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摘 要：该研究优化了燀桃仁炮制工艺，并探索了电子鼻技术快速评价其关键品质的可行性。以燀制时间、

搁置温度、搁置时间、干燥温度为考察因素，苦杏仁苷含量、酸值及羰基值为评价指标，采用单因素试验结

合Box-Behnken响应面法优化工艺参数。利用电子鼻采集样品挥发性气味信息，通过主成分分析和偏最小二

乘判别分析（PLS-DA）筛选特征传感器，建立了气味指纹与羰基值之间的定量判别模型。结果表明，搁置温

度和时间是影响羰基值的关键因素。最优炮制工艺为：燀制 50 s，迅速冷却至 20 ℃，搁置时间不超过 1 h，
于65 ℃干燥。该工艺下羰基值平均为1. 7，苦杏仁苷含量平均为4. 1%，相对标准偏差（RSD）均小于5%。电子

鼻分析显示，传感器W1W、W2W、W1S与W5S的响应值与羰基值显著相关；所建立的 PLS-DA模型交叉验

证参数Q²>0. 5，对验证样品羰基值的预测值与实测值高度一致（平均相对误差<5%）。优化后的燀制工艺稳定

可行，能有效抑制油脂酸败并保障苦杏仁苷含量。基于电子鼻与化学计量学方法可实现对燀桃仁炮制过程关

键劣变指标的快速、无损评价，为饮片生产的智能化质量控制提供了新策略。
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Abstract：This study aimed to optimize the blanching process of Prunus davidiana seeds to inhibit 
lipid rancidity and explore the feasibility of using the electronic nose（E-nose） technology for their 
rapid quality evaluation.  The blanching time，standing temperature and time，and drying tempera⁃
ture of the Prunus davidiana seeds were investigated as process parameters，and their amygdalin con⁃
tent， acid value， and carbonyl value were used as evaluation indices.  Single-factor experiments，
combined with Box-Behnken response surface methodology，were employed to optimize the process 
parameters.  Volatile odor compound information of the samples was evaluated using an E-nose.  Prin⁃
cipal component analysis and partial least squares discriminant analysis（PLS-DA） were used to 
screen characteristic sensors and establish a quantitative discriminant model for evaluating the rela⁃
tionship between the odor fingerprint and the carbonyl value.  The results indicated that the standing 
temperature and time critically affected the carbonyl value.  The optimal conditions of the blanching 
process were determined to be blanching for 50 s，rapid cooling to 20 ℃，standing for no more than 
1 h， and drying at 65 ℃ .  Validation experiments revealed that after processing under these opti⁃
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mized conditions， the average carbonyl value was 1. 7， and the average amygdalin content was 
4. 1%，with the relative standard deviations of both being less than 5%.  E-nose analysis revealed that 
the response values of sensors W1W，W2W，W1S，and W5S significantly correlated with the car⁃
bonyl values.  The established PLS-DA model exhibited a cross-validation parameter，Q² of >0. 5，
and the predicted carbonyl values of the validation samples were highly consistent with the measured 
values（average relative error：<5%）.  The optimized blanching process is stable， feasible，and ef⁃
fectively inhibits lipid rancidity while maintaining the amygdalin content.  The combination of the E-
nose technology and chemometric methods enables the rapid and non-destructive evaluation of key de⁃
terioration indicators during the processing of blanched Prunus davidiana seeds，and this study pro⁃
vides a novel strategy for intelligent quality control in the production of decoction pieces.
Key words： blanched Prunus davidiana seeds； response surface methodology； electronic nose；
process optimization；carbonyl value；amygdalin；quality control
桃仁为蔷薇科植物桃（Prunus persica（L.） Batsch）或山桃（Prunus davidiana（Carr.） Franch.）的干燥成

熟种子，具有活血祛瘀、润肠通便、止咳平喘之功效［1］。其药用首载于东汉《神农本草经》［2］，为临床

常用活血化瘀药，是桃核承气汤等经典名方的重要组成药物［3-6］。东汉时期的《金匮玉函经》提出桃仁

“去皮尖”的炮制方法，其“汤柔挞去皮”为后世沿用，并衍化为今天的“燀法”，旨在便于成分煎出，

并降低毒性［7-9］。

本课题组前期对市售 116批桃仁药材及饮片的检测结果显示，燀制后饮片呈现不同程度的油脂酸

败问题，表现为羰基值平均升幅高达 445%，部分批次甚至出现“哈喇味”并超出药典限度，严重影响

饮片质量一致性［10-11］。桃仁富含油脂（含油量 30%~60%）［12-14］，在炮制与贮藏过程中易发生酸败，生成

游离脂肪酸、过氧化物及低分子醛酮等物质，严重影响药材的感官性状与内在质量［15］。

然而，当前研究多聚焦于苦杏仁苷、脂肪酸等单一成分的含量测定或药理作用［16-19］，对炮制过程

中油脂酸败的动态演变机制及其在线监控手段关注不足。酸败度的常规检测方法多为终点测定，难以

及时反馈生产过程中的质量变化。因此，亟需明确燀桃仁炮制的关键工艺参数，并建立能够实时、快

速响应的质量控制方法。本研究拟采用响应面法系统优化燀制工艺，识别关键参数；同时引入电子鼻

仿生传感技术，探究其快速检测挥发性气味的能力及其与酸败度指标的相关性，旨在为燀桃仁饮片的

规范化生产和智能化质量控制提供科学依据。

1 实验部分 
1. 1　仪器与材料　

U3000高效液相色谱仪（美国Thermo Fisher Scientific公司）；UV-2600i紫外-可见分光光度计（日本

Shimadzu公司）；ME204E百万分之一电子天平（瑞士Mettler Toledo公司）；lab dancer涡旋混匀器（德国

IKA公司）；PEN3电子鼻（德国AirsenseAnalytics公司）；HH-G4数显恒温水浴锅（常州普天仪器制造有

限公司）；RE-2000A旋转蒸发器（上海亚荣生化仪器厂）；GT6J6-200可倾式夹层锅（周口制药机械厂有

限公司）；XTJ-200脱皮机（烟台育才食品机械制造有限公司）；GZX-914ONBE电热鼓风干燥箱（上海博

迅医疗生物仪器股份有限公司）。

苦杏仁苷对照品（批号：110820-202410）购自中国食品药品检定研究院；甲醇、正己烷、三氯醋

酸、2，4-二硝基苯肼、氢氧化钾、无水乙醇、95%乙醇、乙醚、氢氧化钠、酚酞、石油醚（60~90 ℃）、

甲苯，均为分析纯，购自国药集团化学试剂有限公司；甲醇（色谱纯）、邻苯二甲酸氢钾（基准试剂）购

自默克化工技术（上海）有限公司。

桃仁药材购自康美（亳州）中药材商品交易中心，由金传山教授鉴定为蔷薇科植物山桃（Prunus 
davidiana（Carr.）Franch.）的干燥成熟种子；燀桃仁饮片由实验室自行炮制。《中国药典》（2025版）虽

将山桃与桃（Prunus persica L.）的种子同等列入桃仁药材来源，但山桃仁的得油率、苦杏仁苷含量显著

高于桃仁［20］，故本研究以山桃仁为代表开展后续实验。

1. 2　实验方法　
1. 2. 1　单因素试验设计　称取桃仁药材200 g/份，模拟生产实践进行燀制。
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采用单因素试验法，依次考察燀制时间（50 s~25 min）、搁置温度（20~60 ℃）、搁置时间（1~5 h）、

干燥温度（50~90 ℃）对燀桃仁饮片酸值、羰基值及苦杏仁苷含量等的影响。考察燀制时间时，固定搁

置温度 30 ℃、搁置时间 2 h、干燥温度 70 ℃；后续各因素考察时，其余参数均固定为前一因素的最优

水平。

1. 2. 2　响应面法优化试验设计［21］　应用 Design Expert 13. 0软件，选取燀制时间（A）、搁置温度（B）、

搁置时间（C）、干燥温度（D）4个因素，采用Box-Behnken中心组合设计进行响应面试验。

1. 2. 3　酸败度测定［1］　按《中国药典》（2025版）通则 2303酸败度测定法及 0713脂肪与脂肪油测定法

进行。

酸值= A × 5.61
W × 1 000 （1）

羰基值= A × 5
854 × W

× 1 000 （2）
式（1）中，A为消耗氢氧化钠滴定液（0. 1 mol/L）的体积（mL）；W为供试品重量（g）。式（2）中，A为吸光

度；W为油脂重量（g）；854为平均摩尔吸收系数。

1. 2. 4　苦杏仁苷含量测定［1］　按《中国药典》（2025版）燀桃仁“含量测定”项下方法进行：本品按

干燥品计算，含苦杏仁苷不得少于1. 5%。

色谱条件：色谱柱Agilent ZORBAX SB-C18（5 μm，4. 6 mm×250 mm）；流动相为甲醇-水（20∶80）；

柱温为 30 ℃；体积流量：1. 0 mL/min；检测波长 210 nm；进样体积 10 μL。在该条件下，苦杏仁苷对

照品与供试品中对应色谱峰的保留时间一致，峰形对称，分离良好。

1. 2. 5　苦杏仁苷酶活性测定［22］　分别取“2. 1. 1”中不同燀桃仁炮制品粗粉（过 24目筛）0. 5 g于具塞

试管中，加水使其浸润，在试管口悬挂一条苦味酸钠试纸，塞紧试管口，将试管置 60 ℃水浴中加热

30 min，记录试纸颜色。若样品中仍残留苦杏仁苷酶，则苦杏仁苷被水解释放出的氢氰酸与苦味酸钠

反应，试纸由橙黄变为砖红。以同批桃仁药材经常压沸水煮制 30 min的灭活样品为对照，对样品试纸

颜色由浅到深进行评分：0分表示无颜色变化，1分表示浅红色，2分表示橙红色，3分表示砖红色。

1. 2. 6　电子鼻检测方法［23］　通过预实验对影响电子鼻响应的关键参数（称样量、室温平衡时间、载气

流速）进行考察，确定最佳检测条件为：取样品粗粉（过 24目筛）2 g，精密称定，置于 10 mL顶空进样

瓶中，室温（25 ℃）下平衡 20 min；载气流速 300 mL/min，样品气流速 300 mL/min，清洗时间 120 s，数

据采集时间120 s，每个样品平行测定2次，取平均值进行分析。

1. 2. 7　数据集划分与模型验证　将单因素与响应面试验的 55份样品按 7∶3随机分为训练集（n=38）和

外部验证集 1（n=17，羰基值范围 2. 6~17. 3），训练集采用留一交叉验证；另以 3份最优工艺样品为外

部验证集2。模型以Q²及平均相对误差进行评价。

2 结果与讨论 
2. 1　单因素试验结果分析　

通过单因素试验，系统考察了燀制时间、搁置温度、搁置时间及干燥温度对燀桃仁关键品质指标

（酸值、羰基值、苦杏仁苷含量等）的影响规律，旨在确定后续响应面优化试验的因素与水平范围。

2. 1. 1　燀制时间的影响　如表 1所示，固定其他条件（冷却至 30 ℃，搁置 2 h，70 ℃干燥），考察燀制

时间（50 s~25 min）对燀桃仁品质的影响。结果表明，燀制 50 s即可使外种皮充分润胀并与种仁产生松

动，经手工搓揉或机械去皮，种皮可完整剥离；随着燀制时间延长，羰基值呈先上升后下降的趋势，

苦杏仁苷含量总体缓慢下降，而酸值变化不显著。当燀制时间超过 6 min后，饮片色泽逐步加深（由浅

黄变为深黄）并出现泛油现象，已不符合《中国药典》对燀桃仁饮片“表面浅黄白色”的性状要求。

从酶活性角度考察（图 1），燀制时间需延长至 25 min以上，苦杏仁苷酶活性方可完全丧失。然而，

刘青等［22］的研究证实，苦杏仁苷的酶促反应需水参与，因此燀桃仁饮片即使未完全杀酶，只要保持干

燥状态贮存，仍可保证苦杏仁苷含量的稳定。结合临床用药实际，汤剂常规煎煮过程（约 1 h）足以使残

留酶失活，可保障用药安全。

此外，对燀制过程中去除的外种皮进行测定，其苦杏仁苷含量仅为 0. 5%，约占原药材含量的
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10. 6%，进一步证实燀制的主要目的在于去除富含纤维的非药用部位，而非单纯追求“杀酶保苷”。

综合品质控制、生产效率与临床实际，燀制时间控制在50~90 s范围内较为适宜。

2. 1. 2　搁置温度的影响　燀制 50 s后，于不同温度下搁置 2 h，再经 70 ℃干燥，结果见表 2。搁置温

度对羰基值影响极为显著，随着温度从 20 ℃升至 60 ℃，羰基值由 1. 3急剧增加至 25. 3，表明高温搁置

会极大加速油脂的氧化酸败。同时，苦杏仁苷含量随搁置温度升高呈下降趋势，酸值略有升高。鉴于

实际生产车间温度存在季节性波动，为控制品质劣变，建议将燀制后的桃仁迅速冷却至环境温度（20~
40 ℃）范围内搁置。

2. 1. 3　搁置时间的影响　在燀制 50 s、30 ℃条件下，考察不同搁置时间的影响（表 3）。结果表明，搁

置时间的延长同样会导致羰基值显著上升和苦杏仁苷含量降低。结合生产批次衔接与设备运行效率，

建议将湿料搁置时间控制在1~3 h内。

表1　燀制时间对燀桃仁品质的影响（
-X ± s，n = 3）

Table 1　Effect of blanching time on the quality of blanched Prunus davidiana seeds（-X ± s，n=3）
Sample number

Original medicinal herbs
Y1
Y2
Y3
Y4
Y5
Y6
Y7
Y8
Y9

Y10
Y11

Blanching 
time
0 s

50 s
70 s
90 s

2 min
4 min
6 min
8 min

10 min
15 min
20 min
25 min

Degree of sourness
Acid value
0. 5±0. 01
0. 6±0. 01
0. 5±0. 01
0. 5±0. 01
0. 5±0. 01
0. 6±0. 01
0. 5±0. 01
0. 4±0. 01
0. 6±0. 01
0. 5±0. 01
0. 5±0. 01
0. 5±0. 01

Carbonyl value
0. 8±0. 01
7. 0±0. 09
8. 1±0. 08
8. 5±0. 10
8. 3±0. 08
7. 3±0. 07
7. 0±0. 07
6. 5±0. 07
5. 9±0. 06
5. 3±0. 06
4. 9±0. 06
4. 5±0. 07

Content of amyg⁃
dalin/%

4. 7±0. 06
4. 1±0. 05
4. 0±0. 06
3. 9±0. 05
3. 9±0. 04
3. 9±0. 04
3. 7±0. 04
3. 8±0. 09
3. 9±0. 08
3. 8±0. 07
3. 8±0. 07
3. 6±0. 07

Enzyme activity
（qualitative rating）

/
/
/
/
3
3
3
2
2
2
1
0

Color
Surface yellow brown
Surface yellow white
Surface yellow white
Surface yellow white
Surface yellow white
Surface light yellow
Surface light yellow

Surface yellow
Surface yellow，slight oil bleeding
Surface yellow，slight oil bleeding

Surface yellow，oil bleeding
Surface yellow，oil bleeding

图1　燀制时间对燀桃仁苦杏仁苷酶活性的影响
Fig. 1　Effect of blanching time on the activity of amygdalinase in blanched Prunus davidiana seeds

表2　搁置温度对燀桃仁品质的影响（
-X ± s，n = 3）

Table 2　Effect of storage temperature on the quality of blanched Prunus davidiana seeds（-X ± s，n = 3）
Sample number

Y12
Y13
Y14
Y15
Y16

Storage temperature/℃
20
30
40
50
60

Acid value
0. 4±0. 01
0. 4±0. 01
0. 5±0. 01
0. 6±0. 01
0. 6±0. 01

Carbonyl value
5. 8±0. 11
8. 2±0. 14

11. 0±0. 12
14. 1±0. 15
17. 3±0. 23

Content of amygdalin/%
3. 8±0. 06
3. 6±0. 05
3. 5±0. 06
3. 2±0. 04
2. 6±0. 04

表3　搁置时间对燀桃仁品质的影响（
-X ± s，n = 3）

Table 3　Effect of storage time on the quality of blanched Prunus davidiana seeds（-X ± s，n = 3）
Sample number

Y17
Y18
Y19
Y20
Y21

Storage duration/h
1
2
3
4
5

Acid value
0. 6±0. 01
0. 6±0. 01
0. 4±0. 01
0. 4±0. 01
0. 4±0. 01

Carbonyl value
4. 5±0. 05
7. 9±0. 08

10. 1±0. 09
11. 2±0. 11
13. 5±0. 14

Content of amygdalin/%
4. 0±0. 07
3. 7±0. 07
3. 6±0. 06
3. 3±0. 05
3. 1±0. 06
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2. 1. 4　干燥温度的影响　燀制并搁置后，于不同温度下干燥，结果发现干燥温度升高，尤其是超过

70 ℃后，羰基值明显上升，苦杏仁苷含量轻微下降。为保证干燥效率同时避免过度氧化，干燥温度选

择60~80 ℃范围较为合理。

2. 2　响应面法工艺优化结果　

在单因素试验基础上，采用Box-Behnken设计进行响应面优化（表 4），以羰基值和苦杏仁苷含量为

主要响应值，探究各因素间的交互作用并建立预测模型。

2. 2. 1　模型建立与显著性检验　通过对试验结果（表5）进行多元回归拟合，得到羰基值（Y1）关于燀制时

间（A）、搁置温度（B）、搁置时间（C）、干燥温度（D）的二次多项式回归模型：Y1=8. 6+0. 175A+2. 71B+
2. 89C+3. 59D-0. 275AB-0. 15AC-0. 15AD+1. 25BC+0. 8BD+0. 925CD-1. 42A2+0. 154 2B2-0. 620 8C2+0. 354 2D2。

该模型方差分析（ANOVA）结果显示（表 6），模型 F值为 48. 73，p<0. 000 1，表明模型极显著；失拟项

p=0. 244 3>0. 05，不显著，说明模型拟合良好。R²=0. 979 9，调整 R²=0. 959 8，表明该模型能解释

97. 99%的响应值变化；预测R²=0. 897 6，说明模型具有良好的预测能力。模型中一次项B、C、D，二

次项 A²，以及交互项 BC、BD、CD 的 p值均小于 0. 05，影响显著，再次验证了搁置温度、搁置时间、

干燥温度及其交互作用是影响羰基值的关键因素。

表4　响应面设计因素与水平
Table 4　Factors and levels for response surface design

Levels
-1
0
1

Factor
A（Blanching time/s）

50
70
90

B（Storage temperature/℃）

20
30
40

C（Storage duration/h）
1
2
3

D（Drying temperature/℃）

60
70
80

表5　响应面试验设计及结果
Table 5　Response surface design and experimental results

Serial number
1
2
3
4
5
6
7
8
9

10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29

Blanching time/s
90
70
70
70
90
50
70
70
70
50
70
50
50
70
70
70
50
50
70
90
70
70
90
90
70
70
90
70
70

Storage temperature/℃
30
30
40
30
30
40
20
30
30
30
20
30
30
30
20
20
30
20
30
30
40
40
40
30
30
30
20
30
40

Storage 
duration/h

3
3
2
1
1
2
1
2
2
2
2
3
1
2
3
2
2
2
3
2
1
2
2
2
1
2
2
2
3

Drying temperature/℃
70
80
80
80
70
70
70
70
70
60
60
70
70
70
70
80
80
70
60
60
70
60
70
80
60
70
70
70
70

Carbonyl value
10. 0
16. 3
16. 9
7. 7
4. 5

10. 1
3. 9
9. 2
9. 2
4. 2
3. 0
9. 0
2. 9
8. 1
6. 2
9. 6

10. 9
4. 7
7. 5
4. 0
7. 1
7. 1
9. 8

10. 1
2. 6
8. 2
5. 5
8. 3

14. 4

Content of a
mygdalin/%

3. 4
3. 3
3. 2
3. 5
3. 8
3. 4
3. 9
3. 6
3. 6
3. 6
3. 8
3. 2
4. 0
3. 6
3. 7
3. 6
3. 7
3. 9
3. 6
3. 6
3. 5
4. 0
3. 5
3. 4
3. 7
3. 6
3. 9
3. 6
3. 3
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2. 2. 2　响应面交互作用分析　响应面图（图 2）直观反映了各显著交互因素对羰基值的影响。曲面坡度

越陡，表明因素间的交互作用越显著。分析发现，搁置温度（B）、搁置时间（C）与干燥温度（D）之间的

交互作用（BC、BD、CD）显著（p<0. 05），其响应面曲面较为陡峭；其中，搁置温度与搁置时间（BC）的

交互作用最显著（p=0. 004 5），表明控制燀后湿桃仁在高温下的停留时间是防止酸败的首要环节。而涉

及燀制时间（A）的交互作用项（AB、AC、AD）均不显著（p>0. 05），其响应面图在此从略。

2. 2. 3　苦杏仁苷响应面模型分析　同时以苦杏仁苷含量（Y₂）为响应值建立二次多项式模型。方差分析

显示：模型 F=3. 18，p=0. 019 0，虽达显著水平，但 R²=0. 761 1，调整 R²=0. 522 1，预测 R²=-0. 376 4
（负值表明模型预测能力逊于均值），拟合优度与预测能力均不足。除一次项B、C、D外，所有交互项

表6　回归方程方差分析
Table 6　Analysis of variance（ANOVA） for the regression equation

Source
Model

A-Blanching time
B-Storage temperature

C-Storage duration
D-Drying temperature

AB
AC
AD
BC
BD
CD
A²
B²
C²
D²

Residual
Lack of fit
Pure error
Cor total

Sum of squares
374. 40
0. 3675
88. 02

100. 34
154. 80
0. 3025
0. 090 0
0. 090 0

6. 25
2. 56
3. 42

13. 09
0. 154 2

2. 50
0. 813 6

7. 68
6. 46
1. 22

382. 09

Degree of freedom
14
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1

14
10
4

28

Mean square
26. 74

0. 367 5
88. 02

100. 34
154. 80
0. 302 5
0. 090 0
0. 090 0

6. 25
2. 56
3. 42

13. 09
0. 154 2

2. 50
0. 813 6
0. 548 8
0. 646 3
0. 305 0

F value
48. 73

0. 669 6
160. 39
182. 83
282. 07
0. 551 2
0. 164 0
0. 164 0
11. 39
4. 66
6. 24

23. 86
0. 280 9

4. 56
1. 48
2. 12

p value
<0. 000 1
0. 426 9

<0. 000 1
<0. 000 1
<0. 000 1
0. 470 1
0. 691 6
0. 691 6
0. 004 5
0. 048 6
0. 025 6
0. 000 2
0. 604 4
0. 051 0
0. 243 5
0. 244 3

Significance
**
**
**
**

**
**
**
**

** express extremely significant（P＜0. 01）

图2　显著因素交互作用对燀桃仁羰基值影响的响应面和等高线图
Fig. 2　Response surface plots and contour plots demonstrating the interactive effects of significant factors on the carbonyl value of 

blanched Prunus davidiana seeds
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及二次项 p值均＞0. 05，无显著影响。相比之下，羰基值模型拟合优良（R²=0. 979 9，p<0. 000 1），能

够精准反映工艺参数对油脂酸败的影响。因此，本研究确定以羰基值模型作为工艺参数寻优的核心依

据，旨在优先控制极易劣变的油脂氧化指标；同时，将苦杏仁苷含量作为关键质量验证指标，确保优

化工艺下其含量稳定，符合药典标准（不低于1. 5%）。

2. 2. 4　电子鼻数据的主成分分析　为解析燀桃仁炮制过程中挥发性气味的整体变化特征，本研究使

用 PEN3 电子鼻系统（表 7）采集样品挥发性信息，采样时间为 120 s。选取传感器响应平稳时段（110~
112 s）的数据进行后续分析。如图 3所示，不同炮制工艺样品的传感器响应曲线形态与强度存在明显差

异，初步表明其挥发性成分谱随工艺条件改变而发生系统性变化。进一步对传感器响应数据进行主成

分分析（PCA）处理，结果如图 4所示。前两个主成分（PC1与PC2）累计方差贡献率达 87. 1%，能够较好

地解释数据中的主要变异。在 PCA得分图中，不同工艺条件的样品呈现一定程度的聚集与分离趋势，

说明电子鼻所获取的“气味指纹”可有效反映炮制工艺参数对样品整体挥发性特征的影响，这为后续

基于气味的快速鉴别与工艺评价提供了依据。

2. 2. 5　基于偏最小二乘判别分析（PLS-DA）的特征传感器筛选与模型验证　为建立电子鼻响应信号与

羰基值的定量关联，并识别关键特征传感器，采用PLS-DA构建判别模型。标准化回归系数（图 5A）表

明传感器W1W、W2W的响应值与羰基值呈正相关，而W1S、W5S呈负相关。进一步结合变量重要性

投影（VIP）分析（图 5B），以VIP值>1. 0为阈值，筛选出W1W、W2W、W1S、W5S作为对模型贡献最大

的特征传感器，该结果与相关性热图（图 6）相互印证，明确了上述 4个传感器是表征油脂氧化酸败的关

键气味响应单元。

以筛选出的4个特征传感器响应值为自变量，羰基值为因变量，建立PLS-DA定量模型。训练集留

一交叉验证（图 5C）结果显示模型 Q²>0. 5；置换检验（图 5D）结果显著（p<0. 05），表明模型稳健可靠，

无过拟合现象。采用外部验证集对模型进行验证，得到预测值与实测值的平均相对误差< 5%（表8）。

表7　PEN3电子鼻系统各传感器名称及特点
Table 7　Names and characteristics of the sensors used in the PEN3 electronic nose system

Array number
1
2
3
4
5
6
7
8
9

10

Sensor name
W1C
W5S
W3C
W6S
W5C
W1S
W1W
W2S
W2W
W3S

Performance characteristic
Sensitive to aromatic components
Very sensitive to nitrogen oxides

Sensitive to ammonia water and aromatic components
Selective towards hydrogen gas

Sensitive to alkanes and aromatic components
Sensitive to methane
Sensitive to sulfides
Sensitive to ethanol

Sensitive to aromatic components and organic sulfides
Sensitive to alkanes

图3　不同燀桃仁样品的电子鼻传感器响应曲线
Fig. 3　Response curves of electronic nose sensors in the 

analysis of different blanched Prunus davidiana seed samples
图4　不同燀桃仁样品挥发性气味的主成分分析

Fig. 4　Principal component analysis of odorous volatiles emit⁃
ted from different blanched Prunus davidiana seed samples
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以上结果表明，基于电子鼻技术构建的PLS-DA模型可实现炮制过程中羰基值的快速、无损评估，

为燀桃仁炮制工艺的在线质量监控提供了方法学基础。

2. 2. 6　最佳工艺条件确定与验证　基于响应面模型，

预测的最佳炮制条件为：燀制时间 50. 14 s，冷却温度

20. 81 ℃，搁置时间 1. 15 h，干燥温度 66. 31 ℃，在此

条件下羰基值的预测值为 1. 6。为便于实际操作，将

参数修正为：燀制 50 s，迅速冷却至 20 ℃，搁置 1 h，
于 65 ℃干燥。按此工艺制备 3批样品进行验证，结果

（表 9）显示，羰基值实测平均值为 1. 7，苦杏仁苷含量

平均值为 4. 1%，RSD<5%，表明该工艺稳定、重现性

好。采用“2. 2. 5”建立的 PLS-DA 模型对 3批验证样

品进行羰基值预测，预测值分别为 1. 7、1. 6、1. 7（图

7），与实测值的平均相对误差< 5%，进一步证实了该

模型在快速无损评估羰基值方面的准确性。

表8　电子鼻PLS-DA模型对燀桃仁外部验证集1样品羰基值的预测结果

Table 8　Carbonyl values of external validation set 1 samples predicted using the electronic nose PLS-DA model
Y5
Y6

Y15
Y19
Y20
Y21
Y25
Y26

Response surface 2
Response surface 4

Response surface 11
Response surface 16

7. 3
7. 0

14. 1
10. 1
11. 2
13. 5
8. 1
9. 2

16. 3
7. 7
3. 0
9. 6

7. 0
6. 8

13. 9
9. 8

10. 7
14. 0
7. 9
9. 5

15. 8
7. 6
3. 1
9. 3

2
3
1
3
4
4
2
3
3
1
3
3

Sample number Measured value Predicted value Relative error/%

图5　基于电子鼻数据的燀桃仁偏最小二乘判别分析
Fig. 5　Partial least squares discriminant analysis of blanched Prunus davidiana seeds based on the electronic nose data

图6　电子鼻传感器响应值与羰基值的相关性热图
Fig. 6　Heatmap demonstrating the correlation between 

the electronic nose sensor response and the carbonyl value
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Response surface 18
Response surface 19
Response surface 21
Response surface 26
Response surface 29

4. 7
7. 5
7. 1
8. 2

14. 4

4. 9
7. 6
6. 8
8. 0

15. 0

4
1
4
2
4

（续表8）
Sample number Measured value Predicted value Relative error/%

表9　优化工艺验证结果
Table 9　Verification results of the optimized process

Batch
Ⅰ
Ⅱ
Ⅲ

RSD/%

Carbonyl value
1. 8
1. 7
1. 7
3. 3

Content of amygdalin/%
4. 0
4. 1
4. 1
1. 4

图7　PLS模型对3批验证样品羰基值的预测结果
Fig. 7　Carbonyl values of three batches of validation samples predicted using the PLS model

2. 3　讨 论　
2. 3. 1　燀桃仁炮制目标的转变：从“杀酶保苷”到高效去皮与防酸败　苦杏仁苷为桃仁的主要活性

成分之一，β-葡萄糖苷酶可使其水解，不仅降低药效还会生成氢氰酸而产生毒副作用［24-25］，故传统观

点主张以燀法实现“杀酶保苷”。然而，本研究发现完全杀酶需燀制25 min以上，此时饮片泛油、色泽

加深，苦杏仁苷含量由 4. 7%降至 3. 6%，不符合《中国药典》（2025版）性状要求。燀后干燥饮片的酶

活性较低，临床汤剂煎煮（约 1 h）足以使其失活；且燀制去除的外种皮中苦杏仁苷仅占原药材的

10. 6%。历代本草及历版《中国药典》所载含桃仁成方制剂多系生品投料［26］。综上，燀桃仁炮制的核

心目标应定位于高效去皮与抑制油脂酸败，而非过度追求“杀酶保苷”。

2. 3. 2　诱发油脂酸败的关键工艺参数　单因素与响应面分析表明，燀后湿桃仁的搁置温度与搁置时

间是影响羰基值的关键因素，二者交互作用极显著（p=0. 004 5）。湿热状态下，搁置温度由 20 ℃升至

60 ℃时，羰基值由 5. 8 升至 17. 3（增幅近 200%）；搁置时间由 1 h 延长至 5 h 时，羰基值由 4. 5 升至

13. 5。同时，苦杏仁苷易水解或转化为 L-苦杏仁苷［18-19，27］。因此，对燀后中间产品实施快速冷却并严

格控制低温搁置时间是防止品质劣变的首要环节。

2. 3. 3　电子鼻快速评价的可行性　本研究验证了电子鼻技术用于燀桃仁炮制过程质量快速评价的可

行性。PCA结果显示不同工艺样品的“气味指纹”存在整体性差异。PLS-DA模型则筛选出与羰基值

强相关的特征传感器（W1W、W2W、W1S、W5S），其中W1W、W2W（对硫化物敏感）与羰基值呈正相

关，提示挥发性醛、酮及硫化物是关键气味物质。模型Q²>0. 5，对验证样品羰基值的预测平均相对误

差< 5%，表明电子鼻技术结合化学计量学可实现炮制过程中关键劣变指标的快速、无损评价，为在线

质量监控提供了技术基础。

2. 3. 4　与文献的量化对比　与已有报道相比，本研究的核心优势在于：结合电子鼻技术，精准识别

并量化了诱发油脂酸败的关键参数（搁置温度与搁置时间）［28］，实现了炮制过程在线质量控制。关键参

数对比如表10所示。
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表10　本研究与文献报道的燀桃仁炮制工艺关键参数对比

Table 10　Comparison of the key process parameters of blanched Prunus davidiana seeds between this study and literature reports
Key points of processing technology

Boil in boiling water for 3 minutes → 
soak in cold water for 1 minute → dry 

at 60 ℃ for 4 hours

Boil in boiling water for 3 minutes → 
cool soak for about 5 minutes；dry at 

80 ℃
Boil in boiling water for 3 minutes → 
soak in cold water for 1 minute to re⁃
move skin → boil in boiling water for 
another 10 minutes → dry at 60 ℃ for 

4 hours

Boil water for 50 seconds → rapidly 
cool to 20 ℃ → let it sit for≤1 

hour → dry at 65 ℃

Content of 
amygdalin/%

2. 1

Not specified

2. 1~2. 6

4. 1

Degree of sourness
（Carbonyl value）

Not reported

Not specified

Not reported

1. 7

Process characteristics and limitations
Failure to investigate the changes in product quality caused 
by the failure to dry in a timely manner（i. e. ，temperature 
and time of storage） during the industrial production pro⁃

cess；The content of amygdalin in the optimized process is 
relatively low

Failure to investigate the changes in product quality caused 
by the failure to dry in a timely manner（i. e. ，temperature 
and time of storage） during the industrial production pro⁃

cess
Emphasis is placed on the principle of “killing enzymes 

and preserving glycosides”.  After peeling the skin，boil⁃
ing in boiling water for 10 minutes is added.  However，

there is a lack of systematic investigation into the multiple 
factors involved in the cooking process，resulting in signifi⁃

cant loss of amygdalin and affecting processing efficiency
Based on industrialization practice，the impact of various 

factors on product quality was systematically examined，
and key parameters（shelving temperature time） were iden⁃
tified；The carbonyl value of the obtained decoction pieces

（1. 7） is much lower than the pharmacopoeia limit（10. 0），
while ensuring a high content of amygdalin（4. 1%）；Com⁃
bining electronic nose to achieve online detection of the 

processing process

Reference
［11］

［15］

［24］

This pres⁃
ent study

3 结 论 
本研究通过响应面法成功优化了燀桃仁的炮制工艺，确定最优参数为：燀制 50 s，迅速冷却至

20 ℃，搁置时间不超过 1 h，于 65 ℃干燥。该工艺稳定可行，能有效抑制燀桃仁炮制过程中的油脂酸

败（羰基值降至 1. 7），并保障苦杏仁苷含量（4. 1%）稳定且符合药典标准。同时，本研究证实了基于电

子鼻与化学计量学（PCA、PLS-DA）的方法可实现对燀桃仁炮制过程中关键劣变指标—羰基值的快速、

无损评价，筛选出的特征传感器（W1W、W2W、W1S、W5S）为在线质量监控提供了特异性响应单元。

该研究为燀桃仁饮片的规范化生产和智能化质量控制提供了新的科学依据和技术手段。
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