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摘　 要　 目的　 建立近红外光谱法对桂枝配方颗粒进行抗氧化活性的快速测定。 方法 采用便携式近

红外光谱仪,采集 30 批桂枝配方颗粒样品的漫反射近红外光谱数据,使用不同光谱预处理方法对原始光谱进

行光谱预处理,采用组合区间偏最小二乘算法( partial
 

least
 

squares
 

regression,PLS) 和支持向量回归算法

(support
 

vector
 

regression,SVR)对建模波数区间进行优化,并以 1,1-二苯基-2-三硝基苯肼(2,2-Diphenyl-1-
picrylhydrazyl,DPPH)、2,2-联氮-二(3-乙基-苯并噻唑-6-磺酸)二铵盐(2,2’ -Azinobis-(3-ethylbenzthiazoline-6-
sulphonate),ABTS)、铁离子抗氧化能力( ferric

 

ion
 

reducing
 

antioxidant
 

power,FRAP)法为参考方法,建立桂枝配

方颗粒的抗氧化活性定量分析模型。 结果 近红外光谱法可有效预测不同批次桂枝配方颗粒的抗氧化活性。
DPPH 方法测定桂枝配方颗粒最佳 PLS 模型的预测相关系数(predictive

 

correlation
 

coefficient,Rp)为 0. 769,校
正相关系数(corrected

 

correlation
 

coefficient,Rc)为 0. 795;ABTS 方法最佳 SVR 模型的 Rp 值为 0. 928,Rc 值为

0. 992;FARP 方法最佳 SVR 模型的 Rp 值为 0. 573,Rc 值为 0. 926。 结论 近红外光谱可以应用于不同批次桂

枝配方颗粒抗氧化活性的快速预测,对其他中药配方颗粒生物学活性的快速评价具有一定的参考意义。
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Abstract:Objective　 To
 

establish
 

a
 

near
 

infrared
 

spectroscopy
 

method
 

for
 

the
 

rapid
 

determination
 

of
 

antioxidant
 

activity
 

of
 

Guizhi
 

formula
 

granules. Methods A
 

portable
 

near-infrared
 

spectrometer
 

was
 

used
 

to
 

collect
 

diffuse
 

near-
infrared

 

spectral
 

data
 

of
 

30
 

batches
 

of
 

samples
 

of
 

Guizhe
 

formula
 

particles. The
 

original
 

spectra
 

were
 

preprocessed
 

by
 

different
 

spectral
 

pretreatment
 

methods. PLS
 

and
 

support
 

vector
 

regression
 

( SVR)
 

were
 

used
 

to
 

optimize
 

the
 

wave
 

number
 

interval,and
 

DPPH,ABTS
 

and
 

FRAP
 

were
 

used
 

as
 

reference
 

methods
 

to
 

establish
 

a
 

quantitative
 

analysis
 

model
 

of
 

antioxidant
 

activity
 

of
 

Guizhi
 

formula
 

granules. Results The
 

near-infrared
 

spectroscopy
 

method
 

can
 

effectively
 

pre-
dict

 

the
 

antioxidant
 

activity
 

of
 

different
 

batches
 

of
 

Guizhi
 

formula
 

particles. The
 

predictive
 

correlation
 

coefficient
 

(Rp)
 

and
 

corrected
 

correlation
 

coefficient
 

(Rc)
 

of
 

DPPH
 

method
 

for
 

PLS
 

model
 

were
 

0. 769
 

and
 

0. 795
 

respectively. The
 

Rp
 

value
 

and
 

Rc
 

value
 

of
 

the
 

SVR
 

model
 

corresponding
 

to
 

ABTS
 

method
 

are
 

0. 928
 

and
 

0. 992. The
 

Rp
 

value
 

and
 

Rc
 

value
 

of
 

the
 

SVR
 

model
 

corresponding
 

to
 

FARp
 

method
 

are
 

0. 573
 

and
 

0. 926. Conclusion The
 

near
 

infrared
 

spectroscopy
 

can
 

be
 

used
 

to
 

predict
 

the
 

antioxidant
 

activity
 

of
 

different
 

batches
 

of
 

Guizhe
 

formula
 

granules,and
 

has
 

certain
 

reference
 

significance
 

for
 

the
 

rapid
 

evaluation
 

of
 

biological
 

activity
 

of
 

other
 

Chinese
 

medicine
 

formula
 

granules.
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　 　 1900 年,Comberg 提出了“有机自由基” 的概

念[1] 。 此后,大量关于自由基的科学研究迅速开

展起来。 20 世纪 50 年代,Harman 提出了“自由基

学说”,自由基与放射线诱导突变和诱发肿瘤的机

理有关[2] 。
 

1968 年,McCord 报道超氧化物歧化酶( SOD)
在抗氧化方面的生物学作用,开创了自由基生物的

新篇章[3] 。 自由基在平衡状态下,其在消炎、抗菌

及抑制肿瘤等方面具有重要作用和意义;一旦平衡

被打破,如机体受疾病或某些外源性药物和毒物的

影响,自由基便会产生巨大的伤害作用,导致生物

膜的脂质过氧化损伤,引起生命大分子(蛋白质、
酶及氨基酸)的氧化破坏,导致对内脏器官、免疫

系统的功能等产生影响,从而引起机体产生疾病,
甚至死亡[4-6] 。

许多疾病的发生、发展都与自由基有关[7] 。
动脉粥样硬化症、老年痴呆症、帕金森综合征、癌症

等,以及胃肠消化、内分泌、新陈代谢、衰老等慢性

疾病,都与氧自由基积累过多,以及过多自由基攻

击生命大分子所造成的组织损伤有关。 如何有效

地清除体内过多自由基,减小其对人体的伤害成为

研究热点之一[8-10] 。
 

中药具有千百年的应用经验,对其性味、副作

用及毒性有较为深刻的认识,因此,从中药中寻找

具有抗氧自由基的活性成分是一条相对安全的途

径。 香豆素类化合物、桂皮醛及有机酸成分的肉桂

酸,具有抗肿瘤、抗菌、抗炎等多种生物学活性,并
表现出显著的抗氧化能力,但尚未见桂枝配方颗粒

的抗氧化活性方面的研究[11-12] 。 本实验测定了不

同批次桂枝配方颗粒的 DPPH 自由基清除能力、
ABTS 自由基清除能力和铁离子还原能力,综合评

价不同批次桂枝配方颗粒的抗氧化活性,从而为药

物药效物质基础的研究提供参考,可以更科学、合
理地进行桂枝配方颗粒的质量控制及评价。

1　 仪器与试剂

1. 1　 仪器

十万分之一电子天平(梅特勒-托利多国际贸

易(上海) 有限公司,XS205DU);紫外可见分光光

度计(日本 shimadzu 公司,UV-2450);纯水 / 超纯水

一体化系统(德国默克密理博公司,Milli-Q
 

Integral
 

10);Eppendorf 移液器,规格:1000μl,200μl,20μl
(Eppendorf 公司,德国)。

1. 2 试剂

DPPH ( 1, 1-二苯基-2-三硝基苯肼)、 ABTS-
(NH4) 2(2,2’-联氮双(3-乙基苯并噻唑啉-6-磺酸)
二铵盐)、过硫酸钾、盐酸、2,4,6-三吡啶基三嗪

(TPTZ)(上海麦克林生化科技有限公司);三氯化

铁(FeCl3) (天津市大茂化学试剂厂);硫酸亚铁

(天津市大茂化学试剂厂);甲醇(分析纯,天津市

致远化学试剂有限公司);醋酸钠(分析纯,天津市

致远化学试剂有限公司);乙醇(分析纯,天津富

宇);纯净水(杭州娃哈哈集团有限公司)。
 

2　 方法

2. 1　 DPPH 法测定抗氧化活性

精密称取 DPPH5. 0000mg,置于烧杯中,加适

量无水乙醇,避光超声使其充分溶解,再用无水醇

定容至 100mL,摇匀,配制成 50mg / mL 的 DPPH 溶

液,避光保存。
精密称取 0. 5000g 桂枝配方颗粒,精准加入

20mL 甲醇,超声(功率 250W,频率 35kHz)30min,
过滤即得。

取 3 支试管并编号,在 1 号试管中加入 1. 5mL
 

DPPH 溶液和 0. 5mL 供试品溶液, 作为试验组

(AS);在 2 号试管中加入 0. 5mL 供试品溶液和

1. 5mL 无水乙醇溶液,作为对照组(AC);在 3 号试

管中加入 1. 5mLDPPH 溶液和 0. 5mL 甲醇溶液,作
为空白组(Ab)分别充分混合均匀后,室温避光反

应 30min,于波长 517nm 条件下,用紫外分光光度

计测定其吸光度值(甲醇调零校准)。 用以下公式

计算其清除率:
DPPH 清除率= [1-(AS-AC) / Ab] ×100%
其中,AS 为待测溶液与

 

DPPH 溶液混合液的

吸光度;AC 为待测溶液与无乙醇溶液混合液的吸

光度;Ab 为 DPPH 溶液与样品溶剂溶液混合液的

吸光度。
2. 2　 ABTS 法测定抗氧化活性

精 密 称 取 ABTS200. 0000mg, 过 硫 酸 钾

34. 4000mg;溶于 50mL 蒸馏水,摇匀,室温避光放

置 24h 后,作为 ABTS 母液。 取适量 ABTS 母液,用
95% 乙 醇 稀 释 至 吸 光 度 值 在 0. 70 ± 0. 02 内

(OD734)作为 ABTS 测定溶液,避光保存。
精密称取 166. 0000mg 桂枝配方颗粒,精准加

入 20mL 甲醇, 超声 ( 功率 250W, 频率 35kHz)
30min,过滤即得。
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取 2 支试管并编号, 在 1 号试管中加入

3. 6mLABTS 溶液和 0. 4mL 供试品溶液作为试验组

(AS)。 在 2 号试管中加人 3. 6mL
 

ABTS 溶液和

0. 4mL 样品溶剂溶液(甲醇)作为空白组(Ab)分别

充分混合均后,室温避光反应 5min,于波长 734nm
条件下,用紫外分光光度计测定其吸光度值(样品

溶剂调零校准)。 用以下公式计算其清除率:
ABTS 清除率= (Ab-AS) / Ab×100%
其中,Ab 是 ABTS 溶液与样品溶剂溶液混合

液的吸光度;AS 是待测溶液与 ABTS 溶液混合液

的吸光度。
2. 3　 FRAP 法测定抗氧化活性

精密称取 2. 5500g 无水醋酸钠,加入 10ml 冰

醋酸中,然后加水至 125mL,混匀。
精密称取 0. 0278g

 

FeSO4 · 7H2O,置于烧杯

中,加入适量蒸馏水溶解,待溶解后,转移至 100mL
容量瓶中,定容,混匀,备用。

 

精密 称 取 0. 0808g
 

TPTZ, 溶 解 在 25mL、
40mmol / L 的 HCl 溶液中。

精密称取 0. 1351g
 

FeCl3 ·6H2O,溶于适量蒸

馏水中,转移至 25mL 容量瓶中,定容,混匀。
按 10mmol / L

 

TPTZ 溶液、20mmol / L
 

FeCl3 溶

液、醋酸-醋酸钠缓冲液( pH
 

3. 6) 三者容积比为

1 ∶ 1 ∶ 10。 分别精密量取 10mL
 

TPTZ 溶液和 FeCl3

溶液及 100mL 醋酸-醋酸钠缓冲液,混匀,备用。
精密称取 0. 5000g 桂枝配方颗粒,精准加入

20mL 甲醇,超声(功率 250W,频率 35kHz)30min,
过滤即得。

分别精密吸取 0. 1、0. 2、0. 4、0. 6、0. 8mmol / L
的 FeSO4 标准液,加入 1ml

 

FRAP 工作液,混匀,准
确反应 5min,于 594nm 处测定其吸光度,用超纯水

调零,以 Fe2+浓度为横坐标,吸光度为纵坐标,绘制

标准曲线。
样品的抗氧化活性( FRAP 值)以达到相同吸

光度所需 FeSO4 的 mmol / L 表示。 精密吸取系列

浓度供试液 1mL 及 3
 

mL
 

FRAP 工作液摇匀后静置

10min 作为样品溶液;用蒸馏水代替 FeCl3 溶液,同
上述步骤操作配制空白溶液,在 594nm 处测定吸

光度值,代入吸光度对 Fe2+ 浓度的标准曲线得出

FRAP 值。
2. 4　 光谱预处理方法及校正模型的构建

测量样品的近红外光谱时,由于光的散射和基

线漂移等因素原始光谱会产生噪声信号,所以需要

使用光谱预处理方法进行改善,从而有效提取样品

的特征信息。 本实验采用了 8 种预处理方法,分别

为 1st,SG,2nd,MSC,SNV 及相结合的方法,之后各

自建立 PLS 和 SVR 模型,得到相应模型参数。

3　 结果

3. 1　 DPPH 法测定抗氧化活性

3. 1. 1　 DPPH 清除能力　 不同批次桂枝配方颗粒

对 DPPH 自由基的清除率为 55. 88% ~ 91. 39%,平
均清除率为 78. 1%,标准偏差为 7. 08%。 不同批

次桂枝配方颗粒对 DPPH 自由基清除率均大于

50%,说明桂枝配方颗粒具有较强的抗氧化性能。
3. 1. 2　 不同预处理方法对 DPPH 清除率定量模型

的影响　 为了更好地将原始光谱的模型结果和使

用多种预处理方法得到的光谱定量模型结果进行

对比,使用表格的形式将各种预处理之后的光谱定

量模型预测结果呈现出来。 预测能力是由校正相

关系数(Rc)和预测相关系数(Rp)值检验的。 SG+
SNV 方法得到的 Rp 值比其他方法均较高,Rc 值

高于或不明显低于其他方法,所以 SG +SNV 方法

为 PLS 模型的最佳预处理方法,见表 1。 SG+SNV
方法得到的 Rp 值比其他方法均较高,Rc 值高于或

不明显低于其他方法,所以 SG +SNV 方法为 SVR
模型的最佳预处理方法,见表 2。

根据 2 表的结果可以看出,抗 DPPH 活性与近

红外光谱建立的 SVR 模型中最佳预处理方法的参

数 Rp 值为 0. 621,小于抗 DPPH 活性与近红外光

谱建立的 PLS 模型中最佳预处理方法下的 Rp 值

为 0. 769,Rc 值为 0. 795。 综合上述结果使用 DPPH
方法测定抗氧化活性时用 PLS 校正模型预测能力

更好。

表 1　 不同预处理方法对 DPPH 清除率

定量 PLS 模型的影响

预处理方法 Rc RMSEC Rp RMSEP

无预处理 0. 690 5. 370 0. 667 3. 600
SG+MSC 0. 335 6. 990 0. 083 5. 540
SG+SNV 0. 795 4. 500 0. 769 4. 050
SG+一阶导数 0. 905 3. 150 0. 009 6. 200
SG+二阶导数 0. 722 5. 130 0. 577 3. 870
SG+MSC+一阶导数 0. 385 6. 850 0. 093 5. 670
SG+MSC+二阶导数 0. 496 6. 450 0. 256 5. 390
SG+SNV+一阶导数 0. 875 3. 600 0. 181 6. 220
SG+SNV+二阶导数 0. 765 4. 780 0. 588 3. 460
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表 2　 不同预处理方法对 DPPH 清除率

定量 SVR 模型的影响

预处理方法 Rc RMSEC Rp RMSEP

无预处理 0. 651 8. 747 0. 483 7. 048
SG+MSC 0. 948 3. 030 0. 542 3. 624
SG+SNV 0. 951 2. 837 0. 621 3. 504
SG+一阶导数 0. 980 1. 603 0. 150 5. 517
SG+二阶导数 0. 980 1. 681 0. 223 5. 965
SG+MSC+一阶导数 0. 981 1. 664 0. 030 5. 251
SG+MSC+二阶导数 0. 980 1. 977 0. 216 5. 556
SG+SNV+一阶导数 0. 981 1. 670 0. 017 5. 281
SG+SNV+二阶导数 0. 979 1. 982 0. 224 5. 566

3. 2　 ABTS 法测定抗氧化活性

3. 2. 1　 ABTS 清除能力　 不同批次桂枝配方颗粒

对 ABTS 自由基的清除率为 47. 33% ~ 85. 45%,平
均清除率为 65. 68%,标准偏差为 9. 38%。 由此可

得,不同批次桂枝配方颗粒对 ABTS 自由基清除率

小于对 DPPH 自由基的清除率,说明桂枝配方颗

粒对 DPPH 自由基的清除能力更强。
3. 2. 2　 不同预处理方法对 ABTS 清除率定量模型

的影响

无预处理方法、SG+SNV、SG+SNV+一阶导数

方法得到的 Rp 值比其他方法均较高,而无预处理

方法和 SG+SNV 方法的 Rc 值明显低于其他方法,
SG+SNV+一阶导数方法的 Rc 值高于或不明显低

于其他方法,所以 SG+SNV+一阶导数方法为 PLS
模型的最佳预处理方法,见表 3。 SG+MSC+二阶导

数方法得到的 Rp 值比其他方法均较高,Rc 值高于

或不明显低于其他方法,所以 SG+MSC+二阶导数

方法为 SVR 模型的最佳预处理方法,见表 4。
根据两表的结果可以看出,抗 ABTS 活性与近

红外光谱建立的 SVR 模型中最佳预处理方法的参

数 Rp 值为 0. 928,大于抗 ABTS 活性与近红外光

谱建立的 PLS 模型中最佳预处理方法下的 Rp 值

0. 922。 综合上述结果使用 ABTS 方法测定抗氧化

活性时用 SVR 校正模型预测能力更好。
3. 3　 FRAP 法测定抗氧化活性

3. 3. 1　 FRAP 值的表示方法　 样品的抗氧化能力

以 FRAP 值表示:1FRAP 单位= 1mmol / L
 

FeSO4,即
样品的抗氧化能力相当于 FeSO4 的 mmol / L 数。
3. 3. 2 　 标准曲线 　 标准曲线的回归方程为 y =
0. 3422x - 0. 004, R2 = 0. 9996, FeSO4 在 0. 0 ~
2. 5mmol / L 范围内与吸光度呈良好的线性关系,符
合定量要求。 见图 1。

表 3　 不同预处理方法对 ABTS 清除率

定量 PLS 模型的影响

预处理方法 Rc RMSEC Rp RMSEP

无预处理 0. 199 9. 300 0. 961 9. 450
SG+MSC 0. 497 8. 240 0. 653 11. 100
SG+SNV 0. 218 9. 260 0. 922 9. 260
SG+一阶导数 0. 788 5. 840 0. 779 14. 500
SG+二阶导数 0. 788 5. 850 0. 452 11. 300
SG+MSC+一阶导数 0. 715 6. 640 0. 588 11. 900
SG+MSC+二阶导数 0. 663 7. 110 0. 734 11. 200
SG+SNV+一阶导数 0. 800 5. 700 0. 857 12. 900
SG+SNV+二阶导数 0. 816 5. 490 0. 651 14. 700

表 4　 不同预处理方法对 ABTS 清除率

定量 SVR 模型的影响

预处理方法 Rc RMSEC Rp RMSEP

无预处理 0. 928 9. 889 0. 150 8. 196
SG+MSC 0. 892 6. 492 0. 459 9. 265
SG+SNV 0. 874 6. 615 0. 477 9. 425
SG+一阶导数 0. 987 2. 158 0. 744 12. 595
SG+二阶导数 0. 981 2. 554 0. 841 12. 166
SG+MSC+一阶导数 0. 992 1. 848 0. 790 11. 552
SG+MSC+二阶导数 0. 992 1. 903 0. 928 12. 143
SG+SNV+一阶导数 0. 992 1. 851 0. 782 11. 478
SG+SNV+二阶导数 0. 992 1. 786 0. 923 12. 287

图 1　 FRAP 标准曲线

3. 3. 3　 样品抗氧化能力的测定　 取各批次样品,
按“2. 3”项下方法制备溶液并进行操作,测定吸光

度,计算样品还原能力,以 FRAP 值表示,不同批次

桂枝配方颗粒的 FRAP 值范围在 0. 18 ~ 0. 37mmol,
平均 FRAP 值为 0. 27mmol,标准偏差为 0. 04mmol。
由此可知, FRAP ( Ferric

 

ion
 

reducing
 

antioxidant
 

power),即“铁离子抗氧化能力法”。 在低 pH 条件

下,Fe3+ -TPTZ 复合物可被抗氧化物还原成 Fe2+ -
TPTZ。 Fe2+ -TPTZ 呈蓝紫色,在 594nm 下有强吸

收,利用紫外分光光度法对其进行定量测定,
25mg / mL 的样品溶液 FRAP 值范围为: 0. 18 ~
0. 37,平均 FRAP 值为 0. 27,不同批次桂枝配方颗
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粒在 FRAP 抗氧化活性测定中均具有良好的抗氧

化活性。
3. 3. 4　 不同预处理方法对 FRAP 值定量模型的影

响

无预处理方法和 SG+SNV 方法得到的 Rp 值

比其他方法均较高,但无预处理方法和 SG +SNV
方法的 Rc 值明显低于其他方法,所以即便使用预

处理方法也不能提升 PLS 模型的预测能力,见表

5。 SG+MSC 方法得到的 Rp 值比其他方法均较高,
Rc 值高于或不明显低于其他方法,所以 SG+MSC
方法为 SVR 模型的最佳预处理方法,见表 6。

表 5　 不同预处理方法对 FRAP 值

定量 PLS 模型的影响

预处理方法 Rc RMSEC Rp RMSEP

无预处理 0. 214 0. 037 0. 724 0. 027
SG+MSC 0. 739 0. 025 0. 138 0. 037
SG+SNV 0. 215 0. 037 0. 723 0. 027
SG+一阶导数 0. 682 0. 028 0. 139 0. 033
SG+二阶导数 0. 563 0. 031 0. 055 0. 027
SG+MSC+一阶导数 0. 500 0. 032 0. 275 0. 033
SG+MSC+二阶导数 0. 681 0. 028 0. 192 0. 025
SG+SNV+一阶导数 0. 632 0. 029 0. 398 0. 019
SG+SNV+二阶导数 0. 651 0. 028 0. 493 0. 021

表 6　 不同预处理方法对 FRAP 值

定量 SVR 模型的影响

预处理方法 Rc RMSEC Rp RMSEP

无预处理 0. 857 0. 043 0. 076 0. 030
SG+MSC 0. 926 0. 022 0. 573 0. 022
SG+SNV 0. 839 0. 025 0. 332 0. 022
SG+一阶导数 0. 876 0. 024 0. 038 0. 025
SG+二阶导数 0. 972 0. 012 0. 070 0. 030
SG+MSC+一阶导数 0. 935 0. 020 0. 403 0. 027
SG+MSC+二阶导数 0. 984 0. 009 0. 035 0. 033
SG+SNV+一阶导数 0. 937 0. 020 0. 406 0. 027
SG+SNV+二阶导数 0. 984 0. 009 0. 024 0. 033

根据 2 表的结果可以看出,抗 FARP 活性与近

红外光谱建立的 SVR 模型中最佳预处理方法的参

数 Rp 值为 0. 573,Rc 值为 0. 926,而抗 FRAP 活性

与近红外光谱建立的 PLS 模型无预测能力。 综合

上述结果,使用 FRAP 方法测定抗氧化活性时用

SVR 校正模型预测能力更好。

4　 讨论

天然抗氧化剂来源于植物等天然产物,清除自

由基的机理可以分为 3 种,一是自由基清除,二是

抑制自由基生成,三是增强自身抗氧化体系。 其

中,自由基清除是最直接的抗氧化方式,应用较广

泛。 评价天然抗氧化剂清除自由基能力的方法有

很多,包括 DPPH 法、ABTS 法、FRAP 法等。
ABTS 法这种体外测定抗氧化能力的方法花

费的时间短,经费少,所需仪器设备简单。 其所测

的值为被测物质总抗氧化能力,与其他一些总抗氧

化能力体外测定法相比,ABTS 法快速简便、与抗

氧化剂的生物活性相关性强,因而较为广泛地应用

于包括血清在内的生物样品、果蔬类和一些纯物质

的抗氧化能力的测定。 DPPH 法快速、简单,但其

检测波长与部分抗氧化物质本身的吸收波段重叠

(如类胡萝卜素)。 因此,在检测该类物质时,结果

会有一定偏差。
ABTS 和 DPPH 是测定抗氧化活性使用最广的

两种人工生成的自由基,但是它们对抗氧化剂的响

应以及它们的操作也有几个重要的不同:1) DPPH
不需制备可直接得到,而 ABTS 必须由酶或化学反

应生成。 2) ABTS 可溶于水,也可溶于有机溶剂,
所以既可测量水溶性化合物也可测量脂溶性化合

物。 而 DPPH 只能溶于有机溶剂,特别是乙醇,不
溶于水,在评价水溶性抗氧化剂的作用时,有一定

的局限。 3)在与供氢体的反应上,DPPH 比 ABTS
的选择性强。 例如,DPPH 不能与只含有一个羟基

的芳香酸反应,也不能与苯环上没有羟基的类黄酮

反应。 而 ABTS 可与任何羟基化的芳香族化合物

反应。 因而,ABTS 法比 DPPH 法更适合于提取物

总抗氧化能力。
目前大多数测定抗氧化活性的方法是针对某

一种自由基而言,如国外应用较多的氧自由基清除

力法,该法需要昂贵的全自动生化分析仪,手工操

作费时费力,国内一般实验室很难推广应用。 和建

立的法原理明确,操作简便,不需特殊仪器,易于标

准化,已用于测定不同抗氧化物质、食物与生物样

品的抗氧化活性。 它反映的不是样品针对某一种

自由基的清除活性,而是样品的总还原能力,一些

学者因此认为该法测定结果可用来反映样品总抗

氧化活性的强弱。 此法真正测量的是被测物将还

原成的能力。 FRAP 法操作简单快速,重复性好,
易于标准化,最初用于测量血浆的活性,后来也用

于测定其他生物体液、食品、植物提取物、果汁等的

抗氧化活性。
根据 3. 1、 3. 2 和 3. 3 的结果可以看出,抗

·18·



济宁医学院学报 2024 年 4 月第 47 卷第 2 期　 J
 

Jining
 

Med
 

Univ,April
 

2024,Vol. 47,No. 2

ABTS 活性与近红外光谱建立的 SVR 模型中最佳

预处理方法的参数 Rp 值为 0. 928,大于抗 DPPH
活性与近红外光谱建立的 PLS 模型中最佳预处理

方法下的 Rp 值 0. 769,大于抗 FARP 活性与近红

外光谱建立的 SVR 模型中最佳预处理方法的参数

Rp 值 0. 573。 抗 ABTS 活性与近红外光谱建立的

SVR 模型中最佳预处理方法的参数 Rc 值为

0. 992,大于抗 DPPH 活性与近红外光谱建立的

PLS 模型中最佳预处理方法下的 Rc 值 0. 795,大
于抗 FARP 活性与近红外光谱建立的 SVR 模型中

最佳预处理方法的参数 Rc 值 0. 926,综合上述结

果用近红外光谱法快速测定不同批次桂枝配方颗

粒的抗氧化活性时采取 ABTS 方法测定抗氧化活

性并用 SVR 校正模型可使预测能力更好。
桂枝配方颗粒具有高效的抗炎,抗氧化,抗癌

等多方面的药理作用,本文论证了使用近红外光谱

技术检测不同批次桂枝配方颗粒抗氧化活性的可

行性。 实验数据表明,近红外光谱法可有效预测不

同批次桂枝配方颗粒的抗氧化活性。 和 FARP 抗

氧化活性之间有相关性。 其中 DPPH 方法对应

PLS 模型的 Rp 值为 0. 769,Rc 值为 0. 795;ABTS
方法对应 SVR 模型的 Rp 值为 0. 928, Rc 值为

0. 992;FARP 方 法 对 应 SVR 模 型 的 Rp 值 为

0. 573,Rc 值为 0. 926。 结果表明近红外光谱可以

应用于不同批次桂枝配方颗粒抗氧化活性的快速

预测,对其他中药配方颗粒生物学活性的快速评价

具有一定的参考意义。
利益冲突:所有作者均申明不存在利益冲突。
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