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摘要 目的  用 网络进行复方头孢氨苄胶囊中头孢氨苄≤∞÷和甲氧苄氨嘧啶×°的含量测定 ∀方

法  通过 网络变换 多组分体系中各组分的重叠光谱转换成互不干扰的谱峰 利用模拟样品得到变换后光

谱与相应组分浓度的关系 在此基础上对待测样品进行含量测定 ∀结果  复方制剂中 ≤∞÷ 和 ×°的平均回收率和

相对标准偏差分别为 1  1 和 1  1  ∀结论  将 网络用于药物制剂分析 可得到满意结果 

值得进一步推广应用 ∀
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  复方制剂的多组分测定是药物分析工作中经常

遇到的问题 传统方法多采用/先分离 !再分析0的方

法 操作繁琐 !费时 ∀近年来 随着化学计量学的发

展 许多/不分离0分析方法相继问世 并得到了广泛

的关注和应用≈ ∀其中 人工神经网络≈借鉴了人

脑神经系统处理信息的过程 近年来一直备受关注 

并已成功应用于药物分析等许多领域≈ ∀

  目前 用于网络学习的方法有多种 网

络≈是其中收敛最快的算法之一 ∀本研究将

网络用于复方制剂多组分体系的分析 可

将组分的重叠光谱转换成互不干扰的谱峰 并在此

基础上进行含量测定 ∀

Μαδαλινε网络的基本原理

  网络由几个自适应线性神经元

√∏按图 方式联结而成 ∀其中 

 为输入层  为输出层 ∀存储模式对为 Ακ Βκ

κ   , ν ν为模式对数 即体系组分数 ∀在

第 κ个模式对中 输入层 Ακ   α
κ
α

κ
, αµ

κ
 

输出层 Βκ  β
κ
β

κ
, βπ

κ
 µ 和 π分别为输入

层 !输出层节点数 ∀

  Ακ 与 Βκ 之间通过连接权 ωιϕ连接 其计算公式

为 

Βκ  ω# Ακ  Η 
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  其中 Η为  层各单元的阈值 我们将 Η设为

 ∀ 网络通过  层的希望输出与实际输出

的均方误差最小化来学习 ∀通过按误差曲面梯度下

降的方向改变  层单元到  层单元的连接权 ωιϕ 

使均方误差最小 ∀其算法如下 

  给各连接权 ωιϕ赋≈    之间的随机值 

   对于每个模式对 Ακ Βκ κ    , ν

进行下列操作 

  将 Ακ的值送到  层单元  层单元的激活

值通过 送到  层单元 得到  层单元新的激活

值ι    , µ ϕ   , π 

βϕ  Ε
µ

ι  
ωιϕαι  Ηϕ 

  计算  层的希望输出与实际输出之间的误

差 δϕ βϕ
κ为预设的输出层 ∀
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δϕ  βϕ
κ
 βϕ 

  调整 层单元到 层单元的连接权Α为学

习速率   Α 

∃ωιϕ  Α#αι# δϕ 

ωιϕνεω  ωιϕ  ∃ωιϕ 

   重复步骤至误差 δϕ变得足够小 ∀

  设待测混合物的光谱为 Ψ则 Ψ经 

变换得到 

Χ ω # Ψ 

  令输入层 Ακ为各纯待测组分的吸收光谱有重

叠 而将输出层 Βκ 预设为不重叠的吸收光谱 通

过 网络计算得到的连接权矩阵 ω则是连

接 Ακ与 Βκ的/桥梁0 而 Ψ中相互重叠的光谱通过

式变成了不重叠的/光谱0 Χ从而可进行定量 ∀

材 料 与 方 法

  仪器与试剂  头孢氨苄¬≤∞÷和甲

氧苄氨嘧啶×°对照品中国药品生

物制品检定所 复方头孢氨苄胶囊山东淄博新达

制药有限公司 批号    ∀ ≤

型紫外分光光度仪美国 ∂公司 ∀实验所

用试剂为分析纯 水为双蒸水 ∀ 算法用

×语言编制 在 °≤机上运行 ∀

  方法  精密称取 ≤∞÷ 和 ×°对照品适量 以

 乙醇为溶剂 配制成 ≤∞÷ 和 ×°贮备液 ∀分别

从中吸取一定体积 稀释成一定浓度的 ≤∞÷ 和 ×°

溶液备用 按处方比例配制混合溶液若干份作为校

正样品和模拟样品 ∀取复方头孢氨苄胶囊 粒 

小心倾出内容物 精密称定 研细 精密称取适量 以

溶剂溶解 过滤 精密量取续滤液适量稀释成一定浓

度 ∀在    波长范围内 间隔  扫描测

定 ∀

结 果

1  波长选择

按上述方法测定 ≤∞÷ ×°和混合样品的紫外

吸收光谱 见图  ∀从图 可见 ≤∞÷ 和 ×°在 

  内几无吸收 为减少误差 计算时我们选

用了二者吸收峰所在的     ∀经试验表明 

经波长选择的结果优于采用全波长数据的结果 ∀

2  学习速率

Α为学习速率 一般设定在   范围内 ∀Α太

大则结果误差大 太小则收敛速度慢 本文令 Α

1 可得到满意结果 ∀

ƒ∏  ∂  ≤∞÷ ×°  ¬∏

  ≤¬ ≤∞÷   × ×° 

  ¬∏

3  样品测定

令学习速率 Α为 1 图 分别为预设的输

出层和一个校正样品光谱经式得到的输出层 ∀

  记录输出层中的/峰值0 分别建立校正样品中

≤∞÷ 和 ×°对应峰值与浓度的线性方程≤∞÷  Ψ

1 Ξ  1 Χ 1  ×°  Ψ  1 Ξ 

1 Χ 1 ∀将待测样品的光谱同上处理

后得到的/峰值0代入线性方程 即可求得其中待测

组分的含量 ∀模拟样品的测定结果见表  复方头

孢氨苄胶囊的测定结果见表  ∀

ƒ∏  ×2∏∏ ∏∏

Χ  ω# Ψ
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Ταβλε 1  Ρεχοϖερψ οφ τηεσιµ υλατεδ σαµ πλεσ


ΠΛ#

≤∞÷ ×°

ƒ∏ΠΛ#

≤∞÷ ×°

√Π

≤∞÷ ×°

            

            

            

            

            

√√ ?  ≥⁄Π   ?     ?  

Ταβλε 2  Ρεσυλτσοφ χοµ πουνδ χεπηαλεξιν

χαπσυλεσ ( % λαβλεδ αµουντ)

 ≤∞÷ ×°

    

    

    

讨 论

考察组分的稳定性和光谱的加和性 发现组分

在选定溶剂中稳定 体系加和性良好 符合 

网络的应用条件 ∀

选择什么形式的光谱作为输出层光谱对结果并

无影响 由原理可知 实际上为线性变换 

故当待测体系满足线性和加和性原则时 

都能给出满意结果 ∀故可用高斯峰 !直线段等作为

输出层光谱 本文以洛伦兹函数模拟输出层光谱 ∀

权重 Ω通过对网络进行训练而得 此时输入层

为待测组分纯光谱 而输出层则为洛伦兹函数模拟

的光谱 ∀为得到较为精确的待测组分谱 我们在线

性范围内配制了一系列不同浓度的待测组分溶液 

然后用最小二乘法求得的系数阵作为其纯光谱 ∀

输出层点数也会影响结果的好坏 ∀输出层点数

过多使网络复杂化 运算时间长 过少则不足以表征

研究体系的固有特征 ∀我们经试验发现 当输出层

点数设为 时 输出层峰形不平滑 模拟样品的回

收率较差×°的浓度出现负值 点数分别设为 

和 时 峰形和结果均逐渐改善 点数为 时 结

果较为理想故本文令输出层点数为  而当输出

层点数设为 时 输出层峰形已有变形 ×°的浓

度又出现负值 ∀

复方头孢氨苄胶囊中 ×°的含量较低≤∞÷

和 ×°的投料比约为 Β 故 ×°的测定结果稍

差于 ≤∞÷ 的结果 ∀

在体系符合线性和加和性原则时 将 

网络用于多组分体系的分析 可通过数学手段达到

光谱重叠峰分离的目的 然后利用模拟样品得到变

换后光谱与相应组分浓度的关系 在此基础上对待

测样品进行含量测定 ∀
本研究表明 网络等化学计量学方法

不同于传统的/分离分析0的思路 采用数学手段达

到重叠峰分离的目的 为多组分复方制剂的分析提

供了一种新的处理方法 在药物分析中值得进一步

研究推广 ∀

ΡΕΦΕΡΕΝΧΕΣ 

≈  ≠  Ωηιτε  Γρεψ ανδ Βλαχκ Μυλτιχοµπονεντ Σψστεµσ

ανδ Τηειρ Χηεµοµετριχ Αλγοριτηµσ ≈    ≤ ∏

≥× °∏ ∏ 

≈ ƒ⁄ ⁄ ∏  ∏√

 ≈  Αναλψστ  123    

≈ ±∏÷   ⁄ ∏ 

  ∏ ∏

 ≤  ≈  Χηιν ϑ Πηαρµ Αναλ 

≤  16    

≈  ƒ ƒ  × ≠⁄ Τηεορψ ανδ Αππλιχατιον οφ Νευραλ

Νετωορκ ανδ Νευραλ Χοµπυτερ ≈    ≤∏ ≥∏2
 √ °∏ ∏  
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Σηανγηαι 200433 , Χηινα ; 2 . ∆επαρτµεντ οφ Χηεµιστρψ, Τονγϕι Υνιϖερσιτψ, Σηανγηαι 200092 , Χηινα)

ΑΒΣΤΡΑΧΤΑΙΜ  × ¬ ≤∞÷  ×°  ∏
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