外高光谱成像系统及数据采集方式

近红外高光谱成像系统一般由光源、光谱相机

（包含镜头或滤光片、单色器、入 / 出射狭缝、检测

器）、计算机系统、移动式样品台等构成［6］。光源是

能提供近红外辐射的部件，由于卤素灯发射光的波

长范围较宽，可覆盖可视及近红外波段，所以卤素灯

是应用最为普遍的光源。由光源发射出的光，被样

品表面反射后，经由滤光片或镜头进入到光谱相机

里，再经过特定宽度的入射狭缝后被单色器（一般为

光栅式分光器）分光，经出射狭缝被检测器按不同

波长记录信号。计算机系统负责将上述光电信号转

换成数字信号，并予以记录和保存。而样品台是用

于放置被测试样的部件，但其具体形式（移动式或

固定式）取决于近红外高光谱成像系统的数据采集

方式。

近红外高光谱成像系统的数据采集方式可分为

2 种，分别为凝视采集和扫描采集［7］。凝视采集是通

过利用光谱相机前置的滤光片（可通过调节滤光片，

从而控制进入光谱相机内的入射光的波长）过滤波

长，从而获得各个像素点位置的不同波长处的光谱信

息。以该方法采集数据时，光谱相机和被测试样的位

置都是固定的，无需进行移动，所以称之为凝视采集。

而扫描采集是通过将光谱相机与被测试样进行相对

移动，以点或线为单位获得被测试样的光谱信息。由

于以点为单位采集光谱数据时，消耗时间过长，且易

受到噪音的影响，所以以线为单位的采集方式最为常

见。本文将以该采集方式的应用作为前提，进行以下

叙述。

近红外高光谱成像系统的构造如图 1。通过固

定光谱相机，以水平方向移动载有被测试样的样品

台，以线为单位逐一采集整个被测试样各个像素点对

应的光谱数据，即每 1 次扫描获得的是垂直于样品台

移动方向上的 1 条直线所对应的各个像素点的光谱

信息。由于该系统是基于扩散反射原理进行的光谱

数据采集，所以为了获取被测试样的相对反射率，必

须用相应的标准反射板作为标准，事先采集背景光

谱，进而计算相对反射率。在计算相对反射率时，检

测器的噪音、不同像素点光源照射强度的差异等因素

是无法被忽略的，即需要进行相应的光谱校正。
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图 1　高光谱成像系统的组成

Fig. 1　Component of a hyperspectral imaging system

2　数据结构

近红外高光谱成像是通过采集不同像素点位置

的光谱信息而产生的三维数据［8］。线为单位采集数

据的近红外高光谱成像系统，每 1 次扫描获得的是直

线上相对应的所有像素点的光谱数据，即进行 1 次扫

描时阵列式检测器上每 1 列光学元件记录的是扫描

直线上对应像素点位置的光谱数据。通过移动样品

台，进行连续扫描，采集得到被测试样覆盖全部像素

点位置的光谱数据。如图 2。

图 2　显示高光谱成像数据的光谱与空间维度关系的示意图

Fig. 2　Schematic representation of hyperspectral imaging data 
showing the relationship between spectral and spatial dimensions

传统近红外光谱数据是以波长为横坐标，吸收

度为纵坐标的二维数据。而近红外高光谱数据相当

于在上述的光谱数据上增加 1 个用以表示空间位置

的维度，即整体被测试样的光谱信息都会被包含在测

量结果里，所以也被称作近红外高光谱数据立方体

（hyperspectral data cube）。

3　数据处理的原理

3.1　反射率校正

上述近红外高光谱数据是以被测平面上的线为

单位进行扫描后，叠加而得的。在进行数据处理前，

需要进行数据排列格式的转换（将数据模块转换成

各波长下像素点位置的反射率或灰度值的数据块），

以便于抽取被测试样覆盖面积所对应各像素点的光

谱数据或选取某一波长下的图像数据，从而进行进一

步的数据解析。

近红外高光谱成像系统采集的直接数据并不是

反 射 率（R：reflectance value），而 是 灰 度 值（G：gray 
value）。根据其测量原理，需采集标准反射板的近红

外高光谱数据（GBack ground）后，将灰度值转换为反射

率。而且，由于测量过程当中检测器的噪音（暗电

流，GDark）与波长存在依存关系，所以在计算反射率

时必须对其进行校正［9］。反射率的校正，可依照公

式（1）进行。  

GSample-GDark

GBackground-GDark
R=  （1）

式中，GDark 值是通过遮蔽光学相机的镜头（无任

何反射光进入光学相机的状态）采集得到的检测器

信号。

在绝大多数情况下，应关注的是与吸收度值相关

的被测试样的物理化学特征，所以需将反射率转换成

吸收度。

按公式（2）进行转换：

A=logR （2）

3.2　光谱预处理

3.2.1　操作感兴趣区域　从近红外高光谱数据中提

取操作感兴趣区域（region of interest：ROI）的光谱数

据是解析数据的前提［10］。所谓 ROI 光谱，系指近红

外高光谱数据中被测试样覆盖的像素所对应的光谱

数据，其提取方法分为直接选取法和主成分分析法 2
种。直接选取法可利用 MATLAB、OpenCV 等可编写

菜单式界面的软件，直接由某个波长下的成像图，用

光标选择的方式定位 ROI 光谱范围，从而提取 ROI
光谱；主成分分析法是根据 ROI 光谱与背景（样品

台）光谱的差异进行分离提取的方法。由于 ROI 光

谱与背景光谱有着显著的差异，利用主成分分析法很

容易将其分离，从而得到 ROI 光谱［11］。

3.2.2　预处理方法　近红外波段吸收峰重叠严重，且
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由于被测试样表面散射光的影响，吸收曲线的基线常

存在漂移等现象，将直接影响识别和提取与被测试样

属性相关的光谱信息。所以，基于分离重叠吸收峰、

校正基线漂移等目的，选择合理的光谱预处理方法

对 ROI 光谱进行数据处理是降低上述不利因素影响

的必要措施。现阶段，对光谱预处理方法的研究是化

学计量学领域中非常热门的话题之一。常见的光谱

预处理方法有平滑处理、微分处理（Savitzky-Golay）、

Standard Normal Variate（SNV）、Multiplicative Scatter 
Correction（MSC）、小波变换、傅里叶变换等。多个研

究实例证明［12-17］，上述这些光谱预处理方法的应用，

能够很好地提高近红外高光谱数据中与被测试样属

性相关的光谱信息的有效率。

3.3　波长选择

由于近红外高光谱成像系统的测量结果中既含

有被测试样的空间信息，又含有光谱信息，所以其数

据量是非常庞大的。数据量的增大必然会增加后续

对其进行分析解析的难度。虽然 ROI 光谱的提取在

一定程度上减小了近红外高光谱数据的数据量，但近

红外光谱域宽，采集数据点（波数 / 波长）较多，致使

用于分析解析的数据量仍然较大。在采集的近红外

光谱中，有些波段的光谱信息与被测试样的属性相关

性弱或无相关性，有些波段虽然含有与被测试样属性

相关的光谱信息，但由于该波段受噪音的影响较大，

容易导致数据分析结果产生较大的误差。所以，为了

减小数据量和分析结果的误差，剔除无信息波段或选

择有效波段（波长选择），对后续的建立模型等操作

有重要的意义。

现已提出的波长选择方法较多，其原理及适用范

围不尽相同，所以选择合适的波长选择方法是建立有

效模型的关键［18］。较简单的方法有手动选择和基于

线性回归的选择方法。前者是根据仪器测量数据的

特点，即最小波段及最大波段处的信噪比较高，在建

立模型前将该范围的光谱信息去除的方法；后者是

根据浓度与吸光度的线性回归结果，即相关系数的大

小选择波长的方法。除此之外，一些基于复杂算法的

波长选择方法也相继被报道。例如，用于减少多重共

线性的 Successive Projection Algorithm 法、剔除无效

信息的 Uninformative Variable Elimination 法、基于概

率全局优化技术提出的 Simulated Annealing 法、模仿

人脑功能的 Artificial Neural Networks 法、模拟遗传学

机理的 Genetic Algorithm 法、选择连续波段的 Interval 

Selection Method、Moving Window Partial Least Squares 
Regression、基 于 预 测 均 方 差 的 Backward Variable 
Selection Method for PLS Regression 等［19-25］方法。无

论是哪一种波长选择方法，目的都是为了简化模型，

减小误差，至于使用哪种方法最为合理，取决于被测

试样及目标成分的光谱特点。

3.4　模型的建立及评价

本文所述“模型”是指对试样的近红外光谱数据

和传统分析方法的测试结果（定性属性或定量浓度）

进行相关分析后，建立的根据样品的近红外光谱，推

算样品定性或定量信息的数学模型。

近红外吸收峰的信号弱且重叠严重，很难对吸

收峰进行归属，所以简单的一元回归分析无法建立有

效的预测模型（无特征波长），而传统的多重线性回

归分析是以测量大量的样品光谱为前提，且近红外光

谱上各波长处的吸收度数据间存在多重共线性，所以

预测模型的精度往往无法达到实际应用要求的预测

精度。为了减少构建模型时所需的样品数量，并去

除或减少各波长间的多重共线性，潜变量回归（latent 
variable regression）分析已成为利用多变量（波长）

数据建立模型的主要方法。现阶段已提出的潜变量

回归分析的具体算法种类繁多，但其最终目的皆为降

低数据维度，提取有效信息，从而提高预测模型的精

度。例如，主成分回归、偏最小二乘回归、聚类分析、

机器学习、自建模曲线解析等算法在实际研究中的应

用［26-30］，已证明该类算法将大大改善所建立模型的

预测精度。

验证近红外模型的预测精度，即评价基于近红外

光谱的预测值的准确度（相对于标准值），对于创建

近红外快速无损检测方法而言至关重要。在近红外

光谱法中预测模型的验证可分为交叉验证和外部验

证 2 种方法［31-33］。样品数量较少时往往采用交叉验

证法作为评价模型预测精度的方法，而样品数量相对

较多时采用外部验证法能更客观（避免过拟合）地评

价模型的预测能力。

4　医药领域中的应用

4.1　药材及制剂（片剂）的鉴别

保证药材及制剂的质量（真伪、优劣）是确保

用药安全及再加工处理的前提条件。传统近红外光

谱仪只采集试样被光源照射部位的光谱进行鉴别分

析，光谱缺乏代表性，鉴别结果很容易受到成分分布

不均匀，试样表面的凹凸差异等因素的影响，有时会
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导致鉴别模型的预测精度降低。相比于传统近红外

光谱仪，近红外高光谱系统采集的光谱更具有代表

性，抗噪音能力强，所以基于近红外高光谱的数据解

析更容易捕捉到与待测试样属性（真伪、优劣）相关

的光谱信息，有利于建立分辨能力更强，预测精度更

高的鉴别模型。近红外高光谱成像技术作为药材

及制剂质量控制手段的应用研究已被报道，且受关

注度越来越高。例如，近红外高光谱结合化学计量

学算法，对常用药用植物紫锥菊 3 个品种的鉴别研

究［34］、八角茴香和毒八角茴香的鉴别研究［35］、高

血 压 药（bisoprolol-hemifumerate）和 伪 品 的 鉴 别 研

究［36］等。总结相关研究的结论，可以得知基于近红

外高光谱的药材及制剂（片剂）鉴别方法具有良好的

预测精度，表示近红外高光谱技术有潜力作为鉴别药

材及制剂的检测手段。

4.2　药物片剂中有效成分及辅料的分布

药效成分及辅料的均匀分布是确保固体剂型的

质量，保证用药准确性和疗效的前提，也是制药行业

质量控制环节中重点关注的问题之一。传统近红外

光谱是二维数据，即吸收度（或反射率）对波长（或

波数）的变化曲线，只反映光源照射点位置处目标成

分的定量信息，无法对该成分在被测试样整体当中

的分布情况进行描述。而近红外高光谱则是三维数

据，是通过在传统近红外光谱二维数据的基础上增

加 1 个维度，即空间维度，获得的复杂数据体系。该

数据体系可视为以像素元为单位，将被测试样分割成

多个子试样后，分别采集各个子试样的近红外光谱而

得到的，即数据体系中的各个近红外光谱可以反映与

其对应的像素元位置处目标成分的定量信息。所以

通过对近红外高光谱数据的解析，可以描述目标成

分在被测试样整体当中的分布情况。近红外高光谱

成像技术作为评价药效成分及辅料分布均匀性的检

测手段，已广泛应用于片剂成分分布相关的研究领

域，并逐步展现出其在片剂质量控制环节中不可代

替的作用。例如，近红外高光谱结合多元曲线分辨

技术（无需校正组的建模方法），对劳拉西泮片剂中

劳拉西泮成分及 4 种不同辅料的分布情况，4 种不同

厂家的阿司匹林片剂中乙酰水杨酸成分的分布情况

进行了预测［37-42］，近红外高光谱结合 Self-modeling 
curve resolution analysis（SMCR）解析，对片剂中药效

成分己酮可可碱及辅料棕榈酸的分布情况进行了预

测［43］，均获得了满意的预测结果，表明近红外高光谱

成像技术有望成为提高片剂质量控制现代化程度的

有效手段。

4.3　载药薄膜的监测

聚合物载药薄膜作为药物传递系统，具有缓释、

靶向给药等作用。在制药过程中如何监测载药薄膜

的组成和分布情况对控制药物质量而言意义重大。

如前所述，近红外高光谱数据不仅包含与目标成分分

布相关的信息，而且光谱的代表性又强，所以近红外

高光谱成像技术可提供解决上述问题的有效途径。

Guilherme 等［44］利用近红外高光谱成像技术，对扑热

息痛载药薄膜中各组分（羟丙基甲基纤维素、聚乙烯

吡咯烷酮、聚乙二醇）进行了定量研究，结果显示，基

于近红外高光谱建立的预测载药薄膜组分分布情况

及各组分相对含量的方法具有较高的预测精度。表

明近红外高光谱成像技术可作为研究载药薄膜的均

匀性及组成的有力工具，为进一步了解药物传递系统

的释药特性提供技术支持。

5　总结

近红外高光谱数据包含了被测试样的光谱及空

间信息，数据量庞大，必须利用相应的化学计量学方

法提取有效信息，建立模型，从而预测被测试样的属

性和特点。相比于传统近红外光谱而言，更有利于深

入了解被测试样的性质。

近红外高光谱技术作为药物生产及质量控制环

节中的实时监测手段，已广泛应用于包括中药原药

材、中成药、片剂等在内的各个研究领域。随着仪器

硬件技术及数据处理方法的进一步发展，该技术有潜

力成为高效能的在线检测手段，实际应用于在线监测

领域。
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