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基于傅里叶变换红外光谱法的红花药材质量分析 

李贝贝 1, 王  瑾 1, 杨  亮 1, 杜为军 1, 艾散江ꞏ艾海提 2*, 关  明 1* 

(1. 新疆师范大学化学化工学院, 乌鲁木齐  830054; 2. 中国科学院新疆理化技术研究所, 乌鲁木齐  830000) 

摘  要: 目的  建立傅里叶变换红外光谱法分析评价红花药材质量的分析方法。方法  采用傅立叶变换红外

光谱法(Fourier transform infrared spectrometry, FTIR)对采集自新疆不同产地的 20 批红花药材进行测量, 建立

指纹图谱; 运用聚类分析与主成分分析等统计学及化学模式识别技术, 对不同来源的红花药材进行红外光谱

数据比较分析。结果  筛选出 12 个波数段, 形成了红花药材 FTIR 红外光谱指纹图谱共有模式; 精密度、稳

定性和重复性实验结果表明 , 共有峰波数的相对标准偏差 (relative standard deviation, RSD)分别为

0.00%~0.1%、0.00%~4.56%、0.32%~7.5%, 符合指纹图谱的要求; 20 批样品相似度均大于 95%, 大致可以分为

3 大类, 区域间差异较为明显。结论  本研究建立的方法简单、易行、快速, 不污染、样品耗量低, 为不同来

源红花药材的鉴定、内在质量评价与质量控制提供了依据、奠定了基础。 

关键词: 傅里叶变换红外光谱法; 红花; 聚类分析; 质量分析 

Quality analysis of safflower based on Fourier transform infrared 
spectroscopy 

LI Bei-Bei1, WANG Jin1, YANG Liang1, DU Wei-Jun1,  
AISANJIANG Ai-Hai-Ti2*, GUAN Ming1* 

(1. College of Chemistry and Chemical Engineering, Xinjiang Normal University, Urumqi 830054, China;  
2. Xinjiang Institute of Physical and Chemical Technology, Chinese Academy of Sciences, Urumqi 830000, China) 

ABSTRACT: Objective  To establish a method for evaluating the quality of safflower by Fourier transform infrared 

spectroscopy (FTIR). Methods  A total of 20 batches of safflower collected from different areas of Xinjiang were 

measured by FTIR and fingerprint was established. The infrared spectra of safflower from different sources were 

compared and analyzed by statistics and chemical pattern recognition techniques such as cluster analysis and principal 

component analysis. Results  A total of 12 kinds of wave number segments were selected to form a common pattern of 

FTIR infrared fingerprint of safflower. The experimental results of precision, stability and repeatability showed that the 

RSDs of common peak wave numbers were 0.00%0.1%, 0.00%4.56% and 0.32%7.5%, respectively, which met the 

requirements of fingerprint. The similarity of 20 batches samples was over 95%, and they could be roughly divided into 

3 kinds of categories, with obvious regional differences. Conclusion  The established method is simple, feasible, rapid, 
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non-polluting and non-destructive, which provides basis and foundation for the identification, internal quality evaluation 

and quality control of safflower from different sources. 

KEY WORDS: Fourier transform infrared spectroscopy; safflower; cluster analysis; quality analysis 
 
 

1  引  言 

红花(Carthamus tinctorius L.)属菊科植物[1], 含有多

种有效成分, 是我国传统的中药材, 具有活血通经、止痛

化瘀的功效[2], 被广泛应用于心脑血管疾病和妇科疾病的

治疗[3]。然而, 不同产地、不同来源红花药材的化学成分

及其含量呈现多样性, 为了保证用药安全, 建立合理、全

面、能够真正反映药材内在质量的评价方法势在必行, 也

是红花及其他中药现代化和国际化的关键[4]。 

中药材是靠各组分间的协同作用发挥药效, 单凭对

其中一种或几种有效成分的含量进行测定, 以此为依据对

中药材质量进行评价并不能全面反映质量的优劣差异。近

年来, 建立反映复杂体系中化学成分全貌的指纹图谱已成

为中药材质量鉴别的主要模式[5], 方法主要包括色谱法和

光谱法 , 其中 , 色谱法主要有薄层扫描色谱法(thin layer 

chromatography, TLC)[6,7]、高效液相色谱法(high performance 

liquid chromatography, HPLC)[811]、高效毛细管电泳法(high 

performance capillary electrophoresis, HPCE) [12]以及气相色

谱法(gas chromatography, GC)[1316]等; 光谱法主要有紫外

光谱法(ultraviolet spectroscopy, UV)、红外光谱法(infrared 

spectroscopy, IR)、核磁共振法(nuclear magnetic resonance 

spectroscopy, NMR)和 X 射线衍射法(X-rays diffraction, 

XRD)等。目前, 已有的关于红花药材质量分析的相关报道, 

不能全面评价其内在质量, 因此, 进一步研究能够反映红

花药材内在质量的方法十分必要。 

红外光谱能够对药材的全组分进行测定, 反映样品

的整体信息, 结果具有完整性、全面性的特点, 除此之外, 

红外光谱是一种绿色快速无损的技术[1720], 样品预处理简

单 , 无需消耗试剂 , 已广泛用于中药材中有效成分的检 

测 [2124] 。本研究采用傅立叶变换红外光谱法 (Fourier 

transform infrared spectroscopy, FTIR)对不同来源的 20 批

红花药材样品化学成分进行分析, 建立了指纹图谱, 以期

为红花药材的鉴定、评价及质量鉴别提供参考。 

2  材料与方法 

2.1  仪器、材料与试剂 

TENSOR27 傅立叶变换近红外光谱仪(德国 Bruker 公

司); 769YP-15A 粉末压片机(天津市科器新技术公司); 70-1

远红外干燥箱(上海申光仪器仪表有限公司); 标准检验筛

(筛孔 200 目, 孔径 0.074 mm, 浙江上虞市五四纱筛厂)。 

红花药材样品, 采自新疆伊犁地区、塔城地区、昌吉

回族自治州、喀什地区、和田地区等不同来源的 20 批样品。 

溴化钾(KBr)(优级纯, 天津市光复精细化工研究所); 

无水乙醇(分析纯, 天津市武清区大良镇工业园)。 

2.2  实验方法 

2.2.1  样品前处理 

将从各地区采集过来的 20 批红花样品放在阴凉通风

处, 将其晾干。然后用玛瑙研钵对干燥的样品进行研磨, 

进行均一化处理, 得到粉末状红花, 用 200 目筛子过筛, 

供红外光谱测定用。将一部分溴化钾放入红外干燥箱, 进

行干燥, 供 FTIR 测定用。 

2.2.2  样品的制备 

取适量干燥的溴化钾粉, 放置玛瑙研钵中, 研磨至很

细的粉末, 取少量放入配套压片装置, 用粉末压片机压成

约 2 mm 厚度的透明薄片, 进行空白片背景扫描。另取很

少量过筛后备用的红花药材粉末, 与一定量的溴化钾研磨

均匀, 压片, 进行测定。 

2.2.3  数据处理以及分析 

通过测定得到不同种植来源的 20 批红花药材样品的

红外光谱图, 筛选出不同产地样品共有的 12 个特征峰, 并

记录不同波数段的透过率值。以不同产地的红花样品为对

象, 不同波数段的透过率做指标, 构建原始数据的矩阵, 

列入表 1。利用统计学软件, 进行主成分分析及聚类分析。 

2.2.4  方法学考察 

(1) 精密度实验 

取同一种红花药材样品, 按照 2.2.2 的方法制备压片, 

并进行测定, 连续测定 5 次, 得到光谱图之后。计算共有

峰的波数的相对标准偏差 (relative standard deviation, 

RSD)。 

(2) 稳定性实验 

取同一种红花药材样品, 按照 2.2.2 的方法制备压片, 

并 0、3、6、12、24 h 进行测定, 得到相应的谱图之后, 计

算共有峰的波数的 RSD。 

(3) 重复性实验 

取同样的样品, 按照 2.2.2 的方法制备 5 份平行样品, 

并进行测定, 得到相应的谱图之后, 计算共有峰的波数的

RSD。 

3  结果与分析 

3.1  方法学考察结果 

精密度实验结果可以看出: 共有峰波数的 RSD 为
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0.00%~0.1%, 符合指纹图谱的要求; 稳定性实验的结果表

明: 共有峰波数的 RSD 为 0.00%~4.56%, 说明样品在 24 h

内稳定, 符合指纹图谱要求; 重复性实验结果表明: 共有

峰波数的 RSD 为 0.32%~7.5%, 符合指纹图谱的要求。 

3.2  红花药材 FTIR 指纹图谱 

通过测定不同产地红花药材的红外光谱筛选出 12 个

波数段, 形成了红花药材的 FTIR 红外光谱指纹图谱, 建立

红花药材红外光谱的共有模式, 如图 1 所示。在 3427 cm1

附近有较强且宽的吸收峰, 其代表的可能是羟基的伸缩振

动。羟基的伸缩振动 vO-H 位于 3670~3230 cm1, 游离态的羟

基在 3600 cm附近出现一个尖的谱带, 当形成分子内或分子

间氢键时, 谱峰大幅度向低频移动, 同时强度增加, 谱带变

宽。伯胺的伸缩振动范围也在 3500~3200 cm1, 但是其峰形

比较尖锐, 而红花药材中特征峰峰比较宽, 因此, 初步确定

该峰为羟基峰。2851.6 cm1 处的峰应该是醛基质子的伸缩

振动, 此外, 1738.4 cm1 峰可能是醛的羰基峰。2921 cm1 和

2851 cm1 处的 2 个吸收峰, 可能是亚甲基的不对成伸缩振

动和对称变形振动。1738.4 cm1 和 1244.3 cm1 2 个特征峰

可能是代表酯类化合物 , 因为酯类在的吸收首先应    

1750 cm1 附近羰基 νC=O 吸收峰以及 1250 cm1 附近 νC-O 吸

收峰。同时, 1244.3 cm1 处出现的峰可能是属于芳香酮类化

合物特征峰。1633 cm1 处的峰可能代表的是 νC=O 伸缩振动, 

同时 , 也有可能是酰胺类化合物中枪机的伸缩振动。   

1515 cm1 处出现的响应很低的小峰可能是代表仲胺类的 1

个吸收峰, 同时代表带有硝基或者羰基的芳香环类化合物

的特征峰。由于取代基为强吸电子取代基, 从而强度大大消

弱。1448.8 cm1 处出现的峰可能是芳香骨架振动的特征峰。

832.7 处出现的峰可能是对二取代的芳环所产生的特征峰。

1381.4 处峰可能是代表硝基化合物的的特征吸收峰。 

1052.1 cm1 处峰肯恩恶搞代表的是酸酐类成分, 因为酸酐

类化合物在 1100~1000 cm1 之间会出现一个强大而宽的

C-O-C 伸缩振动吸收, 可以作为酸酐的红外光谱特征。 

667.4 cm1 处的特征峰可能是, 烯烃类化合物的特征峰。 

 

 
 

图 1  红花药材红外光谱图 

Fig.1  FTIR spectrum of Safflower 

 
不同产地红花药材的红外光谱存在一定的差异, 主

要的表现在于部分特征峰的吸收相对强度有一定的不同, 

另外指纹区中有些峰存在微小的差异。这可能与不同生长

环境条件的差异有关。不同产地的红花样品典型红外谱图

叠加效果如图 2 所示, 从图中可以看出不同产地红花的红

外光谱吸收峰的峰型和峰位相似, 但不同波长下的透过率

存在差异, 北疆地区的透过率较大, 南疆地区的透过率较

小, 其中, 塔城地区的红花样品透过率为最大, 其次是伊

犁地区和塔城地区的透过率较大, 而喀什和和田地区样品

的透过率较小。 

 

 
 

图 2  不同产地红花样品典型 FTIR 谱图比较 

Fig.2  The comparison for typical FTIR spectra of safflower samples from different places 
 

3.3  样品 FTIR 谱图快速比较 

不同波数段的透过率做指标, 构建原始数据的矩阵, 

列入表 1。利用红外光谱仪随机软件 OPUS6.0 中的“快速比

较(quick comparison)”功能, 计算反映红外光谱相似度的

相关因子 r, 对红花各样品的红外光谱图进行相似度比较, 

结果列入表 2。 

从表 2 可以看出, 2、3、4、5、6 号样品相似度较高, 为

98.94%~99.83%, 其中 , 3 号和 5 号样品的相似度高达

99.83%; 同处塔城地区的 8、9、13 号样品的相似度为

99.30%~99.85%; 同处昌吉地区的 7、11、14、15 号样品的
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相似度略差, 为 96.84%~99.80%, 其中, 14、15 号样品的相

似度较高, 而 7、11 号样品出现了相似度较低的情况, 为

96.76%和 97.78%, 其原因可能是因为 7 号和 11 号样品所

生长的地理环境和气候变化与其他地区有明显的差异所致; 

同处和田地区的 1、12 号样品的相似度为 97.63%, 与其他

样品比较出现了异常情况, 其原因可能是该地区的红花品

种对和田地区气候和地理环境还没有产生良好的适应性。

与和田地区相比, 同处喀什地区的 17、19、20 号样品的相

似度较高, 为 98.62%~99.09%。总体而言, 红外光谱的快速

比较功能较大程度上反映出了地理环境和气候因素对样品

化学组分的影响。20 批样品的相似度均大于 95%, 同一地

区样品的 FTIR光谱图的相似度普遍较高, 但是, 南疆地区

和北疆地区红外光谱的相似度有一定的差异, 和田地区的

样品出现了同一地区样品相似度差异较大的异常情况。 

 
表 1  不同波数下各样品的透过率(%) 

Table 1  Transmittance values at the different wave numbers of the sample (%) 

样 

品 

波长/cm1 

3435~3425 2915~2925 2845~2855 1732~1742 1628~1638 1510~1520 1433~1443 1376~1386 1250~1270 1045~1065 825~835 617~627

1 0.731 0.922 0.955 0.947 0.826 0.981 0.940 0.932 0.960 0.866 0.996 0.945

2 0.671 0.877 0.923 0.895 0.765 0.928 0.881 0.889 0.917 0.797 0.989 0.922

3 0.585 0.828 0.893 0.864 0.682 0.870 0.836 0.843 0.879 0.736 0.988 0.883

4 0.565 0.823 0.890 0.842 0.668 0.850 0.785 0.801 0.842 0.681 0.986 0.910

5 0.612 0.842 0.902 0.866 0.701 0.875 0.830 0.852 0.884 0.728 0.986 0.923

6 0.592 0.847 0.910 0.879 0.697 0.853 0.803 0.830 0.882 0.702 0.992 0.934

7 0.707 0.872 0.922 0.897 0.777 0.918 0.887 0.900 0.926 0.809 0.992 0.926

8 0.698 0.878 0.924 0.896 0.771 0.903 0.866 0.881 0.912 0.783 0.990 0.929

9 0.698 0.888 0.934 0.890 0.772 0.916 0.883 0.895 0.930 0.787 0.990 0.956

10 0.695 0.900 0.940 0.911 0.776 0.922 0.876 0.894 0.930 0.796 0.996 0.956

11 0.683 0.897 0.939 0.917 0.785 0.932 0.768 0.906 0.942 0.816 0.992 0.935

12 0.683 0.901 0.940 0.907 0.770 0.919 0.800 0.879 0.913 0.814 0.994 0.925

13 0.480 0.760 0.850 0.826 0.627 0.839 0.794 0.789 0.843 0.628 0.978 0.869

14 0.551 0.789 0.869 0.392 0.656 0.856 0.839 0.811 0.858 0.674 0.982 0.888

15 0.588 0.839 0.905 0.880 0.702 0.891 0.832 0.857 0.903 0.736 0.987 0.910

16 0.596 0.833 0.901 0.874 0.704 0.884 0.832 0.849 0.897 0.738 0.990 0.907

17 0.732 0.914 0.949 0.927 0.803 0.940 0.906 0.920 0.950 0.646 0.992 0.934

18 0.600 0.860 0.917 0.899 0.728 0.900 0.847 0.864 0.904 0.749 0.988 0.915

19 0.731 0.922 0.955 0.947 0.826 0.981 0.940 0.932 0.960 0.866 0.996 0.945

20 0.671 0.877 0.923 0.895 0.765 0.928 0.881 0.889 0.917 0.797 0.989 0.922

 
表 2  红花样品快速比较的结果 

Table 2  Results of quick comparison among safflower samples 

样 

品 
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

1 100 98.21 96.66 97.19 95.81 95.39 96.50 96.05 97.19 97.37 98.69 97.63 96.36 95.54 97.88 96.14 98.85 98.14 99.50 96.72

2 98.21 100 99.58 99.80 99.31 98.94 99.62 99.42 99.59 99.34 98.81 99.83 98.99 99.45 99.65 99.58 99.26 99.55 98.17 99.56

3 96.66 99.58 100 99.81 99.83 99.41 99.90 99.77 99.64 98.84 97.73 99.28 99.52 99.72 99.61 98.45 98.57 99.25 96.77 99.61

4 97.19 99.80 99.81 100 99.69 99.35 99.85 99.78 9.75 99.20 98.12 99.59 99.36 99.58 99.62 98.82 98.90 99.35 97.17 99.81

5 95.81 99.31 99.83 99.69 100 99.78 99.86 9.93 99.62 98.97 97.19 98.87 99.67 99.91 99.35 98.04 97.99 99.09 95.87 99.76
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续表 2 

样 

品 
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

6 95.39 98.94 99.41 99.35 99.78 100 99.50 99.72 99.36 99.13 96.84 98.60 99.38 99.63 98.96 97.61 97.58 99.87 95.34 99.64

7 96.50 99.62 99.90 99.85 99.86 99.5 100 99.88 99.70 99.10 97.78 99.23 99.51 99.80 99.48 98.51 98.56 99.19 96.62 99.78

8 96.05 99.42 99.77 99.78 99.93 99.72 99.88 100 99.79 99.16 97.61 99.00 99.60 99.85 99.45 98.39 98.28 99.25 98.12 99.84

9 97.19 99.59 99.64 99.75 99.62 99.36 99.70 99.79 100 99.28 98.55 99.30 99.37 99.54 99.78 99.20 98.93 99.67 97.22 99.75

10 97.37 99.34 98.84 99.20 98.97 99.13 99.10 99.16 99.28 100 98.73 99.32 98.15 98.62 98.95 98.82 98.84 99.18 97.43 99.4

11 98.69 98.81 97.73 98.12 97.19 96.84 97.78 97.61 98.55 98.73 100 98.98 96.55 96.84 98.76 99.57 99.48 99.09 99.13 97.93

12 97.63 99.83 99.28 99.59 98.87 98.60 99.23 99.00 99.30 99.32 98.98 100 98.35 98.56 99.44 99.12 99.48 99.35 98.57 99.25

13 96.36 98.99 99.52 99.36 99.67 99.38 99.51 99.60 99.37 98.15 96.55 98.35 100 99.85 99.25 97.67 97.31 98.93 95.51 99.33

14 95.54 99.45 99.72 99.58 99.91 99.63 99.80 99.85 99.54 98.62 96.84 98.56 99.85 100 99.27 97.92 97.70 98.97 95.48 99.65

15 97.88 99.65 99.61 99.62 99.35 98.96 99.48 99.45 99.78 98.95 98.76 99.44 99.25 99.27 100 99.37 99.18 99.86 97.74 99.45

16 96.14 99.58 98.45 98.82 98.04 97.61 98.51 98.39 99.20 98.82 99.57 99.12 97.67 97.92 99.37 100 99.15 98.17 99.82 96.95

17 98.85 99.26 98.57 98.90 97.99 97.58 98.56 98.28 98.93 98.84 99.47 99.48 97.31 97.70 99.18 99.15 100 99.25 99.09 98.62

18 98.14 99.55 99.25 99.35 99.09 99.87 99.19 99.25 99.67 99.18 99.09 99.35 98.93 98.97 99.86 98.17 99.25 100 98.00 99.32

19 99.50 98.17 96.77 97.17 95.87 95.34 96.62 98.12 97.22 97.43 99.13 98.57 95.21 95.48 97.74 99.82 99.09 98.00 100 98.64

20 96.72 99.56 99.61 99.81 99.76 99.64 99.78 99.84 99.75 99.45 97.93 99.25 99.33 99.65 99.46 96.95 98.62 99.32 98.64 100

 

3.4  数据处理以及统计分析 

3.4.1  主成分分析 

对表 1 数据进行主成分分析, 结果列入表 3。从表 3

中可以看出, 第一主成分是最主要的成分, 其方差贡献率

到达 80.1%, 而前 2 个主成分的累计方差贡献率已到达

88.86%, 这 2 个主成分已可以解释绝大部分的光谱信息, 

丢失的信息量仅为 11.14%, 因此, 这 2 个主成分基本可以

表征各种红花的相似性关系。 

 
表 3  红花样品主成分分析 

Table 3  principal component analysis of safflower sample 

主成分数 方差的贡献率/% 累积贡献率/% 

1 80.08 80.08 

2 8.774 88.85 

3 3.022 91.88 

4 2.085 93.96 

5 1.295 95.26 

6 1.504 96.76 

7 1.497 98.26 

8 1.175 99.43 

9 0.383 99.80 

10 0.126 99.94 

11 0.054 100.0 

12 0 100.0 

以第一主成分和第二主成分得分值做散点图, 如图 3

所示。从图 3 中可以看出, 1、17 号样品位于右上区域, 距

离很近, 形成第Ⅰ类, 主要来自南疆地区; 2、7、8、9、10、

11、12 号样品的距离相近, 形成第Ⅱ类, 主要是来自北疆地

区昌吉和塔城地区及少部分南疆和田地区的样品; 3、4、5、

6、15、16、18 号样品位于左中下部分, 距离很近, 形成第

Ⅲ类, 主要来自北疆伊犁和塔城地区; 而喀什地区 19、20

号样品及北疆 13、14 号样品与其他样品距离均较远。主成

分分析结果表明, 新疆不同产地红花药材南疆地区与北疆

地区样品之间的差异相对明显, 但北疆地区区域内样品之

间的差异并不明显。 
 

 
 

图 3  红花样品第一、二主成分得分值散点图 

Fig.3  The plot of PC1×PC2 scores of safflower by PCA analysis 
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3.4.2  聚类分析 

为了进一步明确样品的分类关系, 对光谱图数据进

行了聚类分析, 以明确样品之间的分组结构, 表征不同地

区红花样品的分化关系, 结果如图 4 所示。结果显示, 20

批红花样品可聚为 3 大类。其中, 主要来自塔城地区和昌

吉地区和少部分喀什地区的样品聚为第Ⅰ类; 主要来自伊

犁地区的样品聚为第Ⅱ类, 主要来自北疆地区的样品聚为

第Ⅲ类。 

结合快速比较、主成分分析和聚类分析结果可以看出: 

由于天山山脉自然形成的地理位置格局以及南北疆地理环

境和气候变化的多样性, 造成新疆地区红花样品存在区域

性差异; 以北疆地区的药材样品为例; 因地理环境和气候

相似, 伊犁地区、塔城地区、以及昌吉地区部分样品出现

相似度高, 聚为一类等情况。总体而言, 聚类分析快速比

较及主成分分析的结果基本一致, 进一步说明了地理环境

和气候因素对红花药材质量的影响。  

 

 
 

图 4  不同品种红花样品的聚类树状图 

Fig.4  Dendrogram of safflower from different places 

 
4  结论与讨论 

采用傅里叶变换红外光谱对不同来源的 20 批红花药

材样品进行了鉴别以及评价, 建立了红花药材红外光谱指

纹图谱的共有模式, 方法学考察结果表明, 建立的方法可

靠、稳定、重复性好, 符合指纹图谱的要求。不同来源红

花的傅里叶变换红外光谱图反映出不同来源红花化学成分

含量或有效成分含量之间差异, 一定程度上也反映出药材

产地对药材质量的影响, 为红花药材鉴定、评价及质量鉴

别提供了一种快速、简便新型的方法。 
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